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Resumo

A maior parte do trabalho foi focada no transdutor interdigital, cuja operacao converte sinais
elétricos em deformacgoes mecanicas, mediados pelo efeito piezoelétrico, na forma de ondas actsticas
de superficie propagantes em seu substrato. Inicialmente, foi feita uma tentativa de fabricagao do
mesmo em um substrato piezoelétrico, o qual foi preparado com a deposicao de um filme fino
de ZnO sobre um waffer de Si através da Atomic Layer Deposition. A espessura, medida por
elipsometria, foi em torno de 200 nm. Medidas de difratometria de raio-x indicaram que cerca
de 53,4% dos cristais de ZnO estavam orientados na direcao ¢, valor necessario para viabilizar
o efeito piezoelétrico. Por fim, foram feitos testes de perfilometria, que indicaram seu perfil de
rugosidade. Os eletrodos (chamados de transdutores interdigitais), receptores dos sinais elétricos,
foram fabricados em cima do substrato em seguida, com o uso de fotolitografia, deposi¢ao de
aluminio por evaporacao e, lift-off.

O trabalho prosseguiu com o estudo do design do dispositivo através de simulagées numéricas,
com sua caracterizagdo dada em termos de transmissao e reflexao de sinal. O material piezoelétrico
simulado em foco foi o LiNbO3-128Y, e as dimensoes projetadas resultaram em uma ressonancia
de cerca de 487 MHz. Esse resultado estd em concordancia com os resultados experimentais de
um dispositivo fisico com caracteristicas similares a simulacao.

Esses dispositivos sao um meio de emaranhar estados quanticos de dispositivos superconduto-
res, cujo regime de operagao é em temperaturas ultrabaixas (cerca de 10 mK). Para seguir nessa
linha de pesquisa, também foram feitas medidas no dispositivo fisico nessa faixa de temperatura
no refrigerador de diluigao de *He/*He. Outro ponto importante para cumprir esse objetivo é
aumentar o sinal transmitido, o que pode ser feito com a alocagao de espelhos de Bragg nas adja-
céncias do dispositivo. Entao, mais simulagoes foram feitas para testar o efeito desses elementos.
Os resultados foram compativeis com o relatado experimentalmente na literatura.

Finalmente, nanofios semicondutores de GaAs/GaAsP foram caracterizados em termos do sinal
de fotoluminescéncia. Os resultados indicaram uma emissao em um comprimento de onda de cerca

de 800 nm (infravermelho).

Palavras-chave: Dispositivo de ondas acusticas de superficie, dispositivos quanticos, nanofio

semicondutor.



Abstract

The focus of most of the work relies on the interdigital transducer. Its operation consists on
converting electrical signals into mechanical deformations, mediated by the piezoelectric effect.
Initially, a manufacturing attempt was made on a piezoelectric substrate, which was prepared by
depositing a thin ZnO film on a Si waffer using Atomic Layer Deposition. The thickness was
measured by ellipsometry, was around 200 nm. X-ray diffraction measurements indicated that
around 53,4% of the ZnO crystals were oriented in the ¢ direction, being enough to enable the
piezoelectric effect. Finally, perfilometry tests were carried out, indicating its roughness profile.
The electrodes (called interdigital transducers) receives the electrical signals. They were then
manufactured on top of the substrate using photolithography, aluminum deposition by evaporation
and lift-off.

The work continued with the study of the device design through numerical simulations. Its
characterization were given in terms of sigal trasmission and reflection. The simulated piezoelectric
material in focus was LiNbO3-128Y, and the designed dimensions resulted in a resonance around
487 MHz. This result is in agreement with the experimental results of a physical device with
characteristics similar to simulation.

These devices are a mean of entangling quantum states of superconducting devices, at a ultra-
low temperature (about 10 mK) operating regime. To continue this line of research, measurements
were also made on the physical device in this temperature range in the 3He/* He dilution refriger-
ator. Another important point to achieve this objective is to increase the transmitted signal. This
can be done by placing Bragg mirrors in the vicinity of the device. Then, more simulations were
carried out to test the effect of these elements. The results were compatible with those reported
experimentally in the literature.

Finally, GaAs/GaAsP semiconductor nanowires were characterized in terms of photolumines-

cence signal. The results indicated emission at a wavelength of around 800 nm (infrared).

Keywords: Surface acoutic waves device, quantum devices, semiconductor nanowire.
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Capitulo 1
Introducao

O presente trabalho tem como foco estabelecer uma base de estudo de dispositivos eletrome-
canicos para o desenvolvimento futuro de dispositivos hibridos, contendo ressonadores mecanicos
baseados em sistemas piezoelétricos acoplados a outros sistemas. Esta investigagao se baseia no
estudo de ondas acusticas de superficie (SAWs), tanto por meio de simulagoes computacionais, e
na medida de alguns dispositivos, focando nos parametros S, e em sua aplicabilidade em tecnolo-
gias que operam em ultra-baixas temperaturas, como circuitos supercondutores e em temperatura
ambiente em fendmenos de transporte em nanofios semicondutores.

Dispositivos SAW desempenham um papel fundamental nas tecnologias modernas, sendo apli-
cados em diversas areas, como sensores, atenuadores, ressonadores e filtros |1]. A capacidade desses
dispositivos de converter sinais elétricos em mecanicos ¢ essencial para seu funcionamento.

O funcionamento desses dispositivos baseia-se na geragdo de ondas ao longo da superficie de
um substrato piezoelétrico, um material cujas propriedades mecanicas sao alteradas mediante a
aplicagao de um potencial elétrico. Essa transformacao é induzida por pares de eletrodos metalicos,
denominados transdutores de onda acustica de superficie ou IDTs (Interdigital Transducers), que
sao depositados sobre o substrato, como representado na Figura [[.I] Cada IDT é composto por
dois conjuntos de eletrodos com formato de pente, cujos "dentes'se intercalam. Tipicamente, um
dispositivo SAW inclui dois IDTs: um para a entrada, que recebe um sinal elétrico, e o outro para a
saida, que detecta o sinal elétrico propagado junto as ondas mecanicas. O sinal de entrada ativa o
substrato piezoelétrico, que responde deformando-se na mesma frequéncia do sinal aplicado. Esta
deformacao cria ondas que se propagam pela superficie do substrato, carregando um campo elétrico
associado. A uma certa frequéncia de ressonancia, definida pelas dimensoes fisicas e pelo material
do substrato, emerge uma onda actstica de superficie. O IDT de saida entdao captura este sinal,

transformando as oscilagoes mecanicas de volta em um sinal elétrico.
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IDT de IDT de
entrada saida

Substrato piezoelétrico

Figura 1.1: Esquema do dispositivo de ondas acusticas de superficie, em que o IDT de entrada
atua como eletrodo para receber o sinal elétrico, o substrato piezoelétrico ¢ o meio de propagacao
das ondas mecanicas e o IDT de saida é responsavel por captar o sinal.

