Ts-3%

% .
@%NIVERSIDADE EDUARDO
MONDLANE

FACULDADE DE CIENCIAS
DEPARTAMENTO DE FISICA

TRABALHO DE LICENCIATURA

INVESTIGACAO DO ESPALHAMENTO DOS ELECTROES
EM L, E A, MINIMOS DE GERMANIO

AUTOR: .
NHANALA, JOAQUIM FRANCISCO
Maputo, Junho de 1999 |




O
Q%UNIVERSIDADE EDUARDO

MONDLANE
FACULDADE DE CIENCIAS
DEPARTAMENTO DE FISICA

TRABALHO DE LICENCIATURA

INVESTIGACAO DO ESPALHAMENTO DOS ELECTROES
EM L, E A, MINIMOS DE GERMANIO

SUPERVISOR:
PROF. DOUTOR TCHERNYCH V.
Maputo, Junho de 1999




A minha esposa Filomena Nhabinde Nhanala,

Aos meus filhos
Lalucha, Leta e Jimior.




AGRADECIMENTOS

O presente trabatho , também resultou da ajuda moral e material que tive, daqueles que depositaram
confianga na minha formag3o. Por conseguinte, agradeco:

*Ao Prof. Doutor Tchemych V., meu supervisor, pelo incansével apoio, pelos inestiméiveis
pontos de vista e pela elevada paciéncia que teve ao longo da realizagio deste trabalho.

*A Direcglo do Departamento de Fisica, nas pessoas do dr. Herminio Tembe ¢ da dr* Mayra
de Hernandez de Sousa, pela agilidade no desblogueamento de todos os aspectos burocraticos.

*A todos aquclcé que foram meus professores ao longo do curso, particularmente ao Prof,
Dr. Burdeynyi V.M., ao Prof. Dr. Yuri Rakov, ao Prof. Dr. Rogério Utui, ao Prof. Dr. Boaventura
Cuamba, Prof. Dr. Mapossa, Prof, Dr Akil, dr. Genito, dr. Naran, dr. Dombo pelas suas manciras
simples ¢ coerentes de estar na ciéncia ¢ por serem a fonte da minha projecgdo, no campo cientifico.

~ ™Ao dr. Félix Tomo, pelos pontos de vista ¢ opinides que me concedeu durante a execusio

deste trabalho.

*A todos os meus colegas do curso, particularmente Alfredo Mahoche, Enoque Malate,

. Antonio Saide e Candida Cumbe, pelo apoio que me prestaram ao longo do curso.

*A todos os funciondrios do Departamento de Fisica, com maior destaque os senhores Jorge,
Macamo, Santos, Baptista, Narciso; senhoras Rosa, Etelvina, Otilia, pela ajuda que deram ao longo
da minha formagio.

*A toda a minha familia, especialmente ao meu pai Francisco Nhanala, 4 minha mie Laura
Mabui;, a tia Rosa, pelo encorajamento e apoio que me deram ao longo de toda a duragdo do curso.

. *A toda a familia Nhabinde ¢ Novela, particularmente a0s meus sogros Manuel Nhabinde ¢
Rute Novela, por terem me dado apoio moral ao longo de todo o curso.

*A todos os meus irmdos, destacando Leonardo , Armando e Samuel pelo apoio moral ¢
material que me concederam ao longo de todos os anos da minha formago.

*A minha cunhada Judite Nhantumbo e 20 meu cunhado Paulo Nhabinde, pelo apoio moral ¢
material que me prestaram ao longo de todo o curso.

*Aos meus primos, Gil Nhantumbo, Juma, Eduardo Chechene, Jilio Paruque, Francisco
Manjate e suas familias, pelo apoio moral e material que me deram ao fongo do curso.

*Aos meus amigos Alberto Pelembe, Lourenco Watc, ST. Jcremiaé Nhantumbo, Ana Miambo,
sr. Henriqueta, Romeu Dimande, Laura Guiliche, Natércia, Isaac Amade ¢ suas familias pelo apoio

que deram durante o curso.




Declaracio de Honra

Este trabalho foi completamente realizado com base no material a que ao longo do mesmo se

faz referéncia. As ideias originais nele expressas, s3o de inteira responsabilidade do autor.

Maputo,Maio de 1999

O autor

\M > }Cl h} Co - u_j%
Z (Joaquim Francisco Nhanala)




| Espathamento dos electrdes em L, e A, minimos do germznio.

Resumo

A investigagdo das propriedades dos electrdes nos minimos energéticos, relativamente afastados
na escala da energia em relagdo aos minimos energéticos absolutos na banda de Brillouin, adquiriu um
interesse cspécial devido a investigagdo dos fenémenos de esquentamento dos portadores de carga, A
deformagio elistica uniaxial (DEU) dos cristais pemu't; criar condigGes experimentais favoriveis para

medigdo directa das propriedades dos electrdes nestes minimos.

No trabalho apresentado considera-se teoricamente L; - A; modelo do Germénio. A DEU

aplicada ao longo da direcgdo cristalografica [001] permite considerar a inversio dos L, € A; minimos
.do Germinio ¢ assim permite investigar o espalhamento dos electrdes em L, ¢ A, minimos
separadamente. .

Baseando na teoria de espalhamento anisotrépico(TEA), tinham sido obtidos ¢ analizados
numericamente as expressdes para o tensor da conductibilidade eléctrica, tensor da resistividade
eléctrica € mobilidade dos electrdes, no modelo considerado (n-Ge) nas condigdes do espalhamento dos
clecrdes por fondes aclsticos ¢ i6es de impurezas(espalhamento misto), usando os programas em
Pascal especialmente elaborados para este fim.

A comparagio dos resultados tedricos € os dados experimentais permitiu determinar as massas
eficazes dos electres, constantes dos potenciais de deformagio ¢ o parimetro da anisotropia em A,
minimos do Germénio. '
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[ Espalhamento dos electrdes em L; € A; minimos do germénio.
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| Espalhamento dos electrBes em L ¢ A, minimos do germdnio.

L INTRODUCAO

/A investigagdo dos fenémenos de transporte adquiriu nos dltimos tempos grande importéncia

pritica motivada pela larga utilizagdo dos métodos de transformagio directa de energia
térmica(incluindo a irradiagio solar) em energia eléctrica € ampla utilizagdo dos diferentes dispositivos

‘semiconductores na microelectrénica e técnica contemporania.

A ampla utilizagdo do n-Ge e 'ligas na base do Germéinio na construgio de diferentes

dispositivos semiconductores, determinou a sua escolha como objecto de investigagao.

Os factos testemunham que os dispositivos electrénicos funcionam frequentemente na presenga
das deformagdes externas, 0o que conduz a necessidade do estudo do comportamento dos efeitos

cinéticos(isto ¢, a resistividade, conductibilidade eléctrica e outros) nestas condigdes.

A deformagdo eldstica uniaxial dos semiconductores com muitos minimos, na superficie de
energia constante, na banda de condugdo(como por exemplo no n-Ge, n-Si), realizada ao longo das
direcgdes assimétricas em relagdo aos minimos de energia, leva “a redistribuigdo dos portadores de

carga(os electrdes) entre os minimos de energia sob a concentragao total constante dos portadores.

As superficies da energia constante perto dos minimos da energia, no caso de n-Ge e n-Sj, sdo
elipséides de revolugfo, por isso daqui em diante chamaremos simplesmente”elipséides”. No futuro
quando falaremos sobre "minimos da energia" teremos em conta superficies isoenergéticas perto dos

minimos respectivos.

Uma vez que as massas efectivas dos electrdes e suas mobilidades so grandezas anisotrépicas
isto leva a alteragdo significativa dos efeitos cinéticos quantitativa e qualitativamente em comparagio
com o5 mesmos efeitos, na auséncia da deformagio[1-4]. Por exemplo, sendo a mobilidade dos
electrdes uma grandeza escalar na auséncia da deformagfio eldstica uniaxial nos cristais considerados
(devido a simetria cibica do n-Ge € n-Si), estard o tensor de segunda ordem no caso da presen;a.da
deformagfo eldstica ao longo dos eixos assimétricos em relagio aos minimos de energia (isto €, os

eixos considerados [111] e [110] para o n-Ge e os eixos {100] e [110] para o n-Si). |
Tomando em conta o cbmportamento destes fenémenos, isto representa ndo sé um interesse
cientifico mas também pratico[5-9].

De um modo geral, a deformagdo influi no caracter do espectro de fondes e também no tempo

de relaxacdo das interagdes electrdes-fondes.

Ilrabalho de Licenciatura/uem. 3 I




Espathamento dos ¢lectrdes em L, ¢ A; minimos do germénio.

Por outro lado, esta influéncia realiza-se através das oscilagdes ndo lineares dos dtomos. Assim,
podemos supor que as variagdes acima mencionadas sdo despreziveis. Por isso, nos célculos usam-se
os tempos de relaxag®o electrdes-fondes que sio conhecidas para os cristais ndo deformados.
Deste modo, a deformagdo elastica uniaxial provoca apenas o deslocamento relativo (na escala de
energia) de alguns elipséides, na banda de condugdo, em relagdo aos outros, o que provoca a
redistribuigdo dos electrdes entre os elipsdides. '

Ao investigar os fenémenos de transporte nos sepﬁconductores temos de ter em conta as
impurezas, pois estas sio fontes dos portadores em excesso. Portanto, as impurezas variam a
conductibilidade eléctrica dos semiconductores. A

' O espalhamento dos electrdes é provocado pela perturbagio do campo periddico da rede
cristalina, isto €, todos os defeitos da rede cristalina sdo os centros de espalhamento. Portanto, o
espalhaﬁientd dos electrdes pode ser provocado, no caso mais simples, por ides de irnpurezaé ¢ pelas
oscilagdes da rede cristalina.

0O éspalhamento dos electrdes por fondes acusticos ndo varig a energia dos portadores, daf a
validade da aproximagfo do tempo de relaxagfo, ou seja , espalhamento elastico.

: Em muitas investigagdes considerou-se 0 modelo do Ge onde foram tomadas em conta s6 oito
semielipsoides (ou quatro elipsdides) em L, pontos da banda de Brillouin (tal chamado L; modelo do
Ge) [1-4,10-16]. 5 R

Energh.( eY)

A r )
Figura 1. Estrutura energética do germdnio (Ge).
Para muitos fins préticos (presenga dos campos eléctricos fortes, grandes deformagdes elasticas) &

importante considerar também os minimos da energia situados acima dos L; minimos na escala da

| Trabalho de Licenciatura/uem. : 4 |




l_Espalhamcnto dos clectrdes em L, e A, minimos do germanio.

energia, na banda de Brillouin. Tais minimos mais préximos (distantes 0,18 eV em relagdo a L,
minimos) s2o seis A; minimos (fig.1). O minimo no ponto I' ndo se considera devido a sua pequena
densidade de estados nele[17-20]. Nés nio consideraremos o minimo em I' ponto na banda de
condugdo e por outra razdo, a saber, na presenca da deformagfo eldstica uniaxial da compressio ao

longo de [001] ele sobe rapidamente na escala da energia (veja fig.2) [17,19-22].
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_Figura 2. Deslocamento dos minimos no n-Ge com a pressdo uniaxial (P//[001 ).

Por isso, neste trabalho consideraremos o tal chamado Li- A; modelo do Ge, constituido por quatro
minimos da energia nos pontos L, e seis minimos da energia nos pontos A;. Todos 0s minimos sio
- elipséides da revolugdo. Sendo as superficies da energia constante perto dos minimos da energia nos
. pontos A, sfo semelhantes &s perto dos minimos da energia na banda de condugdo do Si[1,17] e por
isso, as vezes, sdo denominados como “silicicos”, enquanto que os minimos nos pontos L, sdo

denominados como os “germﬁnicos’;//

IL. NOCOES PRINCIPAIS DA TEORIA DE ESPALHAMENTO ANISOTROPICQ
1.Conceito de espalhamento anisotropico
Em resultado do espalhamento eldstico, a energia do electrio € ndo varia, somente varia -o
sentido do seu quase-impulso, que podemos caracterizar por angulos 3 e ¢. Assini, a prohabilidade de

espalhamento é

. =W(e;9,0:9,0);

onde 8 e ¢ determinam o sentido do quase-impulso antes do espalhamento e §’e ¢’ detemminam o

sentido do quase tmpulso depois do espalhamento; € é um pardmetro.

. | Trabatho de Licenciamralas. 5|




| Espalhamento dos electrdes em L) ¢ A; minimos do germénio.

Suponhamos que a probabilidade do espalhamento depende do dngulo do espathamento 9, isto é

W._. =W(cos#
2z (cos@)

onde
cosB = cos9 cos9” + sen9 senS’ cos(op -¢').

Neste caso a probabilidade do espalhamento ndo depende da orientagdo do sistema formado pelos

vectores k e &', (fig.3). Tal espalhamento definiremos como “espathamento isotrépico™.

—

k'
Figura 3- Esquema do espalhamento.

Entende-se por'espalhamen_to anisotropico, quando a probabilidade do espalhamento néio s6 depende do

angulo de espalhamento 8, mas também dos sentidos dos vectores ke k', isto & neste caso W. .. nio
. _ RE

pode ser expressa so através do Angulo de espalhamento 9, que se determina pela relagdo acima escrita,
mas também depende separadamente dos dngulos 8, ¢, §', ¢'[1-4].

Nos casos considerados a anisotropia ‘do espalhamento determina-se pela anisotropia do espectro
energético. Daqui segue que a sua considerag@io na teoria dos fenémenos de transporte, em muitos

casos, € necessaria.
2.Equagio cinética e sua resolug@io. Resolventa.

Suponhamos que se considera um semiconductor homogéneo, sobre o qual € aplicado um
campo eléctrico externo. A equagdo cinética que descreve o comportamento dos electrdes, devido a
acgdo do campo eléctrico exteno e colisdes, nas condigdes estaciondrias, para um minimo de energia,

tem a seguinte forma[12-13,23]:

rTrabalho de Licenciatura/uem.




| Espalhamento dos electrdes em L, e A, minimos do germénio.

of. of.
k| LR
ot ot

campo colisdo

=0 11.2.1)

O primeiro e segundo termos designam a variagdo da fungio de distribuigio devido a acgdo do campo

eléctrico externo e a colisdes.

Aqui j} ¢ a fung@o de distribui¢do de electrdes na presenga da deformagfo externa do cristal e campo

eléctrico externo, isto €, fungio desequilibrada.

Nas condigdes do equilibrio termodindmico e gas de electrdes nio degenerado a fungdo de distribuico
¢ a fun¢fio de Maxwel-Boltzman

-6, -E¥)
3

fl=e ¥ - ([.2.2)
K

onde z ¢ o potencial quimico do cristal na presenga da deformagfo, £; ¢ a energia do electrdo com

quase-impulso k , E ) ¢o potencial de deformag¢fio do minimo de energia niimero "s"; T € temperatura
e K ¢ a constante de Boltzman.

