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Introducéo

Oxido de zinco, ZnO, é um semicondutor com
importantes aplicacBes tecnolégicas. O recente
avanco da nanotecnologia nos permite observar
gue ele pode ser encontrado nas mais variadas
formas: nanoesferas, nanotubos, nanofitas, entre
outras, as quais podem dar origem a uma nova
gama de aplicacbes. Além de suas propriedades
eletrbnicas e estruturais, suas propriedades
mecéanicas também sdo de grande importancia,
despertando interesse motivado pelas possiveis
aplicacdes advindas do entendimento das ligacGes
guimicas presentes da coesdo dentro de um
material. Neste trabalho realizamos um estudo
computacional das propriedades eletronicas,
estruturais e das constantes elasticas do ZnO via
calculos de primeiros principios baseados na Teoria
Hartree-Fock (HF) e Teoria do Funcional de
Densidade (DFT) aplicada a modelos periédicos.
Os resultados obtidos neste tipo de estudo podem
auxiliar na compreenséo e interpretacao dos dados
obtidos experimentalmente e também auxiliar no
desenvolvimento de novos materiais. Esta é uma
excelente oportunidade de intercambio entre a
teoria e experimento.

Resultados e Discussao

Na metodologia empregada, em uma primeira
etapa, minimizamos a energia total da célula unitaria
em funcdo dos parametros de rede a, ¢ e do
parametro interno u. Em estruturas hexagonais, tais
como a do ZnO, temos as seguintes constantes
elasticas: Cq1, Caz, Ci2, C13 € Cas. As constantes Cq;
e Cs; correspondem ao modo longitudinal nas
direcdes [1000] e [0001], respectivamente. As
constantes Cyu € Cg, Qque sao simétricas,
correspondem ao modo transversal nas direcfes
[0001] e [1000], respectivamente. J& a constante C;3
€ resultado da combinacdo de quatro outros
moédulos na diregdo [0011]. Desta maneira as
constantes elasticas puderam ser determinadas
através da expansdo de Taylor de segunda ordem
com relacdo a energia. As deformacbes da cela
unitaria foram determinadas pelas componentes da
tensdo da matriz Lagrangiana infinitesimal €.
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onde E(0) refere-se a configuragéo de equilibrio.
A tabela a seguir ilustra os valores calculados para
as constantes elasticas.

Cu GCs3 Cu Cip Cyg
DFT* 240 220 65 131 108
HF* 236 208 62 125 117
HF? 246 243 56 128 106
LDA? 217 225 50 117 121
Exp.>® 203 207 43 117 105

* Este trabalho

Cabe observar que se deve levar em consideracdo
gue os valores obtidos consideram o cristal de ZnO
como um cristal perfeito, sem nenhum tipo de
defeito. Estes defeitos podem levar a desvios
guando comparamos os dados da simulacdo com
os obtidos experimentalmente. Devemos considerar,
no entanto que algumas variaveis podem interferir
no valor obtido experimentalmente como, por
exemplo, a poli-cristalinidade, as condicGes de
preparo, a presenca de defeitos, a porosidade e
tamanho do contorno de grao.

Conclusoes

Os valores estimados para os parametros de rede
estdo em boa concordancia com os dados
experimentais. O topo da banda de valéncia e o
minimo da banda de conducao estdo localizados no
ponto I, resultando em um band gap (DFT) de 3,76
eV (12,66 eV para HF). Em relacdo as constantes
elasticas, os valores obtidos estdo sobreestimados,
porém estes dados estdo em boa concordancia com
os resultados da literatura. Assim, conclui-se que
ambas as teorias levaram a uma boa descricdo das
constantes elasticas do ZnO, porém uma melhor
estimativa do band gap pode ser estimada
aplicando DFT/B3LYP.
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