Para uma compreensao mais aprofundada desses fenomenos, o capitulo 2] desta dissertagao
concentra-se no desenvolvimento da teoria da elasticidade e da piezoeletricidade. Essa base tedrica
¢ essencial para o entendimento da equacao de onda em materiais piezoelétricos e explicar o
funcionamento de um dispositivo de ondas actisticas de superficie.

Ou seja, nesta tese investigamos dispositivos de ondas acusticas de superficie visando com-
preender seu funcionamento e potencial para futuras aplica¢cbes em experimentos que envolvem a
interacao entre campos elétricos e matéria no regime quantico. Para tal, realizamos um estudo
detalhado sobre o design e o comportamento destes dispositivos, empregando simulacoes assisti-
das pelo método de elementos finitos. Os dados obtidos foram entao confrontados com resultados
existentes na literatura. Adicionalmente, realizamos medidas de transmissao e reflexdo de sinais
em um dispositivo real, tanto em condi¢oes de temperatura ambiente quanto em regime de tem-
peraturas criogénicas (aproximadamente 10 mK). Essa etapa foi importante para compreender as
caracteristicas do comportamento dos dispositivos SAW sob condi¢bes ultra-baixas de tempera-
tura, um pré-requisito para sua futura integracdo em circuitos supercondutores. Os resultados e
analises obtidos desta parte da pesquisa sao detalhados no capitulo [3]

Adicionalmente, neste trabalho, detalharemos a analise da fotoluminescéncia realizada para
caracterizar as propriedades Opticas de nanofios semicondutores através de uma fotoexcitacao. Ela
ocorre quando um feixe de laser focalizado atinge um nanofio semicondutor, induzindo os elétrons
a absorverem fotons e ascenderem a banda de condugdo. Durante o processo de relaxamento, o
elétron retorna ao seu estado original na banda de valéncia, recombina-se com um buraco, e emite
luz. Esta emissao de luz, ou fotoluminescéncia, reflete a energia dos fétons absorvidos. O material

dos nanofios utilizados é o GaAs com uma passivacao de GaAsP, o qual apresenta um sinal de
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fotoluminescéncia mais intenso do que o nanofio de GaAs sem passivacdo. Os detalhes tedricos e

os resultados desta andlise sdo apresentados no apéndice [D]

1.1 Piezoeletricidade

O fenomeno da piezoeletricidade foi descoberto em 1880 por Pierre e Jacques Curie, que obser-
varam que varios cristais, incluindo quartzo, topazio, agiicar de cana, sal de Rochelle e turmalina,
geravam uma diferencga de potencial elétrico quando submetidos a compressao [2]. Esse fenémeno
foi denominado de "efeito direto da piezoeletricidade". No ano seguinte, o matemético Lippman
teorizou que a aplicacdo de um campo elétrico poderia deformar esses materiais [3], uma obser-
vagao posteriormente confirmada experimentalmente pelos irmaos Curie, dando origem ao "efeito

inverso da piezoeletricidade"[4].

1.2 Transdutores Interdigitais

Os transdutores interdigitais, por sua vez, tém suas raizes na descoberta de que ondas actsticas
de superficie podem ser eletricamente excitadas por meio do efeito inverso da piezoeletricidade.
Essa descoberta foi realizada pelos engenheiros Voltmer e Richard M. White, que demonstraram
que SAWs podem ser detectadas por eletrodos interdigitais impressos por litografia em um subs-
trato de cristal piezoelétrico plano [5]. O desenvolvimento desses dispositivos ganhou impulso nas
décadas de 1960 e 1970, com a subsequente diversificacdo de suas aplicagoes [6].

A medida que avancavam as pesquisas ao final do século XX, houve um redirecionamento desses
dispositivos para a integragao eletromecanica, resultando em sua aplicacdo em uma variedade de
fungoes, como osciladores, filtros, sensores e transformadores [7]. A combinagao de caracteristicas
como tamanho compacto, baixo peso, durabilidade e facilidade de producao torna esses dispositivos

uma escolha preferencial em muitas aplica¢oes tecnologicas.

1.2.1 Tecnologias quanticas e cQED

Os dispositivos de ondas actisticas de superficie desempenham um papel crucial como ressona-
dores eletromecanicos para mediar a transducao entre radiacao eletromagnética na faixa de radio
frequéncia (RF) ou micro-ondas e estados de spin ou fétons. Essa funcionalidade tem sido im-
pulsionada nos tltimos anos pela crescente necessidade de melhorias em sistemas de comunicacao,

abrangendo amplificagao, modulagdo e conversao de sinais [8, (9], além de aplicagbes em sensoria-
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mento quantico [10} 11}, |12 13} 14] e processamento de informacao quantica 14} |15, |16, 17, 18, 19,
20].

No cenario de processamento quantico da informacao, os circuitos supercondutores surgem
como um dos candidatos mais promissores [21]. Nesse contexto, os dispositivos de ondas acusticas
de superficie, com suas perdas internas excepcionalmente baixas, emergem como candidatos ideais
para a integragdo com circuitos supercondutores [22, 23|, [24]. A baixa perda interna proporciona
um ambiente altamente propicio para aplicacdes como elementos de processamento quantico e
memorias quanticas |25} 26, [23].

A investigacao dos modos de vibragao gerados por esses dispositivos revelou que esses modos po-
dem ser adequadamente descritos como osciladores harmonicos simples, seguindo comportamentos
de materiais elasticos classicos [27]. Considerando a perspectiva de integracao desses dispositivos
com circuitos supercondutores, tornou-se fundamental conduzir pesquisas voltadas para a com-
preensdo do comportamento quantico desses modos [28, 29, [10]. Essas investigagoes abrangem
uma variedade de aplicagdes, incluindo a exploragao da transigao classico-quantico [30, 31, 32, 33].
Uma vez que os graus de liberdade individuais dessas estruturas refletem o movimento de todas
as particulas constituintes do material, esses dispositivos apresentam caracteristicas de estruturas
macroscopicas.

E importante destacar que, os estados de superposicdo quintica sao afetados pela decoeréncia
do ambiente, e a medida dos estados quanticos distintos dessas estruturas é um importante tépico
de pesquisa nesta area 31}, 32]. Desta forma, nesta dissertagao, nosso foco foi o estudo de designs
de dispositivos SAW destinados a futura integracao destes sistemas em circuitos supercondutores,
possibilitando a fabricacao desses dispositivos para testar experimentalmente as previsoes mais

recentes da mecéanica quantica [34].

1.3 Nanofios Semicondutores

Os nanofios sdo estruturas que, idealmente, possuem geometria cilindrica, com didmetros da
ordem de nanometros e comprimentos da ordem de micréometros. Quando fabricados com ma-
teriais semicondutores, exibem propriedades de absorcao e emissao de luz, caracterizadas pela
fotoluminescéncia.