Admitimos que a perturbagdo ligada a acgfio do campo eléctrico externo é pequena. Nesta condigdo a

fungdo desequilibrada de distribui¢@o é cémodo apresentar na forma[1-4,12,13,16,23]

assumindo que

(2.3

e o segundo termo em (I1.2.3) apresenta por si uma correcgdo deseciuilibrada para a fungdo

equilibrada 7.
k
Introduzimos os operadores {5‘ e L [2,4] que descrevem as ac¢des do campo eléctrico externo

e colisdes, respectivamente. O operador ﬁe descreve a variagdo da fungfio de distribui¢io no ponto

(r,k)do espago de fase devido ao deslocamento de electrdes sob a ac¢do do campo eléctrico externo.

| Trabalho de Licenciatura/uem. 7]




| Espalhamento dos electrdes em L, € A; minimos do germénio.

O operador L descreve a variagio da fungdo de distribui¢do ligada com o espalhamento de
electres provocado por colisdes. Este apresenta por si um operador integral que actua para a

fungdo f_JF . Ppr isso a equacdo (I1.2.1) na aproximagao linear pode ser escrita na forma

Df+L[®.=0 (11.2.4)

k

: e I L. &
Dfl=- ——vE———— v, E 2.5
. KT &, OB = kT &, ? (L2
A equagdo (I1.2.4) as vezes escreve-se na forma mais comoda para aplicagbes posteriores[2,4]
D.fP+Y L. @ =0 2.
fr ; EPF (11.2.6)

Matriz L, chama-se “matriz de espalhamento”. Definimos o operador resolventa R..[2,4] que
3 . iF

satiéfaz a equacio

Fi’i‘

Z _ (i1.2.7)

Substituindo k por k' e k por k na equagdo (I1.2.6), multiplicando esta por R, . e somando por
¥4

quase-impulsos ;c:' devido a defini¢io(I1.2.7) teremos

ZR“D f_. +ZZR

=2 7.'
= kE K

Usando a resc.)lventa, a solugdo formal da equagﬁo cinética (I11.2.6) pode ser apresentada na forma

ZR“D f; *%535‘1’5 =0

e finalmente teremos a correcgéo desequilibrada expressa assim

®.=-SR._DJ°
F %n- fs

| Trabalho de Licenciatura/uem.




[ Espalhamento dos electrdes em L, e A} minimos do germdinio.

3.Tensor da conductibilidade eléctrica para um minimo da energia.

Usando o operador Rﬁ_, podemos encontrar os componentes do tensor da conductibilidade

eléctrica oq4p. Com efeito, segundo a definigdo, os componentes do vector da densidade da corrente

eléctrica podem ser escritos como[2-4,12,13,16,23]

- tomando em conta (I1.2.8), segue

substituindo (11.2.5), nesta expressdo, teremos

2¢’ , '
J = . ) } 11.3.3
¢ PKT Z Rfi"v av}"p dx., dx., ( )

Por
Como se sabe, a lei de Ohm para meios anisotrépicos tem a forma[24]

g, = ;aaﬂE s (11.3.4)

Comparando as duas ultimas expressGes, obtém-se a expressio para componentes do tensor da

conductibilidade eléctrica, isto ¢,

(11.3.5)

4.Tensor da conductibilidade eléctrica para muitos minimos de energié

Os resultados obtidos acima permitem calcular os componentes da conductibilidade eléctrica(11.3.5)

GSE para um minimo da energia. No caso da existéncia de vdrios minimos é necessdrio realizar o

somatério por todos esses minimos e obtermos assim uma componente da densidade da corrente

eléctrica que resulta da contribuigéo de todos os minimos, de modo seguinte:

Jo=2 = %:af;}Ep =;[Za£‘})Eﬂ (.4.1)

[ Trabalho de Licenciatura/uem. 9]




| Espalhamento dos electrdes em L; ¢ A, minimos do germénio.

de onde para os componentes do tensor da conductibilidade eléctrica total o, teremos

Oy =9 Cup (11.4.2)

Sublinhemos que os componentes do tensor da conductibilidade a;ﬂ para cada minimo devem ser

escritos no mesmo sistema de coordenadas, ou seja, no mesmo referencial. Este referencial, como
regra, denomina-se “referencial laboratorial”, que pode ou ndo coincidir com o referencial ligado com
0s eixos pfincipais do elipsoide de massa( segundo referimos na introdugfio, a forma das superficies de
energia constante num minimo na banda de condugio do Ge, € elipsdide de revolugdo [2,4,12,16]). O
referencial ligado com os eixos principais dum elipsdide de massa denominaremos o elipsoidal.

Para obtef 0s componentés de‘um tensor{no caso concreto os do tensor de conductibilidade

eléctrica) no referencial laboratorial utiliza-se a transformacgéo

&9 = Z:a“)wa(')ma; (11.4.3)
¥

onde &,, e o, sdo componentes do tensor da conductibilidade eléctrica do i-gésimo minimo num
referencial laboratorial € no referencial elipsoidal, respectivamente, a,, e a;;sdo matrizes da transigdo

do referencial elipsoidal para o laboratorial[21] e sio dadas em apéndice-1. Para o caso do L, - A,
modelo do n-Ge e quando o referencial laboratorial € ligado com os eixos cristalograficos, as matrizes
de transformag@io foram calculadas no trabalho de "Investigagdo da piezoresisténcia causada pela
fe_distribuig:ﬁo dos electrdes em Ly e A, minimos do Ge[21], ¢ para facilitar a leitura, estdo dadas em
apéndice-I. ‘ ¢ ‘
Anotemos também que os resultados obtidos nos paragrafos anteriores sdo validos para espectro
~ energético arbitrario. Tomando em conta a aplicagio dos resultados obtidos para o caso concreto do n-
Gt::,‘consideremos a rela¢dio que segue, entre a energia e quase-impulso,
. %§{%+%+%} | RRUER)
Entretanto, o método usado é valido para o caso geral da lei de dispersdo ndo parabélica de tipo

Keyn[2]

I Tréhalho de Licenciatura/uem.




Espalhamento dos electrdes em L, e A, minimos do germdnio.

%2 P
sf=f( - +—’"—+sz

x my m,

quando as superficies isoenergéticas continuam a ser elipséides e a fungo f € arbitréria.

5.Quase impulsos deformados.Transformacﬁo das componentes das velocidades.

Para calculos posteriores do tensor da conductibilidade eléctrica é comodo introduzir os quase

impulsos “deformados” dos electrdes k que estdo ligados com quase impulsos k pela relagdo

—

k=ik . (IL5.1)
onde 4 =ymyIm  my = (mmm)” 444 =1 (1.5.2)

my € a massa eficaz da densidade dos estados.
Seguidamente procedemos o desenvolvimento de todas as grandezas, que dependem do sentido
do vector & ,em série em relagdo as harmonicas esféricas dos angulos do mesmo vector.
Transformaremos os componentes do vector da velocidade do electrdo, segundo(11.5.1).
O espectro da energia dos electrdes em L, e Ay minimos em relagdo aos eixos principais do

elipséide de massa tem a forma

nk? .
&; = Z 2m’. (i=1,2,3) ({1.5.3)

No espago dos quase impulsos deformados o espectro (I1.5.3) torna-se esférico;

£; =€ -h—z E—ﬁ K __Ff_ k¥ Zk2
R 2L w25 Em 25 my  2m T

'
A 4

m

4

Para os componentes das velocidades temos

_ A _.ﬂik
y R & omy

usando (11.5.4) e introduzindo os dngulos esféricos § e ¢ do quase impulso k obteremos

2.85
.sen$ cosgp
N

2.6,
.sen3seng
N

[ Trabalho de Licenciatura/uem.




I Espalhamento dos electrdes em L) € A; minimos do germénio.

2.6
Ve, = A oy .cosd

As fungdes trigonométricas em (I[.5.6),. podem ser expressas através das fungdes esféricas
normalizadas}, (&,)[25]:

2
sen$ cosp = _W’T[YH(S @)-Y_, (8 ,<D)]

2
senYsenp = J'JT”[Y[,(S @)+ Y _ (9 ,q;)]

4r
c_os&| = —3-110 (8,9 (II.5.7)

Usando estas formulas os componentes das velocidades podem ser apresentadas na forma([2]:
drne; &l
= Y (9,
vm 3m~ m=—lym lm( @)

Vi o
Vin = V20 Fn
Yia ¥xn

=1,2,3 ; m=-1,0,1

onde a matriz y, tem a forma

Para fins posteriores escrevemos a matriz y,,

71.—1 71.0 71.1 A4 0 -4
Yi:n = 7;-1 72.0 72.1 = L"iﬂz 0 -4 (I11.5.10)
?’3.—1 ¥ }’3‘1 0 ‘/5’13 0

6.Quase-impulsos deformados.Transformagio do termo de campo.
Exprimimos agora o termo de campo (11.2.5) da equagfio cinética (I1.2.4) através dos quase-impulsos
deformados[2,4,16].

De acordo com a relagédo (I1.2.5) temos

0
D 7o =_i£ v. E

Substituindo aqui Vs da férmula (I1.5.8), e tomando em conta (11.2.4) teremos
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[ Espalhamento dos electrdes em L; ¢ A; minimos do germénio.

"= dre, dfy
D.f2 = —R R E 3,
fK Z{ KT\ 3m my ‘Eﬁ Zyﬁ" ﬁ} l""( Q)

m
Designaremos a expressdo entre chavetas como Dy, isto &,

dnmeg dfK

D,,,=———— Z?’ﬂm

3m, dx
Entdo o termo do campo tomara a forma

D.f, =Y. D,Y,n(8,0)

7.Representagio do tensor da conductibilidade eléctrica através da resolventa

Para efectuar os calculos concretos posteriores, os operadores Lyse Ry, devem ser desenvolvidos em
série por fungdes esféricas ¥, (9,¢)que dependem do sentido dos quase-impulsos deformados ke k'

Durante os célculos é necessério passar dos indices discretos & e k' para os continuos.

Para 6}.-“.2_ € Z as regras da passagem, como se sabe, s#o as seguintes:

(275)
Oz5. =

; - (2% I..drﬁ, ' (IL7.1)

Sz L §(i§' -5 [,

P2
Como foi mostrado em[2-4,10], o desenvolvimento dos operadores L., e Rs; em série por fungdes

harménicas esféricas tem a forma

Leg. = 8(k k) Y. LY, (8,0)Yir (5,90 (1.7.2)

'
Res. = 8(k=k) Y RI™ Y, (8,0)Y 1w (9, 0) . (I1.7.3)
'mm'
Mostraremos agora, que no caso das superficies elipsoidais isoenergéticas para o célculo dos
componentes do tensor da conductibilidade eléctrica (I1.3.5) ndio ¢ necessdrio conhecer todos os

coeficientes 7™ , mas sim é bastante conhecer s6 R7™ . Este resultado est4 associado com o facto de
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que, segundo (II.5.8) as velocidades sdo expreséas s através das fung@es harménicas esféricas da 12
ordem Y, (4,¢).

Representaremos o tensor da conductibilidade eléctrica através dos coeficientes do desenvolvimento da
resolventa por harménicas esféricas. Para este fim, reescrevemos a formula (11.3.5) para componentes

do tensor da conductibilidade eléctricac,, tomando em conta (I1.7.1) da seguinte maneira:

dfy dfg,

Gor = 321:6KT 1Rz, Kﬂ%'—df_drﬁ'dfﬁ'

Passemos 4 integra¢fo por quase-impulsos deformados, tendo em vista (11.5.1,2) e que

‘ ~ o]
dTE = dkldkzko = mdk,dkzdk:, = dff(-

dfy de

G,y = 327:6” [[Rezv: ve. = & dr dr, (1.7.5)

dxy.
Substituimos nesta expressio, as férmulas (I1.5.8) e 01.7.3), passemos as coordenadas esféricas e
realizaremos a integragio por k' e dngulos 3,¢,9',9,". Tomemos em conta a condi¢io da normalizagdo

das funcgdes esféricas[25]:
JEn 8.0 i (9,0)5en 3 S = 5,15, @
Entdo teremos . -

’ mm ' 4re
Top =55 GKT!Z [[60 =R, (8,0)Y; (9,07 |~ 3 Zra,,. ¥ (8,0) | —X

N m=-1 .mN
4 dfy. . 2 i eV Ax
9,00 22 Y2 p2iksen 9d9dpk dk'sen3dFdy = — T § e
,,,Z_,}"’" O i ¥ = TomkTamy 2o -[R"

H'm"

d 0 \? xlx ) x2r .
( L } K'ak | [1alS,0)10(8,0)sen 94 .| [11.(8.0)Ee (80 sen S A d =
00

e’V ife 4 de
LA R Kk 5,8, 58 = -
247°KTm,, 2. e pr I v [df A HO mmCr 24KT7r my & Bk e ""J

::”;[’" R K

£p k'dk

Segundo a formula (11.5.4)
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=3 Zk2 k* e, portanto a tltima formula deve ter a forma que segue:
my <

e’V dfy
Opp = ————5 dk k° R™™ I.7.7
@ 48KTrn'ml & el '[ [de : {77

Foi mostrado [2,3] que no caso da fonna elipsoidal da superficie isoenergética e na auséncia do campo
magnético os coeficientes do desenvolvimento em (I1.7.2,3) sdo diagonais em relagdo ao indice m, isto
é; | |

= LG s R = Ry G (11.7.8)
Nestas circunstincias a expressdo para o tensor da conductibilidade eléctrica tera a forma

ey o &z | om
Z ol p,,[dkk (cﬁ } R" (1.7.9)

% T 8KTm
Na base da equacgfio (I1.2.7), e usando os resultados obtidos em (11.7.1), podemos mostrar que 0s
coeficientes do desenvolvimento da resolventa R;] podem ser exprimidos através dos coeficientes do
desenvolvimento do operador do espalhamento L[| no caso considerado(superficies isocnergéticas

elipsoidais e auséncia do campo magnético) da seguinte maneira:
G

RN = T (11.7.10)

_@nf

= (I.7.11)

‘8.Liga¢§0 entre a resolventa e o tensor do tempo de relaxagio

E de notar que os coeficientes cinéticos habitualmente sdo expressos através do tensor dos tempos de

relaxacdo 7,4[12,13,23]. Por isso, estabelecemos a relagéo ‘entre o tensor do tempo de relaxagdo Tqp €

os coeficientes R;| do desenvolvimento da resolventa em série por harménicas esféricas.
Por essa razdo reescrevemos (I1.7.9) assim:

et Ldfe Vit dfy
Oup = i A [k 25 £¥ ', o, R
= T 3KT "OI | 2007 2 &, Lo R

K

Por(Il.7.11) segue '
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T =
" 3KTm, m‘,“r

ZhZAZ ] df-'o 1 d]‘ﬂ . n
I K - & Yam¥ pmR1)
0 .

