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RESUMO

A simulacdo de estruturas que experimentalmente sao fabricadas por meio de deposicao
induzida por feixe de elétrons focalizados (do inglés, focused-electron-beam-induced
deposition, FEBID) num simulador numérico TCAD contribui para o avango em estudos com
materiais inteligentes, uma vez que ¢ possivel fabrica-los fazendo uso desse método que
dispensa a utilizagdo de mascaras, necessarias nos métodos convencionais. Os materiais
inteligentes se mostram uteis por variar uma ou mais de suas propriedades mediante a uma
varia¢do do meio em que estdo inseridos. O software Atlas, utilizado para as simulagdes dos
materiais inteligentes, foi concebido para realizar simulagdes de materiais semicondutores.
Portanto, algumas novas propostas de uso e adaptacdes sdo realizadas no decorrer do trabalho.

Inicialmente, ¢ feita a modelagem do dispositivo, ajustando os parametros dos materiais
e também o ajuste do modelo MIMTUN, de tunelamento quantico, utilizado nas simulagdes.
Adicinalmente, foram variadas as geometrias dos grios contemplando graos quadrados,
hexagonais e também octogonais, como forma de simplificar as estruturas, viabilizar e acelerar
as simulagdes.

As simulagdes contemplam a variagao das distdncias dos graos nas direg¢des horizontal
e vertical, bem como a variagdo da temperatura de simulagdo, seguidas de uma analise da
confiabilidade das simula¢des pelas suas regressdes de uma curva esperada. Os graos
octogonais possuem a resposta que mais se assemelha a resposta esperada por graos circulares
quando se considera a variagao da distancia.

Por fim, foi proposta uma aplicagdo do dispositivo simulado como um sensor de
deformag@o mecanica aplicado a um veiculo, contemplando uma pequena variagao da distancia

entre os graos gerando assim uma variagao da resposta de corrente elétrica.

Palavras-chave: FEBID. Materiais inteligentes. Simulador numérico. MIMTUN. Geometria

dos graos.



14

ABSTRACT

The simulation of structures that are experimentally fabricated by means of focused-
electron-beam-induced deposition (FEBID) in a TCAD numerical simulator contributes to
advances in studies with smart materials, since it is possible to manufacture them using this
method that does not require the use of masks, which are necessary in conventional fabrication
processes. Smart materials are useful for varying one or more of their properties through a
variation of the medium in which they are inserted. The Atlas software, used for the simulations
of smart materials, was conceived to carry out simulations of semiconductor materials. So, some
new use proposals and adaptations are carried out int the course of the work.

Initially, the modeling of the device is carried out, adjusting the parameters of the
materials and also the adjustment of the MIMTUN model, of quantum tunneling, used in the
simulations. Additionally, the grain geometries were varied, including square, hexagonal and
octagonal grains, as a way of simplifying the structures, enabling and accelerating the
simulations.

The simulations contemplate the variation of the grain distances in the horizontal and
vertical directions, as well as the variation of the simulation temperature, followed by an
analysis of the reliability of the simulations by their regressions of an expected curve. Octagonal
grains have the response that most resembles the response expected by circular grains when
considering the variation in distance.

Lastly, an application of the simulated device was proposed as a mechanical
deformation sensor applied to the vehicle, contemplating a small variation in the distance

between the grains, thus generating a variation of the electric current response.

Keywords: FEBID. Smart materials. Numerical simulator. MIMTUN. Grain geometry.
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1 INTRODUCAO

Materiais inteligentes sdo materiais que respondem de uma maneira previsivel a
mudangas do meio em que estdo e os mesmos podem ser usados para construgao de estruturas
inteligentes (FARAG, 2019). Gragas a recentes avangos na ciéncia dos materiais, a durabilidade
e o desempenho de materiais inteligentes tem aumentado significativamente nas ultimas
décadas (RIZZELLO et al., 2017).

Existem diversas formas de fabricar materiais inteligentes e a habilidade de manipular
e processar materiais na escala nanométrica com excelente reprodutibilidade ¢ vital para o
avanco da area da nanotecnologia. Um método emergente com escrita direta (sem a utilizacdo
de mascaras) ¢ o FEBID (RANDOLPH; FOWLKES; RACK, 2006). O método FEBID
possibilita uma gama de aplicagdes com materiais nobres, como ouro, cobalto e platina, sendo
esse ultimo o foco deste trabalho.

Simula¢des numéricas podem ser usadas para reproduzir uma resposta elétrica de
materiais inteligentes, incluindo respostas de resistividade para aplicagcdes como sensores. Os
dados coletados por meio de simulagdes sdo particularmente importantes, pois permitem a
analise do campo elétrico, do potencial e permitem a andlise dos pardmetros envolvidos na
simulagdo com certa praticidade. Embora importantes, tais simulagdes podem ser
excessivamente complexas e demoradas (JALIL, 2002). Este trabalho propde uma abordagem
utilizando um simulador numérico de dispositivo com modelos baseados em fisica, para
simplificar as simulacdes sem comprometer os resultados, permitindo estimar a dependéncia
elétrica do dispositivo em parametros fisicos. Torna-se possivel entdo analisar a alteracdo do
comportamento elétrico do dispositivo, baseado em nanogrdos, pela variacdo de parametros,
como geometria do grao, temperatura e distancia entre graos.

Este trabalho est4 divido em seis capitulos. O primeiro ¢ uma breve introducao sobre o
que sera discutido ao longo do trabalho. O segundo trata dos conceitos basicos do processo de
fabricacdo FEBID e dos materiais inteligentes contemplando estruturas e aplicacdes dos
mesmos. O terceiro capitulo aborda as simula¢des numéricas, apresentando as limitagdes do
software utilizado e também o modelo de condugao.

O quarto capitulo aborda as consideragdes feitas para as simulacdes e os resultados
contemplando as formas de graos abordadas neste trabalho e a variagdo da temperatura nos
dispositivos, analisando também a confiabilidade das simulagdes e realizando um estudo da
corrente proveniente do mecanismo de condugdo classica. O quinto capitulo apresenta uma

aplicacao do dispositivo desenvolvido ao decorrer do trabalho, como um sensor de deformacgao
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mecanica. O sexto e ultimo capitulo contém a conclusdo do trabalho juntamente a recapitulagao
dos principais topicos e resultados. Em seguida a lista de publicagdes geradas ao longo da
dissertacao de mestrado, seguida pelas referéncias bibliograficas e pelo apéndice contendo um

arquivo exemplo utilizado para a simulag¢do do grao quadrado.
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2 CONCEITOS BASICOS

Para uma compreensao mais profunda dos parametros das simulagdes (como a dimensao
do tamanho de grio e dos materiais utilizados) se faz necessario o entendimento do processo
de fabricacdo. Portanto, neste capitulo, sdo apresentados os conceitos do processo de fabricacao

FEBID, dos materiais inteligentes e exemplos de aplicacdo em sensores.

2.1 PROCESSO DE FABRICACAO FEBID

A deposi¢do induzida por feixe de elétrons focalizados (do inglés, focused-electron-
beam-induced deposition, FEBID) ¢ um método muito versatil de escrita direta que permite a
deposicao de estruturas 3D com resolucdo espacial nanométrica (UTKE; STANISLAV;
PHILLIP, 2012). Tal método se mostra extremamente util para o desenvolvimento de
dispositivos em escalas nanométricas, permitindo o controle da area do substrato onde a

deposi¢ao ocorre e também da forma que o deposito adquire.

2.1.1 Aspectos gerais

Os componentes mais importantes necessarios para o processo de fabricagao FEBID sado
o feixe de elétrons (gerado por um microscopio eletronico de varredura) e o sistema de injecao
de gas, que fornece as moléculas precursoras gasosas (KOLB, 2013). Nesse método, as
moléculas precursoras injetadas na camara sao adsorvidas pelo substrato como visto na Figura
1 (a). Este, por sua vez, ¢ exposto ao feixe de elétrons focalizados promovendo, assim, a
deposicao pela reacdo de dissociagdo, o que resulta num depdsito s6lido como visto na Figura

1 (b) e em um subproduto volatil que sera bombeado para fora da camara.
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Figura 1 — Esquema genérico de fabricagdo FEBID
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Legenda: No item a pode-se ver a injecdo da molécula precursora seguida de sua adsor¢do pelo substrato e no item

b € representado o feixe de elétrons focalizado que dissocia as moléculas em um depdsito solido e um subproduto

volatil.

Um diagrama esquematico do processo de fabricagdo FEBID pode ser encontrado na

Figura 2 (a). A esquerda do diagrama vemos o precursor armazenado e acoplado a um sistema

de injecdo de gas, o qual deve estar aquecido acima do ponto de fusdo para fornecer um fluxo

gasoso relativamente intenso. O precursor € entdo injetado na camara pressurizada por uma

agulha metalica, cujo didmetro possui da ordem de centenas de micrometros, como apresentado

na imagem de microscopia eletrénica de varredura da Figura 2 (b). A direita da Figura 2 (a),

dentro da camara, existe um sistema injetor de gas interno, que também pode fornecer um gés

precursor ou um gas oxidante, também injetado por uma agulha metalica.



29

Figura 2 - Diagrama esquematico de um sistema FEBID
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Fonte: Autor “adaptado de” Utke, Hoffman e Melngailis, 2008.

O emissor de elétrons € visto na regido superior do sistema eletro-6ptico do microscépio.
O esquema contempla um emissor genérico, podendo emitir elétrons (focused-electron-beam,
FEB) ou ions (focused-ion-beam, FIB), a depender do sefup experimental. Porém, no caso
FEBID, a fonte ¢ exclusivamente de elétrons. O controle do feixe de elétrons € bastante preciso
e de alta importancia para a qualidade do dispositivo fabricado, pois alguns dos principais
parametros que governam o processo de escrita do FEBID sdo a energia de feixe primaria, e a
dose de elétrons sobre o substrato, que ¢ determinada por parametros como a corrente de
emissdo, o tempo de permanéncia (tempo que o feixe permanece num mesmo ponto da
superficie durante a escrita do padrao), distancia entre pontos de residéncia do feixe, além do
numero de vezes que o padrdo ¢ repetido na amostra (HUTH, Michael ef al., 2012). Esses
fatores influenciam na geometria do material depositado e em sua composi¢do quimica, o que,
posteriormente, influencia em sua condutividade elétrica. Portanto, o controle de feixe ¢
fundamental. O movimento do feixe de elétrons durante o processo de deposicdo ¢ semelhante
ao processo de varredura de microscopia eletronica, percorrendo a amostra de acordo com o
padrao desejado e a resolucdo alcancavel da estrutura ¢ influenciada pelo didmetro e perfil do
feixe (KOLB, 2013).

Em geral, a estrutura da molécula precursora consiste num atomo ou ion funcional
central rodeado por ligantes (KOLB, 2013). Esse 4tomo ou ion funcional esta relacionado com

o depdsito (no caso deste trabalho depdsito metalico) que o processo tem como objetivo.
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Também ¢ importante considerar que o processo de dissociagdo do precursor ¢ fortemente
dependente da energia do feixe de elétrons (HUTH, M.; PORRATI; DOBROVOLSKIY, 2018).
Portanto para cada precursor hd uma energia que otimiza a deposi¢do, embora elas sejam
tipicamente a ordem de alguns elétron-volts.

A Figura 3 esboca a injecdo do precursor, a dissociacdo e a deposicdo. Na lateral
esquerda da figura temos o precursor sendo injetado pela agulha, o precursor entdo ¢ adsorvido
pela superficie do substrato e submetido ao feixe de elétrons primarios, que desencadeiam as
diversas reacdes que causam a dissociacao das moléculas precursoras e que geram um produto

volatil e um deposito metélico.

Figura 3 - Injecdo de precursor e deposi¢ao

FEB +2+

Injecdo de
precursor

9. s
| ° /

Fonte: Autor “adaptado de” Utke, Hoffmann and Melngallis, 2008.

Atualmente, ha um grande nimero de diferentes precursores em uso, 0s quais, cobrem

uma ampla gama de aplicagdes em processos de fabricacdo por FEBID. Alguns exemplos de
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materiais precursores que resultam em depositos metalicos podem ser vistos na Tabela 1, onde
a porcentagem exibida na segunda coluna ¢ a porcentagem de metal do deposito resultante e, o
valor restante ¢ composto essencialmente dos ligantes da molécula precursora
(predominantemente carbono e oxigénio). Esses ligantes sdo provenientes de eventos de
dissociagcdo parcial da molécula precursora, fazendo com que a molécula parcialmente
fragmentada seja enterrada junto com a por¢do nao volatil (metal). Esse processo torna o
material resultante do processo de deposi¢ao por FEBID parcialmente contaminado, o que, em
alguma medida, reduz a capacidade de conducao elétrica (UTKE; STANISLAV; PHILLIP,
2012).

Tabela 1 — Lista contendo alguns precursores organometalicos e suas purezas maximas obtidas
em processos de deposi¢ao por FEBID.

Porcentagem méxima de
Precursor Impurezas
metal
Me;CpMePt(IV) + 0, Pt ~ 100at. % C

Co,(CO)g Co,93at. % C,0
Fe(Co)s Fe,76at.% C,0

HCo3Fe(CO)4, CozFe,84at. % C,0
W(C0), W,50at. % C,0

Fonte: Autor “adaptado de” Huth, Porrati e Dobrovolsky, 2018.

O fluxo do precursor ¢ fundamental no processo de fabricacao do dispositivo e deve ser
devidamente controlado. A propor¢ao de elétrons e proporcao de precursores, em conjunto com
o tempo de residéncia do elétron no substrato (dwell time) sdo fatores que determinam o regime
de crescimento (HUTH, M.; PORRATI; DOBROVOLSKIY, 2018), ou seja, a relacdo do
numero de elétrons pelo numero de moléculas precursoras influencia as propriedades quimicas
finais do depdsito.