Nos tultimos anos, os nanofios semicondutores tém sido objeto de intensa pesquisa devido ao
seu potencial em diversas aplicagoes tecnologicas. Uma das perspectivas mais promissoras ¢ a
integracao 6ptica em sistemas eletrénicos. Devido a sua natureza quase unidimensional, é possivel

modificar suas dimensées geométricas, composi¢ao e estrutura cristalina [35]. Essa flexibilidade



24

permite o controle das propriedades optoeletronicas dos nanofios semicondutores. Além disso,

essas estruturas tém sido empregadas em experimentos relacionados & computagio quantica [36].

1.3.1 Transporte de Portadores de Carga por SAW

Os nanofios semicondutores desempenham um papel fundamental na investigagao de fendomenos
quénticos nos quais as SAWs interagem com portadores de carga [37, |38} 39]. Esse campo surge de-
vido as tensoes elasticas propagantes no material, resultantes do efeito inverso da piezoeletricidade.
Operando na frequéncia em que a SAW é excitada, esse campo modula as propriedades opticas
de sistemas semicondutores nanoestruturados, afetando a dindmica de elétrons e buracos e modi-
ficando o potencial de confinamento desses portadores de carga. Pesquisas tém demonstrado que
as SAWs podem ser usadas para controlar excitagoes elementares, como elétrons [40, 41], excitons
[42], spins [43, 44], fétons [45] |46, 47] e estados eletronicos [48] em semicondutores nanoestrutu-
rados, como nanofios. Recentemente, o estudo da interagao entre SAWs e excitagdes elementares
em sistemas semicondutores tem despertado grande interesse devido as possiveis aplicacoes em
informagao quéntica, optomecénica e foténica [49, [50, |51].

Até o momento, as pesquisas sobre o transporte de portadores mediado por SAW em nanofios
semicondutores sao limitadas [52]. Em muitos desses estudos, os nanofios apresentavam politi-
pismo, o que significa que diferentes arranjos geométricos estavam presentes na mesma estrutura,
causando flutuagoes de potencial que atuam como barreiras para o transporte eficiente de portado-
res e afetando o sinal de fotoluminescéncia. No caso dos nanofios de GaAs, o politipismo envolve
a presenca das estruturas blenda de zinco e wurzita no mesmo material, ao longo da direcao de
crescimento dos nanofios.

O objetivo desta parte do estudo era realizar medicoes do sinal de fotoluminescéncia na presenca
de um campo piezoelétrico gerado pelas SAWs em dispositivos, a fim de interagir com portadores
fotoexcitados. Os portadores seriam provenientes de nanofios tipo core/shell de GaAs/GaAsP,
doados pelo Prof. Dr. Alexander Tartakovskii da Universidade de Sheffield e que sao livres de
politipismo. Esperava-se que as medigoes indicassem que a estrutura homogénea de blenda de
zinco permitisse o transporte eficiente dos portadores.

No entanto, a pandemia afetou adversamente o progresso dessa pesquisa, impossibilitando sua
conclusao. Contudo, medidas de fotoluminescéncia em alguns dos dispositivos foram feitas e seus
resultados sdo apresentados no apéndice [D] No mais, houve uma mudanga de foco na pesquisa dos
dispositivos de ondas actusticas, em que seu comportamento foi simulado computacionalmente e
comparado com resultados experimentais, nos quais a frequéncia de ressonancia medida e simulada

apresentou uma diferenca menor que 1%.
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Capitulo 2
Fundamentacao Teérica

Nesse capitulo, vamos descrever alguns dos conceitos basicos necessarios para discutir e entender
piezoeletricidade e dispositivos SAW. Partiremos da teoria de deformagao (de onde surge o conceito
de strain) de materiais através da aplicacao de uma forga, a qual tomard forma de uma densidade
por unidade de volume (stress). A relagdo entre strain e stress sera modelada como uma relagao
linear entre si através da Lei de Hook, cujo regime de validade se limita para pequenas deformagdes.
Isso da luz aos chamados efeitos elasticos, isto é, a tendéncia de um material a retornar ao estado
relaxado e permanecer idéntico a sua forma original quando o mesmo deixa de estar submetido a
uma forca externa.

Em seguida, serao fornecidas as ferramentas necessarias para entender o efeito da piezoeletrici-
dade, que descreve a deformagao de um sélido por uma interacgao eletromecanica, levando em conta
os conceitos de deformagao e tensao para o estado mecénico do sélido, e o campo elétrico e deslo-
camento para os efeitos eletromagnéticos que ocorrem em soélidos piezoelétricos. Dessa maneira, a
origem cristalina desse efeito sera descrita como a auséncia do centro de simetria das células unita-
rias de um cristal, como serda mostrado nesse capitulo e no apéndice[A.3] e a piezoeletricidade serd
relacionada com os efeitos eldsticos do material, para que se possa descrever o efeito piezoelétrico
com a deformacao sofrida pelos mesmos. Também serao descritos os materiais piezoelétricos que
foram estudados nesse projeto e, por fim, sera feito um breve comentario sobre ondas que se pro-
pagam em sélidos piezoelétricos, no qual sera discutido mais especificamente as ondas actsticas de
superficie, sendo essa a forma principal de propagacao ao longo dessa dissertacao. Nossa descri¢ao
¢ baseada nos trabalhos de Royer [53, 54].
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2.1 Efeitos Elasticos

As propriedades de materiais elasticos dizem respeito de deformagoes do material, excluindo-se
as translagoes ou rotagdes do mesmo, pois esses movimentos nao produzem forcas internas. Um
solido pode ser deformado pela interacao de diferentes tipos de mecanismos: mecanico, térmico,
magnético e elétrico e a elasticidade se refere aos solidos que retornam ao seu tamanho e forma
originais apos a interacao.

Quando forgas externas atuam em um soélido, suas particulas se deslocam de posicao, e o solido
se deforma, ha a formacgao de stress e strain. Nesta secdo, vamos descrever de forma resumida

estas caracteristicas, que descrevem os efeitos elasticos em sélidos.

2.1.1 Strain

Strain, é uma medida relacionada a deformacgdo, ou seja, da alteracado dimensional de um
material submetido a uma forca ou tensao. Consiste na resposta do material através de mudancas
no comprimento, volume ou forma expressados como uma razao adimensional entre a mudanca na
dimensao e a dimensao original do material.

A Figura [2.1] apresenta um modelo unidimensional de um fio de comprimento L fixado no lado
esquerdo na parte superior e na parte de baixo, o mesmo fio deformado por estar submetido a uma

forca externa atuando em direcao ao lado direito, deformando-se até um comprimento L + AL.

Parede rigida

M?