&y | 2GE a5

Designaremos o termo entre colchetes de modo seguinte:

1 s | |
2\/_15 &, Z?’m ¥ pn- R (IL.8.2)

: 242 2
. _ Ay 5 d
assim, (11.8.1) toma a forma T, = _Bi—‘I(TL? dk ! ‘;;R T (11.8.3)
T My g

Na teoria dos coeficientes cinéticos é mais comodo realizar a integragdo por energia[2,4,12,13,23], por

isso em (11.8.3), fazemos a seguinte substituicio '
272 :
&g = Wk ; k= 2my £ ;5 dk= 1‘2—’?-.-1-—3"”1.(15
2m,, n he 2

___er%  [2my(2m, Y v I

% = T3 KTmy V2 \ 2 ) 5.'01 T

e obteremos

£
Introduzindo a energia reduzida x = XT° a 1ultima expressdo ter4 a forma

RO o 4

Tep = 3278

(IL.8.5)

Anotemos que g,, € o tensor da conductibilidade eléctrica dum minimo nos eixos principais do
elipsdide das massas. O tehsor T, COM componentes dados 1:;ela formula (11.8.2) dd-nos a expressdo
para o tensor do tempo de reléxaq:ﬁo através dos coeficientes do desenvolvimento da resolventa.
Conhecendo y_, ¢ facil passar da resolventa para o tensor do tempo de relaxagao.
" Quando a superficie isoenergética é elipsdide de revolugio e na auséncia do campo magnético,

partindo das formulas (I1.7.10) para resolventa e (I1.8.2) para 7 ;, facilmente obtemos

o (11.8.6)

_ ‘J_dfxzym}’pn

Usando a formula (II.5.9-10) ¢ facil calcular a soma em (I1.8.6) e obter os componentes do

tensor do tempo de relaxagio (sublinhemos que[2,16], L;; = L), como segue:

+

2}12 ‘E'k Ln EI)I Lu

J—dfﬁ(?’n)’ll 710710 711?’11J _ﬁﬂL

Ty =

&, L,
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-y ( . -0
_\/Edfg 71-1-72-l+710720 7lly21J Jadfgl_,i,ll%_*_mﬂq):o

2’1'3 ‘ER \ LI—: Lu Lll 22; de Llll

0 . .
\[adfﬁo Yi-1-Y3-1 +7|o-}'30 71! 73t
2£ ‘EI'(\ Ell Lgl

_'( .
w[(—?dfrg Ya-1-Y1-1 }’zo?"m 721711)

T3 =—

=0

Ty =—

2]12 dxg \ L;Il |

_Jadfgfﬁ-l-h. 720720 72:721
20 &\ L, L,

70[ . .
T =_\/—C—;dfg° }’2—1‘73—1 +720-730 721 731
? 23: dfﬁ\ L;: L?l

70/( o .
‘/Edf?? Ya-1:¥i-1 . Y0¥ Yal?’n) 0

B+ 2)=-JG &

ﬁ T CiAA+idR) =0
df 1
K

J_
G4
24, dx

L,

=0

Iy == +

2)!2 ‘&:‘ \ LT: ﬁl

Jhdfl( 7’3|7’z: 730720 73172|}=0

f2 =7 2ﬂédf( L D

\/—f" 73-1}’31_'_730730 731731 df“’
24y de. | L L, df~ L?l

Designando Ty =Tp=T, ;T3 =1, , obteremos

(IL8.7)

onde = =k ==k (11.8.8)

Sublinhemos que o tensor dos tempos de relaxagio, para diferentes mecanismos de espalhamento dos
electrdes, pode ser calculado usando os métodos da teoria de espalhamento[23], em particular, os

métodos da teoria do espalhamento anisotropico (TEA)[2,22].

9.Tensor da conductibilidade eléctrica
Como j4 foi determinada a relagdo entre o tensor da conductibilidade eléctrica e o tensor do
tempo de relaxagdo, formula (11.8.2), e sabendo que o tensor do tempo de relaxagdo ¢ diagonal, ja ¢

facil concluir que o-tensor da conductibilidade eléctrica é também diagonal.
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Escrevemos os componentes do tensor & assim,

e2(2KT)’”.m,',’2“] xmﬁt
371'2.’1_3 0 K *

SR m? m T, s dE
3zt m, . dx,

K

O =0p=0 =—

053 20, =~ Ty

Introduzimos a designagéo

ez(ZKT)m.rEu
dy=- 37 = —dy, (11.9.3)

A-ep _g!8)

Além disso tomemos em conta, segundo (I[.2.2), que f]{’ =e KT ou, por (IL2.3), f:? =¢ e,

portanto,

(11.9.4)

Dai que o tensor de conductibilidade eléctrica para um minimo arbitrario, por exemplo, “s”-

gésimo tera a forma:

E_E[S]

¥ =d, e K n]dx.x’-’ze".rJ_ (11.9.5)
0

a-ESH

m, i—
o =d,—Le KT de.x”’e“.r,, (11.9.6)
0

i
E de salientar, mais uma vez, que para calcular o tensor de conductibilidade eléctrica para um cristal é
necessdrio realizar o somatdrio por todos os minimos considerados no modelo escolhido segundo as
formulas (11.4.2) e (IL4.3). |

III. Espalhamento dos electrées em L, e A; minimos modelo Germanio

Neste capitulo, consideraremos os mecanismos principais de espalhamento de electrdes no
modelo considerado de Germéanio[22].

Obteremos as expressdes analiticas para os componentes do tensor da conductibilidade eléctrica

para um minimo da energia e os do tensor da conductibilidade eléctrica total do cristal.
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1.Espalhamento por fondes acusticos em L, e A; minimos de Germinio
a.Nimeros de preenchimento

Sendo conhecidos os potenciais da deformagdo dos minimos na banda de condugdo do Ge e Si,

analizaremos em breve as expressdes para o numero de portadores de carga(electres),em cada grupo
de minimos, N, N{*?, N'"%¢ sua dependéncia em relagdo a deformagao[21,26].

Foram obtidos as expressdes seguintes:

NY) _ AN? exp(-—E:) : N(Z!J] _ ANg exp(—E(k“'); N{zs_q,s_s] _ ANg exp(—E(f)‘) (111-12)

(onde, a expressdo correspondente ao coeficiente A esta apresentada no apéndice-IT)
Os nﬁ-meros dos portadores de carga sdo tais que cumpre-se a equagfio de neutralidade seguinte:
| AN 4+ 2N 4 4NDe38) = Ny (111-1b)
.. : NO N2 NG-6)
. Dividindo a ultima equagdo por N tem-se n, =——, n,=—2— e n, = —2— entdo (IlI-1b) toma a
N N, N
forma 4n, +2n, +4n, =1 (I1I-1c)
onde n,, n, ¢ n, sdo denominados nimeros de preenchimento.
Na auséncia da deformagdio, N (concentragdo total dos portadores) ¢ dada pela expresséo:
N! = 4N7 + 6N

Sendo conhecidos N ¢ N3, os calculos dos numeros de preenchimento n,, n, € n; sdo 0s seguintes:
-1

=[4 J{jﬁ‘si] exp(E; - AE")|2exp(-E( ) + dexp(-E )]} (I-1d)

N

© )"

- -1
=| 2+ dexp(EL” —Ef")+{z§‘s, ) exp| AE” ~E; +E§”')} (I-1¢)
_ N X . '
i 32 -l |
LC)\ |

' . . mn . -
ny =| 4 +2expE? —E‘,}’)w(;@) exp{AE” -] +E® )J (Til-1f)

N

onde E!, B! e E{ sdo os potenciais de deformagdo reduzidos ¢ AE" é a variagdo de energia reduzida,
entre 0os minimos ndo equivalentes, m,(vs) e m' sdo as massas eficazes da densidade de estados em

A) e L) minimos, respectivamente.
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Os nimeros de preenchimento (n,,n,,n,) estdo calculados numericamente através do programa

elaborado em "Pascal” , assim como a verificagdo da equag@o da neutralidade (veja o anexo-I).

b.Tensor da conductibilidade eléctrica

Determinaremos a expressio para o calculo do tensor da conductibilidade eléctrica para o “r”
minimo da energia, partindo da forma geral seguinte: |

ol) = ‘321;( )(r,,ﬂ) o anLy

Componentes do ténsor da conductibilidade o;, para um minimo de energia, foram definidos em
[11.3.5]).
Quando se trata de espalhamento por fon6es acusticos, segundo a teoria de espalhamento anisotropico
[2 16,21,22 26]

. y 24

Toa . = Toa =C, h
9 b1

¢Oa ¢Ia

temos T, = com 7, = (111.1.2)

ﬁKTCf,/mirp,’, \/E
Assim, o tensor do tempo de relaxagfo tem a forma
_a, a, z.C\h 1 x.Cj,h* 1

T, = s T, =—=;a, = — a = —
"UTE Tt T e T V2KCE fmim, ' 2KC mim, b

as fungbes ¢, € ¢,, dependem das massas eficazes, das constantes elasticas C!, e C,, ¢ das constantes

de potencial de deformagéo.
Para o n-Ge, valores das constantes:
C., =0,562.10"  dines.cm™
Ciy =1592. 10" dines.cm™

A seguir temos as expressoes das fungdes ¢, e ¢,,, para os minimos L, (germénicos) e A, (silicicos),
respectivamente[2] e (no caso dos A; minimos escrevemos as expressdes gerais, pois os valores das
massas eficazes e constantes dos potenciais da deformag¢io ndo s3o bem conhecidas e no futuro teremos

- de determina-las).

2 2

C, C: C, C:
Ly ¢0a"‘1+188F+103EZ_’¢1a 1+124E+087OF
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¢0a=1+2(1+/32)( 3 3a) , 1482 G

A pr gt Bt
1.
f, 6 . 3 150 | Cj, 15
.{(14./3 {1_ﬁ2_2ﬁ2(1+ﬂ2)+2ﬁ3]+ (2 YE 2/5,3(5+3,6 )a)]

+p. 3 3(l+ﬁ")] a+pyH C
VE L2+az’ ﬂ’ .a Cl ﬁ4 Cz

o5 1 ¢af 3(1+ﬂ) }}
{(1+/3.)Ll+4ﬂ2 ﬁ3(5+3ﬂ )a |+ aer _-13-ﬁ2+ — 6 ﬂ Ya

1
¢la =1+

tendo em conta que: a=arctg f e fE=(ms-m; ) m

Variando os valores de P, C; ¢ C,, podemos determinar ¢,, € #,, com base em programas elaborados

para este fim(veja anexo-I).
daf?
No capitulo (11.9.4), determinamos a derivada Ef—"; tomando em conta a designagio (11.9.3) teremos

k

os componentes do tensor da conductibilidade eléctrica (I1.9.5,6).

Introduzindo a energia adimensional para os componentes do tensor do tempo de relaxagéo, teremos:

ay, 4, X2, a, o ay 112 (I1.1.3)

Ty = = ,—— 3T = =
TJ—.KT VK TJﬁ—KT TVKT
KT : KT

Substituindo(1li.1.3) em (11.9.5,6) obtemos

" N | e e
off) =of) = dy-exp(H —E.—);—-J;E—,;jcbc.x.e - e en(@ -E))
0

& _ dm a, m_

Gy = T\[—_— Kp(ﬁ‘ E}) | (m.1.4)

Tomando em conta a deformagdo uniaxial ao longo do eixo [001], o tensor da conductibilidade
eléctrica para todo o cristal, serd como segue (lembrando que os mfnimos da energia do Ge dividem-se

em quatro minimos L, idénticos, dois e quatro minimos A; “silicicos”), no referencial laboratorial:

Z ~(5)° Z ~(5)° Z~(S)’ (II.1.5)

3=1

ou na forma Gy =8y +aaf,('2) +G5 ~ (IL1.6)
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Usando matrizes de transicdo a,, e ag do referencial elipsoidal para o laboratorial, podemos calcular

(i},

os componentes do tensor da conductibilidade eléctrica o, ; isto é :

&Y = Za() Vg5l (IIL1.7)

de modo semelhante a (11.4.3); transformagio ja vista.
O tensor da conductibilidade eléctrica tem a forma diagonal no referencial elipsoidal, segundo

referimos no paréagrafo (9.), capitulo (1I), por isso realizando somatério em (I1I.1 .7) temos

&Y = Za” Vo) = Za“ a0 = %00, + a¥020" 50, + a0V 50, (1.1.8)

Salientamos que matrizes da transi¢do estdo dadas em apéndice-I.
O tensor da conductibilidade eléctrica total do cristal tem a forma

Za(')h + Z o.(')ﬂn + Zo.(')Au . ({11.1.9)

i=]

’ 4
onde ZE,(,'}I‘ =g0h +gDh £ 508 4 &% | neste Gltimo somatério os termos sdo todos iguais

entre si, por isso, calculos realizados mostram que

4
4
Z _(2611 +0y) = '50'33(2’(' +1);

0 segundo termo de (I11.1.9) tem o resultado
Za(ah, —cr(') 3?) . o-“(' 2) _ ~A(l 2) =530 4+ 580 =24, ; 5;(1 2) =20,
i=]

e 0 terceiro termo
Z G = 0'(3) + 0'2,) +0'(5) + a"(;) ; FL00 25509 225, 420, ; a; 09 40,

Destes célculos, concluimos que os componentes diagonais sdo iguais entre si. E quanto aos
componentes ndo diagonais, célculos realizados mostram que estes anulam-se. Esta conclusdo deve-se
ao sentido da forga de deformagdo, isto €, acgdo Py [001]; assim o tensor da conductibilidade eléctrica
para 0s minimos germanicos -transforma-se num escalar, portanto, todos os minimos tornam-se

equivalentes;
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) 100
3C=-3-a;~;“’(2xc+1) 0 1 0]onde
0 0 1

o . . . . . .
(x =—L) denomina-se pardmetro de anisotropia -dos minimos germinicos, ¢ oSV € a
Oy ‘

conductibilidade eléctrica longitudinal (a0 longo do maior eixo do elipsbide da revolugdo) para um

minimo de energia.
Pelo procedimento idéntico, foi calculado o tensor ligado com A; minimos silicicos, e obteve-se

x5 0 0

30 =265 0 x* 0| para os dois minimos que descem e
0 0 1

k% +1 0
59 =20, 0 x°+1 0 |paraosquatro minimos que sobem,

0 0 2x®

(o2 n . .
sendo x° = =% pardmetro da anisotropia.
Ty '

Com base na férmula (111.1.6) escrevemos os componentes do tensor da conductibilidade eléctrica, sem

tomar em conta o pardmetro de anisotropia, assim

~ ~ 4
Gy=0pn= 5(20'161 +05)+ 2050 +2(050 9 + 5309

g, =§(zag +05)+ 2050 4 4560 (IIL1.10).