Dependendo da energia dos elétrons, diversos eventos podem resultar da colisdo entre
o elétron e o precursor organometalico injetado na camara e adsorvido pelo substrato. A Tabela

2 lista os eventos mais relevantes na fabricagao por FEBID.
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Tabela 2 — Reagdes elétron-precursor durante o processo de deposicao por FEBID.

Reacodes Processo
e (E;))+ AB - AB + e (E;) Espalhamento elastico
e (E;)) + AB - AB(v) + e (E,) Excitagdo vibracional
e (E;)) + AB - AB*+ e (E,) Excitagdo eletronica
e +AB - A+ B~ Dissociagdo por anexo de elétron
e"+AB - A+B+ e” Dissociagao neutra
e +AB - A + Bt + 2e” Ionizagao dissociativa
e"+AB - A"+ BT+ e~ Dissociagdo bipolar

Fonte: Autor “adaptado de” Utke, Stanislav e Phillip, 2012.

Legenda: A tabela lista as reagdes mais relevantes na interagdo elétron-precursor, sendo que na esquerda de cada
reacdo nos temos o estado antes da interagdo e na direita de cada reag@o o estado logo apos a interagdo. Onde E; €
a energia inicial do elétron do feixe, E,. ¢ a energia residual do elétron apds a interagao, v € a excitagdo vibracional
que a molécula recebe apos a interag@o e * € a excitagdo de um elétron pertencente a molécula que € excitado para

um nivel energético superior.

O processo de FEBID depende da interagdo dos elétrons do feixe primario com as
moléculas precursoras, mas também com o substrato, sendo um processo estatistico. Todos os
eventos associados a essa intera¢do, como listado na Tabela 2, ocorrem em alguma proporcao,
sendo que os eventos que primariamente contribuem para a deposi¢cao sao os quatro ultimos,

onde ocorre efetivamente a dissociagdo, como visto na Figura 4.

Figura 4 - Tlustragdo da reagdo de dissociagdo

€

— (B)

Fonte: Autor.
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Os elétrons primarios, isto ¢, que estdo contidos no feixe primario de elétrons (com
energia da ordem de keV), interagem com a superficie do substrato de maneira eléstica e
ineldstica. Um dos produtos das colisdes inelasticas ¢ a geragdo de elétrons secundarios,
tipicamente com energia da ordem de alguns eV até 50 eV. Sabe-se que a se¢do de choque para
o evento de dissociagdo da molécula precursora ¢ inversamente proporcional a energia do
elétron interagente e ¢ maximizada em energias em torno de alguns eV. Logo, os elétrons
secundarios (ES) sdo os agentes primarios da dissociacao da molécula como indicado na Figura
5. Os elétrons retroespalhados pelo feixe (colisdes eldsticas) e os elétrons do feixe primario
também contribuem para o evento da fragmentagdo da molécula organometélica, porém em

menor propor¢ao (UTKE; STANISLAV; PHILLIP, 2012).

Figura 5 - Geracao de elétrons secundarios por colisdo inelastica do feixe primario com os
atomos constituintes do substrato.

Elétron Primario
(EP)

Substrato

Fonte: Autor.

Por sua vez, o espalhamento elastico, proveniente das colisdes elasticas, desviam as
trajetorias dos elétrons primarios, e podem redireciona-los para a superficie (espalhamento alto
angulo), os quais escapam do substrato e sdo chamados de elétrons retroespalhados (ERE), além
de possuirem energia na mesma ordem de grandeza da energia do elétron primario. Da mesma
forma que os elétrons primarios sofrem colisdes inelasticas e geram elétrons secundarios, os
elétrons retroespalhados também sofrem dos mesmos efeitos. A Figura 6 esboca essa situacao.

E importante ressaltar que os elétrons retroespalhados, em seu caminho para fora do substrato,
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podem colidir inelasticamente com os atomos do proprio substrato, gerando uma cascata de

elétrons secundarios e mudando sutilmente sua trajetéria, como mostrado na Figura 6.

Figura 6 - Geragdo de elétrons secundarios por elétron retroespalhado

Elétron Primario Flétron
(EP) Retroespalhado (ERE)

Substrato

Fonte: Autor

Para exemplificar a geracdo de elétrons retroespalhados por meio de colisdes
provenientes da interagdo de elétrons primarios € um substrato, temos a Figura 7 que ¢ uma
simulacdo de Monte-Carlo extraida de (PUYDINGER, 2017) para a trajetoria de elétrons,
executada no software CASINO. A energia dos elétrons primarios foi de 20 KeV, o numero de
elétrons primarios foi de 2000, a largura do feixe foi de 10 nm e o 6xido de silicio possui
profundidade de 200 nm. As linhas azuis sdo as trajetorias dos elétrons primarios apos
sucessivas colisdes inelésticas (que geram cascatas de elétrons secundarios), enquanto as linhas
vermelhas sdo os elétrons retroespalhados, que, como ja mencionado, escapam do substrato em

alto angulo através de colisdes elasticas.
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Figura 7 - Simulacdo de Monte-Carlo da trajetdria de elétrons

g G

=

500 nm

Fonte: Puydinger, 2017

O ntimero de elétrons secundarios e elétrons retroespalhados sdo fun¢do da composi¢ado
do substrato e também da inclinagdo da trajetoria dos elétrons primarios (PUYDINGER, 2017).
Cada elétron primario e elétron retroespalhado provoca uma cascata de elétrons secundarios,
que nao estdo expostos na Figura 7, porém sdo fundamentais para as reagdes de dissocia¢dao do
precursor na superficie do substrato. Observe que todas as trajetorias de elétrons primarios e
retroespalhados sdo segmentadas, que ¢ o efeito da mudanga da trajetoria apds um evento de
colisdo inelastica com um atomo da rede cristalina do substrato, portanto gerando uma cascata

de elétrons secundarios.

2.2 MATERIAIS INTELIGENTES

Materiais inteligentes tém propriedades fisicas que podem ser alteradas ou controladas
por estimulos externos, como campos elétricos ou magnéticos, luz, temperatura ou estresse
mecanico (NIJHOLT; MINUTO, 2017). Gragas a essas alteragdes em suas propriedades, pode-
se usar materiais inteligentes para a fabricag¢ao de diversos tipos de dispositivos, como sensores,
nano atuadores e elementos de dispositivos em robotica.

Os materiais inteligentes podem ajudar a melhorar diversos sistemas com aplicacdes
miniaturizadas de transdutores eletromecanicos, que podem ter alta densidade e eficiéncia

energética, baixo consumo de energia, baixo custo e escalabilidade (RIZZELLO et al., 2017).
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Como bem definido em (NECIB et al., 2015) existem dois grupos principais em que os
materiais inteligentes podem ser compreendidos:

e Materiais sensitivos: quando o material € apto para trazer ao sistema informagdes do
meio em que esta inserido;
e Materiais adaptaveis: quando o material € apto para reproduzir uma agao que modifica

0 comportamento o sistema.

Caso o material tenha ambas as caracteristicas, ou seja, possa coletar informacdes do
meio e reproduzir uma a¢do modificando o sistema, esse material ¢ chamado de adaptativo.

De acordo com (GUPTA; TIRTH; SRIVASTAVA, 2006) diversas areas podem se
beneficiar dos avangos em pesquisas de materiais inteligentes, como: Industria de alimentos,
construcdo civil, aeroespacial, transporte maritimo e ferroviario e tecnologia téxtil. O leque de
aplica¢des para materiais inteligentes ¢ bastante vasto e suas vantagens sdo bastante chamativas.
Para aplicacdes em ligas com efeito de memoria de forma pode-se atingir alta vida mesmo com
falhas de fadiga (FARSANGI et al., 2017), possuem comportamento elastico, capacidade de
amortecimento e alta resisténcia (BAHL et al., 2020). Em aplicagdes piezoelétricas, vemos
resposta em altas frequéncias (WANG et al., 2019) e ainda capaz de gerar sinais elétricos com
a aplicacdo de forca mecanica (LI; HUANG; MORITA, 2019) para aplicacdes em
sensoriamento. Para aplicacdes de fibra optica, a utilizacdo de materiais inteligentes permite
maior suporte de largura de banda, alta capacidade de carga, imunidade a interferéncia
eletromagnética e escutas, reducdo do espaco e resisténcia a materiais corrosivos.(BAHL et al.,
2020). Vemos que diversas aplicacdes recebem melhorias com as pesquisas e utilizacdo de
materiais inteligentes.

A composic¢ao estrutural dos depdsitos feitos pelo método FEBID pode ser dividida em
trés categorias: amorfa; nano granular (ou nano compdsito); e policristalina. Dependendo da
microestrutura as propriedades fisicas (como transporte elétrico e magnetismo) variam
substancialmente (HUTH, Michael et al., 2012). O objetivo de estudo deste trabalho envolve a

estrutura nano granular, portanto esta sera melhor desenvolvida.

2.2.1 Estrutura nanogranular

As estruturas nanogranulares provenientes da fabricagdo pelo método FEBID com

precursores organometalicos consistem em graos metalicos envoltos numa matriz dielétrica

composta, em geral, por uma grande quantidade de carbono, griaos estes que estdo sujeitos ao
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acoplamento eletronico intergranular.(HUTH, Michael et al., 2012). Pode-se ver um exemplo

de uma estrutura nanogranular na Figura 8.

Figura 8 - Exemplo de estrutura nanogranular tomada em microscépio eletronico de transmissao
sobre deposito de Co-C por FEBID.

Fonte: Autor “adaptado de” Puydinger et al, 2016
Legenda: Os grios estdo apresentados em cor escura, destacados em amarelo na imagem, ¢ a matriz amorfa baseada

em carbono em cor mais clara.

Como os graos metalicos estdo separados uns dos outros num meio isolante (o carbono
amorfo), o mecanismo de conducdo entre os graos é o tunelamento. Tunelamento é um
fenomeno quantico na qual uma particula penetra uma barreira potencial maior do que a energia
total da particula. E o tunelamento pode ser reforcado ou enfraquecido pela distancia entre graos
e pela temperatura do dispositivo.

O acoplamento de tunelamento intergranular (ou condutancia de tunelamento) G € o
principal pardmetro de controle que governa as propriedades eletronicas dessa classe de
material (HUTH, M.; PORRATI; DOBROVOLSKIY, 2018). A condutancia de tunelamento ¢
definida como a probabilidade, finita, de tunelamento entre graos de dimensdes nanométricas.
Normalmente a condutancia de tunelamento ¢ normalizada pela condutincia quantica para

entdo resultar na forca de acoplamento g como visto na equagdo 1.
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&)

Onde h ¢ a constante de Planck e g € a carga elementar. Uma outra variavel importante
¢ o espacamento médio &, que descreve a diferenga dos niveis eletronicos proximos ao potencial

quimico e pode ser representado matematicamente pela equagao 2.
6=+ ()

Onde Ny ¢ o nimero de estados eletronicos proximos ao potencial de Fermie V € o
volume do grao nanométrico.

A Figura 9 demonstra as diferentes classificagdes de transporte existentes nos
dispositivos nano granulares com a dependéncia da temperatura e da forca de acoplamento. A
distancia entre graos altera o parametro g (for¢a de acoplamento), conforme aumenta-se a
distancia entre graos, diminui-se a for¢a de acoplamento, torna-se mais improvavel o
tunelamento, portanto para uma mesma temperatura, aumentar a distancia entre graos resulta
numa queda da corrente elétrica no dispositivo. Por outro lado, ao reduzir-se a distncia entre
os graos, aumenta-se a probabilidade de tunelamento e a forca de acoplamento, logo, para uma
mesma temperatura, diminuir a distdncia entre os grdos resulta num aumento da corrente
elétrica do dispositivo. Essas variagcdes podem ser vistas no grafico, no pardmetro g. No
momento em que os graos se tocam fisicamente, temos a chamada percolac¢do granular e, como
consequéncia, a conducao elétrica € tipicamente metalica. O termo g, € a for¢ca de acoplamento
critica, onde, a baixas temperaturas, ocorre a migragdo do regime isolante para o regime
metalico (BELOBORODOV; LOPATIN; VINOKUR, 2004). A temperatura ¢ uma variavel
importante no sistema, pois a mesma, juntamente com a for¢a de acoplamento, define o regime

de transporte no dispositivo nanogranular no eixo vertical do grafico.
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Figura 9 - Diagrama de regimes de transporte em materiais nanogranulares.
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Fonte: Autor “adaptado de” Kolb, 2013

Além disso, outra caracteristica relevante nos dispositivos nano granulares proveniente
da interacdo entre os graos € que os niveis de energia proéximos ao potencial quimico sao
ampliados devido ao acoplamento tinel, esse efeito ¢ descrito pelo parametro de alargamento

[" que ¢ descrito pela equagdo 3, porém ndo influencia nos regimes a esquerda de g..

r = gs &)

A condugdo por tunelamento pode ser subdividida em dois tipos de regimes de
acoplamento, a conducao por acoplamento forte e a conducao por acoplamento fraco. O produto
da for¢a de acoplamento com o niimero de graos vizinhos proximos de um grao define em qual
regime o dispositivo atua (KOLB, 2013). Caso o produto resulte em um valor menor que 1,
significa que o dispositivo ¢ melhor descrito pelo regime de acoplamento fraco, caso o

contrario, o dispositivo ¢ melhor descrito pelo regime de acoplamento forte.
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2.2.2 Aplicacio em sensores

Como ja mencionado, materiais inteligentes sao capazes de modificar suas propriedades
fisicas espontaneamente como uma resposta natural a uma excitagdo interna ou externa ao
material (NECIB et al., 2015). Com essa capacidade sensitiva dos matérias ¢ possivel
desenvolver sensores ¢ melhorar o desempenho de diversas areas com o avanco da
nanotecnologia.

O sensoriamento ¢ extremamente importante para o avango das muitas areas que
utilizam a tecnologia para seus fins. Com os materiais inteligentes pode-se obter uma melhora
no desempenho desse sensoriamento € também uma miniaturiza¢do do sistema, beneficiando
ainda mais a aplicagdo. Muitas sdo as areas de sensoriamento que sao possiveis com materiais
inteligentes. Como exemplo podemos citar o sensoriamento de deformagao mecanica, umidade,

€ campo magnético.