M N
N

N S———

X

0 X' (x+0x) (X' +Ax)
Figura 2.1: As semirretas cinzas representam uma corda extensivel fixada no lado esquerdo, com o
desenho superior representando a corda relaxada com comprimento L e pontos M e N nas posig¢oes
x e x + Ax, respectivamente. Enquanto isso, o desenho inferior demonstra a deformagao da mesma
corda durante a aplicagdo de uma forga apontada para a direita, alterando seu comprimento para

L+AL. Os pontos M e N se deslocaram para M’ e N’ nas posicoes x’ e x + Az, respectivamente.
Adaptado de [55].
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Os pontos de corda relaxados, M e N, estdo inicialmente localizados em x e x + Ax e, pela
aplicacao da forca, deslocam-se para M’ e N’, localizados em 2’ e '+ Az’. Assim, os deslocamentos
dos pontos M e N sao [55]:

M: ux)=2"—z (2.1.1a)
N : u(x + Az) = (2" + Ax’) — (x + Ax). (2.1.1b)

A equacao pode ser reescrita como:

u(r + Az) = (2’ — z) + (Az’ — Ax)

2.1.2a
= u(z) + Au(z) ( )

A equagao acima implica que o segmento M N é deformado somente se Au(x) # 0 e transladado

caso contrario. Para cada deformagao, definimos a deformagao relativa como:

AL  u(r+ Az) — u(x)
L Az

(2.1.3)

Em um cristal, a deformagdo pode ser muito pequena, pois estamos lidando com distancias

interatomicas. Desta forma, a deformacao relativa é definida como o limite:

S lim u(r + Az) —u(z)|  du

- 214
Az—0 Ax dx ( )

Para o solido tridimensional, deve-se notar que quando submetido a forcas externas, ele pode
nao apenas ser deformado em apenas uma direcdo, mas também uma forca aplicada em uma
direcdo pode causar outros tipos de movimento, como uma rotacao do segmento MN [53].

Tendo isso em conta, a descricao do deslocamento do ponto N com as coordenadas iniciais

x; + dx; pode ser expressa como:

Jui
815]'

onde o subindice j é usado para a convencao de soma. O requisito para o deslocamento do ponto

M em relagao a N é 37“; # 0.

O tensor introduzido na equacao[2.1.5/nao é apropriado para representar a deformag¢ao como um
deslocamento dos pontos em relagao uns aos outros porque uma simples rotacao global implica em
um gradiente de deslocamento diferente de zero. Isso pode ser visto supondo que um sélido ¢é girado

por um pequeno angulo a ~ 0 em torno do eixo Ox3. As novas coordenadas sao transformadas
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COmo:
ZE’Z‘ = Rz‘jxj (216)

Aqui, R;; é a matriz de rotacdo em torno do eixo Oxs, definida como:

cosa sina 0 1 o 0
Rij=|—sina cosa 0|~ |—a 1 0 (2.1.7)
0 0 1 0

Para atribuir o efeito do deslocamento de cada atomo, devemos ter:

o que significa que:
O _ (R — 5, (2.1.9)
ox; 7Y o

onde d;; ¢ o delta de Kronecker. A matriz para a equacao é:

9 0 o O
Yo 0 0| #£0 (2.1.10)
8:6]-
0 0 0

O gradiente de deslocamentos para rotagao em pequenos angulos é antissimétrico, e qualquer parte

antissimétrica do gradiente, que pode ser escrito como:

Q0. — 1 (9uz _ an
Yo 2 8:cj 8371 ’

deve ser excluido. Com esta consideracao, a parte simétrica restante ndo leva em conta nenhuma

translacao e rotacao, estabelecendo esses efeitos na matriz de strain para zero, sendo definido como:

1 811,1 8Uj
S =5 (axj + 8%) (2.1.11)

O strain é uma quantidade fisica adimensional que relaciona a deformagao em um sélido rela-

tivamente a sua forma inicial como um tensor de segunda ordem.



29

2.1.2 Stress

Outro aspecto fundamental na caracterizacao dos efeitos elasticos em materiais solidos é o
conceito de stress ou tensao mecanica.

O stress (o) expressa qual é a forga aplicada a uma certa area da se¢do transversal de um
objeto, isto é, & = F /A. Ela representa a forga aplicada ou sistema de forcas que tende a deformar
um corpo.

Da perspectiva do que esta acontecendo dentro do material, a tensao é a distribuicao interna de
forcas dentro do corpo que se equilibram e reagem as cargas aplicadas a ele. E importante notar
que tensoes na maioria dos sélidos, 2-D ou 3-D, sd@o mais complexas e precisam ser definidas de
forma mais detalhada. Nestes casos, a for¢ga atuando sobre uma pequena area de um sélido tem
que ser decomposta em trés componentes: uma normal e duas paralelas ao plano. Ainda, cada
uma das componentes da for¢a pode causar uma deformacao em todas as dire¢oes. No caso mais
complexo, cada uma das trés componentes da forga ocasiona uma deformacao nas trés componentes
do volume do material, originado o tensor de tensao que possui nove componentes, descrevendo
completamente o estado de elasticidade de cada ponto. A componente de for¢ca normal dividida
pela drea da a tensdo normal, e as componentes de forca paralela divididas pela drea dao a tensao
de cisalhamento.

As forgas externas sao transmitidas pelo sélido através das forgas interatomicas ao longo do
meio, cujo raio de agdo atua a poucas distancias atomicas, tornando-se despreziveis em escala
macroscopica. Entao, como é considerado grande em relagao a escala interatémica e pequeno em
escala macroscépica, pode ser considerado como atuando em superficies dentro do sélido.

Estes fatos encorajam a definir um vetor de tragao mecanica T como uma forga por unidade
de area exercida pelo material em um plano dentro do mesmo. Para fazer isso, vamos definir um
vetor unitério [ = (I, s, l3) normal a um elemento de superficie dS (figura . A quantidade T'

nao é necessariamente paralela a [, sendo escrita como [55]:

L AF  dF
T() = lim — = — 2.1.12
(=l A5 = s (2.1.12)
A Figura também apresenta a densidade das forcas externas por unidade de area p; e a
densidade das forcas internas por unidade de volume ﬁ . Com isso, pode-se definir a tensao através

da condi¢ao de equilibrio em um volume V por consideragoes de equilibrio mecanico:

Fi:/STZ-(l)dSJr/VfidV:O (2.1.13)
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Figura 2.2: Efeito da tracdo em um volume infinitesimal dentro de um sélido quando o volume
total V (em cinza) do sélido é submetido a uma forca externa com densidade p; (verde). Para

atingir o equilibrio mecanico, as forgas internas se contrabalancam na forma de forcas de volume
interno com densidade f; (cinza). A figura mostra, ainda, um corte transversal representando uma

superficie S em azul e o versor [ em vermelho, normal ao elemento da superficie dS em laranja.
Utilizando o teorema do divergente na notacao tensorial, temos:
s s v

onde A; representa um tensor de nivel um arbitrario e ; sdo os componentes do vetor [, e compa-

rando as equacoes [2.1.13] e 2.1.14] , obtemos:

3 87—‘”

fi=— (2.1.15a)
jz:l 81‘]‘
Ti(ly) = Tyl (2.1.15b)

com ¢ e j variando de 1 a 3. Na equagao [2.1.15b] a tracdo mecanica aparece em uma superficie
com orientacao [ como T'(I) referente a Tj;, que é a chamada tensao ]| representando o i-ésimo

componente aplicado na superficie perpendicular ao eixo Oz;:

AF, dF,

T = im0 Ag, = as,

(2.1.16)
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O tensor de segunda ordem apresentado acima tem nove elementos que sao reduzidos a seis
elementos independentes devido a simetria tensorial, conforme demonstrado no Apéndice [B]

Para uma melhor compreensao do significado dos componentes de T;;, a figura @ mostra
alguns esquemas de como os componentes se comportam em sistemas fisicos produzindo forcas de
compressao, tragao e cisalhamento. Existe uma limitacao da simetria do tensor, sendo quebrada
quando um campo elétrico interage com um cristal polar, por exemplo. No entanto, continua sendo
uma boa aproximagao, pois o torque externo causado por mecanismos que levam a assimetria

tensorial é frequentemente fraco .