' A
Tomando em conta a expressdo para ¢*7[21,26](veja apéndice-II) e relagdo (III.1.4) no caso dos
minimos germanicos, as componentes diagonais oy exprimem-se da seguinte maneira:

Nin.et4 o : U
C c 0°*C L
O =0, = — (IIL1.11)
U2 m$ 3TYrKT -
c [ Nnce’ 4 aj (TL.1.12)

o' — —————
7 m§ 3T uKT

Para os minimos silicicos, obtém-se os componentes, também por analogia
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O'S(I'z) _ N{,nlsez i af ;O'S(l'z) - N('}"fez i a,rs,r
. md 3TJzKT m; 3 TNzKT

r, 82
S(3-6) _ No"z e” 4
oy = 3

, G, geo Nome'd @)
m 3TJzkT P m;, 3 TJaKT

Substituindo em (I11.1.10) as relagGes (I11.1.11,12,13), teremos as expressdes correspondentes aos
componentes do tensor da conductibilidadef21,26];

3 S
m, m; m, my,

r 2 C C S h) N
5, =3 Moo |20 p TR LTS BT T | (I1.1.14)
3TVZKT| 3 \ mS

C 5 5
m, m, m, m,

: 2 C C S s
5,8 Nee | 2cfya e T g (I.1.15)
3TVrKT| 3
O célculo destes, faz-se numericamente mediante o programa elaborado em Pascal(veja o anexo-I).

2.Espalhaménto por ides de impurezas em L; e A; minimos. Espalhamento misto.

O tensor dos tempos de relaxag¢do; neste caso, também tem a forma diagonal (11.8.7), com
componentes[2,22]:

T

3T, == (IM.2.1)
" fa y

No caso da auséncia da degeneragdo as fungdes ¢, € ¢,, tem a forma(2,22]:

1
ﬁ—2+—7+%( B +1) J} (1.2.2)

3 2 2_1'
4y, = MJ{(H‘Bﬁz —aJlnyz _aln(l+ A1)+ 2L(a)+ 2 [ﬁ

2

' [(l— BHa- ﬂ]lny2 +2(B2-Di(a)-2a8* (B ~Dan(l+ )+

PRI (I11.2.3)
"oap? "7[;5:(1+3,{3’)+a(-1+2,32 +389)

Nestas formulas sdo introduzidas as designagdes seguintes:

L(a) é a fungdo de Lobachevskyi

X, _ h2
L(x)=- _[ln(cosgo)dgo ; Bl= T sa=arctg ;¥
0 1

- 8m, R, e :
R, € o raio de blindagem;
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Espathamento dos electrdes em L, e A; minimos do germinio.

J2m B2 , o ,
T =/ E, € a permissividade dieléctrica (Eg=16 para n-Ge),N é a
7. Ne'\im, :

concentrag@o dos electrdes, € ¢ a energia dos electrdes. O raio de blindagem calcula-se segundo a
férmula conhecida[11,12,13}:

4x.e’n

m+Nq
E KT

N,

;onde n' =n, +(n, +Na{1—-

‘Raz =

/?qui n, € a concentragdo dos electrdes na banda de condugio, N, e N, sdo as concentragdes das
impurezas aceitadoras e doadoras, respectivamente. A grandeza »#’ toma em conta a influéncia das
impurezas de compensagio para a blindagem.

Supondo que n= Ny (impurezas doadoras sdio ionizadas completamente' N,=0 ,nfo ha
compensagio, isto €, o cristal é puro),teremos n'=n. = N.

Reescrevemos agora as formulas acima mencionadas introduzindo a energia adimensional

x=—,

KT
R N e |
" 8m,R2e  8m,MIKT x

2mE2e®  2m E}(KT)*? ,
z-("zir.N.e"'.‘/m—N: n'.N.e".J;r: L ’ (H2.5)
2B m,

i 4
T.€ ﬂm‘,‘,

.Consideremos o “ Espalhamento misto “ (por fondes actisticos e por ides das impurezas). O

Y (11.2.4)

(111.2.5a)

7
tempo de relaxagdo sera:
(11.2.6)

Recordemos que segundo os dados do paragrafo anterior (I11.1.3), segue

a, a, a E.C;].h‘* ;
T a=___,f == = * >
OTVRTYE T VKT T R 2mm? b

P AR A S (I1.2.7)
* KCE\2m,m’ P ,

Todas as designa¢des coincidem com as anteriores. Para os inversos dos tempos de relaxagdo,

obteremos, usando as formulas deste paragrafo;
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1 Espathamento dos electrdes em L, ¢ A, minimos do germdnio.

8y Qo N Poi- N .
ro, T2 JKT x* +b,

au . a,
TVKT =

a,-PuN -
= m.2.8
75, T JKT )

372
X

all '
= , .29
TVKT "x* +b, (-2.9)

/
x32

X _
= . . | 21
LT TJKT *2+b, . (I.2.10)

¢11'N .
b, = —— 2.
'TOTJKT 1 T (IL.2.11)

Apresentemos as grandezas by e by na forma mais pormenorizada para facilitar a analise e os célculos

numéricos posteriores, substituindo t'y;

P 1Y L . S ze ymy N (1I1.2.12)
’O é, TSJ’ZJ— 0i J_ ' T3 o = J_K E2 mJ_ I TJ 0 .

N 1 a, N m.e'\m,

b, = =P = .
' -TJKT T 7}, Pu TVKT T°? +2.E2.K*.m,

(I1.2.13)

Sublinhemos que as grandezas a, , a, , ¢, € ¢, dependem das massas eficazes dos electrdes, e
.além disso, a, € a, dependem das constantes dos potenciais de deformagédo dos minimos respectivos.

Como se sabe ,as caracteristicas dos L, minimos do Ge (isto ¢, as massas eficazes ¢ as
constantes dos potenciais de deformagfio) sdo bem conhecidos € por isso para estes minimos da energia,
grandezas by € b) podem ser escritas na forma reduzida, substituindo os valores das massas eficazes e

as constantes dos potenciais de deformagdo:

!

N x.T? N
= s S + 26107, ]
b, =2,65.10 (32 ln N +1, T/

2
b =3,23. 106 AN =T +2,8.107™%. N2 (II1.2.14)
T N xT

Quanto aos A; minimos, a situa¢do é mais complicada, uma vez que para este tipo dos minimos, em n-

Ge até agora ainda nfo foram estabelecidas definitivamente as massas eficazes bem como as constantes
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I Espalhamento dos electrdes em L, ¢ A, minimos do germdinio. —|

dos potenciais de deformagéo. Por isso, nos calculos numéricos posteriores, sera necessario variar estas
grandezas para atingir a coincidéncia quantitativa dos dados experimentais com as previsdes teéricas, e
portanto, as grandezas by € by para A, minimos devem ser calculados através das formulas
(I1.2.2,3,4,12,13).

O tensor da conductibilidade eléctrica para um minimo é dado pelas -férmulas(II.9.5,6).Sendo
substituidas néstas expressdes as foérmulas, para os tempos de relaxagdo, respectivas (111.2.9,10),

obtemos :
_E‘.ﬂ .

' X .e
O, =0,50, =dye ¥ TJ‘T !dx.x2_+bl (I10.2.15)

j‘-_‘!.:(.ﬂ

m a x.e"
O3 =0, = do|e KT ml TJK ,r“'“‘“” ‘]‘ir'xz +b (H1216)
7 o

T
Tomando em conta-a expressdo para eX’ (veja apendlce-II) para os componentes g, € facil obter;

_N.n,..e 4 a dxx.e”r Nn.e 4 a 1217
T 3TSRTr g Xt b, m, 3 TVZ.K L217)

N.n.e* 4  a, ” x’.e* Nun.e® 4 g, J ([I2.18)
0y; = . .. = . . 2.
T om, 3 TJ::.KT . x2+bo m, ‘3 Tz KT °

.Nas formulas: | Jy = .[d" = +b ;-T "2 +b

(111.2.19)

N ¢é a concentragéio total dos portadores de carga, n; € 0 nimero de preenchimento, que segundo a
deﬁniqﬁo(III.' la), n; = N; /N ,onde N; é o nimero de electrdes em i-gésimo minimo. |
Sendo conhecidos os componentes do tensor & para um minimo da energia, podemos escrever a
expressdo para o tensor da conductibilidade eléctrica total do cristal, tomando em conta que como foi
mostrado em (I11.1.5), sob a acgio da deformagio uniaxial ao longo do eixo [001] todos os minimos
considerados de energia subdividem-se em trés grupos; recordando:
-Quatro minimos do tipo L, '
-Dois minimos do tipo A,
-Quatro minimos do tipo A,
Z =0k Z GO 4 z 5008 (111.2.20)
i=l f=l i=]

Na expressiio escrita 6, sd0 0s componentes do tensor & no referencial laboratorial.
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l Espalhamento dos electrdes em L, e A; minimos do germdinio.

A tltima formula pode ser reescrita designando os termos com ¢ simbolo da soma, por uma

letrao , de maneira seguinte:
Gop =Gy + G50 1 5409 (mi.2.21)

Os componentes 5‘(,2 podem ser calculadas na base da expressdo
&Y = Z a%al) ol (I.2.22)

onde g% sdo matrizes de transi¢do do referencial elipsoidal para o cristalogrifico. A forma explicita

destas matrizes foi calculada em (I11.1), e para simplificar a leitura e os calculos respectivos, est4 dada
em apéndice-I.
Realizando o somatério por elipséides de maneira completamente aniloga aos calculos feitos

em parégrafd (1) deste capitulo, a formula (I11.2.21) passa a ser :

e e 4 _
Gy =08y = 5(2::1',12 +og )+ 20202 2(0',“,'("6) +at 6))

5, = : (ol + 05 )+ 20809 4 45869 (111.2.23)

Nas ultimas duas expressdes temos:
Nne' 4 ap J _ Nn,.e 4 ap Jh
mp 3 Tz K m; 3 TJrKT
_Nne® 4 af' _ n,.e ay'

. . o (L11.2.24)
3 TVZK W v 3 TR KT °

A,
i a’ 4 a,, A

L
3 TJZKT 3 TJrK

Em (I1I.1a) definimos os niimeros de preenchimento respectivos aos minimos do tipo L; e A,

ol =

4, .
S0

Tomando em conta as definigdes destes niimeros de preenchimento, as férrhulas(III.2.23)

tomardo a forma:

~ 8 Ne? 2"1 al 11 " a a Gﬁ’ N
o, == 2——J, : . +—J 11.2.26
" 3TJrKT { ( m m mp " 5 )

. _8 N& |2n - a
2 . : 11.2.27
On = 3 TVr K { ( m mi a )
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I Espalhamento dos electrdes em L, ¢ A; minimos do germénio. j

E de salientar que as integrais inseridas nestas expressdes sO se calculam numericamente, segundo

programa elaborado para este fim(anexo-I).

3.Mobilidade e parimetro da anisotropia

Como se sabe [23,28,29], a concentragdio (Ny) dos electrdes de condugio nos semiconductores
¢ uma fungdo muito sensivel em relagio a temperatura e a presenca das impureza‘s (doadoras‘ou
aceitadoras) do cristal. Por isso, para a descrigdio das propriedades fisicas dos cristais na auséncia do
campo magnético, em vez da conductibilidade eléctrica (cujo valor pode variar em centenas de vezes
de um até outro cristal devido a variagdo de Ny ) € comodo usar o conceito da mobilidade p , que se
determina através da conductibilidade eléctrica, de modo seguinte:

a

__o 1.3.
u Noe | (O1.3.1)

E sabido [12], que a mobilidade i esta ligado com a velocidade média do deslocamento (da deriva) dos

electrdes, num cristal, submetido a ac¢do de um campo eléctrico E, pela relagdo;
v, = 1E (111.3.2)

de onde segue que
(111.3.3)

isto €, numericamente, a mobilidade € igual a velocidade do deslocamento (da deriva) dos electrdes
num campo eléctrico E=1. ’
Por esta razdo, a grandeza p definida pela formula (111.3.3), chama-se mobilidade de deriva.

As formulas (IIL.3.1 e 3), no caso dum cristal isotropico podem ser obtidas usando um
raciocinio muito simples.'A densidade da corrente eléctrica pode ser, por um lado, expressa através da
velocidade do deslocamento (da deriva) assim;

Jj=N,ev,
e, por outro lado, ¢ vélida a lei de Ohm :
j=0.E
Tgualando as partes direitas das duas ﬁltimas expressdes, teremos;

o
N,.e

Va

E=uE

de onde, imediatamente seguem as formulas (111.3.1 ¢ 3).
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Espalhamento dos electrSes em L, e A, minimos do germénio.

Sendo

_ N,.e*(z)
T oom

a mobilidade pode ser expressa através do tempo de relaxagdo médio, assim:

= e{r) | (II1.3.4)

m

¢ vé-se que depende dos processos do espalhamento e massas eficazes dos portadores de carga,
As formulas citadas, facilmente podem ser generalizadas para o caso dos cristais anisotropicos,
pois, sabe-se que a conductibilidade eléctrica é um tensor da segunda ordem nos meios anisotrdpicos ¢,

portanto, a mobilidade da deriva dos portadores também deve ser tensor da segunda ordem, isto é,

My = ;;“.e = e.m;'(r‘,) (111.3.5)

Vi = HeEp : (1.3.6)
Tomando em conta as formulas (I.2.26 ¢ 27) ¢ defini¢do (I1.3.5), as expressdes para os componentes
do tensor da mobilidade no caso do L;-A; modelo do Ge, na presenga da déformaqﬁo elastica ao longo

da direcgdo cristalografica [001), terdo a forma;

8 2 f -
Hhy = oy = 3TJ_ 32 i

A

2 ( ah i
2——J“+ 4 J"']-i-n —=J2
Has = 3T~/ { ma " )

Sublinhemos que as férmulas (IT1.3.7 ¢ 8) s¥o validas para o caso do espalhamento misto dos electrdes,
isto €, por fondes acilisticos ¢ por ides de impurezas. No caso do espathamento dos electrdes s6 por
fondes aciisticos, aquelas expressdes sdo vilidas assumindo que

Jh=Jp=Jb =T5 =1

A razdo das mobilidades P g B a0 longo dos eixos principais do tensor das massas

)u;:; )ul.r ‘
eficazes para os electrdes dum minimo de energia, chama-se parimetro da anisotropia (x)[2,12,16),

" isto é,
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| Espalhamento dos electrdes em L, e A; minimos do germanio.- ¢ .

w m (o)

Hy - m, (T,r_,r)‘

(r,.)= ]dx.xm%.r,u ' (I11.3.10)

As vezes o pardmetro da anisotropia tem sido apresentado na forma:

K,

K=—"2 ' (IM.3.11)

Kl.'