2.2.2.1 Sensor de deformacgdo mecdnica

O tensionamento mecanico ¢ sua relacdo com materiais semicondutores cristalinos tem
motivado intensas pesquisas e estudos cientificos pelo mundo. O conceito de alterar a
mobilidade dos portadores (elétrons ou lacunas) de acordo com o tensionamento mecanico
aplicado nao ¢ algo novo, como vemos em (WELSER; HOYT; GIBBONS, 1994). Esse tipo de
abordagem se mostrou util ndo apenas no sensoriamento, mas também na propria adogao de
materiais tensionados pela industria de semicondutores, presente, entdo, em circuitos integrados
de ponta.

Com os avancos nas pesquisas de materiais inteligentes, torna-se possivel fabricar
sensores de tensionamento mecanico ndo apenas com silicio e ndo mais alterando a mobilidade
dos portadores, mas sim por meio de tunelamento entre graos de platina numa matriz amorfa

de carbono, como visto em (DUKIC et al., 2016).
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Figura 10 - Sensor de deformagdo mecanica

Fonte: Autor “adaptado de” Duckic et al, 2016

Legenda: Pode-se ver uma estrutura de 6xido (regido cinza) com os nanogrios depositados (regides brancas). A
figura ilustra o tensionamento mecanico de forma a aumentar o comprimento total do dispositivo aumentando
consequentemente a distdncia média entre os graos. A medida R ¢ o raio de tunelamento que inicialmente é

maior que a distancia entre graos, porém ap6s a deformagéo, se torna menor que a distancia.

Conforme a tensao mecanica deforma o dispositivo cujo comprimento inicial ¢ L para
um novo comprimento L+AL, a distdncia média dos graos de platina também aumenta, ¢ a
condugdo que ocorre por tunelamento de um grao para outro ¢ dificultada, portanto a corrente
elétrica no dispositivo ¢ alterada, possibilitando assim um sensor de deformac¢ao mecanica com

materiais inteligentes.

2.2.2.2 Sensor de umidade

Sensoriamento de gas, tanto para detecgdo especifica de gases como para
monitoramento de umidade, possui diversas aplica¢des, como: fornos, equipamentos de ar
condicionado, controle industrial, emissdes de veiculos entre outros (JIMENEZ-CADENA;
RIU; RIUS, 2007; NITTA; TERADA; FUKUSHIMA, 1982).

Diversos conceitos podem ser utilizados para projetar sensores de umidade que podem
ser classificados como: resistivos, Oticos, sensiveis a massa e capacitivos (FENNER;
ZDANKIEWICZ, 2001). O método mais comum de medi¢cdo de umidade para sensores
comerciais atualmente ¢ o capacitivo (LAZARUS et al., 2010).

O método de medicao capacitiva se aproveita da alta constante dielétrica da 4gua. Sendo

ela muito maior que a da maioria dos polimeros, causa uma mudanca drastica na capacitincia
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do dispositivo. Como hé uma variagdo de capacitancia pela fracao volumétrica da agua, se torna
possivel a medi¢do da umidade.

Com a tecnologia dos materiais inteligentes, ¢ possivel fabricar sensores de umidade
ndo dependentes da variacao da capacitancia do dispositivo, mas sim da variacdo da corrente
de tunelamento entre graos condutores. Corrente essa, modulada pela presenca de umidade
absorvida pela superficie do sensor. O sensor da Figura 11 possui inimeros graos nanométricos

de platina na regido indicada pela seta verde.

Figura 11 - Sensor de umidade

Eletrodos de ouro

Sensor PtC

300.0 nm

0.0 nm

123 ym
10.2

125 20
15.0 ym

Fonte: Autor, “adaptado de” Kolb, 2013

A alteragdo especifica das propriedades dielétricas pela adsor¢do mas moléculas gasosas
de agua, que sdo polares, muda a probabilidade de tunelamento entre os graos de platina e

portanto modifica a corrente elétrica (KOLB et al., 2013).

2.2.2.3 Sensor de campo magnético

O sensoriamento magnético em escala nanométrica possui uma gama de aplicagdes
partindo de leitores de disco rigido (FREITAS et al., 2007) e atingindo o desenvolvimento de
instrumentagdo para diagndsticos médicos (TOGAWA et al., 2006). Com uma ampla

necessidade, o desenvolvimento desses sensores ¢ de grande utilidade para as diversas areas.
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Uma forma de monitorar campos magnéticos € pela utiliza¢do da resistividade Hall py,
que possui duas componentes, uma ¢ a contribuicio ordinaria do efeito Hall e esta associada a
densidade de cargas dos portadores (ppy) € a outra € a contribui¢do extraordinaria relacionada

a magnetiza¢do do material ferromagnético (pgyg) como visto na equagao (4).

P = Pou + Peur = Ho(RoH + RsM) “4)

Onde H ¢ a intensidade campo magnético aplicada na dire¢do perpendicular do
dispositivo e da corrente elétrica no mesmo, M ¢ o componente de magnetizacao na dire¢do do
campo, U, ¢ a constante de permeabilidade magnética do espaco livre e R, e Rg sdo as
constantes Hall ordinaria e espontanea.

Uma forma de utilizar a resistividade Hall para sensoriamento magnético com materiais
inteligentes em escala nanométrica ¢ vista em (GABUREAC et al., 2010) com a deposigao de
graos de cobalto numa matriz amorfa de carbono, pode-se ver um exemplar de sensor na Figura
12. Trata-se de um sensor de alta sensibilidade, que ¢ tdo maior quanto maior for o teor de
carbono. Nesse sentido, vemos como a incorporagdo de impurezas no material metalico pode

ser favoravel para aplicagdes dos sistemas granulares. Os eletrodos sdo de cromo e ouro e o

sensor € composto por cobalto e carbono.

Figura 12 - Sensor de efeito Hall baseado em materiais granulares com alta sensibilidade.

Fonte: Autor “adaptado de” Gabureac et al, 2010
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Como a resistividade Hall ordinaria (que ¢ gerada pela for¢a de Lorentz agindo nos
portadores de carga) ¢ inversamente proporcional a densidade de carga, a mesma se mostra
desconsideravel quando comparada a resistividade extraordinaria. Por outro lado, a
contribuicdo extraordindria da componente Hall ¢ dependente da magnetizacdo do material.
Portanto, a medida elétrica do pardmetro Hall em materiais magnéticos pode fornecer a
assinatura magnética do material, como dureza magnética, campo coercivo € magnetizacao
remanente, além do tipo de interagdes intergranulares.

Para aumentar a resistividade extraordinaria e tornar o dispositivo um bom sensor

magnético € possivel alterar o tamanho dos graos e o distanciamento médio entre eles.
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3 MATERIAIS E METODOS

Simulacdes numéricas computacionais sdo ferramentas complementares utilizadas nos
dias de hoje por engenheiros e pesquisadores com o objetivo de compreender melhor a
influéncia de diversos pardmetros em dispositivos. Sem a necessidade da fabricacdo para
analisar a influéncia da geometria, espagamento, materiais € muitas outras caracteristicas nos
dispositivos, os simuladores se mostram uma ferramenta poderosa para analise e projeto de
dispositivos, podendo esses ultimos serem fabricados e comparados com os dados
computacionais.

O software de simulagdo utilizado neste trabalho foi o simulador ATLAS (ATLAS,
2018) versao 5.26.1.R, da empresa Silvaco, que ¢ um software para simulagao de dispositivos
semicondutores que utiliza modelos de simulagao baseados em conceitos fisicos ou modelos
empiricos, realizando simulag¢des de dispositivos em duas dimensdes ou trés dimensoes.

O software Atlas possui um conjunto de modelos disponiveis que abrangem as diversas
simulagdes principalmente baseadas em semicondutores. Porém, o software nao foi
desenvolvido para simular materiais inteligentes e em dimensdes nanométricas. Sendo assim,
algumas consideragdes sao feitas ao decorrer do trabalho para adaptar as simulagdes a realidade
dos dispositivos. Essa ¢ justamente uma das principais contribuigdes a serem alcancadas por

este trabalho.

3.1 PROCESSO DE SIMULACAO

Os métodos numéricos comumente consideram o objeto estudado como um conjunto de
pontos, chamados de nos, que sdo formados pela intersec¢ao de linhas ao longo dos eixos X, Y
e Z (caso a simulagdo seja tridimensional). O conjunto de nds e linhas ¢ chamado de grade.

Podemos ver um exemplo de grade, que estd na cor verde, em duas dimensdes na Figura 13.
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Figura 13 - Exemplo da estrutura do dispositivo mostrando linhas e nds utilizado na
simulacao em duas dimensoes.

Nos

Linhas

Fonte: Autor

Tanto a grade quanto a geometria do dispositivo foram construidas utilizando a
ferramenta DevEdit (DEVEDIT, 2013), que ¢ um editor de estruturas de dispositivos e grades
de pontos, as quais sdo utilizadas pelo simulador numérico ATLAS.

As equagdes do simulador sdo resolvidas pelos métodos numéricos para cada elemento
da grade. Essas equacdes sdo os modelos que podem ser fisicos, empiricos ou uma mistura de
ambos. O simulador possui um abrangente conjunto de modelos disponiveis para implementar
nas simulagdes, como estimulos elétricos continuos e alternados, dependéncia total do tempo,
aquecimento da estrutura e dissipadores, estatisticas de Fermi-Dirac e Boltzmann, mobilidade,
contatos 6hmicos, recombinagdo entre outros (ATLAS, 2018).

A geometria da grade ¢ definida pelo usuario no arquivo de entrada do simulador. E
recomendavel ter uma grade fina, ou seja, uma grade mais densa em locais onde o mecanismo
de condugdo ocorre com maior intensidade e ter uma grade mais espagada, ou seja, menos densa
em locais onde a condu¢do ocorre com menor intensidade. Dessa forma € possivel extrair uma

resposta precisa do simulador sem sobrecarrega-lo.
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Os dados coletados das simulagdes numéricas sdo particularmente importantes, pois
permitem analises do campo elétrico, do potencial elétrico ao longo do dispositivo e, em alguns
casos, da densidade de corrente elétrica no mesmo. Com os simuladores € possivel reproduzir
respostas elétricas de materiais inteligentes, aplicando certas simplificagdes, como respostas
resistivas para aplicagcdes em sensores.

Para a realizacdo das simulagdes, além da criagdo da grade se faz necessaria a criacdo
da estrutura fisica e suas caracteristicas, como material da estrutura, geometria do material,

concentragdo de dopantes, polarizagdao e modelos aplicados na estrutura.

3.1.1 Limita¢io geométrica do software

Para construir as regides de 6xido e metal no simulador foi utilizada a fung¢ao polygon,
presente na ferramenta DevEdit, que exige como parametros os pontos dos vértices de um
poligono.

A Figura 14 mostra as possiveis representacdes de graos da estrutura. Fisicamente, os
graos sao um conjunto de atomos agrupados de forma aleatéria, como na imagem da Figura 8.
Nessa figura, sugere-se a aproximacao das estruturas por circulos. Dada a natureza discreta da
grade, as estruturas curvas sdo representadas nos simuladores de dispositivos por poligonos (em
grades retangulares) ou descritas em coordenadas polares ou cilindricas. A representacio
adotada neste trabalho ¢ a cartesiana (retangular), uma vez que as estruturas esféricas e
circulares utilizadas ndo sdo concéntricas. Se fossem, certamente a descrigdo polar ou esférica
seria conveniente. Uma solu¢cdo comummente adotada para representar a curvatura em grades
retangulares ¢ a fungdo polygon do simulador os vértices de um poligono com muitos lados,
pois dessa forma a estrutura se assemelha a uma estrutura curva. A Figura 14 (a) mostra a
representacdo circular, incompativel com a grade retangular. E importante lembrar que ha
limitagdes de dimensdes minimas (1 nm) e de complexidade, o que impede o uso de poligonos
muito complexos. O uso de poligonos regulares tem algumas alternativas. A primeira delas com
o grao em formato quadrado como visto na Figura 14 (b), a segunda com o grao em formato
hexagonal como visto na Figura 14 (c) e, por fim, a terceira delas com o grao em formato
octogonal como visto na Figura 14 (d). O valor para o didmetro do grao foi adotado como sendo
6 nandmetros, baseado em dispositivos reais encontrados na literatura como em (DUKIC et al.,

2016; KOLB, 2013; RANDOLPH; FOWLKES; RACK, 2006).
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Figura 14 — Adaptagdes para o grdo de 6 nandmetros a fim de contornar a limitagdo do
simulador.

a b C d
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Fonte: Autor.

Para a forma de grao quadrada, ambos os lados possuem 6 nm de comprimento, porém,

para os casos hexagonal e octogonal foram utilizadas, respectivamente, as dimensdes da Figura
15 (a) e (b).

Figura 15 — Medidas dos graos hexagonal e octogonal.
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Fonte: Autor.
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3.1.2 Modelo

O simulador dispde de diversos modelos fisicos que sdo incorporados as simulagdes de
acordo com a necessidade, tornando a simulagdo precisa e aplicavel. O modelo de conducao
utilizado nesse trabalho foi o MIMTUN, que calcula os caminhos de tunelamento entre os
eletrodos e obtém as correntes de tunelamento usando o modelo quantico de tunelamento direto

que ¢ descrito pela equacdo 5 (ATLAS, 2018).

1+ exp (—EF 7{; E)
Er — E)
kT

dE (5)

qkT
] = W,/mymij(E)ln

1+exp(

onde J € a densidade de corrente elétrica, m,, € m, sdo as massas efetivas na dire¢do
lateral, E ¢ a energia incidente (perpendicular) do portador de carga e T(E) ¢ a probabilidade de
transmissao de um elétron ou uma lacuna fluir pela barreira potencial formada pelo 6xido. Er,
e Er; sdo os niveis de quase-Fermi de cada lado da barreira.