X5

X3

Xy

()

Figura 2.3: Componentes de (a) tragao (733, setas azuis), (b) compressao (Ts2, setas verdes) e (c)
cisalhamento (733, setas vermelhas) do tensor de tensdao. Na figura as setas correspondem ao
componente tangencial Th3 do tensor de strain.
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A nomenclatura dos componentes sao:
(i) Ti1, Ty e T33: tragbes ou compressoes para as tensoes normais as superficies;

(ii) Ti2, Th3 e Tas: forgas de cisalhamento para as tensoes tangenciais.

2.1.3 Lei de Hook Generalizada

Como foi dito anteriormente, um sélido elastico retorna ao seu estado original quando as forcas
externas sao removidas devido ao trabalho das tensoes internas.

Ha evidéncias experimentais de que, para a maioria das substancias, a relacado entre tensao e
deformagao de sélidos submetidos a pequenas deformagoes ¢ bem descrita tomando o termo de

primeira ordem de uma expansao de Taylor [53]:

aT; 1( 0°Ty
Tij(Sk) = Ti5(0) + < ! + (’) SktSun + ... (2.1.17)
Skl:SngO

S, 4=
as,d>skl:0 M2\ 0SuSmn
Como nao hé estresse inicial (ou seja, 7;;(0) = 0), temos

T35 = Cijk1 Sk (2.1.18)

onde

T,
ikl = 2.1.1
Cz]k;l <85kl ) - ( 9)

é definido, chamado de tensor de rigidez. Este é um tensor de grau quatro, expressando a carac-
teristica de um material deformado quando submetido a uma tensao externa. A equagao [2.1.18|é
chamada de Lei de Hook, generalizada para todas as relagoes possiveis entre o tensor de tensao e
deformacao.

Qualquer tensor de quatro postos tem componentes 3%, mas devido as consideracoes de simetria

para T;; e Sk, o tensor de rigidez nao é afetado por uma permutagao de ¢ e j ou k e [, isso é:
Cijkl = Cjikl € Cijkl = Cijik (2.1.20)

A equagdo [2.1.18 pode ser escrita, em termos dos tensores de deslocamento, como:

1 8uk 1 8ul
Ti' = —Ciikl—— —Ciikl ——
J QCJM 8xl + 2cjk18xk

Mas, como c;;i = Cijik, 0s termos da soma do lado direito da equacao acima sao iguais, entao:

(2.1.21)



33

Par (ij) Indice Reduzido
11 1
22
33
23 / 32
13 / 31
12 /21

S O W N

Tabela 2.1: Notagao reduzida para os indices.

T, Cijkl?)?; (2.1.22)

Considerando as relagoes de simetria acima, das 81 componentes das constantes elasticas,

apenas 36 sao independentes. Isso sugere que um par nao ordenado (i,7) pode ser substituido por
seis valores independentes como mostra a tabela [2.1}

Entéo, relacionando « ao par (7,j) e 5 a (k,l), a equagao [2.1.18| é simplificada para:

Ta = Caﬁsg (2123)

2.2 Piezoeletricidade

O efeito direto da piezoeletricidade resulta na formacgao de uma diferenca de potencial em
um sélido sob a a¢do de uma deformagao mecanica (figuras e [2.4b]). Por outro lado, o efeito

inverso atua deformando mecanicamente um solido quando submetido a uma diferenca de potencial

(figuras e[2.4d)) [53].

2.2.1 O Efeito do Centro de Simetria dos Cristais nas Propriedades
Fisicas

Para agir como um piezoelétrico, os cristais ndo devem ter um centro de simetria [56]. Utilizando
a figura podemos ter uma ideia mais clara deste mecanismo. Nesta figura, temos um cristal
centrossimétrico, ou seja, seu centro de massa de cargas positivas e negativas coincidem em seu
centro de simetria. Mesmo com uma deformagdo mecanica em qualquer diregdo (como na figura
, por exemplo) ndo héd uma mudanga na simetria do sistema. Por causa disso, a polarizagao
liquida é zero.

No caso de um material sem centro de simetria (polarizacdo zero) (figura [2.5¢|), dependendo
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Figura 2.4: Nas figuras (a) e (b), uma for¢a F atua sobre um sélido verticalmente, causando uma
deformagao. Para um solido piezoelétrico, o efeito piezoelétrico direto postula que o voltimetro
V medird uma tensao diferente de zero. A polarizacao de tensao devido a forga de tragdo em (a)
difere da polarizacdo de tensao devido a forga de compressao em (b). O agente do efeito inverso
nas figuras (c) e (d) é o campo elétrico externo Ey, que produz a deformacio do sélido.

da direcdo em que uma forga é aplicada, pode resultar em uma deformacao que altera o centro de
massa do negativo e fons positivos (figura , resultando em uma polarizagao liquida e em uma
diferenca de tensao entre os planos onde a forca é aplicada. Mas em outra direcao isso pode nao
acontecer . Isso sugere que a piezoeletricidade também depende da direcao em que a carga
mecanica esta agindo.

Através desse modelo, podemos definir uma polarizacao em termos da pressao aplicada no

material dada por:
F

P=dTl'=d— 2.2.1
g (22.1)
onde d é a constante piezoelétrica, T' é a pressao mecanica a que o material esta submetido, I é a
forca aplicada em uma area A, gerando a pressao.

A polarizagao é definida como a formacao de uma carga por unidade de area, ou seja:

_Q
p== (2.2.2)
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Figura 2.5: Exemplos da ocorréncia de piezoeletricidade dependendo da distribuicao de carga
nos materiais. O circulo verde com o sinal de mais indica cargas positivas e o circulo vermelho
com o sinal de menos, negativas. Em (a), a distribuigdo centrossimétrica leva a uma polarizagao
liquida zero no centro C, e, conforme mostrado em (b), uma forga aplicada F deforma o material,
aproxima-se das cargas, mas nao ha formacao de um campo elétrico. Caso contrario, a distribuicao
nao centrossimétrica em (c) forma uma polarizagao liquida no centro C de forma que a aproximagao
das cargas devido a deformacao causada pela for¢a F forma um campo elétrico no centro.

em que () é a carga elétrica formada na area A.
Para um modelo capacitivo, a tensdo entre dois pélos do capacitor é dado por V = Q/C, em
que C' ¢ a capacitancia. Dessa forma, juntando essa definicao com as equagoes e temos:
Q AP dLF

V= eln ot =i (2.2.3)

onde ¢y e ¢, sdo as permissividades do vacuo e relativa do material, respectivamente, e L é a
distancia entre as placas do capacitor. Com essa equacgao, mostramos como a diferenca de potencial
no material se relaciona com a forga aplicada no mesmo.