” :
emque x,=—— ¢éo pardmetro da anisotropia das massase x, = € o pardmetro da anisotropia
. m, '
do espalhamento.
No caso do espalhamento misto, 0 parimetro da anisotropia x pode ser apresentado na forma
(tomando em conta (111.2.9 e 10), (111.3.9 ¢ 10) e (I11.2.19)):

_myady

(111.3.12)

]
my a,J,

N m! aJ. -~ " . ~ - -
onde K, =—+—=+ ¢ o parimetro da anisotropia do espalhamento por fondes acusticos;
m,_a, '

grandezas ay e a; sdo definidas pelas formulas (I11.2.7).

Anotemos que os pardmetros da anisotropia para L; e A; minimos sdo diferentes, uma vez que
as massas eficazes e as condigdes do espalhamento dos electres sdo diferentes e por isso atribuimos a
estes parAmetros os indices L, ¢ A, respectivamente, isto €, escrevemos xhe &M,

As formulas (111.3.7 e 8) para as mobilidades de deriva ¢ comodo reescrevermos através dos
pardmetros da anisotropia ke k', definidas pelas relagdes (I11.3.9 e 12), assim:

4,

. 4 4
=gy, =o€ {%n, :; JE (26 +1)+n2%.1,°' g 2 g (i +1)} (I11.3.13)

3 TJaKT a

|
s 1 my

4 &
m, my

L A 4, ’
8_¢ {%n, D gilaeh +1)+n 0 gs + 20, 24 J{"} (1I1.3.14)

Hy = '3— T (_HKT

No caso do espalhamento sé por fondes acusticos, conforme ja salientamos, as integrais nas

A‘
m;

expressdes anteriores sdo iguais a unidade, isto ¢,

Jo = d =S =
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rEspalhamemo dos electrdes em L, ¢ A, minimos do germénio.

assim as expressdes (I11.3.13 e 14) tomam a forma:

8 2 ( L ) "‘
i, = i ” 2x, +1 +m2 (I11.3.15
" 7= 3TJ { ] )

4

8 e 2 ap a, '
=2 Zn 2k +1)+n 1.3.16
Ho 3TJ;zKT{3 ‘mfp( ) 2m (1L3.16)

Na auséncia da deformagio (P=0) ou mesmo quando a pressdo P<15.10° kgficm?, praticamente
os electrdes estdo em quatro L, minimos, pois a distdncia entre L; e A; minimos, sob P=0, ¢ igual a
E¢=0.18eV (veja a figura 1).
.

Portanto para o cristal nio deformado m=1/4, n; ~ n; = 0 e as expressdes para a mobilidade de

deriva tornam-se igual a ;
4 e ah
=y = fhyy = f = ,/L (2xh +1) (1.3.17)

Das formulas apresentadas acima, vé-se ainda que a mobili_dade dos électrdes, num minimo, é
anisotrépico, veja (I11.3.9). Devido ao somatério por minimos simetricamente situados na zona de
Brillouin, a mobilidade completa dos portadores de carga sera isotrépica. E facil verificar usando as
férmulas (111.3.13 e 16) que esta afirmagfio é valida tanto para L; minimos como para A; minimos no
cristal ndio deformado. '

‘Para a estatistica ndo degenerada dos portadores de carga, a integral (I11.3.10) toma a forma -
4 -x
(r.,)= ﬁ?dx.xme T (I11.3.18)

Substituindo nela as formulas (I11.1.3), obteremos

3TVaKT

e, entdo, a formula (I11.3.17) reescreve-se da seguinte maneira:

e(fu)

Hy =y = U= 1= 3mb (2 ; +1) - (I0.3.20)
”

(r1,)= T _ (1L3.19)

No caso do espalhamento isotropico x,=1 e

e(r)
=== (I1.3.21)

Sublinhemos que no caso do espalhamento misto, na auséncia da deformagdo, teremos uma expressdo

semelhante a (I11.3.20), isto &,
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I Espalhamento dos electrdes em L; ¢ A; minimos do germinio.

_ _ _ _E(r!l?)i(
ﬂu‘f-‘zz-ﬂss—ﬂ—3 o

i

2k, +1) (10.3.22)

4 af;' 4 af,“ e
Jh = . dx. 3.
{eir), = Wr TVKT ° ~ 3z T-JKT:[ 2 +BE (II1.3.23)

No caso do espalhamento isotrépico (x; = 1) obtém-se a expressdo semelhante a (I11.3.21);

_dr)
H= (I11.3.24)

O outro caso limite refere-se a deformagdo forte do cristal, (recordando que o primeiro foi o caso dd
cristal nfo deformado), quando - praticamente todos os electrdes sio transferidos para os dois A;
~minimos situados, nestas condi¢des, abaixo dos L; minimo§ , na escala da energia. Esta inversio dos

minimos realiza-se sob Px(2.2:2.4).10* Kgflem?, e ja para pressdo P>28000Kgf/cm?, praticamente
todos os electrdes estdo nos dois A mi'nimos. Nestas condigdes, n;~0, n;=0 e n=1/2.
Das formulas (111.3.13 e 14) teremos, tomando em conta (]1].3; 12):

8 e lad . 4 e a»

My = 3T«/ﬁ§"mi' J =§m;ﬁ‘-m..]0 (L1.3.25)
4 e a) A,

- =g 1.3.2
Hs3 3 TAKT m,‘f,' 0 _ ¢ 6)

‘Das ultimas férmulas vé-se que devido a assimetria das posi¢des dos minimos em relagfio ao eixo da

deformagéo, (recordemos que estes minimos estdo situados ao longo do eixo da deformagdo), a
mobilidade nestes dois minimos {(A;) € anisotrdpica.

- - ~ ) . A . -
No caso do espalhamento dos electrdes sé por fondes actsticos, J,* =1 € x, = x,, isto ¢,

A, :
ul (I1.3.27)

Hn=Hn =
n b2 3Tr-—,[.mﬁ

e a,,

4
Hy =7
n T3 TIaKT m,,

Nas condigdes do espalhamento isotrépico, x, =1, usando (111.3.19), obteremos de novo

(I11.3.28)

(I11.3.29)
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I Espalhamento dos clectres em L ¢ A; minimos do germdinio.

No fim deste parégrafo, analizaremos os resultados dos célculos numéricos da mobilidade em L e A,
minimos nas condigdes do espalhamento misto dos electrdes e tentaremos comparar os dados tebricos e

‘0s resultados da experiéncia.

2|

T R

Lu(P) ea rramversa!ﬂ'—(ﬂ para n-Ge, P//{001]

Figura 4. Variagdo da piezoresisténcia longitudinal
p55(0) Pn(0)

T=78K, Ny=1,6.10".
Escreveremos a conductibilidade eléctrica, segundo (I11.3.1), através da mobilidade, assim;

o, =eNy.u,, 0, =eNyu; (1I1.3.30)

Na experiéncia, segundo os graficos da figura 4, mede-se a grandeza p(P)/ p(0). Exprimimos esta

raziio através das mobilidades
1
Z, = 3 (P) = o5 (P) = 03, (0) - eNDﬂJJ(O) - 133 (0) (I0.3.31)
£5»(0) L ou(P)  eNoyuy(P)  py(P)
05(0)
- o,(P) _ #;,(0) (I1.3.32)
20 4, (P)

Grandezas 4,,(0) e 44,(0), na auséncia da deformagdo, determinam as mobilidades dos electrdes

Analogamente Z,

* em L, minimos.
Todos os parametros dos L; minimos sdo bem conhecidos [2,4,16], 0 que permite, usando as
formulas (111.3.13-17), realizar os calculos numéricos da mobilidade dos electrdes na auséncia da

deformag#o, usando o programa apresentado em anexo -1,
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. LEspalhamemo dos electrbes em L, ¢ A; minimos do germéinio. ]

Sendo obtidos os resultados experimentais da piezoresisténcia para os cristais com concentragéo
dos portadores de carga Ng = 1,6.10" cm™ e para as temperaturas T=78 K, os célculos numéricos para

as mesmas condi¢des levam ao resultado seguintes:
-Espalhamento por fondes aciisticos— u* =4,179.10°cm? /V s
-Espalhamento misto (fondes acusticos e ides de impurezas)— g =3,9:10%cm? /V 5
O valor nufnérico da mobilidade obtido na experiéncia com os cristais mais puros sob a temperatura
T=774K é u" =4,14.10*cm® 1V 5 [30].
Os calculos tedricos sob a mesma temperatura déo os seguintes resultados:
Uo =42265cm* IV s
ph =39431cm® IV s

A coincidéncia dos dados experimentais e os resultados dos calculos numéricos da mobilidade em L,
minimos, permite determinar, usando dados experimentais da medigio da piezoresisténcia sob pressao
P~2,8.10* Kgf.cm’{ os valores experimentais da mobilidade em A; minimos.

Com efeito, das formulas (111.3.31-32) determinaremos a mobilidade pu(P), assim:

g (P) = 220 ' (1113.33)
ZZ

p..(P)=ﬂé—@ (11.3.34)
1

Os resultados experimentais, (fig.4), mostram que Z;=8,25 ¢ Z;=1,83 sob a pressio P=2,8.10*
Kgflem®.
Nestas condigdes, salientamos mais uma vez que, praticamente todos os electrdes estdo em dois A,

minimos. Por isso, 0 valor experimental da mobilidade em A, minimos sera:

(111.3.35)

(I1.3.36)

Anotemos que no artigo {29] ,0 valor da mobilidade em A; minimos, sob T=120 K, obtido
experimentalmente, é de 6400 cm?/V.s.

Os valores tedricos esperados, devem ser proximos dos dados experimentais, isto €,
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A 41790 ? s _ 3900
Hoto =825 =

41790 cm’ 39000
Hike) =gy = 22836 &

Sendo conhecidos os valores experimentais de Z; e Z», a saber;

cm
By = 825 - 5065V_.s ; (I1.3.37)

iy = -T'ST = P (111.3.38)

’ Z, = Pu(P) e Z,= Py(P)
P, (0) P5(0)
podemos estabelecer o valor experimental do pardmetro da anisotropia k.
E facil ver que, por um lado

_#u,(P) _ (D) _ou(P),
#AP) (P o,(P) |

por outro lado, sendo p,,(0) = py,(0) , temos

P5(P)

)933(0) = p})(P) = GII(P)
PP) p () oy(P)

£, (0)

Usando os dados experimentais de

z,=250) 535 o z,-2uP)_ 5

P33(0) £,(0)

encontramos

(111.3.39)

No capitulo a seguir, utilizaremos estes dados experimentais para encontrar possiveis valores das

massas eficazes e constantes do potencial de deformagéo para A; minimos de germanio.

V. Determinacﬁo das constantes do potencial de deformagio e das massas

eficazes para A, minimos do Germanio.

O estudo da contribuigdo dos A, minimos para os fenémenos de transporte em n-Ge, submétido
a acgdo das deformagdes elasticas fortes, que levam a inversdo dos minimos L; — A;, permite
determinar o valor de alguns pardmetros destes minimos, 0 que por seu turno, vai permitir a realizacfo

dos calculos quantitativos dos diferentes efeitos, onde esta contribui¢do é importante, por exemplo, em
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fendmenos ligados com o aquecimento dos portadores de carga nos campos eléctricos fortes e em
fendmenos na presenga da deformacéo elastica uniaxial (ou hidroestatica) forte.

A comparagdo dos valores dos diferentes parimetros em L ¢ A; minimos, que est4 apresentada
na Tabela 1, mostra que os valores dos parametros para A; minimos do Ge e A; minimos do Si, tem
menor diferenca entre si, em comparagio com 0s respéctivos valores dos pardmetros para L, ¢ A,

minimos da banda de condugio do Ge.

Tahkela 1. Pardmetros dos I.; e A; minimos do Ge e Si.

Pardmetrn : Banda de condicdo do G e Banda de copducio do Si

Nome Designa¢idd Ly -minimos] A,-minimos A-minimos
massas eficazes dos m;, 1,58 '.[BI] 1,353[17,18,29] 0,9163 [31]

electrdes " 2,0 [32]
0,8 [33]

0,082[31] | 0,288[17,18,29] 0,1905 [31]
0,45 [32]
0,2 [33]

Anisotropia das massas K, = - 19,3[31] 4,7 [17,18,29] 4,8 [31]

4,4[32)
4,0 (33]

eficazes

Anisotropia da mobilidade = 16 [2,30] 4,4 [17,32] 6,33 [2]

de (espalhamento por
fonGes acusticos)
Constantes dos potenciais : 16,4 [1,2} 10,4 [32] 9,3 {1,2]

| 11,4 [33] 11,4[11]
-6,4 [1,2] 0,53 [32]
0,6 [33)

da deformagdo

!
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Como tentativa para determinarmos as massas eficazes e as constantes dos potenciais da deformaciio
dos A; minimos do Cie, como primeiro passo utilizaremos os valores das massas eficazes validas para

Ay minimos do Silicio, isto &, my" =m, ~09m,. m> =m, =0192m,.

Quanto aos potenciais da deformagfio, utilizaremos .os valores encontrados em [32), -isto é,
C =053eV, C5=104eV. Os graficos £sh) Z,(P) e 2B _ Z(P)no caso do
£5:(0) ) Pu(0)

espalhamento dos electrdes por fondes acisticos(curva “a”) e espalhamento misto(curva “4”) sdo
mostrados na tig.5. Como podemos ver, existe coincidéncia qualitativa, mas no caso do espalhamento
misto a aproximagdo aos resultados experimentais é methor. E por isso que, para a futura analise, todos
os calculos realizaremos nas condigdes do espalhamento misto dos electrdes.

Agora, consideremos o cristal com concentragio dos portadores na banda de conduggio, No=1,6.10"
em? no futuro, podemos considerar cristais com maior concentragio dos portadores , onde sera

inevitavel considerar o espalhamento misto dos portadores.
As fqngﬁes Zy e Z; dependem de quatro varidveis, a saber; m?' ,mf" .C ,"" ' f‘ ', Isto é,
=Z,(m} m CH.CYY . Z, = Z,(mi .m> .CH .CY).
Antes de tudo, verificaremos os valores das massas existentes na literatura (veja tabela 1). Os cdlculos

mostram que, os pares (m;" = 0.45m,.m;* =2.0m )e (m =0.288m,.m" =1,358m,) nio satisfazem
os resultados experimentais para qualquer combinacdo das constantes (C.C3' ) (veja a fig. 6) , pois
no caso dos pequenos valores de C3 (nsto . C$" <9,0¢V)a saturacio da piezoresisténcia atinge-se

sob grandes valores da pressio (P> 30000 Kgf/em?, enquanto que para os monocristais considerados a
inversdo dos minimos acontece sob pressdes P=~(2,1+2,2).10* Kgtlem?,

Tentaremos variar os valores das massas eficazes e constantes do potenmal de deformagdo com
o fim de fazer coincidir os resultados teéricos com os dados experimentais.
Tomaremos em conta que além da coincidéncia das fungdes Z, e Z, (isto é, ﬁ piezoresisténcia) com os
dados experimentais, em paralelo. os resultados do cdlculo da mobilidade e os do pardmetro da

anisotropia, devem satistazer os resultados experimentais.
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4

2

Z

19|

4 g 0 B Ry Frart

p e
Figura 5. Variagdo da piezoresisténcia longitudinal Z, = f_:&(_) e atransversal Z, = M
| P (0) pu(0)

em fungdo da pressdo.