O modelo considera o tunelamento elastico e suporta o tunelamento tanto por uma tinica
camada de 6xido quanto por mais de uma camada de 6xido entre os eletrodos. Porém, o modelo
opera apenas em duas dimensdes, ndo sendo possivel realizar as simulagdes em trés dimensoes.

Os limites de integracdo sdo determinados de acordo com a curvatura do diagrama de
bandas de energia e a probabilidade de transmissdo ¢ calculada usando um método de matriz
de transferéncia para resolver a equacao de Schrodinger. O método usa uma aproximagao
gradual do potencial. E recomendado o uso de uma grade fina na dire¢io do tunelamento
(ATLAS, 2018).

As simulagdes contemplam duas estruturas de bandas de energia. A primeira estrutura
pode ser vista na Figura 16 a, onde nao ha potencial externo aplicado a nenhum eletrodo, e
como ambos os eletrodos sdo do mesmo material, possuem a mesma fung¢do trabalho e entdo
mesmo nivel de Fermi (condicao de equilibrio), logo ndo ha corrente de tunelamento. Pode-se
analisar esse efeito na equagdo 5, pois a razdo interna ao logaritmo neperiano sera 1 e, portanto,
a corrente simulada sera zero. A segunda estrutura pode ser vista na Figura 16 b onde ha

potencial externo aplicado ao Eletrodo 1 (V,4;) €, portanto, alteracdo no nivel de Fermi nesse
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eletrodo alterando o termo interno ao logaritmo neperiano da equagdo 5 e também ha alteragao

na probabilidade de tunelamento.

Figura 16 - Diagramas de bandas para os graos

a b
g
R
EVé.cua E'I-r'é.cua d’
__________________________________ -~
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Dag1 D2 D1
Eq Y Y Er, Epp 3
Nanogrio 1 : : Nanogrio 2 N
> X > X
X1 X

Fonte: Autor

Legenda: Diagramas de banda para os nanogrdos onde a figura (a) mostra o estado de equilibrio e a figura (b)
mostra o estado de equilibrio perturbado com a aplicagdo de potencial externo V.

Na Figura 16 temos que @4 ¢ @y, sdo as fungdes trabalho dos metais dos eletrodos,
X1 € X sdo os limites do isolante, q € a carga elementar e V),,; € a tensdo aplicada ao Eletrodo

1.

3.2 DEFINICOES

Todas as simulagdes foram realizadas com temperatura de 300K, a ndo ser quando
indicado o contrario.

As simulagdes propostas contemplam graos de platina de diferentes formas envoltos
numa matriz dielétrica de carbono amorfo. O software Silvaco nao possui carbono amorfo como
um de seus isolantes. Portanto, se fez necessaria a adaptagdo de outro material isolante, no caso

o dioxido de silicio, alterando suas propriedades.
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Primeiramente, a energia de banda proibida do carbono amorfo deve ser inserida no
simulador. Para tal, foi estimada de (ROBERTSON, 2002) como sendo 1,4eV, a média para o
carbono amorfo “duro”, com baixo teor de hidrogénio.

Prosseguindo, como visto na equacdo 5, as massas efetivas de elétrons e lacunas no
oxido sdo fundamentais e devem ser inseridas no co6digo de entrada do simulador, especificadas
na adaptag¢do do 6xido. De acordo com (TITANTAH; LAMOEN, 2004) temos que a massa
efetiva dos elétrons no carbono amorfo ¢ de 0,87 e assim como assumido em (SILVA, 2003)
foi adotada massa efetiva de lacunas com o mesmo valor da massa efetiva dos elétrons.

No caso do grao, composto de platina, ¢ necessario inserir a funcao trabalho. Porém, ha
diversas fungdes trabalho para a platina, pois a fungdo trabalho depende de fatores como a
orientagdo cristalografica. Para uma estimativa entdo foi tirada a média dos valores
apresentados em (SCHMUSER; DOHLUS; ROSSBACH, 1979) resultando em 5,56 eV. Essa
média foi tirada para ndo particularizar a solu¢do para um dispositivo especifico, sendo possivel
alterar esses valores para um caso conhecido de um dispositivo fabricado.

Para entdo atingir a condicao de equilibrio vista na Figura 16 a, ¢ necessario calcular a
afinidade eletronica do isolante. Para tal, temos a Figura 17 com o diagrama de bandas, onde
Xis ¢ a afinidade eletronica do isolante, ¢y € ¢y s30 as fungdes trabalho de ambos os graos
de platina, portanto possuem valor de 5,56eV e E; € a energia de banda proibida (em inglés

Band gap) definida para o isolante.

Figura 17 - Definindo afinidade eletronica do isolante
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Fonte: Autor.
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Para a definicdo da afinidade eletronica basta realizar a circuitagdo que resulta na

equagio 6:

E (6)
Xis = Pm1— ?g

Substituindo os valores descobre-se que y;s = 4,86eV. Esse novo dado também foi

inserido no isolante adaptado no simulador.

3.3 VARIACAO DA DISTANCIA ENTRE GRAOS

Um dos fatores estudados neste trabalho foi a variacao da distancia entre os graos de
platina para cada formato de grdo, para entdo estudar como a forma do grao e como a distancia
entre graos influenciam a corrente elétrica.

A Figura 18 mostra o esquema do espacamento entre graos para o caso octogonal, mas
que ¢ seguido por cada forma de grdo. No esquema, podemos ver trés medidas: raio (valor
conhecido e equivalente a 3nm), espagamento (valor varidvel) e distcc (distdncia de centro a

centro).
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Figura 18 - Espacamento entre graos em uma dimensdo para o caso octogonal
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Fonte: Autor.

Como o simulador possui a limitagao espacial de 1 nm para a grade, variar apenas o
valor do espagamento resultaria em passos de distancia de centro a centro de 1 nm, que alteram
fortemente o nivel de corrente ndo permitindo uma analise mais precisa. Para entdo
contornarmos essa limitacdo, foram realizadas simula¢des com o esquema da Figura 19, onde

ha variacdo da distancia de centro a centro em duas dimensdes.
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Figura 19 - Distancia de centro a centro para o deslocamento em duas dimensdes para o caso
octogonal
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Fonte: Autor.

Nesse segundo caso, temos cinco medidas: raio (valor conhecido e equivalente a 3nm),
espacamento (valor variavel), dist (valor que mede a distancia entre os centros dos graos no
eixo horizontal), deslY (valor que mede a distancia entre os centros dos graos no eixo vertical,
também varidvel) e distcc (distancia de centro a centro, destacada em vermelho no desenho).

Para calcularmos o valor de distcc no caso do espagamento em duas dimensdes, ou seja,
quando deslY ¢ diferente de zero, basta utilizarmos a equacdo de Pitagoras para um tridngulo

retangulo onde distcc ¢ a hipotenusa. Assim sendo, temos a equagado 7.

distcc = /dist? + deslY? (7)

Porém sabemos que dist ¢ a soma de dois raios dos graos com o espacamento entre eles,

portanto temos que a distancia entre os graos ¢ dada pela equacao 8.
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distcc = /(6 + espagamento)? + deslY? (8)

Vale lembrar que todos os valores devem ser utilizados em nandmetros e que o valor 6
surge na equacao pela soma dos dois raios.
Utilizando essa equacdo, podemos gerar a Tabela 3 que condensa os espacamentos

utilizados neste trabalho.

Tabela 3 - Valores para a distancia de centro a centro dos graos

Espagamento | deslY | distcc

1 0 7

1 2 7,28
1 3 7,62
2 0 8
2 2 8,25
2 3 8,54
3 0 9
3 2 9,22
3 3 9,49
4 0 10

Fonte: Autor.

Nao foram utilizados valores com deslY=1, pois a distancia de centro a centro dos graos
se assemelhava muito a distancia de centro a centro com deslY=0 resultando em niveis de
corrente e inclinagdes também muito semelhantes, as simulagdes foram realizadas, porém nao
inseridas no trabalho, pois dificultavam a leitura dos graficos sem alterar as conclusdes tiradas
dos mesmos.

O ultimo parametro importante ¢ a distancia minima entre os graos que varia tanto com
a geometria dos graos quanto com os deslocamentos horizontal e vertical dos mesmos. Esse
parametro ¢ fundamental, pois o tunelamento ¢ fortemente afetado pela distancia minima entre
0s graos.

A corrente de tunelamento ¢ proporcional a probabilidade de transmissdao. (ERBIL,
2020), tornando essa uma variavel fundamental para a compreensdo do dispositivo. A

probabilidade de transmissdo € inversamente proporcional a exponencial da distancia entre os
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eletrodos (LING; SANNY; MOEBS, 2020), tornando a distdincia minima entre os graos uma
variavel extremamente influente no dispositivo. Portanto, os pontos com menor distancia no

dispositivo serdo responsaveis pelo maior fluxo de corrente no mesmo.

3.3.1 Distancia minima entre graos quadrados

Exclusivamente no caso dos graos quadrados a variagao vertical do segundo grao nao
afeta a distdncia minima entre os grios, lembrando que a variagdo maxima na vertical ¢ de 3
nm. Como podemos ver na Figura 20, para os trés casos abordados de deslocamento vertical, a

distancia minima permanece a mesma.

Figura 20 - Variacao do deslocamento vertical entre os graos de platina para a forma quadrada
com o espagamento de 2 nandmetros.

distmin

distmin

dele=2I

(b)

Fonte: Autor.
Legenda: Variag@o do deslocamento vertical com espagamento de 2 nm onde o deslocamento vertical em (a) ¢ de
0 nm, em (b) ¢ de 2 nm e em (c) ¢ de 3 nm. Todos os trés casos possuem a mesma distancia minima que ¢

equivalente ao espagamento.
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Portanto as distancias minimas para os graos quadrados em fun¢do do espacamento e

do deslocamento vertical podem ser vistas na Tabela 4 podendo-se compara-las com as

distancias de centro a centro de cada caso.

Tabela 4 - Distancias minimas para os graos quadrados

Distancia minima

Espagamento | deslY | distcc
(nm)
1 0 7 1
1 2 7,28 1
1 3 7,62 1
2 0 8 2
2 2 8,25 2
2 3 8,54 2
3 0 9 3
3 2 9,22 3
3 3 9,49 3
4 0 10 4

Fonte: Autor.

Sendo assim € possivel gerar o grafico da Figura 21 onde podemos contemplar a

variagdo da distancia minima pela varia¢ao da distancia de centro a centro.
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Figura 21 - Distancia minima em func¢ao da distancia de centro a centro para graos quadrados
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Fonte: Autor.
Legenda: Grafico da distdncia minima em funcgdo da distancia de centro a centro para os grdos de geometria
quadrada, contendo exemplos de estrutura do simulador onde as linhas vermelhas indicam a distancia de centro a

centro e as linhas brancas a distdncia minima.

No grafico pode-se ver alguns exemplos das estruturas, dos grios quadrados, geradas
pela simulagdo e visualizadas pela ferramenta TonyPlot. Em vermelho vemos as distancias de
centro a centro que aumentam conforme deslocamos os graos e em branco vemos as distancias
minimas que permanecem constantes nos deslocamentos verticais, porém variam nos

deslocamentos horizontais do segundo grao.
3.3.2 Distancia minima entre graos hexagonais
Para o caso dos graos hexagonais, a variacao vertical do segundo grao provoca uma

alteracdo na distancia minima entre os grdos. Para calcular essa distancia minima se faz

necessaria a divisdo em dois casos. O caso onde os graos estdo com deslocamento vertical nulo,
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portanto a distdncia minima ¢ equivalente ao espacamento como no caso da Figura 22 (a), e no

caso onde ha deslocamento vertical nao nulo, como visto nos casos (b) e (c).

Figura 22 — Variacao do deslocamento vertical entre os graos de platina para a forma hexagonal
com o espagamento de 2 nandmetros.

.ﬁsmﬂn.

distmin

(b) (c)
Fonte: Autor.

Legenda: Variagdo do deslocamento vertical com espagamento de 2 nm, onde o deslocamento vertical em (a) € de

0 nm, em (b) ¢ de 2 nm e em (c) é de 3 nm.

Quando hé deslocamento horizontal, o método para calcular a distdncia minima foi por

meio da equacgao de distancia de ponto a reta, vista na equagao 9.

. a(xp) +b(y,) + ¢ )
G N
Onde dp, ¢ a distancia do ponto a reta, a ¢ o fator que multiplica o termo das abcissas

da reta, b ¢ o fator que multiplica o termo das ordenadas da reta, c ¢ o ponto de intersec¢do da

reta € xp € ), sdo respectivamente as coordenadas de abcissa € ordenada do ponto.
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A equagdo da reta foi calculada para cada caso considerando a diagonal inferior
esquerda do grao da direita e o ponto para todos os casos foi considerado o vértice mais a direita
do grao da esquerda.

Portanto as distdncias minimas para os graos hexagonais em fun¢do do espacamento ¢
do deslocamento vertical podem ser vistas na Tabela 5 podendo-se compara-las com as

distancias de centro a centro de cada caso.

Tabela 5 - Distancias minimas para os graos hexagonais

Espacamento | deslY | distcc | Distancia minima
(nm) (nm) | (nm) (nm)
1 0 7 1

1 2 7,28 1,94
1 3 7,62 2,5

2 0 8 2
2 2 8,25 2,77
2 3 8,54 3,33
3 0 9 3
3 2 9,22 3,61
3 3 9,49 4,16
4 0 10 4

Fonte: Autor.

Sendo assim ¢ possivel gerar o grafico da Figura 23 onde podemos contemplar a

variagdo da distdncia minima pela variagdo da distancia de centro a centro.
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Figura 23 - Distancia minima em func¢ao da distincia de centro a centro para graos hexagonais
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Fonte: Autor.
Legenda: Grafico da distdncia minima em funcdo da distidncia de centro a centro para os graos de geometria
hexagonal, contendo exemplos de estrutura do simulador onde as linhas vermelhas indicam a distancia de centro

a centro ¢ as linhas brancas a distincia minima.