Agora, vamos evocar as equagoes para o caso tridimensional. Seja Do campo de deslocamento

elétrico de um material. Entao, em um sélido dielétrico nao piezoelétrico, as equagoes constitutivas
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sao:

T = CiEjklskl (2.2.4a)
Dy = e}, E) (2.2.4b)

onde Dy é o campo elétrico de deslocamento na direcao k, € é a permissividade relativa e os
indices superiores representam um campo elétrico externo (E) ou tensoes (T) nulos.

Considerando o efeito piezoelétrico, as equagoes se transformam em [53], (6]:

Tyj = ¢Sk — drij Er (2.2.5a)

onde d;j;[C/m?] é o tensor piezoelétrico ou matriz de acoplamento. Essas sdo chamadas de relagoes
constitutivas piezoelétricas, e serao importantes para o proximo capitulo, no qual sera enunciada
a equacgao de onda para sélidos piezoelétricos.

A demonstracdo de como a auséncia de um centro de simetria para um cristal tridimensional
¢ condicao necessaria para o mesmo ser um piezoelétrico estd contida no apéndice [A.0]

O tensor piezoelétrico tem 3* elementos, mas, como d;j; = d;; por causa das simetrias do
tensor de tensao e deformagao, o numero de elementos independentes diminui para 18. Assim, a
notagao reduzida pode ser usado, assim como a equagao [2.1.23}

drij = dya (2.2.6)

onde a é 0 mesmo que na tabela 2.1 Para os cristais triclinicos da classe 1, a matriz possui 18
elementos independentes [57]. Quanto maior a simetria do cristal, menos elementos independentes
a matriz tera.

E importante comentar que, para medir um efeito piezoelétrico considerdvel, a falta de um

centro de simetria ¢ uma caracteristica necessaria, mas nao suficiente do material [58].

2.3 Propagacao de Ondas em Materiais Piezoelétricos

Na secao anterior, discutimos os principais tipos de efeitos em materiais elasticos, bem como
algumas propriedades dos materiais piezoelétricos. Aqui, aplicaremos a teoria fisica para desen-
volver a equacao de onda em sélidos piezoelétricos e estabelecer os conceitos fundamentais para

analisar o comportamento de um dispositivo SAW, que tem a funcao de transduzir um sinal elé-
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trico em ondas acusticas , especificamente em forma de ondas de cisalhamento conhecidas como
ondas Rayleigh. Esse processo de transducao é mediado por um dispositivo interdigitado chamado
Transdutor Interdigital (ou IDT, do inglés interdigital transducer), cujo conceito foi proposto pelos
engenheiros Richard M. White e Voltmer em 1966 .

A fim de oferecer uma perspectiva qualitativa das propriedades mecanicas e elétricas em estru-
turas planares, é importante entender as formas de propagacao das ondas para prever o compor-
tamento mecanico em um determinado dispositivo. Para isso, apresentamos na figura 2.6 alguns
dos tipos de ondas que podem ocorrer nestes sistemas, as quais dependem das caracteristicas do

solido e de suas interfaces [6].

Bulk Longitudinal Wave Bulk Transversal Wave

_v

vp = 4000 — 12000 m/s v, = 2000 — 6000 m/s
(a) (b)

Rayleigh Surface Wave

Plate Waves

U830

Anti-symmetric: v, = 100 — 4000 m/s

A sl

Symmetric: v, = 2000 — 12000 m/s

(d)

NN Y
1 J7 777
171777

v, = 2000 — 6000 m/s
(c)

Figura 2.6: Ilustracao de ondas elasticas se propagando da esquerda para a direita dentro de
um soélido com o intervalo de velocidade v,. As imagens estao fora de escala para evidenciar o
movimento melhor; as velocidades de onda tipicas para cada tipo de onda sao mostradas abaixo
de cada imagem. (a) Sélido ilimitado com uma onda bulk longitudinal (de compressao), conhecida
como onda P. (b) Onda bulk transversal (de cisalhamento), conhecida como onda S. (c) Ondas
acusticas de superficie, ou ondas Rayleigh, em um sélido semi-infinito. O movimento da onda se
extingue em uma profundidade de aproximadamente um comprimento de onda abaixo da superficie.

Esse é o tipo de onda que serd estudado nessa dissertacao. (d) Ondas em placas sélidas finas.
Retirado de [55].

A nogao de ondas actsticas de superficie (SAWs) se propagando através de meios solidos serd
introduzida neste capitulo, em que faremos uso das teorias da elasticidade juntamente com a

da piezoeletricidade, ambas previamente discutidas. Ao logo desse capitulo vamos discutir os
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Compression Tension

Figura 2.7: Representacao do movimento de particulas se propagando ao longo do plano x;0xs.
Observe que a amplitude decresce a medida que a profundidade do sélido aumenta. Mais proximo
a superficie, ha regides em que a densidade de particulas é maior, onde ha compressao, ou menor,
gerando tensdo. Retirado de [55].

principais detalhes deste modelo, e sera apresentada a solucao especifica SAW Rayleigh na qual
nosso estudo esta focado e discutimos a geracao de SAW. Finalmente, o préximo capitulo é dedicado
ao modelo de simulagao de propagacao de SAWs Rayleigh em sélidos piezoelétricos.

A onda Rayleigh, descrita por Lord Rayleigh em 1885 , representa um caso particular das
ondas acusticas de superficie (SAW). Caracteriza-se pelo movimento eliptico das particulas na
superficie de um sélido, observavel em um plano perpendicular a direcao de propagacao. Este
movimento resulta do acoplamento entre modos longitudinais e transversais de vibragao. A Figura
ilustra este comportamento distintivo, evidenciando as regides de compressao e tensao na
superficie do material. Notavelmente, a propagacdo das ondas Rayleigh é confinada ao plano
x10x3, sem componentes na dire¢ao xo, delineando um padrao restrito de movimento que sublinha

a complexidade e a especificidade dessas ondas em contextos de materiais e dispositivos.