T=78K, Ny=1,6.10"cm”; ——resultados experimentais; a) curva de espalhamento por fondes acusticos; b) curva de

espalhamento mistoffondes € ides ~ de impurezas}; caracteristicas A, minimos:

mt=0192; md=09; C>=053V; C;=104eV
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Na base da analise dos resultados de diferentes autores [17,18,29,31,32,33], escolhemos o intervalo da
variagdo das massas eficazes

m™ =0,175; 0,200; 0,225; 0,250; 0,275; 0,300; 0,325;

md =0,6; 0,7; 0,8; 0,9; 1,0; 1,1; 1,2; 1,3; 1,4; 1,5;
e a variagdo das constantes do potencial da deformagdo dos A; minimos,

¢k =0,1; 0,3; 0,5; 0,7; 0,9; 1,1; 1,3;
Ch =8,5; 9,0; 9,5; 10,0; 10,5; 11,0; 11,5; 12,0; 12,5; 13,0.
Modiﬁcando ligeiramente o Programa principal dos calculos(isto ¢é, introduzindo os ciclos para
varidveis m; =md mi =m*,C§ =C",C; =Cy')podem ser calculadas as grandezas Z, Z,

mobilidade u;;, e pardmetro de anisotropia & para diferentes valores das varidveis indicadas, na

presenca do espalhamento actstico e o misto. Exemplo dos célculos longos, esta apresentado em
anexo-II.

Para perceber a “dindmica” da variagédo das grandezas Z, ,Zz, p33 , K € determinar o conjunto
dos - pa'rﬁmelros (md md,CM,C"),que da melhor maneira vdo salisfazer ‘as exigéncias
experimentais, construiremos a séric de grificos Z, =Z(mP); Z,=Z,(m>); psy = py(m");
x = k{m) ,considerando as restantes vari4veis como pardmetros. Os referidos gréficos, para alguns

valores dos pardmetros, estéio apresentados nas figuras a) e b), em anexo-IiI .

Passos a seguir, sio a construgio dos graficos das grandezas indicadas em fungdo de

m® considerando as restantes varidveis como pardmetros e assim em diante. Estes graficos estdo

apresentados nas figuras c) , d) , ¢) , f), em anexo-III.
Sendo analizado todo o conjunto destes graficos, podemos chegar a conclusdo que os seguintes
valores das massas eficazes e constantes dos potenciais da deformagdo, apresen":ados na tabela 2,

possam satisfazer os resultados experimentais.
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Tabela 2. Valures dus massus eficuzes ¢ consiantes do potencial de deformugdo que provavelmente podem sulisfuzer vs

dados experimentais,

A, a 4, Iy
m, - my! . G G

0,250 1,035 | 0.1 9.0
0,275 0,6925+0,0025 0,3 9,5
0,250 0,61+0,01 _ 0,1 11,0
0,225 0,625 | 0,1 LS
0,225 0,597540,0075 0,1 12

0,250 0,629+0,004 0,3 10,5

0,250 0,5875+0,0025 0,3 1,0
0,225 0575001 03 12,0

0,225 - 0,3 12,0
0,5825+0,0075 |

0225 0,7 85"
1,477540,0325 :

0,275 iy S 9,0

0,7425+0,0075

0,300 0,7 9.0

0,625

0,225 ’ | 0.9 8,5

0,275 1,3150,035 0.9 9,0

0,250 1,07510,075 11 8,5

0,250 0,9275+0,0225 1,3 8,5

0,238 06 0,1
0,2237 0,6 . 0,1
0,2625+0,0025 0,9 _ 0,3
0,26530,0009375 0.9 0.3
02725 0,7 0,3
0,24625+0,00125 0.6 0.3
0,283125 0.7 0,7
0,23625 1.2 0,9
0,290 0.7 1.3

0,250 1.0 | L1
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Para verificar se cada conjunto dos pardmetros pode satisfazer os dados experimentais

apresentados na fig.4, construiremos os graficos da dependéncia das grandezas Z = L(mc

£,(0)

Z, = £s(P) em fungdo da pressio P.

’ P(0)

A figura 6 mostra que nem todos os conjuntos dos parametros satisfazem as exigéncias experimentais:
Sendo analizados os graficos apresentados, chegamos a conclusdo, que nas condigdes do espalhamento
dos electroes por fondes acusticos e ides de impurezas, o conjunto dos parimetros que caracterizam A,

minimos, na nossa opinido, deve ser o seguinte:
m® =0,225+0,001; m® =0,595+0,005; C =0,167£0,015 ; C* =11,8£0,3

As dependéncias Z,=Z,(P) € Z,=Z,(P) com as massas eficazes ¢ as constantes dos potenciais da
deformagdo determinadas, sio mostradas na figura 7. As curvas tracejadas s3o as experimentais. Como

pode ser visto, existe coincidéncia quantitativa dos calculos teéricos ¢ dados experimentais.

Sublinhemos, que a questdo sobre o papel do espalhamento dos electres entre dois A; minimos
equivalentes ( o chamado g-espalhamento) e o espalhamento dos elecirdes entre minimos ndo
equivalentes (isto €, entre L, ¢ A; minimos) ainda nic estd resolvida, mas tais espalhamentos, caso
existirem, poderdo contribuir na variagio dos valores dos parametros encontrados. Par-a resolver este
problema, na sua totalidade, serd necessario obt—er alguns dados c‘xpefi:ﬁentais ‘adiqionais,
nomeadamente, a p=p(T) [1] ¢ dados sobre efeitos galVanomag116ticos (efeito de Hall [18],
magnetoresisténcia ) nas condigdes do cristal nio deformado e nas condigdes da inversio dos minimos

L,—A, (isto é, sob grande pressio ).
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R
Zy

e
1,:7‘11A = 0,45-
oy - my =20
' ' Ch =0,53
Cy =10,4
2.m = 0,288
md =1353
Ct =053
G =104
3.mb = 0,225
mb = 0,597
Ch =0,

m =0,5850
Ch =03
C; =12,0
s.mit =0,261

1) - 16 20 24 P10’ Kgliem'

) P P

Fig ¢ Variagdo da piezoresistércia longitudinal Z, = Eﬁ(——)- e transversal Z; = E—”(—)- em furgdo da pressdo para
: : ,5(0) Pu S eXp T

tedr ——

diferentes corjuntos das massas eficazes e constantes do potencial da deformagdo dos 4; minimos
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i
Z;

80
70
6
5
4p
30

20

10

P,10° Kgliem®

>

3

4 2 12 1< 20 24 P10’ Kgf /cm?
Fi ig.:';!_"Compara;‘do dos resultados teSricos e dos dados expen'mentais:mf ' =0,597,; m: ' =0,225

Cl =0V, C=120eV, T=78K, N,=1610"cm> exps
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V. CONCLUSOES

1) A pesquisa bibliografica realizada mostrou que nio sdo estabilizadas univocamente os principais
parametros dos A, minimos da banda de condugdo do germanio, o que nio permite estudar diferentes
mecanismos do intra- ¢ inter espalhamento dos clectrées em A; minimos ¢ por isso , investigar
quantitativamentc os fendmenos de transporte de carga nas condigdes extremas (fortes campos

eléctricos, grandes deformagdes elasticas).

2) A equagio cinética escrita para o caso da auséncia do campo magnético ¢ presenga da deformagio

elastica uniaxial ao longo do [001], tem sido resolvida usando os métodos da teoria do espalhamento
anisotropico(TEA). Pela primeira vez foi feita a investigagio do tensor da conductibilidade eléctrica
por via da TE.A nas condigdes do espalhamento misto de electrdes (isto ¢, espathamento por fondes
aclisticos ¢ por ides de impurezas) o gue permitiu realizar calculos numéricos da resistividade em
fungdo da pressdo aplicada. Por este meio foi demonstrado que tomando em conta o espalhamento

misto de electrfes, consegue-se ajustar os resultados teéricos com os dados experimentais .

3) O célculo e analise da mobilidade de deriva, permitiu nio s6 encontrar seus valores em A; minimos ,

mas também estabelecer o valor do parimetro da anisotropia destacando as suas varias fontes.

4) A variagdo das massas eficazes ¢ das constantes dos potenciais da deformagio em A; minimos
permitiu estabelecer tais valores numéricos destes parimetros que da melhor maneira satisfazem as

condigbes ¢ exigéncias dos dados experimentais.

5) Os resultados obtidos podem ser usados para a investigagdo quantitativa mais detalhada dos
fenémenos de transporte de carga em semiconductores com muitos minimos ‘na superficie da energia

constante.
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V. RECOMENDACOES

1) Os resultados obtidos neste trabalho podem servir como base para a investigagdo detalhada do
espalhamento dos electrdes entre A; minimos equivalentes (g-espalhamento) ¢ o espalthamento entre
minimos ndo equivalentes (espalhamento entre L; e 4; minimos).

2) Recomenda-se, na base da investigagio feita o estudo da resistividade em fungio da temﬁcratura e
concentragdo dos portadores de carga para envolver mais dados experimentais ¢ verificar na escala

mais ampla os resultados obtidos.
3) Recomenda-se o estudo da mobilidade de deriva dos electrdes em- A, minimos, em fungdo da
temperatura € sua comparagio com os resultados conhecidos da bibliografia.

4) A piezoresisténcia em condigbes da pressio hidroestitica tem de ser estudada usando a TEA com o

fim de compara-la com os dados experimentais existentes na bibliografia.

5) Os conhecimentos adquiridos podem ser usados durante o leccionamento das disciplinas ligadas com

a drea da fisica de semiconductores , no nivel de Mestrado e preparagdo das teses no mesmo nivel.
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APENDICE-I

Matrizes de transformacdio do referencial elipsoidal para o cristalografico e vice-versa
Primeiro L; minimo (Ge)
Como se sabe, os vectores unitarios do referencial elipsoidal estdo relacionados com os do referencial

cristalografico, da seguinte maneira; -

- —-+

-3 - — - - - 1 — - 1 - - -+ 1 (- —=- -
i), /P10 e i =fixi, | ; i =—=|—i—j+2k]|, i,=—l i—jlei =——| i+ j+k
Jfl, gt q =i | ; g A 25[1)55(1)

Sabendo que os elementos da matriz de transformagio calculam-se apartir dos produtos internos, como

segue:

Segundo L; minimo (Ge)

ST =L 754 R L i To)i =

V3




Terceiro L; minimo

ifiTi} 7o) 7, [ux :3]

?3=%[ i __; Z} 7=-‘7-——( 1+J}. = J—(I+_]+2k) P =

Quarto L, minimo

:3//['111 :,//[1101 7 =fixi}

Para 0s A} minimos 1 ¢ 2

L7 Lk §=[xi];
Para 0s A; minimos 3 e 4 |

L, Lilj; ;;=EX;;] ;
Para os A minimos 5 ¢ 6

Luk, LT =i




APENDICE-II
Potencial Quimico .
Sabe-se que na auséncia da deformagdo, a concentragdo (N?) total dos electrdes é
' N; = 4N{ +6N?
e na presenga da deformagio elastica uniaxial é _
N;=AaNp +2NH0) 42 9

o _ o QKT (nl" mi)) )"

N! (2711‘1)3 exp(p')

Rl iy

N, :
2 , (2ﬂﬁ)3

exp(y” — AE")

i (2 ILKT):"Z (m(f)2 m(i) )uz . .
Nl(j:2 (27Iﬁ;—3 . e’q)(ﬂ _Ei) .

(ZﬂKT)yz(m_? P mﬁf) )uz
(27h)*

Igualando (1) e (2) e em seguida substituir as relagdes (3 - 6), obtém-se
2m” +3m"” exp(—AE")

NP =2 exp(a” —E; ~ AE")

exp(£)

20 exp(E}) + i exp(-AE exp( B )+ 2exp B )] )

exp() = A.exp(y”)

onde A éo factor de exp(’) e p*:-k’-‘T-;,,-=I_(‘.‘.T.
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Anexo-1
Exemplo do programa da piezqresisténcia emL-¢ A.lumoc!e_lo do Germanio.

PROGRAM calculo (INPUT,QUTPUT) ;

USES CRT; '

CONST _
K=0.8625E-4;EPS=1.0E-4;a=0.00001;w=20;dE=0.18;S811=7.54E-7;512=-2
.06E-7;0=0;
dEK=2087;ClC=-6. 4 C2C=16.4;C18=0.53;C25=10.4;T=78;Ko=1.38E~- 16;No

i=1.6E13;
e= 1 6E-19;e0=4.803E-10;epso=16.0;pi=3. 1416;C111=1.592;C441=0.562
=-27: mlc 0.082;m3c=1.58;m1s=0.192;m3s5=0.9;
TYPE
FUNC=FUNCTION(x:real):real:
VAR '
i,P :integer;
dEK1,EC,E1S,E2S,nc,Pd4nc,nlsS, P2nls,n2s,P4n2s,SUM:real;
Mnc,Mns, alc, a2c als, a25 FOa, Fla, FQas,Flas,toilc,toils,bos,bas,ba

c,boc:real;
Foic,Flic,fois,flis,bl, al b2 a2 £11a,R1, RZ R3,R4,F12a,F0la,FQ2a:

real;
Filas,Rls, R25 Fl2as,Folas,R3s,R4s,Fo2as,wl,w2,Pl,P2,R5¢c,Réc, Ric,
R8c,R9%¢c,
RS5s,R10c,R6s,R7s,R85,R9s,R10s:real;
g,gs,Lalc,La2s,R11c,R12¢c,R13¢,R14¢,R11s,R12s,R13s,R14s,B,SG11p, S
Gllc,
SGllslp,SGllsZp,SG33p,SG33c SG33slp,SG33s2p:real;
RollP,RO33P, nco, nlso, n2so,SG1llo,Rell10,8G33C,R0330,21,22,Fil,Fi2,
Fi3,Fi,-
F,yl,y2,y¥3,y4,y5,¥6,y7,y¥8,¥y9, le x:real; '
SGllci, SGllslpi,SGl1Pi, $G33pi,S$g33ci,S5933s1pi,SG11s2pi, SG33s2pi:
real;
SGlloi, SG330i,Rollpi,Ro33pi,R0O1l1l0i,R0330i,211i,22i:real;
- M11pP,M11Pi,M33P,M33Pi,M1,M2,M11i,M21,M110,M330,M110i,M330i:real;
(S$E+)} .
FUNCTION FS5(X:real):real;
BEGIN ,
FS:=(~-ln{cos(x)}):
END;
FUNCTION F6{x:real):real;
BEGIN
a2c:=4,51E-16/{sqr (clc) *sqgrt (m3c*sgr (mlc)) *Foa);
boc:=1.21E6*a2c*Noi* sqrt(n3c)/(mlc*T*sqr(T)*bl*sqr(bl))*(R9c -R5c*
1n(x)+RBc*1.453E-15*Noi/ (m3c*sqr(T) *x});
: Fe:=x*x*x*exp{-x)/ (sqgr(x)+boc);
END;
FUNCTION F7(x:real):real;
BEGIN
alc:=4,51E- 16/(sqr(c1c)*sqrt(m3c sgr{mlc¢) ) *Fla);
bac =],21E6*alc*Noi~* sqrt(ch)/(mlc*T*sqr(T)*bl*sqr(bl)) {R14c-R10
c*ln(x)+R13c*1.453E-15*Noi/ {m3c*sqgr(T)*x)}:
F7:=x*x*x*exp(-x)/ (sqr(x) +bac);
END;
FUNCTION F8(x:real):real;