No grafico pode-se ver alguns exemplos das estruturas, dos graos hexagonais, geradas
pela simulagao e visualizadas pela ferramenta TonyPlot. Em vermelho vemos as distancias de
centro a centro que aumentam conforme deslocamos os graos e em branco vemos as distancias
minimas que aumentam e diminuem nos deslocamentos verticais e horizontais. Pela geometria
do grao hexagonal, deslocar verticalmente o segundo grio em até 3 nandmetros aumenta a
distancia minima conforme aumenta-se a distancia de centro a centro, porém, quando o segundo
grao volta para a posi¢ao horizontal, mas com maior espagamento, embora a distancia de centro
a centro aumente, a distancia minima diminui, causando o efeito de serrilhado no grafico. Esse
efeito ocorre do terceiro para o quarto ponto do grafico, do sexto para o sétimo ¢ do nono para

o décimo.
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3.3.3 Distancia minima entre graos octogonais

Para o caso dos graos octogonais a variagao vertical do segundo grao também provoca
uma variagdo a distdncia minima entre os grdos. Para calcular a distdncia minima para
deslocamentos verticais do grao octogonal, também se faz necessaria a divisdo em dois casos.
O primeiro caso ocorre quando os graos estdo com deslocamento vertical nulo ou com
deslocamento vertical de 2 nm, sendo a distdncia minima equivalente ao espagamento como
visto na Figura 24 nas imagens (a) ¢ (b), e o segundo caso ocorre quando ha deslocamento

vertical de 3 nm, como visto na imagem (c) da mesma figura.

Figura 24 - Variacao do deslocamento vertical entre os graos de platina para a forma octogonal
com o espacamento de 2 nandmetros.

. distmin
/

(b) (c)

Fonte: Autor.
Legenda: Variag¢do do deslocamento vertical com espagamento de 2 nm onde o deslocamento vertical em (a) é de

0 nm, em (b) éde 2 nm e em (c) é de 3 nm.

Para o segundo caso o método para calcular a distancia minima entres os graos foi por

meio da distancia de ponto a ponto, como segue a equacao 10.
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dpp = +Cp — x)2 + (Vp — ¥a)? (10)

Onde dpp ¢ a distancia entre os pontos, x; € y, sdo as coordenadas de abcissas ¢
ordenadas do segundo ponto e x, € y, sdo as coordenadas de abcissas e ordenadas do primeiro
ponto.

A equacao foi aplicada para os casos onde deslY=3 considerando como primeiro ponto
o vértice superior da aresta mais a direita do grao a esquerda e como segundo ponto o vértice
inferior da aresta mais a esquerda do grao a direita, como pode ser visto na Figura 24 (¢).

Portanto as distancias minimas para os graos octogonais em fun¢do do espacamento e
do deslocamento vertical podem ser vistas na Tabela 6 podendo-se comparé-las com as

distancias de centro a centro de cada caso.

Tabela 6 - Distancias minimas para os graos octogonais

Espacamento | deslY | distcc | Distancia minima
(nm) (nm) | (nm) (nm)
1 0 7 1
1 2 7,28 1
1 3 7,62 1,41

2 0 8 2
2 2 8,25 2
2 3 8,54 2,24
3 0 9 3
3 2 9,22 3
3 3 9,49 3,16
4 0 10 4

Fonte: Autor.

Sendo assim ¢ possivel gerar o grafico da Figura 25 onde podemos contemplar a

variagdo da distdncia minima pela variagdo da distincia de centro a centro.
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Figura 25 - Distancia minima em funcao da distancia de centro a centro para graos octogonais
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Fonte: Autor.
Legenda: Grafico da distancia minima em funcdo da distincia de centro a centro para os grdos de geometria
octogonal, contendo exemplos de estrutura do simulador onde as linhas vermelhas indicam a distancia de centro a

centro e as linhas brancas a distdncia minima.

No gréfico pode-se ver alguns exemplos das estruturas, dos graos hexagonais, geradas
pela simulacao e visualizadas pela ferramenta TonyPlot. Em vermelho vemos as distancias de
centro a centro que aumentam conforme deslocamos os graos e em branco vemos as distancias
minimas que aumentam ou permanecem constantes pela variagao vertical do segundo grao. Pela
geometria do grdo octogonal, deslocar verticalmente o segundo grdo em 2 nandmetros nao
altera distdncia minima, porém aumenta-se a distancia de centro a centro. O deslocamento
vertical do segundo grao em 3 nandmetros varia tanto a distdncia minima quanto a distancia de

centro a centro.

3.4 INFLUENCIA DA AREA E DA DISTANCIA MINIMA
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A fim de analisar e demonstrar a influéncia da distdncia minima e da area na corrente
elétrica, as estruturas da Figura 26 foram desenvolvidas e simuladas. Em todas as simulagdes a
distancia minima ¢ idéntica e equivalente a 1 nandmetro bem como a temperatura ¢ de 300 K.
O eletrodo da esquerda preenche toda a regido vertical da simulagdo e sofre aplicacdo de
potencial externo de ImV. Os quadrados vermelhos destacam, em cada caso, a regido entre os
graos que contempla a distdncia minima e sdo acompanhados, também em vermelho, do valor

da altura do grao que contempla essa distancia.

Figura 26 - Variacdo da regido que contempla a distdncia minima entre graos

(©) (d)

Fonte: Autor.
Legenda: Nas figuras pode-se ver a variagdo da area que contempla a distdncia minima, iniciando-se em 0
nandmetros, ou seja, um unico ponto na figura (a), passando por 2 nanémetros na figura (b), 4 nanéometros na

figura (c) e por fim 6 nandmetros na figura (d).

No caso da Figura 26 (a) temos apenas um ponto do grdo da direita que contempla a
distancia minima, por ser apenas um ponto essa regiao ¢ de 0 nandmetros, ja na figura (b) temos
um grao retangular com 2 nanémetros de altura, sendo assim, 2 nandmetros que contemplam a
distancia minima entre os graos. Para a figura (c) grao possui 4 nanometros de altura e para a
figura (d) 6 nandmetros sendo esses também os valores da regido que contempla a distancia

minima.
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As respostas de corrente elétrica para cada um dos casos da Figura 26 podem ser vistas
na Figura 27. E possivel inferir pelo grafico que a area influencia na corrente elétrica, porém
nao de forma linear. Como pode-se ver, ao dobrarmos a regido de 2 nanOmetros para 4
nanometros temos o dobro da regido, porém, ndo temos o dobro da corrente elétrica. O mesmo
vale para o caso seguinte, o aumento de 4 nandmetros para 6 mandmetros, aumentando assim

50% da regido, ndo reflete esse aumento na corrente elétrica.

Figura 27 - Grafico comparativo das correntes elétricas resultantes da variacdo da regido que
contempla a distancia minima dos graos
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Fonte: Autor.

Pode-se notar, contudo que a distancia minima possui uma influéncia bastante
consideravel, sendo fator determinante da intensidade da corrente elétrica. Visando variar o
parametro da distancia minima, foram desenvolvidas e simuladas as duas estruturas da Figura
28. Ambas possuem graos de dimensdes idénticas, mesma temperatura nas simulagdes € mesma
aplicacdo de potencial externo. Porém na figura (a) a distdncia minima, destacada em vermelho,
¢ de 1 nandmetro e a na figura (b) a distancia minima, também destacada em vermelho, ¢ de 2

nandmetros.
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Figura 28 — Variagao da distancia minima mantendo-se a altura do grao da direita

(a) (b)
Fonte: Autor.
Legenda: Variagdo da distancia minima, deslocando-se o grao da direita. A figura (a) possui distancia

minima de 1 nanémetro ¢ a figura (b) com distancia minima de 2 nanémetros.

As respostas de corrente elétrica para os dois casos da Figura 28 podem ser vistas na
Figura 29. E possivel concluir pelo grafico, que vale ressaltar estd com o eixo vertical na escala
logaritmica, que a variagdo da distancia minima dos graos metalicos provoca uma alteracao

exponencial na corrente elétrica do dispositivo.

Figura 29 - Grafico comparativo das correntes elétricas resultantes da variacdo da distancia
minima dos graos
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Fonte: Autor.
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Esse estudo nos mostra que ambos os efeitos, a saber, a variagcdo da area que contempla
a distancia minima e a propria distancia minima, influenciam na corrente elétrica, porém com
intensidades diferentes. Com intensidade exponencial, a distincia minima rege a ordem de
grandeza da corrente elétrica, ja a area possibilita uma variacdo da corrente elétrica, mas em

escala muito menor, ndo atingindo a relagdo linear.
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4 RESULTADOS

Neste capitulo, serdo apresentados os resultados encontrados para as formas de grao

estudadas, bem como a temperatura e também o erro quadratico de cada caso.

4.1 DEFINICOES

A Figura 30 (a) mostra um arquivo de saida do simulador que foi aberto pela ferramenta
TonyPlot, em azul temos o isolante adaptado e em amarelo vemos os graos quadrados de
platina, também adaptados com a fungdo trabalho no simulador. Vemos também que ha uma
linha horizontal preta que simboliza um corte horizontal, no qual podemos ver os niveis de
conducao e valéncia de cada material, como visto na Figura 30 (b). Nas regides extremas € no
centro temos o 6xido, como pode-se ver a banda proibida desse caso ¢ de 1,4eV como
determinado, sendo que a banda de conducao estd em 0,7 eV positivo e a banda de valéncia
com 0,7 eV negativo. Ja os metais se encontram nas regides onde os niveis de condugao e de
valéncia estdo sobrepostos e como sao eletrodos sem aplicagdo potencial possuem o valor de

zero potencial. Os mesmos efeitos podem ser vistos nos graos hexagonais e octogonais.

Figura 30 — Niveis de conducdo e valéncia e aplicacdo de potencial para o caso dos graos
quadrados.

0.002

Eg=1.4eV

0.006

0.008

0.012 a3

0o
44

IIII

0016

&
-

0.018 My_Oxids

Platinum

0.02

0.002

0.004

0.006

0.008

(a)

0.01

0.012

0014

0.016

0018

002

S

(b)

oM

ane



70

T H—— Potegtial (V)
0001 —{ o,

Vpor = 1mV

A

0012

0014

0.016

1
e IO

| | My_Oxide

.

0018

R o oM M e R

002

T T T T [T T T[T T[T
0.018 0.02 (] 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01

(©) (d)

(] 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01 0012 001 0.016 0.012 0014 0.016

Fonte: Autor

Legenda: Na figura (a) temos um arquivo de estrutura de saida visualizado na ferramenta TonyPlot. Na figura (b)
pode-se ver as bandas de condugdo e valéncia do corte horizontal explicitado na figura (a). A figura (c) mostra os

grios apos a aplicagdo de potencial de ImV. A figura (d) mostra o potencial no corte explicitado na figura (c).

A Figura 30 (c) mostra a distribui¢do potencial apds a aplicagao de potencial externo de
ImV, que serd o potencial aplicado em todas as simula¢des, bem como uma linha horizontal
preta simbolizando um corte horizontal, no qual pode-se ver a distribui¢do potencial na figura
(d). Antes da aplicagdo externa de potencial ndo havia diferenga de potencial entre os graos.

Durante o decorrer deste trabalho diversas respostas elétricas de corrente serdo
comparadas pela variagdo da distancia entre os graos de platina e também pela variagdo da
temperatura da simulagao.

Como as respostas das simulagdes sdo praticamente lineares, foi aplicada a regressao
linear nos dados de corrente por tensao a fim de extrairmos a inclinagdo da reta. Pode-se ver na
Figura 31, a titulo de exemplo, a corrente simulada na curva preta, a regressao linear em
vermelho e o dngulo a cuja tangente € a inclinag¢do da reta destacada em azul. Além disso, o

grafico do desvio da regressao linear ¢ apresentado na regido inferior do lado direito da figura.
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Figura 31 - Exemplo de resposta de corrente elétrica com a variagdo da tensdo, para o caso de
graos hexagonais e espacamento entre graos de 2 nm, acompanhada de sua regressao linear e
desvio desta.
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Fonte: Autor.
Legenda: Corrente elétrica com a varia¢ao da tensdo, para o caso de grdos hexagonais ¢ espagamento entre graos
de 2 nm em quadrados pretos. A regressdo linear dessa curva é apresentada na linha vermelha. Por fim, o desvio

da regressdo linear ¢ apresentado no canto inferior direito em quadrados vermelhos.

Um parametro que o modelo utilizado (MIMTUN) possui ¢ o “MIMSLICEPTS” que
define o nimero de pontos utilizados para realizar a interpolacdo na grade para os calculos de
corrente elétrica do modelo. Quanto maior o valor utilizado, mais precisa ¢ a simulacdo (pois
ira interpolar mais pontos), mas também exigird maior processamento resultando num tempo
maior de simula¢do. E preciso entdo utilizar um valor que apresente alta confiabilidade da
simulagcdo, mas a0 mesmo tempo ndo aumente muito o tempo da mesma. Para tal, algumas
simulagdes foram feitas variando o valor do MIMSLICEPTS e comparando o nivel médio de
corrente, como visto na Figura 32 (a), e a inclinagdo da reta da corrente elétrica em funcao da

tensdo, como visto na Figura 32 (b).
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Figura 32 - Nivel de corrente e inclinagdo em fun¢do do MIMSLICEPTS
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Fonte: Autor.
Legenda: Na figura (a) vemos a variacdo da corrente em nanoaperes em fungdo da varidvel MIMSLICEPTS
inserida no simulador, na figura (b) vemos a variagdo da inclinagdo das regressdes lineares da corrente elétrica por

tensdo elétrica ao variar o MIMSLICEPTS.