2.4 Equacao de Onda

2.4.1 Sélidos nao piezoelétricos

As condigoes de equilibrio dindmicas em um volume V podem ser expressas em termos do

tensor de tensao e deformacao. Entao, suponha que f; seja uma forca atuando sobre V. Da
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equacao [2.1.13, a soma das forcas resulta em:

Fi:/Ti(f)der/ fidV:/ <({;T“+fi> dv (2.4.1)
s 1% v \ 9%

As distancias interatomicas sao tao pequenas que o volume pode ser considerado como V' — 0.
Portanto, 07;;/0x; é virtualmente constante nesta regiao. Com essa consideragio, iguala-se a
forca por unidade de volume com a multiplicacdo da densidade de massa p pela aceleracao com
componentes 9?u;/0t?, de forma que:

aﬂj dQUZ‘
8:6]- + fl —f dtQ

(2.4.2)

Combinando as equagoes 2.4.2] e 2.1.18] a segunda lei de Newton pode ser escrita em termos

de tensor de deformacao (considerando nenhuma forca externa, ou seja, f; = 0):

d2ui 0
P dt2 = 87% (c,-jlekl) (243)
Substituindo 2.1.11] em [2.4.3t
dQUi 0 Cijkl 8uk 8ul
= 2.4.4
p dt? oz, [ 2 \ Oxy + oxy, ( )

De acordo com [2.1.20}, os dois primeiros e os dois tltimos indices de ¢;;i; podem ser intercalados

entre si sem que o tensor de rigidez se altere. Portanto:

6ul aul 8uk
ijkl 8$k ijlk 89% ijkl a.l’l ( )
Consequentemente, reescrevemos a equagao [2.4.4] como:
d?u; ) 9%y (2.4.6)
a2~ "M or,0m, o

Este conjunto de trés equagoes tem a forma de uma equacao de onda para cada coordenada
espacial, descrevendo completamente o movimento acustico em sélidos. As condig¢oes de contorno,
juntamente com as propriedades do sélido, determinam qual o modo de vibracao da onda, dentre

as quais se destacam as mostradas na figura [2.6|
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2.4.2 Solidos Piezoelétricos

Para adicionar o efeito piezoelétrico no modelo de propagacao de ondas, deve-se substituir o
tensor de tensdo T;; da equagao na equacao [2.4.2) (com f; = 0), resultando em:

d*u; 0T; 0 (Cgklskl) 0 (diij Ey,)

_ _ _ 2.4.7
P dt2 61’ j 81‘ j (%j ( )
Assumindo que as propriedades dos materiais sao espacialmente constantes, temos:
d?u; 0%*u oOF
= : b (2.4.8)

Prae = "M 9y 0wy, M O,

A defini¢cao do campo elétrico é o negativo do gradiente do potencial piezoelétrico ¢, ou seja:

b (2) oo

Em vista disso, a equagao se torna:
P dt? ijkl 81:]8% kij 31‘3 ( )
A relacao encontrada acima é a equacao de onda para solidos piezoelétricos, que explica o
movimento actstico dentro de um sélido piezoelétrico com a presenca do potencial piezoelétrico.
Destacamos que, dentre o conjunto de solugoes dessa equacao, encontra-se a forma particular de
ondas Rayleigh. Essas afirmagoes significam que as ondas actusticas desse modo especifico podem

ser geradas por eletricidade, e a maneira com que isso é feito serd apresentada mais a frente.

2.5 Materiais Piezoelétricos

Os materiais piezoelétricos usados ao longo desse projeto sao ZnO e LiNbO3-128YZ. Aqui,

vamos explicitar suas caracteristicas.

2.5.1 Estrutura Cristalina

O ZnO tem uma estrutura atdomica hexagonal de wurtzita, como mostrado na figura 2.8al E
composto por dois pardmetros de rede, a = 3,2498 A e ¢ = 5,2066 A [62]. No caso do LiNbOs, a
estrutura atémica é trigonal, como mostra a figura [2.8b| com parametros de rede a = 5,148 A e
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c=13,863 A [63].

Figura 2.8: (a) Estrutura hexagonal de wurtzita do zinco, com as esferas vermelhas representando
o zinco (Zn) e as esferas amarelas o oxigénio (O). Adaptado de [64]. (b) Estrutura trigonal do
LiNbOg3, com as esferas vermelhas representando o oxigénio, cinza-escuro o litio (Li) e cinza-claro
o niébio (Nb). Adaptado de [65].

2.6 Geracao de Ondas Acusticas de Superficie

Para entender como é possivel gerar as SAW, devemos relembrar o efeito inverso da piezoe-
letricidade, o qual atesta que um material piezoelétrico sob a presenca de um campo elétrico se
deforma mecanicamente. Consequentemente, obtém-se tal efeito excitando eletricamente o sélido
através da inser¢do de um eletrodo, chamado transdutor interdigital (do inglés Interdigital Trans-
ducer - IDT), em um substrato piezoelétrico plano, submetendo-o a um sinal elétrico alternado. O
conjunto de substrato piezoelétrico com o IDT constitui o chamado dispositivo de ondas actusticas

de superficie.

2.6.1 Transdutor Interdigital (IDT)

O IDT é formado por dois eletrodos em forma de pente com sulcos intercalados, um responsavel
por receber um sinal de radiofrequéncia (RF) e outro para ser aterrado. A figura mostra o
esquema desse componente juntamente com suas dimensoes caracteristicas, sendo responsaveis
por determinar as propriedades fisicas do dispositivo SAW. Nos casos estudados neste trabalho,
as partes importantes sao os sulcos, que sao chamados de dedos, cuja largura é denotada por a, e

seu comprimento denota a abertura dos dedos W e o comprimento total do IDT, dado por L .
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Figura 2.9: As figuras mostram os IDTs mais comuns com suas dimensoes caracteristicas, com a
representando a largura de um dedo (assim como o espagamento entre os dedos), p o passo (ou
seja, a largura de um dedo e um espago), Agaw 0 comprimento de onda gerado e W a abertura,
que determina a largura do feixe de onda. (a) IDT de dedos simples, produzindo um comprimento
de onda Agaw = 4a. (b) IDT de dedos duplos, produzindo um comprimento de onda Agaw = 8a.

A figura representa um IDT de dedo simples (do inglés single-finger - SF), cujos dedos
sao intercalados com periodicidade de um a um. Por outro lado, a figura mostra um IDT
de dedos duplos (do inglés double-finger - DF'), com intercalagao de periodicidade de dois a dois.
O elemento de repeticao especifica o comprimento de onda gerado porque, idealmente, o eletrodo
submetido ao potencial elétrico de radiofrequéncia V,; deforma o substrato abaixo dele, variando
suavemente entre cristas e vales (ou vice-versa), enquanto o eletrodo aterrado também varia em
cristas e vales, mas sem deformar o substrato abaixo dele. Isso ¢ mostrado na figura na
configuracao da onda no modelo SF, onde pode-se notar que o comprimento de onda é dado por
Asaw = 4a. Para o DF, as cristas e vales variam com a periodicidade de 2 em 2 IDTs, o que faz o
comprimento de onda ser Agaw = 8a.

Entao, o substrato propaga as ondas mecéanicas de deformacao, cuja ressonancia ocorre na
frequéncia foaw = Asaw X vsaw, onde vgaw € a velocidade da onda SAW, que é uma caracteristica
do material piezoelétrico, idealmente imutavel. Pequenas variagoes ocorrem devido ao peso que o
IDT exerce no substrato, e elas serao discutidas no préximo capitulo. Entao, definimos a tensao

de entrada como V,; = V,4(f = feaw).