BEGIN

al2s:=4.51E- 16/(sqr(cls)*sqrt(m3s sqr (mls)) *FOas) ;
bos:=1.21E6*a2s*Noi*sqrt (m3s)/ (mls*T*SQR(T)*b2*Sqr(b2))*{R9s-RSs*
In(x)+R8s*1.453E-15*Noi/ (m3s*sqr(T)*x));
FB:=x*x*x*exp(~x)/(sqgr(x)+bos);
END;
FUNCTION F9(x:real) :real;
BEGIN :
als:=4,51E-16/(sqr(cls)*sqrt{m3s*sqr(mls)) *Flas);
bas:=1.21E6*als*Noli* sqrt(m3s)/(mls*T*sqr(T)*bZ*sqr(bZ))*(Rl4s R10O
s*1n(x)+R13s*1.453E-15*Noi/ (m3s*sqr (T) *x)});
FO9:=x*x*x*exp (-x)/ (sgr (x)+bas);
END;
{$F+}
PROCEDURE IT(a,w:real; F:FUNC; VAR rz:real);
CONST
n0=10;
VAR -
v,q,r:real;
n:integer;
FUNCTION igr(a,w:real; n:integer):real;
" VAR :
X,h,r:real; i:integer;

- BEGIN

h:=(w-a)/n; x:=a-h/2; r:=0;
FOR i:=1 TO n DO .
BEGIN
X:i=X+h; r:i=r+¥F(x)
END; '
igr:=h*r
END;
BEGIN
n:=n0; v:=igr(a,w,n);
REPEAT
n:=2*n; gq:=igr(a,w,n):
r:=abs{v-q); v:i=q;
UNTIL r<eps:
rz:=q
END;
PROCEDURE INLc(o,al:real; F:FUNC; VAR rz:
CONST
no=10;
VAR
v,q,r:real;
n:integer;
FUNCTION pcic{o,al: real n:integer) :real;
VAR
x,h,r:real; i:integer;
BEGIN
bl:=sqrt{{m3c-mlc)/mlc); al:=arctan(bl);
h:={al-0)/n; x:=0-h/2; r:=0;
FOR 1i:=1 TO n DO




BEGIN
x:;x+h; r:=r+F(x)
END;
pcic:=h*r
END;
BEGIN :
n:=no; V:=pcic(o,al,n};
REPEAT -'
n:=2*n; g:=pcic(o,al,n);
r:=abs{v-q); v:=q; '
UNTIL r<eps;
rz:=q
END; . :
- PROCEDURE INLs(o,a2:real; F:FUNC; VAR rz:real);
CONST
n0=10;
VAR
v,q,r:real;
n:integer;
FUNCTION pcis{o,a2:real; n:integer):real;
' VAR
x,h,r:real; i:integer;
BEGIN
b2:=sqrt((m35—mls)/mls); a2:=arctan{b2); -
h:=(a2-0)/n; x:=0-h/2; r:=0;
FOR 1i:=1 TO n DO
BEGIN
X:=x+h; r:=r+F(x)
END;
pcis:=h*r
END;
BEGIN
n:=nl; v:=pcis(o,a2,n):
REPEAT
n:=2*n; g:=pcis(o,a2,n);
r:=abs(v-q); v:=q;:
UNTIL r<eps;
rz:=q
END;
BEGIN -
Writeln{' m3s=', m3s:4:3);
writeln(' mls="', mis:4:3);
writeln(' Flas',' ’ f0as');
bl:=sqrt ( {(m3c-mlc) /mlc}:
al:=arctan(bl);
Flla:=(l+sqr(bl))/(sgr(bl)) *(2+3/sqr(bl}-3*(1+sqr(bl))*al/(sqr(
pl) *bl)):
Rl:=(1+sqgr(bl))*{(1+15/ (4*sqgr(bl))-3* (5+3*sgr(bl))*al/{4*sqr(bl)
*pl}):; '
R2:=(-13-15/(sqr(bl))+3* (1+sqr(bl)) * (S+sqr(bl))*al/(sqgr(bl) *bl)
)

Fl2a:=(l+sqr(bl))/{sqgr(bl)*sqgr(bl))*(R1+C111/(4*c441)*R2);




FOla:=(2* (1+sqr(bl))/(sqgr(bl)))*(1-3/{sqr(bl))+3*al/(sqr(bl) *bl
)): . .
R3:={1l+sqr(bl})*(1-6/(sqr(bl))-3/(2*sqr{(bl)* (l+sqr(bl)))+15*al/
Y {(2+sqr(bl)*bl)}):

R4:=2+15/(2*sqr(bl))-3*(5+3*sqr(bl))*al/(2*sqr(bl)*bl);
FO2a:=(1+sqr(bl))/(sgr(bl)*sqr(bl))* (R3+C111*R4/(C441));
Fla:=1+F11a*C2C/ClC+Fl2a*sqr (C2C/C1C);
FOa:=1+F0la*C2C/ClC+F02a*sqr (C2C/C1C);
a2c:=4.51E-16/(sqr(clc) *sgrt (m3c*sqr(mic)) *FQa);
alc:=4,51E-16/(sqgr(clc) *sqrt (m3c*sqr{mlc)) *Fla);

R5c:=b1l/ (1+sqr(bl))-al;

Réc:=al*ln(l+sqr(bl)};

INLc(o,al,F5,pl);

Lalc:=pl; '

R7c:=2*Lalc; _
R8c:=(sgr(bl)-1)/(sqr(bl)+1l)+al*(sqgr(bl)+1)/bl;
R9c:=R5c* (-34.195+1ln(Noi/ (m3c*sqr (T)))} R6c+R7c,
R10c:=(1l-sqr(bl)) *al-bl;

Rllc:=2*(sqr(bl)-1)*Lalc;

Rl2c:=(-2*sqr(bl) *al-(sqr(bl)- 1)*a1*ln(1+sqr(bl))),
R13c:=0.5* (bl* (1+3*sqr (bl))+al* (-1+2*sqr(bl)+3*sqr(bl) *sqr(bl))

R14c:=R10¢* (-34.195+1n(Noi/ (m3c*sqr(T)))}+R1l1lc+R12c;
b2:=sgrt({m3s-mls)/mls);
a2:=arctan(b2); _
Fllas:=(l+sqr(b2))/(sqr(b2))* (2+3/sqr(b2)-3*(1l+sqr(b2))*a2/(sqr
(b2)*b2)};
Rls: —(1+sqr(b2))*(l+15/(4*sqr(b2))—3*(5+3*sqr(b2))*a2/(4*sqr(b2
) *b2})):
~ R2s:i=(-13-15/(sqr{b2)}+3* (1*sqr(b2))* (5+sqr(b2)}*a2/(sqr(b2)*b2
)): '
Fl2as:=(1+sqr (b2))/({sqr(b2)*sqr(b2))* (R1s+C111/(4*C441)*R2s);
FOlas:=(2* (1+sqr(b2))/{sqr(b2)))*(1-3/(sqr(b2))+3*al/(sqr(b2)*b
2)):
R3s: "(1+sqr(b2))*(1~6/(sqr(b2))—3/(2*sqr(b2)*(1+sqr(b2)))+15*a2
/(2*sqr (b2) *b2));
Rds: —2+15/(2*sqr(b2))-3*(5+3*sqr(b2))*a2/(2*sqr{b2}*b2),
FO2as:=(1l+sqr(b2))/(Sqr(b2)*sqr(b2))* (R3s+C111*R4s/(C441));
Flas:=1+Fllas*c2s/cls+Fl2as*sqr(c2s/cls);
FOas:=1+FOlas*c2s/cls+FO2as*sqgr(c2s/cls);
a2s:=4.51E-16/(sgr(cls)*sgrt{m3s*sqr (mls) ) *FOas) ;
als:=4.51E-16/(sqr{cls) *sqgrt (m3s*sqgr (mls)) *Flas);
R5s:=b2/(1+sqr(b2))-a2;
R6s:=a2*1ln(l+sgr(b2));
INLs(0,a2,F5,p2):
La2s:=p2;
R7s:=2*Lals;
R8s:=(sqr{b2)-1}/(sqr(b2)+1)+a2* (sqr(b2)+1)/b2;
R9s:=R5s5* (~-34.195+1n(Noi/ (m3s*sqr(T)}))-R6s+R7s;
RlCs:=(1-sqr(b2})*a2-b2;
Rlls:=2* (sqr(b2)-1) *La2s;
R12s:=(-2*sqr(b2) *a2-(sqr(b2)-1)*a2*In(l1+sqr(b2)});




R13s:=0.5% (b2* (1+3*sqr (b2) ) +a2* (-1+2*sqr (b2) +3*sqr (b2) *sqr (b2) )

)i
R14s:=R10s*(-34.195+1n(Noi/ (m3s*sqr(T))))+R11s+R12s;
writeln( Flas:8:4, FOas:8:4);
writeln{( 'T=', T )y :
P:=0;
FOR 1i:=1 TO 1& DO
BEGIN
writeln( ' =', P Vi
IT(a,w,F6,y6);
IT(a,w,F7,¥y7):
IT(a,w,F8,y8);
IT{a,w,F9,y9);
writeln{ 'yé=', y6:8:6, 'y7=' , y7:8:6, ' y8=', y8:8:6,
9=' , y9:8:6); :
dEKLl:=dEK/(T);’
Ec:=(P*(S11+2%S12)* (Clc+C2c/3)) /(k*T); X
Els:=(P*Cls* (S11+4+2*S12)+C2s*P*S11)/ (K*T);
E25:=(P*Cls* (S11+2*512)+P*C2s*3512)/(K*T);
Mnc:=exp{ln(sqgr(mlc)*m3c)/3);
Mns:=exp(ln(sqr(mls)*m3s)/3);
nc:=1/(4+2*sqrt (Mns*Mns*Mns/ (Mnc*Mnc*Mnc) ) *exp (Ec~dEk1) * (exp (-Els}
+2*exp (-E2s}));
‘pdnc:=4*nc;.
nls:=1/{4*sqrt (Mnc*Mnc*Mnc/ (Mns*Mns*Mns) ) *exp {dEk1l+Els-Ec)+2+4*exp
(Els-E2s));
pZ2nls:=2*nls;
n2s:=1/(4*sqrt (Mnc*Mnc*Mnc/ (Mns*Mns*Mns) ) *exp (dEk1+E2s-Ec)+2*exp (E
2s-Els)+4); -
pén2s:=4*n2s;
Writeln( ' pdnc',' p2nls',’' p4n2s',' SUM ') l

writeln( p4nc:8:6, p2nls:12:6, pé4n2s:12:6, SUM:12:4});
SUM:=p4nc+p2nls+pdn2s;

B:=1.0E7*Noi*8*sqr(e)/(3*T*sqrt (3.1416*Ko*T));
SGllc:=B*nc* (2*alc/mlc+a2¢c/m3c)*2/3*1/9.1E-28;
SGllslp:=B*nls*als/mls*1/9.1E-28;
SGlls2p:=B*n2s* (als/mls+a2s/m3s)*1/9.1E-28;
SGllp:=8Gllc+SGllslp+SGils2p;
SG33c:=B*nc* (2*alc/mic+a2c/m3¢c) *2/3*1/9.1E~28;
SG33slp:=B*nls*a2s/m3s*1/9.1E-28;
SG33s2p:=B*2*n2s*als/mls*1/9.1E-28;
SG33p:=8G33c+SG3351p+SG33s2p;
ROl1p:=1/SG11P;
RO33p:=1/SG33p;
Mllp:=SGllp/ (Noi*e);
M33p:=sg33p/(Noi*e); ,
nco:=1/(4+6*sqrt (Mns*Mns*Mns/ (Mnc*Mnc*Mnc) ) *Exp (-dEk1}) ;
nlso:=1/(4*sqgrt {(Mnc*Mnc*Mnc/ (Mns*Mns*Mns) ) *exp (dEk1) +6) ;
n2so:=1/(4*sqrt (Mnc*Mnc*Mnc/ (Mas*Mns*Mns) ) *exp (dEk1) +6) ;
SGllo:=B* (nco* (2*alc/mlc+a2c/m3c) *2/3+nlso*als/mls+n2so* (als/mls+a
2s5/m3s))*1/9.1E-28;




ROlio:=1/SGllo;
Millo:=SGllo/ (Noi*e};
S$G330:=B* (nco* (2*alc/mlc+a2c/m3¢) *2/3+nlso*a2s/m3s+2*n2so*als/mls)
*1/9.1E-28;
RO330:=1/8G330;
M330:=5G330/ (Noi*e);
Z1:=RO11p/RO1l0;
22:=R033p/R0O330;
M1:=M1lip/Mllo;
M2 :=M33p/M330;
SGllc1:—B*nc*(2*y7*alc/m1c+y6*a2c/m3c)*2/3*1/9 1E- 28;

SGllslpi:=B*nls*y9%*als/mls*1/9.1E-28;
SGlls2pi:=B*n2s* (y9%9*als/mls+y8*a2s/m3s)*1/9.1E-28;
SGllpi:=SG11ci+SGllslpi+SGlls2pi;
SG33¢i:=B*nc* (2*y7*alc/mlc+y6*a2c/m3c)*2/3*1/9.1E-28;
SG33slpi:=B*nls*y8*a2s/m3s*1/9.1E-28;
SG33s2pi:=B*n2s*y9*als/mls*1/9.1E-28;
SG33pi: —SG33c1+SGB3slp1+SG3352p1,
ROl1lpi:=1/SG11Pi;
RO33pi:=1/58G33pi;
M11lpi:=SGllpi/ (Noi*é);
M33pi:=S5G33pi/ (Noi*e);
SGlloi: -B*(nco*(2*y7*a1c/m1c+y6*a2c/m3c}*2/3+nlso y9*als/mls+n2so*
(y9*als/mls+y8*a2s/m3s))*1/9.1E-28;
ROlloi:=1/5Glloi;
Mlloi:=S5Glloi/ (Noi*e);
5G330i: —B*(nco*(2*y7*a1c/m1c+y6*a2c/m3c)*2/3+nlso*y8*a25/m3s+2*n2s
o*y9*als/mls)*1/9.1E-28;
RO330i:=1/5G3301i;
M3301i:=5G330i/ (Noi*e);
Z1li: -R011p1/R01101,
221:=R0O33Pi/R0O330i;
M1i:=Mllpi/mlloi;
M2i§=M33pi/M330i;
wtiteln(' zl ',! Z21i',! 22, 221 33
writeln{ Z1:10:4, " 21i:10:4, 22:10:4, 221:10:4);
writeln(' SGllp ',' S8G33p','ROllp ',' Mllp ','RO33p ',' M33p ','
‘_Mll'lMZI); -
. writeln( SGllp:8:4, RO11p:10:4, Mllp:10:1, SG33p:10:4,
33p:10:4, Ml:6:2, M2:6:2, M33p:10:1);
Writeln( ' SGllpi ',' RO1llpi ',° Mllpi ',! SG33pi ',' RO
33pi  ',' M33pi’',' Mli ',' M2i'); -
Writeln({ SGllpi:8:4, ROllpi:10:4, M1lpi:10:1, SG33pi:10:4, RO3
3pi:10:4, M33pi:10:1,M1i:6:2, M2i:6:2):

P:=-2000*1i;

END;
END.




m3s=1.200
mls=0.236
Flas
71.4913
T=78
alc
3.1E-17 3.
y6=0.992924
P=-20000
pinc
0.996359
21
1.0018
sigllp
0.1068
siglipi
0.0997
P=-22000
pénc
0.971254
zZ1
1.0146
sigllp
0.1054
siglipi
0.0985
P=-24000
pénc
0.806649
Zl
1.1074
sigllp
0.0966
sigllpi
0.0906
==26000
p4nc
0.339991
Z1
1.4950
sigllp
0.0715
siglipi
0.0682
P=-28000
. pénc
0.059802
zZ1
1.8928
sigllp
0.0565
sigiipi
0.0547

" Anexo- II

| Exemplos dos célculos.