Como pode-se ver, ha uma grande variagdo tanto na corrente quanto na inclinagao para
valores de MIMSICEPTS baixos, convergindo para um valor quando a variavel estd definida
em aproximadamente 30 ou superior, porém ainda com algumas oscilagdes. Para garantias de
uma simulagao precisa foi calculada a média mdvel com intervalo de dois pontos tanto para a

inclina¢do quanto para o nivel de corrente e foi decidido utilizar o valor de MIMSLICEPTS
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que possua uma variagao inferior a 5% da média movel para ambas as informagdes, esse valor

corresponde ao MIMSLICEPTS igual a 90.
4.2 VARIACAO DA DISTANCIA ENTRE GRAOS

Nesta sec¢do, sera apresentada a variacao da distancia vertical e horizontal dos graos para

as trés geometrias., bem como um comparativo de corrente e da inclinacdo de cada caso.
4.2.1 Graos quadrados

Iniciando o estudo pelos graos quadrados podemos ver as estruturas extraidas do

software TonyPlot com variagao horizontal na Figura 33.

Figura 33 - Distancias de centro a centro com variagao horizontal nos graos quadrados

(b)
(d

)

Fonte: Autor.
Legenda: Variagdo da distancia entre graos de platina para a forma quadrada onde a distancia de centro a centro

em (a) ¢ de 7 nm, em (b) é de 8 nm, em (c) ¢ de 9 nm e em (d) é de 10 nm.

As correntes de cada uma das simulag¢des podem ser vistas na Figura 34, onde pode-se

ver uma queda brusca de corrente para cada nandmetro de afastamento entre os graos metalicos.
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Como os graos quadrados possuem uma area maior nas laterais dos graos que sdo responsaveis

pela conducao, seu valor de corrente ¢ superior as demais formas de graos.

Figura 34 - Correntes dos graos quadrados considerando a variacdo das distancias horizontais
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Fonte: Autor.
Legenda: O grafico mostra as correntes elétricas para o caso dos grios quadrados espacados apenas
horizontalmente com o passo de 1 nandmetro, que ¢ limitado pelo simulador. No grafico pode-se ver a variagdo

da corrente para as distancias de centro a centro (legenda superior) ou as distdncias minimas (legenda inferior).

As distancias minimas para os deslocamentos verticais no caso dos graos quadrados sdo
sempre as mesmas € equivalem ao espacamento entre os graos como pode ser visto na Figura
20. Como os graos quadrados possuem sempre a distidncia minima, as correntes elétricas para
as variacoes verticais sao muito semelhantes.

Ap0s realizar a regressdo linear de cada simulacdo dos graos quadrados e extrair a
inclinagdo de cada uma das correntes elétricas em funcdo do potencial, foram criados dois
graficos que podem ser vistos na Figura 35. No grafico (a) pode-se ver que existem inclinagdes
com niveis quase planos que sdo sucedidos por uma reducao do valor da inclinagdo, seguida
novamente de um nivel quase plano. Os niveis quase planos ocorrem pelo fato de as distancias
minimas serem iguais nos deslocamentos verticais dos graos quadrados. Como a distancia

minima ¢ a mesma, a probabilidade de transmissdo maxima nao ¢ afetada, produzindo um fluxo
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de corrente semelhante para os deslocamentos verticais. H4 uma redugdo na corrente elétrica
quando o segundo grao quadrado ¢ deslocado verticalmente (ja que hd uma variagao na area do
grao que contempla a distancia minima), porém essa mudanga nao € tao perceptivel no grafico,
pois o eixo vertical estd em escala logaritmica de forma a abranger todos os casos simulados.
A redugdo do valor da inclinagdo ¢ bastante perceptivel quando ha uma variagdo de distancia
horizontal, fazendo assim a distancia minima aumentar e entao a probabilidade de transmissao
ser bruscamente reduzida. Com a probabilidade de transmissdo menor, a corrente ¢ menor,

reduzindo assim a inclinagdo da regressao linear da corrente do dispositivo.

Figura 35 - Inclinagdes em A/V dos graos quadrados em fungdo da distancia de centro a centro
e distancia minima dos graos.
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Fonte: Autor
Legenda: O gréfico (a) contempla a inclinacdo em A/V de cada simulagdo dos graos quadrados em func¢do da
distancia de centro a centro dos grdos. O grafico (b) contempla a inclinagdo também em A/V, porém, em fungéo

da distancia minima entre os graos.

No grafico (b), pode-se ver alguns pontos sobrepostos, pois como ja citado, as distancias
minimas sdo iguais para os deslocamentos verticais € possuem valores de corrente semelhantes,
logo possuem valores de inclinacdo igualmente semelhantes, novamente nio € perceptivel a
variac¢do da inclinagdo para deslocamentos verticais pelo fato do eixo vertical estar em escala

logaritmica, portanto no grafico esses pontos se sobrepdem.



4.2.2 Graos hexagonais

Continuando o estudo, agora pelos graos hexagonais, podemos ver as estruturas

extraidas do software TonyPlot com varia¢do horizontal na Figura 36.

Figura 36 - Distancias de centro a centro com varia¢ao horizontal nos graos hexagonais

9nm 10nm

(©) (d)

Fonte: Autor.
Legenda: Variagdo da distancia entre gréos de platina para a forma hexagonal onde a distancia de centro a centro

em (a) ¢ de 7 nm, em (b) ¢ de 8 nm, em (c) € de 9 nm e em (d) € de 10 nm.

As correntes de cada uma das simulagdes podem ser vistas na Figura 37, onde assim
como no caso quadrado pode-se ver uma queda brusca de corrente para cada nandmetro de
afastamento entre os graos metalicos. Como os graos hexagonais possuem uma area menor nas
laterais dos graos que sao responsaveis pela condugao, seu valor de corrente ¢ inferior as demais

formas de graos.
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Figura 37 - Correntes dos graos hexagonais considerando a variagdo das distancias horizontais
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Fonte: Autor.
Legenda: O grafico mostra as correntes elétricas para o caso dos grdos hexagonais espagados apenas
horizontalmente com o passo de 1 nandmetro, que ¢ limitado pelo simulador. No grafico pode-se ver a varia¢ao

da corrente para as distancias de centro a centro (legenda superior) ou as distancias minimas (legenda inferior).

As distancias minimas para os graos hexagonais em fun¢do do espacamento e do
deslocamento vertical podem ser vistas na Tabela 5 podendo-se compara-las com as distancias
de centro a centro de cada caso.

Apos realizar a regressao linear de cada simula¢dao dos graos hexagonais e extrair a
inclinagdo de cada uma das correntes elétricas em fun¢do do potencial, foram criados dois
graficos que podem ser vistos na Figura 38. No gréafico (a) pode-se ver que existe uma tendéncia
de queda da inclinag@o com alguns pontos fora dessa tendéncia, sendo esses pontos o distcc=8
(quarto ponto do grafico) e distcc=9 (sétimo ponto do grafico). Isso ocorre por conta da
geometria dos graos, que afeta as distancias minimas e distancias de centro a centro em cada
um dos casos. Por exemplo, ao consultarmos a Tabela 5 para o caso de distcc=8 temos uma
distancia minima de 2 nm e o ponto imediatamente anterior a ele € o distcc=7,62, porém com
distancia minima de 2,5 nm. Como ja apresentado, a distdncia minima entre os graos influencia
fortemente na probabilidade de transmissao e esta, por sua vez, influencia fortemente na

corrente, portanto mesmo com o aumento da distancia de centro a centro houve uma diminui¢ao
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na distancia minima, fazendo a corrente ser maior para o caso que a distancia de centro a centro
¢ maior, provocando esse efeito de aumento na inclinagdo visto do terceiro ponto para o quarto
ponto do grafico. O mesmo evento ocorre em distcc=9, ha um aumento na distancia de centro
a centro, porém ha também uma redug¢do da distdncia minima, logo, a corrente aumenta,

provocando o efeito visto do sexto para o sétimo ponto.

Figura 38 - Inclinacdes em A/V dos graos hexagonais em fun¢ao da distancia de centro a centro
e distancia minima dos graos
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Fonte: Autor
Legenda: O grafico (a) contempla a inclinagdo em A/V de cada simulagdo dos graos hexagonais em fun¢do da
distancia de centro a centro dos grdos. O grafico (b) contempla a inclinagdo também em A/V, porém, em fungdo

da distancia minima entre os graos.

No gréfico (b) pode-se ver uma tendéncia de queda da inclinag¢do do dispositivo de graos
hexagonais com o aumento da distdncia minima e sem nenhum ponto sobreposto, o tinico caso

que isso ocorre dentre as geometrias estudadas neste trabalho.

4.2.3 Graos octogonais

Continuando o estudo, agora pelos graos octogonais, podemos ver as estruturas

extraidas do software TonyPlot com variagdo horizontal na Figura 39.
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Figura 39 - Distancias de centro a centro com variagao horizontal nos graos octogonais

7

nm Snm

(a) b)

9nm 10nm

(c) (d)

Fonte: Autor.
Legenda: Variacdo da distancia entre graos de platina para a forma octogonal onde a distancia de centro a centro

em (a) é de 7 nm, em (b) é de 8 nm, em (c) € de 9 nm e em (d) é de 10 nm.

As correntes de cada uma das simulagdes podem ser vistas na Figura 40, onde assim
como nos casos quadrado e hexagonal pode-se ver uma queda brusca de corrente para cada
nandmetro de afastamento entre os graos metalicos. Como os graos octogonais possuem uma
area intermediaria nas laterais dos grados que sdo responsaveis pela conducao, seu valor de

corrente € também intermedidrio as demais formas de graos.
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Figura 40 - Correntes dos graos octogonais considerando a variagdo das distancias horizontais
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Fonte: Autor.
Legenda: O grafico mostra as correntes elétricas para o caso dos grdos octogonais espacados apenas
horizontalmente com o passo de 1 nandmetro, que ¢ limitado pelo simulador. No grafico pode-se ver a variagao

da corrente para as distancias de centro a centro (legenda superior) ou as distancias minimas (legenda inferior).

As distancias minimas para os graos octogonais em fun¢do do espacamento ¢ do
deslocamento vertical podem ser vistas na Tabela 6 podendo-se compara-las com as distancias
de centro a centro de cada caso.

Apos realizar a regressao linear de cada simulagdo dos graos octogonais e extrair a
inclinagdo de cada uma das correntes elétricas em fun¢do do potencial, foram criados dois
graficos que podem ser vistos na Figura 41. No gréfico (a) pode-se ver uma tendéncia de queda
para todas as distincias entre os centros dos graos, o Unico caso, dentre os explorados neste
trabalho, onde isso ocorre e seria o comportamento esperado para graos perfeitamente
circulares. Isso ocorre no caso octogonal pelo fato de que para cada aumento em distcc, a
distdncia minima entre os graos ou se mantém igual (com reducdo da area) ou aumenta, como
visto na Tabela 6. Como ja& debatido, o aumento das distdncias minimas entre os graos afeta
exponencialmente a probabilidade de transmissao e essa por sua vez afeta a corrente elétrica.

Nos casos onde as distancias minimas sdo iguais para os graos octogonais, COmo nos

pontos 1 e 2 do grafico, ocorre um deslocamento vertical do segundo grao, reduzindo
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fortemente a area que contempla a distdncia minima entre os graos, que antes era toda a lateral
do grao octogonal e entdo passa a contemplar unicamente um ponto de cada grao. Essa redugao
da area indica uma reducdo na corrente elétrica, logo mesmo que a distdncia minima se
mantenha igual, a corrente ¢ afetada com o aumento de distcc. Esse efeito pode ser visto no

grafico (a) do primeiro ponto para o segundo, do quarto para o quinto e do sétimo para o oitavo.

Figura 41 - Inclinagdes em A/V dos graos octogonais em fungao da distancia de centro a centro
e distancia minima dos graos
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Fonte: Autor
Legenda: O grafico (a) contempla a inclinacdo em A/V de cada simulag@o dos grdos octogonais em fungdo da
distancia de centro a centro dos grdos. O grafico (b) contempla a inclinacdo também em A/V, porém, em funcao

da distancia minima entre os graos.

No grafico (b) pode-se ver uma tendéncia de queda da inclinacao do dispositivo de graos
octogonais com o aumento da distdncia minima, porém com alguns pontos sobrepostos pela
questdo ja citada de se ter um mesmo valor de distancia minima para dois casos distintos de

distancia de centro a centro.

4.2.4 Erro quadratico

Todas as curvas de corrente resultantes das simulagdes para as diversas geometrias de
graos apresentadas neste trabalho se aproximam de retas, porém ao realizar a regressao linear
temos o erro que aquela curva simulada possui em relagdo a reta da regressdo como visto no
canto inferior direito da Figura 31.

Para uma comparagdo coerente entre as formas de graos, o erro foi normalizado pela

corrente elétrica de cada caso. Porém, como o erro pode ser positivo ou negativo, para somar
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todos os erros normalizados de uma mesma corrente, cada valor foi elevado ao quadrado e entao

somado, resultando no grafico visto na Figura 42.

Figura 42 - Desvio quadratico normalizado da regressao linear para todos os casos de distancia
de centro a centro para as trés geometrias de graos
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Fonte: Autor.
Legenda: Desvio quadratico normalizado da regressdo linear para todos os casos de distancia de centro a centro

dos graos e para as trés geometrias de graos.

Pode-se ver pelo grafico do erro que para pequenas distancias entre os centros dos graos
o erro ¢ maior, conforme a camada de 6xido aumenta, os erros quadraticos normalizados

diminuem.

4.3 RESISTIVIDADE

O meio isolante no qual os graos metalicos estdo inseridos ndo ¢ um isolante perfeito,

permitindo uma condugao classica que segue a primeira lei de Ohm, de acordo a equagao 10.

U= R+l (10)
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Onde R ¢ a resisténcia que o meio oferece a passagem de corrente, I € a corrente elétrica
que flui no meio e U ¢ a diferenca de potencial aplicada.

O dispositivo proposto neste trabalho tera, portanto, duas correntes concomitantes, uma
delas pelo mecanismo de tunelamento entre os graos € a outra pelo mecanismo cldssico de
condugdo. Para o correto funcionamento do dispositivo, a corrente proveniente do mecanismo
quantico deve sobressair em relacao a do mecanismo classico, para tal, deve-se saber a ordem
de grandeza da corrente classica. A resisténcia pode ser calculada pela segunda lei de Ohm, de

acordo com a equagao 11.

p. espacamento

= - (1D

Onde p ¢ a resistividade do meio, A € a area e “espagamento” ¢ o comprimento do meio

com a resistividade homogénea. Combinando as equagdes 10 e 11 temos a equagao 12.

_ UA 12
~ p.espacamento (12)

A diferenca de potencial para a analise ¢ a tensdo maxima aplicada no dispositivo, sendo
essa de 1 mV. A resistividade do carbono amorfo com baixo teor de hidrogénio é de 103Qm de
acordo com (FEDOROV et al., 2014), que apds a conversdao para nandmetros equivale a
1012Qnm. Por fim, para o calculo da 4rea, sera considerado o pior caso, ou seja, o caso onde
ha maior area (resultando na maior corrente), vale ressaltar que a maior corrente de condugao
classica ¢ fator limitante para o dispositivo. Para tal, utiliza-se os graos ctiibicos, pois possuem

maior drea com a mesma distancia, e podem ser vistos na Figura 43.

Figura 43 - Graos cubicos espagados horizontalmente

fnm

espagamento

Fonte: Autor.
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Pode-se aferir a area da face do grio cubico que é de 36nm?. Portanto a equagdo 12

pode ser reescrita na forma da equacao 13

1%1073 %36

| =

36« 10715

1012 x espacamento  espacamento

(13)

Onde o espacamento deve ser inserido em nanOmetros. Para as quatro distancias

puramente horizontais estudadas neste trabalho, pode-se gerar a Tabela 7 onde vemos a variagado

da corrente pelo espagamento.

Tabela 7 - Variagdo da corrente resistiva em fun¢do do espacamento

espagamento

1nm

2nm

3nm

4nm

Corrente (fA)

36

18

12

Fonte: Autor.

Nota-se que a corrente proveniente do mecanismo classico de condugdo varia de forma

linear com o espacamento dos graos, diferente da corrente proveniente do mecanismo quantico,

que varia de forma exponencial. Assumindo o caso mais critico da corrente do caso classico,

temos que a intensidade de 36 fA. Se compararmos essa corrente com as anteriormente vistas,

porém para o caso quantico dos graos quadrados teremos o grafico da Figura 44.
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Figura 44 - Grafico comparativo das correntes provenientes do mecanismo de tunelamento com
a corrente do mecanismo de condugao classico
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Fonte: Autor.

Podemos ver que o caso onde os graos sdo afastados de 1 nandmetro (linha preta) possui
uma corrente proveniente do mecanismo quantico de condu¢do muito maior do que a corrente
proveniente do mecanismo classico, ou seja, a corrente final (que depende dos dois eventos) ¢
controlada quase que inteiramente pelo mecanismo quantico, permitindo o dispositivo operar
corretamente.

No caso em que comparamos o afastamento de 2 nandmetros (linha vermelha) com a
corrente proveniente do mecanismo classico, vemos que para a tensao de ImV (diferenca de
potencial analisada) a corrente quéntica € ligeiramente maior (quatro vezes), ou seja, ha uma
influéncia bastante grande da corrente de condugao classica na corrente total, ndo permitindo
que o dispositivo opere corretamente.

J& para os casos de afastamento dos graos de 3 e 4 nandmetros (linhas verde e azul
respectivamente), ambas as correntes de tunelamento sdo bastante inferiores a corrente
proveniente do mecanismo classico, ou seja, a corrente final ¢ controlada quase que
inteiramente pelo mecanismo classico, ndo permitindo o dispositivo operar corretamente.

Portanto, para o dispositivo proposto operar corretamente, dadas as limitagdes, €

necessario que o mesmo seja fabricado com distancia entre graos de 1 nanometro. Vale ressaltar
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que a andlise feita para a corrente proveniente do mecanismo de resistividade ¢ matematica,
nao sendo simulada, pois o modelo quantico utilizado opera corretamente apenas em casos onde
ha separagao dos eletrodos por meio de 6xido. Caso a simulagdo contenha corrente proveniente

do mecanismo de resistividade, a condugdo por mecanismo quantico ¢ anulada.
4.4 TEMPERATURA

Para cada geometria dos graos, foram simulados dispositivos com temperaturas distintas
para uma andlise da influéncia da mesma no comportamento da corrente e também do erro
quadratico. Temos como exemplo da influéncia da temperatura no nivel de corrente e na

inclina¢do da mesma para todas as formas de grdo a Figura 45.

Figura 45 - Correntes dos graos para multiplas temperaturas
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Fonte: Autor.
Legenda: Pode-se ver as correntes simuladas para todas as formas de grdos com espagamento de 2nm com
temperaturas variando de 250K a 400K, onde o grafico (a) ¢ para a geometria quadrado, o grafico (b) ¢ para a

geometria hexagonal e o grafico (c) € para a geometria octogonal.
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Vemos que, para todos os casos, o nivel de corrente aumenta com a elevagdo da
temperatura. Deve-se lembrar também que, para todos os casos, o simulador considera o
tunelamento eldstico. Também ¢é possivel notar, assim como no estudo feito dos graos, o grao
quadrado ¢ o que possui maior intensidade de corrente, o hexagonal é o grdo com menor
intensidade de corrente e o grao octogonal ¢ o que possui intensidade de corrente intermediaria.

De forma a analisarmos a influéncia da temperatura na corrente elétrica para as multiplas
possibilidades das distancias dos graos, gerou-se o grafico 3D da Figura 46. Esse grafico contém
os eixos de temperatura, espagamento e corrente elétrica média resultante para o caso dos graos

quadrados.

Figura 46 - Gréfico tridimensional da corrente em fun¢do do espacamento e da temperatura
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Fonte: Autor.
Legenda: O grafico mostra a influéncia da temperatura ¢ do espacamento na corrente elétrica média para graos

quadrados. Os cixos sdo: Corrente, que esta em logaritmico e Espagamento ¢ Temperatura, ambos lineares.

Pode-se notar que a corrente varia de forma exponencial com o espacamento para
temperaturas mais baixas, vale lembrar que o eixo vertical (da corrente elétrica) estd em
logaritmico. Porém, conforme a temperatura da simulacdo ¢ elevada (eixo de profundidade),

vemos cada vez menos o efeito da exponencial conforme avangamos no espacamento. Na
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temperatura de 250 K, vemos que h4a uma linha decrescente praticamente constante na corrente
elétrica (indicando uma queda exponencial da mesma) ao logo do aumento do espacamento.
Essa linearidade (no gréafico logaritmico) mingua conforme avangamos no eixo da temperatura,
para o caso de 400K, pode-se ver claramente que ndo hd uma unica linha de corrente elétrica
ao longo do eixo do espagcamento, reduzindo assim o efeito exponencial que outrora o grafico
apresentava.

O mesmo efeito pode ser visto para numa analise semelhante, porém com a condutancia
do dispositivo, na Figura 47 pode-se ver um grafico 3D da condutancia em func¢do do
espacamento e da temperatura. A condutancia foi extraida pela inclina¢do da regressdo linear

de cada simulagao.

Figura 47 - Grafico tridimensional da condutancia em funcao do espacamento e da temperatura
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Fonte: Autor

Legenda: O grafico mostra a influéncia da temperatura e do espagamento na condutancia para graos quadrados.

Os eixos sdo: Condutancia, que esta em logaritmico e Espacamento e Temperatura, ambos lineares.

A forma do grafico da condutincia segue a da corrente elétrica, onde para baixas
temperaturas nota-se um comportamento exponencial da condutincia conforme aumenta-se o
espacamento. Porém, ao aumentarmos a temperatura, a condutancia também perde a

caracteristica de queda exponencial, tornando-se notoria essa perda em 400K.
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A Figura 48 exibe os erros quadraticos normalizados de cada geometria de grao para

multiplas temperaturas em fun¢ao do espacamento (deslocamento horizontal) dos graos, isso

nos fornece a confiabilidade que as simulagdes oferecem quanto a linearidade.

Figura 48 - Erros quadraticos normalizados para varias temperaturas
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Legenda: Erros quadraticos para temperaturas variando de 250 K a 350 K para todas as geometrias dos graos.

Sendo que o grafico (a) corresponde ao grao quadrado, o grafico (b) corresponde ao grao hexagonal e o grafico (c)

corresponde ao grdo octogonal.

Pode-se ver que de forma geral o erro quadratico diminui com o aumento do

espacamento, portanto aumentando a espessura do 6xido, aumenta-se também a confiabilidade

da simulagdo, mesma conclusao obtida no estudo feito sobre o espagamento sem mudanga de

temperatura.
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5 PROPOSTA DE APLICACAO

Como possivel aplicagdo para o dispositivo proposto nesse projeto, sugerimos um
sensor de deformagdo mecanica. Para objeto de estudo, temos o veiculo do projeto “Férmula
fei elétrico”, desenvolvido no Centro Universitario da FEI, que concedeu os dados coletados

experimentalmente para essa proposta de aplicacdo. O veiculo pode ser visto na Figura 49.

Figura 49 - Veiculo desenvolvido pelo projeto "Formula fei elétrico”

—

Fonte: Autor.

A estrutura do veiculo pode ser vista na Figura 50 (a), na figura (b) destaca a posi¢ao do
sensor que coletou os dados de forga aplicada em dire¢do uniaxial no veiculo que serd o mesmo

local onde propomos a aplicagdo do dispositivo desenvolvido nesse trabalho.
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Figura 50 - Estrutura do veiculo do projeto "Formula fei elétrico” com énfase no local proposto
para a proposta de aplicacao

Fonte: Autor.

O sensor indicou uma variag@o de forca de -400 N a 400 N (j& descontando o peso do
proprio veiculo).

Uma maneira de correlacionar a variacao do comprimento do dispositivo ao aplicar uma
forca sobre o mesmo (seja reduzindo o tamanho por compressdo ou aumentado o tamanho por

tracdo) ¢ utilizando o médulo de Young, e sabe-se que o mesmo segue a equagao 14.
o
EYoung = E (14)

Onde “E” ¢ o modulo de Young (em unidade de pressdo), o € o estresse uniaxial
(também em unidade de pressao) e € ¢ a deformagado proporcional, que ¢ adimensional e pode
ser encontrada pela razdo da variacdo da distancia pela distancia inicial do dispositivo como

visto na equacao 15.
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e AL (15)

Onde L ¢ o comprimento inicial do dispositivo e AL ¢ a variacdo do comprimento
experimentado pelo dispositivo apds a deformacao mecanica.

Sabemos também que o estresse uniaxial ¢ calculado pela razio da forca aplicada pela
area da secdo transversal, isolando a deformacgao proporcional na equacgio 14 temos a equagao

16.

@_  r (16)
E A x EYoung

Combinando as equagdes 15 e 16 temos que a variagdo da deformacdo pode ser

encontrada pela equagao 17.

LxF

AL =———
A x EYoung

(17)

Para a construgdo da estrutura vista na Figura 50, foram utilizados cilindros vazados de
meia polegada. A area da secdo transversal dos cilindros vazados pode ser vista em azul na

Figura 51.
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Figura 51 - Area preenchida de material dos cilindros vazados utilizados na construgdo do
veiculo do projeto "Formula fei elétrico"

e

r

|

Fonte: Autor.

Onde r € o raio do cilindro, r’ € o raio da regido interior vazada e a area destacada em
azul ¢ a regido solida, onde ha material. A parede do tubo ¢ de 0,8 mm.

Como o tubo ¢ de meia polegada, seu diametro € de 12,7 mm, logo, seu raio externo r ¢

dado por:
r=r—-08%10"3=555%x10"3m

Logo, para calcular a 4rea solida, basta calcularmos a area total do cilindro e subtrairmos

da area oca, portanto temos:
A= Aorar — Aoca = T[(6,35 x1073)2 — (5,55 x 1073)2] = 2,991 x 107> m?

O objeto de estudo ¢ feito de aco-carbono 1024, que possui modulo de Young de 200
GPa como visto em (BONIFAZ, 2018).

Portanto, aplicando os valores supracitados na equagdo 17 temos a equagdo 18.

LxF

AL ==oer 106 (18)
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Utilizando os graos cubicos com espacamento de 0,5 nandmetro e a excursao da for¢a
experimentada pelo veiculo, podemos, por meio da equagdo 18, encontrar a variacao da

distancia dos graos, como visto na Figura 52.

Figura 52 - Variacdo da deformac¢do mecédnica em funcdo da forca unidirecional aplicada ao
cilindro vazado

0,000004 1 y T T T T T

0,000003 - —m— Variacao da deformacao

0,000002
0,000001

E 0,000000 -

AL

-0,000001

-0,000002

-0,000003

-0,000004 —
-400 -300

I I
-100 0 100
Forga (N)

| T T
-200 200 300 400

Fonte: Autor.

Conhecendo a variagdo da distancia entre os graos, ¢ possivel encontrar a variagao da
corrente que o dispositivo ird experimentar, sendo assim, converte-se uma medida de “stress”
(que ¢ mecanica) em uma medida de corrente (que ¢ elétrica).

Considerando a variagdo da distancia dos graos na mesma dire¢do da forca aplicada ao
tubo, pode-se considerar a aproximagao e o afastamento apenas em uma dire¢ao como esbogado
na Figura 53. O tubo ¢ representado pelo cilindro azul e os graos pelos cubos verdes, vale
lembrar que a figura esta fora de escala, os graos sdo nanométricos. As setas vermelhas externas
ao tubo representam a forga aplicada ao mesmo, onde a figura (a) representa compressao ¢ a
figura (b) tracdo. As setas vermelhas nos cubos representam a movimentagao dos graos que se

aproximam na tragdo e se afastam na compressao.
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Figura 53 - Esboco de aplicagdo de for¢a unidirecional ocasionando a variacao da distincia dos

graos

” /

(@) (b)

Fonte: Autor.