Cis=0.900
C2s=8.500
' FQas
110.5715
Noi= 1.,6000000000E+13
az2c als azs
6E-17 3.0E-17 1.946E-17

y7=0.932145 y8=0.992667 y9=0.972376

SUM
=-0.0000
z2i :
1.0034
sig33p
0.1066
sig33pi
¢.0996

pin2s
0.000000
Z2
1.0034
M11P
-41702.0
M11Pi
-38950.9

panls
0.003641
21i
1.0018
RO11P
9.3671
RO11Pi
10.0286

RO33P

9.3819

RO33Pi
10.0452

SUM
1.0000
Z2i
1.0275
sig33p
0.1041
sig33pi
0.0972

p4nzs
0.000000 -~
Z2
1.0277
MilP
~41175.9
M11Pi
-38479.6

p2nis
0.028746

- Z1i

1.0140
RO11P
9.4867
RO11Pi
10.1515

RO33P

9.6086

RO33Pi
10.2868

SUM
1.0000
z2i '
1.2200
sig33p
0.0876
sig33pi
0.0819

p2nils
0.193351
Z11
1.1026
RO11P
10.3543
RO11Pi
11.0380

p4n2s
0.000000
Z2
1.2211
M11P
~37725.9 -
M11Pi
-35389.1

RO33P
11.4175

RO33Pi
12.2133

SUM
1.0000
z2i
2.6009
sig33p
0.0408
sig33pi
0.0384

p2nls
0.660009
211
1.4654
RO11P
13.9783
RO11Pi
14.6700

pin2s
0.000000
z2
2.6188
M11P
-27945.1
M11Pi
~26627.5

RO33P
24.4854

RO33Pi
26.0373

SUM
1.0000
Z2i
8.1175
sig33p
0.0128
sig33pi
0.0123

p2nls
0.940198
Z1i
1.8262
RO11P
17.6973
RO11lPi
18.2818

pén2s
- 0.000000
Z2
8.3723
M11P
=-22072.6
M11Pi
=-21366.9

RO33P
78.2804

RO33Pi
81.2650

M33P
-41635.9

M33Pi
-38886,8

M33P
-40653.6

M33Pi
-37973.3

M33P
-34212.9

M33Pi
-31983.5

M33P
-15953.4

M33Pi
-15002.5

M1
1.00

M1li
1.00

M2
1.00

M2i
1.00




mn3s=0.600 Cls=0.300
nmls=0.261 C2s=10.500
Flas o FOas
714.0511 1398.5722
T=78 ‘Noi= 1.6000000000E+13
alc a2c als az2s
3.1E~17 3.6E-17 3.5E-17 1.771E-17
y6=0.992924 y7=0.932145 y8=0.989385 Yy9=0.981618
P=-~20000 : .
pdnc p2nls pédn22s . SUM
0.879185 0.120815 0.000000 -0.0000
Z1 Z1i 22 Z22i°
1.0617 1.0581 1.1197 1.1186
sigllp RO11P M11P sig33p RO33P M33P Ml
0.1007 9.9264 -39352.1 0.0955 10.4687 -37313.6 0.94
sigllipi RO11Pi M11Pi sig33pi RO33Pi M33Pi Mli
0.0544 10.5923 -36878.2 0.0893 11.1986 -34881.7 0.95
P=-22000
p4nc ~ p2nls panz2s SUM
0.378885 0.621115 0.000000 - 1.0000
21 Z1i z2 z2i
1.4256 1.3930 2.2193 2.1986
sigllp RO11P M11P sig33p RO33P M33P
0.0750 13.3297 =-29304.8 0.0482 20.7505 -18824.9
" sigllpi RO11Pi M11Pi sig33pi RO33Pi M33Pi
0.0717 13.9450 -28011i.7 0.0454 22.0099 -17747.7
P=-24000 :
pénc p2nls pan2s SUM
0.048647 0.951353 0.000000 1.0000
21 Z1i z2 Z2i
1.8427 1.7609 6.3101 6.0609
sigllp RO11P M11P sig33p RO33P M33P
0.0580 17.2288 -22672.8" 0.0169 58.9992 -6620.8
siglipi RO11Pi Mi1iPi - sig33pi RO33P1 M33Pi
0.0567 17.6281 -22159.2 0.0165 60.6756 -6437.9
P=-26000
p4anc p2nls p4n2s SUM
0.004268 0.995732 0.000000 1.0000
zZ1 Z1li 22 Z22i
1.9181 1.8257 8.3878 7.9339
sigllp RO11P M11pP sig33p RO33P M33P
0.0558 17.9337  -21781.6 ~0.0128 78.4257 -4980.8
sigllpi RO11Pi M11Pi sig33pi RO33Pi M33Pi
0.0547 18.2768 =-21372.7 0.0126 79.4264 -4918.1
P=-28000 ' : :
p4nc p2nls pin2s SUM
0.000359 0.999641 0.000000 1.0000
Z1 - Z1i 22 z2i
1.9250 1.8316 8.6384 8.1559
sigllp RO11P M11P sig33p RO33P M33P
0.0556 17.9986 -21703.1 0.0124 80.7681 -4836.4
sigllipi RO11Pi M11Pi sig33pi RO33Pi M33Pi
0.0545 18.3363 =21303.4 0.0122 81.6489 -4784.2

M2
0.89

M2i
0.89




Anexo - II1

Exemplo de cilculo da variagdo da piezoresisténcia, variagdo da mobilidade e parédmetro da

. anisotropia, sob variagdo das massas eficazes e constantes dos potenciais da deformagéo do 4,

T=78 "Noi= 1.6E+13

Z1 Z1i 22 2Z2i KM KMi M33Pi M3i M4i mls m3s
0.70 0.69 2.07 2.03 2.97 2.95-1.92E+04 0.69 2.03 0.175 0.6
0.70 0.69 2.07 2.03 2.97 2.95-1.92E+04 0.69 2.03 0.175
0.83 0.81 2.28 2.24 2.75 2.75-1.75E+04 0.81 2.24 0.200
0.97 0.94 2.50 2.45 2.58 2.59-1.60E+04 0.94 2.45 0.225
1.11 1.08 2.72 2.66 2.44 2.46-1.47E+04 1.08 2.66 -0.250
1.26 1.22 2.95 2.88 2.33 2.36-1.35E+04 1.22 2.88 0.275
1.42 1.37 3.19 3.12 2.25 2.28-1.25E+04 1.37 3.12 0.300
1.57 1.51 3.45 3.37 2.20 2.23-1.16E+04 1.51 3.37 0.325
0.76 0.75 2.34 2.29 3.06 3.05-1.70E+04 0.75 2.29 0.175
0.91 0.89 2.58 2.53 2.83 2.83-1.54E+04 0.89 2.53 0.200
1.07 1.04 2.83 2.77 2.65 2.66-1.41E+04 1.04 2.77 0.225
1.23 1.19.3.07 3.01 2.50 2.52-1.30E+04 1.19 3.01 0.250
1.40 1.35 3.33 3.25 2.38 2.41-1.20E+04 1.35 3.25 0.275
1.57 1.51 3.58 3.50 2.29 2.31-1.11E+04 1.51 3.50 0.300
1.74 1.68°3.84 3.76 2.21 2.24-1.04E+04 1.68 3.76 0.325
0.82 0.8 2.58 2.53 3.14 3.13-1.54E+04 0.81 2.53 0.175
0.99 0.97 2.86 2.80 2.90 2.91-1.39E+04 0.97 2.80 0.200
1.16 1.13 3.14 3.07 2.71 2.73-1.27E+04 1.13.3.07 0.225
1.34 1.30 3.41 3.34 2.55 2.58-1,17E+04 1.30 3.34 0.250
1.52 1.47 3.69 3.61 2,43 2.46-1.08E+04 1.47 3.61 0.275
1.71 1.65 3.97 3.89 2.32 2.35-1.00E+04 1.65 3.89 0.300
1.90 1.84 4.25 4,16 2.24 2.27-9.37E+03 1.84 4.16 0.325
.0.88 0.86 2.82 2.76 3.20 3.20-1.41E+04 0.86 2.76 0.175
1.06 1.03 3.12 3.06 2.95 2.96-1.27E+04 1.03 3.06 0.200
1.24 1.21 3.43 3.36 2.76 2.78-1.16E+04 1,21 3.36 0.225
1.44 1.39 3.73 3.66 2.60 2.63-1.07E+04 1.39 3.66 0.250
1.64 1.58 4.04 3.96 2.47 2.50-9.86E+03 1.58 3.96 0.275
1.84 1.78 4.34 4.26 2.36 2.39-9.16E+03 1.78 4.26 0.300
2.05 1.98 4.65 4.56 2.27 2.30-8.56E+03 1.98 4.56 0.325
0.93 0.92 3.04 2.98 3.26 3.25-1.31E+04 0.92 2.98 0.175
1.12 1.10 3.37 3.31 3.00 3.01-1.18E+04 1.10 3.31 0.200
1.32 1.29 3.70 3.63 2,80 2.82-1,.07E+04 1.29 3.63 0.225
1.53 1.49 4.04 3.96 2.64 2.67-9.85E+03 1.49 3.96 0.250
.1.75 1.69 4.37 4.29 2,50 2.54-9,.10E+03 1.69 4.29 0.275
1.97 1.90 4.70 4.61 2.39 2.42-8.46E+03 1.90 4.61 0.300
2.19 2.12 5.04 4.94 2.29 2.33~7.90E+03 2.12 4.94 0.325
0.98 0.97 3.24 3.19 3.30 3.30-1.22E+04 0.97 3.19 0.175
1.19 1.16 3.60 3.54 3.04 3.05-1.10E+04 1.16 3.54 0.200
1.40 1.36 3.96 3.89 2.83 2.86-1.00E+04 1.36 3.89 0.225
1.62 1.57 4.32 4.25 2.67 2.70-9.19E+03 1.57 4.25 0.250
1.85 1.79 4.68 4.60 2.53 2.57-8.48E+03 1.79 4.60 0.275
2.09 2.02 5.04 4.95 2.42 2.45-7.88E+03 2.02 4.95 0.300
2.33 2.25 5.40 5.31.2.32 2.36-7.36E+03 2.25 5.31 0.325
1.03 1.01 3.44 3.38 3.34 3.34-1.15E+04 1.0l 3.38 0.175
1.25 1.22 3.83 3.76 3.07 3.09-1.04E+04 1.22 3.76 0.200
1.47 1.43 4.21 4,14 2.86 2.89-9.42E+03 1.43 4.14 0.225
1.71 1.66 4.60 4.52 2.69 2.73-8.63E+03 1.66 4.52 0.250
1.95 1.89 4.98 4.90 2.56 2.59-7.97E+03 1.89 4.90 0.275
2.20 2.13 5.37 5.28 2.44 2.48-7.40E+03 2.13 5.28 0.300
2.46 2.38 5.75 5.65 2.34 2.38~6.90E+03 2.38 5.65 0.325
1.08 1.06 3.63 3.57 3.37 3.37-1.09E+04 1.06 .3.57 0.175
1.30 1.27 4.04 3.97 3.10 3.12-9.82E+03 1.27 3.97 0.200
1.54 1.50 4.45 4.38 2.89 2.92-8.91E+03 1.50 4.38 0.225
1.79 1.74 4.86 4.78 2.72 2.75-8.16E+03 1.74 4.78 0.250
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Fig a) Exemplos dos cdlculos da Z:=Zy( m ) e Zi=Z,( m™ ), paravalores diferentes das my*, C\"
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1md =0.275
TG =09
CH =90

.Z.mf‘ = (0,250
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Ch =85
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5.m® = 0,250

S

Ch =85
T = 0,250

Ch=03

. G=110

15

I'm = 0,275
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Fig."'.'.{) Exemplos dos célculos da Zy=Z,( m:‘ }eZi=Z)( mf‘ ). para valorés diferentes das mlﬁl-’ Cl‘Al € C:l




- wll A e e et

)

1

1
o

. : : 1.4 4 " i -
20175 _0.2¢0 od2s 6250 0275 aFpe 0315 mb >
Fig. c;) Exemplos dos cdlculos de py, = 1y, (m{“) ek = x(mf') .para valores diferentes das m.f‘ R -Cl‘"e C;'
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Fig.. d) Exemplos dos cifeulos de p1,, = pt,,(my) e x = x(m;) .para valores diferentes das m™, C;'e Cyt




43

Lmd =0,225
‘m = 0,6
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Fig. e ) Exemplos dos cdlculos da Z,=Z:( Cf V)eZi=Z,( Cf' "), para valores diferentes das m1° b mf' e Cz“';
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" Fig. £ Exemplos dos céleulos da 21=Z;( C-;' )e—Z;:——Z;(_Cf ), pa;;z valores g'y'erenre: das m,A' s m? 'oe CIA'.