As simulagdes realizadas, como ja abordado, possuem limitacdo de 1 nandmetro de
afastamento dos graos, isso nos impede de conhecer as correntes para cada variagdo do grafico
da Figura 52. Porém, com os dados de simulacdo da corrente em fun¢do das distancias para
uma dada tensdo € possivel realizar uma regressdo exponencial da corrente pela distincia e
entdo descobrir a fungdo que rege a mesma. Desta forma pode-se descobrir qual a variagdo da
corrente elétrica pela variacao dos graos para valores intermediarios aos passos permitidos pelo
simulador.

Portanto, plotando o grafico de corrente pelas distancias entre graos para uma dada

tensdo e temperatura, temos a Figura 54.
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Figura 54 - Variagdo da corrente elétrica em fun¢do da distancia entre os graos quadrados e
potencial fixo de ImV

1000 T T T T T T T T T
5 | Yy - 1
100 —u— Corrente elétrica| -
10 4 Gréos quadrados 3
1] Tensdo 1 mV i
Temperatura = 300 K 3
—~ 015 " 3
< ] ]
£ 0014 ]
9 ] ]
c 1E-3 .
g ] 3
G 1E-4 n .
O ] ]
1E-5 - -
1E-6 - 3
1E-7 1
1E-8 ] T I T I T I T I T I T ]

1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 35 4,0

1 H

Distancia entre gréos (nm)

Fonte: Autor.

Aplicando a regressdo exponencial e entdo inserindo os dados de deformacdo
encontrados na Figura 52 encontramos a Figura 55 que ¢ o grafico da corrente em fungdo da

forca aplicada no objeto de estudo.
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Figura 55 - Corrente elétrica de um par de nanograos quando submetidos a varia¢do de forca
que o objeto de estudo experimentou

93094

—m— Corrente

Temperatura = 300 K
Tensao = 1mV

A)

£ 9309,2 -

Corrente

9309,0 +

T T T T T T T
-400  -300

T
300 400

T T T

-1loo 0 1(I)0
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T T
-200 200

Fonte: Autor.

Lembrando que esse € o resultado para apenas um par de nanograos, sendo os mesmos
de dimensdes nanométricas. Para amplificar essa corrente, seria possivel colocar milhares pares
de nanograos operando em paralelo circundado o cilindro, a proposta segue a Figura 56 (a), que
¢ a vista frontal do tubo metalico vazado e os graos sao os quadrados em verde (ressaltando que
a imagem nao estd em escala). Nas figuras (b) e (¢) os nanograos podem ser vistos como cubos

verdes.
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Figura 56 - Proposta para amplificar a corrente utilizando diversos pares de graos nanométricos
circundando o cilindro

(a)

«

(b) (©)

”

Fonte: Autor.

As setas vermelhas externas ao tubo representam a forca aplicada ao mesmo, onde a
figura (b) representa compressdo e a figura (c) tracdo. As setas vermelhas nos cubos
representam a movimentacdo dos graos que se aproximam na tracdo e se afastam na
compressao.

Lembrando que o raio externo do tubo ¢ de 6,35 mm, portanto o comprimento da

circunferéncia externa (L., ) € de:
Loyt = 2nr = 39,90 x 1073 m

Como os graos possuem 6 nm de comprimento, temos o seguinte nimero de espacos

que caberiam graos:

39,90+ 1073

Nesp = —¢ . 1g=s— = 6650000
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Porém, permitindo um espagamento entre graos (ao longo da circunferéncia do tubo) de
6 nanometros (mesmo tamanho do grao), teremos metade dos espagos preenchidos por graos e
metade dos espagos vazios, portanto teremos 3325000 pares de graos.

Ou seja, teremos cada grao afastado de seu par em 0,5 nm e cada par de grao afastado
do préoximo par em 6nm, a proposta pode ser vista na Figura 57, onde o plano na verdade ¢ o
cilindro aberto com comprimento de 2mr. Vale ressaltar também que a figura simplifica a

quantidade de grios, ja que ¢ invidvel desenhar a quantidade de pares de graos proposta.

Figura 57 - Esbogo do posicionamento e afastamento dos graos na superficie externa do cilindro

2nr = 39,90 mm

A
A J

Fonte: Autor.

Como a quantidade de pares de grao foi multiplicada por 3325000, a corrente também

sera multiplicada por 3325000 vezes, resultando no grafico da Figura 58.
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Figura 58 - Corrente elétrica de 3325000 pares de nanograos quando submetidos a varia¢ao de
for¢a que o objeto de estudo experimentou
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6 CONCLUSOES

Neste trabalho, foi proposto simular dispositivos fabricados por FEBID em um
simulador numérico bidimensional para formas de grao quadradas, hexagonais e octogonais
estudando a influéncia das distancias entre os centros de graos e também as distancias minimas
entre graos. Também foi abordada a temperatura como variavel e inserida no estudo das formas
de graos.

Nos formatos dos graos, observou-se que o grao quadrado, por possuir maior area com
a distancia minima, possui uma maior corrente de tunelamento, possuindo também uma relacao
corrente por tensdo maior. Em seguida temos o grdo octogonal, que possui uma area de distancia
minima intermediéria entre os trés formatos de grao, possuindo assim correntes de intensidade
menor do que o caso quadrado, porém maior que o caso hexagonal. O mesmo vale para a relagao
corrente por tensdo. Por fim, os graos hexagonais possuem uma intensidade de corrente e
relagdo corrente tensdo menores, pois sua area de distdncia minima ¢ extremamente reduzida,
nao favorecendo assim a condugao.

Para as simulagdes numéricas, das geometrias dos graos estudadas, a que mais se
aproxima do formato circular é o formato octogonal, pois a inclina¢do da corrente elétrica pela
tensdo varia para cada deslocamento vertical e horizontal de forma semelhante a esperada para
o caso circular.

Pode-se conferir que o erro quadratico € maior para simulagdes com espessuras de 6xido
de 1 nanometro. Conforme a espessura de 6xido aumenta, o erro quadratico tende a diminuir,
nos garantindo uma maior confiabilidade na simulagdo. O mesmo ocorreu de forma geral
quando variamos a temperatura para as multiplas formas de grado, reafirmando o efeito
observado.

Pode-se concluir também que como hd uma conducao classica no dispositivo, deve-se
fazer uma andlise da ordem de grandeza da corrente proveniente desse mecanismo de condugao
para garantir que a corrente do dispositivo seja prioritariamente regida pelo tunelamento. Como
visto, o para o caso dos graos quadrados, apenas os graos afastados de 1 nandmetro possuem
corrente alta o suficiente para garantir o funcionamento em modo quantico.

Com a variacao da temperatura pode-se observar o aumento na corrente de tunelamento
para todos os casos de grdo, bem como o aumento da relagdo corrente por tensdo. Porém, o
comportamento que inicialmente ¢ visto com uma resposta exponencial para temperaturas mais

baixas, passa a ndo responder de maneira exponencial para temperaturas mais altas.
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Por fim, foi proposta a aplicagdo do dispositivo como um sensor de deformacdo
mecanica no veiculo “Formula fei elétrico” utilizando ndo apenas um par de graos, mas alguns
milhares deles para aumentar a corrente elétrica, um beneficio que surge ao utilizarmos
dispositivos de dimensdes nanométricas.

Os trabalhos futuros podem aprofundar a relagdo do tunelamento com a variacdo da
temperatura do dispositivo, desenvolvendo assim um sensor de temperatura. Uma outra forma
de prosseguir com a pesquisa ¢ implementar a equagao de tunelamento do MIMTUN
encontrada no ATLAS no simulador Sentaurus, que possui uma grade adaptavel e também
permite a inser¢ao de esferas no lugar dos graos, tornando a simulagdo mais precisa. Pode-se
implementar um numero maior de graos nas simulagdes e estudar o comportamento da corrente
elétrica para um dispositivo com um nimero maior de graos interagindo.

A simulag¢do de fabricagdo por meio de Monte-Carlo ¢ também uma opgao interessante,
visto que a fabricagdo dos dispositivos ocorre por meio da interagdo fisica dos elétrons do feixe
com as moléculas precursoras e com o substrato. Pode-se também fabricar dispositivos na
Universidade Estadual de Campinas e validar os dados de simulagdo com os dados
experimentais, tanto para as simulacdes voltadas para a fabricagdo quanto as simulagdes

voltadas ao desempenho elétrico.
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APENDICE A — ARQUIVO DE SIMULACAO COM GRAO QUADRADO

HEHHHHEHEHHEHE
#Inicia o devedit#
HEHHIHHHIRHH T
go devedit

#declarando variaveis, todas em micrometros

#Valor do diametro considerado na simulagéo
set diam = 0.006

#Valor do raio, metade do didmetro considerado
#na simula¢do. Lembrar de inserir um valor
#inteiro em nanometros

set raio = 0.003

#Valor do espacamento entre as bordas dos gréos
set dist = 0.004

#Distancia horizontal entre o grdo e a borda lateral da simulagio
set espx = 0.002

#Distancia vertical entre o grao da esquerda (eletrodo 1)
#e a borda superior da simulag¢do
set espy_gl =0.007

#Distancia vertical entre o grao da direita (eletrodo 2)
#e a borda superior da simulagéo, variavel de controle
#para desalinhar os graos

set espy_g2 =0.007

#Regido de trabalho
work.area x1=0 y1=0 x2=$"dist"+(2*$"diam")+(2*$"espx") y2=0.02

#regiao do oxido
#Tamanho do dispositivo na horizontal
set ox_xf=$"dist"-+(2*$"diam")+(2*$"espx")

#Preenchimento do espago de trabalho com 6xido

region reg=1 name=oxido material=UD1(My_Oxide) polygon="\
0,0\

$"ox xf",0\

$"ox_x1",0.02\

0,0.02\

"

#regiao do eletrodo 1

#Calculo das variaveis que determinam os vértices
#do primeiro grao

set gl xi= $"espx"

set gl _yi=$"espy gl"

set gl xf=$"espx" + $"diam"

set gl yf=$"espy gl" + $"diam"

#Grao da esquerda (eletrodo 1)
region reg=2 name=catodo electrode.id=1 material=Platinum polygon="\
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$"gl xi",$"gl yi"\
$"g1 xi",$"gl yf"\
$"gl xf"$"gl yf"\
$"gl xf",$"gl yi"\

#regiao do eletrodo 2

#Calculo das variaveis que determinam os vértices
#do primeiro grao

set g2 xi = $"espx" + $"diam" + $"dist"

set g2 yi=$"espy g2"

set g2 xf=$"espx" + (2*$"diam") + $"dist"

set g2 yf=$"espy g2" + $"diam"

#Grao da direita (eletrodo 2)

region reg=3 name=anodo electrode.id=2 material=Platinum polygon="\
$Ylg2_xi"’$llg2_yi"\

$Vlg27XiH)$"g24yf|\

$"g2_Xf“,$"g2_yf' \

$Hg2_vaj$"g2_yil‘ \

HtHHHA

#grade#

HitHHHHH

#grade dividida em 5 areas, concentrando a grade
#fina na regido de maior fluxo de corrente, ou seja
#entre os graos

#grade 1

#lateral esquerda, até metade do gréo 1

constr.mesh x1=0 y1=0 x2=$"espx"+$"raio" y2=0.02 maximum.height=0.0004 \
maximum.width=0.0004

#grade 2

#superior no meio, regido de oxido

constr.mesh x1=$"espx"+$"raio" y1=0 x2=$"espx"+$"raio"+$"diam"+$"dist" y2=$"espy g2"-0.002
maximum.height=0.0004 \

maximum.width=0.0004

#grade 3

#Regido entre os graos, contempla metade dos gréos e 6xido

#AREA MAIS IMPORTANTE, GRADE FINA

constr.mesh x1=$"espx"+$"raio" y1=$"espy_g2"-0.002 x2=$"espx"+$"raio"+$"diam"+$"dist"
y2=$"espy gl1"+$"diam"+0.002 maximum.height=0.0001 \

maximum.width=0.0001

#grade 4
#inferior no meio, regido de oxido

constr.mesh x1=§"espx"+$"raio" y1=$"espy_gl"+$"diam"+0.002 x2=$"espx"+$"raio"+$"diam"+$"dist"

y2=0.02 maximum.height=0.0004 \
maximum.width=0.0004

#grade 5
#lateral direita, desde metade do grédo 2 até o final

constr.mesh x1=$"espx"+$"diam"+$"dist"+$"raio" y1=0 x2=$"dist"+(2*$"diam") + (2*$"espx") y2=0.02

maximum.height=0.0004 \
maximum.width=0.0004
Mesh Mode = MeshBuild
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HEHHHHHHEHHHH
#Inicia o Atlas#
HHHHHHHHHHHH

go atlas

#Defini¢do do 6xido, alterando suas propriedades

material material=My_ Oxide user.group=insulator user.default=oxide eg300=1.4 MC=0.87 MV=0.87

affinity=4.86

#Defini¢do do metal (platina), alterando sua fungdo trabalho
contact name=catodo workfun=5.56
contact name=anodo workfun=5.56

#Inserir modelo, MIMSLICEPTS e temperatura de simulagio
models mimtun mimslicepts=90 temp=300

solve init
solve prev

#Insere as informagodes de energia de valéncia
#e conducdo das regides no arquivo de saida
output con.band val.band

#Cria um arquivo log onde serdo inseridos os
#valores de tensdo e corrente (nota, a corrente ¢
#considerada pra um dispositivo com 1 micrometro de
#comprimento no terceiro eixo)

log outf=graos_quadrados.log

#Realiza a polarizagdo crescente de potencial
#com o passo indicado

solve name=catodo vstep=1le-5 vfinal=1e-3

#Salva a estrutura que pode ser aberta pelo Tonyplot
save outfile=graos metalicos.str

quit
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