2.7 Meétodo dos Elementos Finitos

Equagdes diferencias parciais (EDP) sdo muito importantes para a descrigao de diversos feno-

menos fisicos, como a equagdo de onda [66], transporte de calor [67], equagdes de Maxwell [68],
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Figura 2.10: Na presenca de um potencial de radiofrequéncia, Vzpr, nos IDTs, ha a ocorréncia
de deformacoes no substrato pelo efeito inverso da piezoeletricidade, causando as ondas actusticas
com seu comprimento de onda representado na figura. Para Vrr = Vrp(f = fsaw), os eletrodos
oscilam entre cristas e vales, formando as ondas acusticas de superficie que se propagam na direcao
z1. Imagem retirada de [55].

equagao de Schrodinger [69], entre outras.

Em equagoes diferenciais de qualquer tipo, incluindo as equagoes diferenciais ordinérias (EDO),
se houver uma solucao qualquer que satisfaca a equacao e as condigoes de contorno, entao essa é
a solucao. Para as EDPs lineares com parametros de espaco e tempo, um teste de solucao é tal
que essa possa ser decomposta em um produto de termos que dependem de apenas um parametro.
Esse é o chamado método de separagao de variaveis. Com esse método, é possivel reduzir o grau
de uma EDP, inclusive ao ponto de se encontrar um sistema de EDOs, com apenas uma variavel
a equacao de cada um dos pardametros [70].

No trabalho de E. Su li. Lecture Notes on Finite Element Methods for Partial Differential
FEquations [71], pontuou-se que as EDPs sao amplamente utilizadas para descrever fendmenos
fisicos, quimicos e biolégicos, envolvendo diversas areas do conhecimento, variando de mecanica
dos fluidos e eletromagnetismo até modelagem financeira. Essas expressoes determinam o efeito
que uma variagdo pequena em uma variavel dependente produz em uma variavel independente (x,
¥y, z, t). Muitas das solugbes dessas equagoes sao dificeis, impraticdveis ou até mesmo impossiveis
de serem encontradas de forma analitica, seja como uma série de poténcias ou até mesmo apos
aplicar os métodos da transformada de Laplace e Fourier.

Para contornar esse problema, lanca-se mao do uso de aproximagoes numéricas para a solugao
analitica desconhecida, como o método dos elementos finitos (FEM, do inglés Finite Element
Method), que consiste em um conjunto de abordagens numéricas que aproximam a solugao de
equacoes diferenciais parciais. Leonard Euler em 1748 descreveu os fundamentos matematicos do
(FEM) no livro Introduction to the Analysis of the Infinite [72]. Contudo, as ferramentas que

foram produzidas eram bastante complexas de se aplicar, e foi somente com o aparecimento de
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Figura 2.11: (a) Cilindro sem discretiza¢ao em elementos finitos. (b) Cilindro em que sua geometria
foi reformulada através da divisao em elementos finitos na forma de tetraedros.

computadores na segunda metade do século XX que o método se tornou viavel e passou a ganhar
visibilidade. Milos Zlamal criou as primeiras sistematizagoes significativas desse método em 1968
3.

Para essa dissertacao, ha um método em que a solucao numérica que discretiza a geometria da
simulagao em véarios pequenos elementos, chamados elementos finitos. Como exemplo, hé a Figura
2.11] em que um cilindro, inicialmente sem divisdo na geometria (figura , foi dividido em
varios tetraedros (figura , cuja solucao numérica da EDP que descreve um comportamento
fisico é feita para cada um deles. Dessa forma, a solucdo encontrada nos mesmos servem como
condicao de contorno para a solu¢do da EDP nos prismas adjacentes. Tal calculo é feito em todos
os prismas do objeto até que seja encontrada em toda a geometria.

Para esses calculos numéricos, o software COMSOL Multiphysics , uma ferramenta de simu-
lacao integrada que resolve problemas de fisica usando computacionalmente a técnica de elementos
finitos (FEM) , que emprega o método de fatoragdo de matrizes, os quais produzem solugoes nu-
méricas para equagoes fisicas em cada um desses elementos finitos. Quanto mais elementos, melhor
a convergéncia de dados. Ao longo desse projeto, os resultados das simulag¢oes serao encontrados

com o auxilio desse software.

2.7.1 Constantes Elasticas e Piezoelétricas

O COMSOL possui uma biblioteca que contém informacoes sobre diferentes materiais, incluindo

os tensores piezoelétricos, de strain e de permissividade elétrica para o ZnO, que sdo dados por:
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0,0 0,0 0, 567005
0,0 0,0 —0,567005
—0,567005 1,32044  1,32044
d= ’ (C/m?) (2.7.1)
0,0 0, 480508 0,0
0, 480508 0,0 0,0
—0,480508 0,0 0,0
2,09714 1,2114 1,05359 0,0 0,0 0,0 |
1,2114  2,09714 1,05359 0,0 0,0 0,0
1.05359 1.05359 2.11194 0.0 0.0 0.0
S=|" ’ ’ ’ ’ x 101 (2.7.2)
0,0 0,0 0,0  0,423729 0.0 0,0
0,0 0.0 0.0 0.0  0,423729 0,0
0,0 0,0 0,0 0,0 0,0  0,442478
8,5446 0 0
e=| 0 85446 (2.7.3)
0 0 10,204

No caso do LiNbO3, embora a biblioteca fornecga os tensores necessarios, ela ndo contempla os

valores para a rotacao de 128°. Entao foi feita uma inser¢do manual das componentes, em que

duas situagoes foram analisadas.

A primeira analisa o fato que o LiNbO3 —128Y é um substrato de LiNbO3 apds uma rotacao de

128° ao redor do seu eixo x de maneira que os tensores sao dados pela multiplicacdo das matrizes

pela matriz de rotagdo com dngulos de Euler (0°, 38°, 0°), transformando os elementos em [76]:

0,0
0,0
0,0
0,0

4,445

0,297

~1,85 1,692 |
4,44 —2 672

1,544 2,232
0,091 0,604
0,0 0,0
0,0 0,0 |

(C/m?) (2.7.4)
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(2,03 0,7 0,5 0,13 0,0 0,0
0,7 1,94 0,91 0,09 00 0,0
0,58 0,75 2,45 0,08 0,0 0,0

S — x 10! (2.7.5)
10,13 —0,09 0,086 0,758 0,0 0,0
0,0 0,0 0,0 0,0 0569 —0,05
0,0 0,0 0,0 00 =005 0,781]
4 0 0
e= |0 38,75 —7,27 (2.7.6)

0 —=7,27 34,65

Por outro lado, como sera visto no préximo capitulo, os valores que mais se adequaram com os

resultados experimentais realizados com o dispositivo fisico sao dados pela referéncia [77]:

0,0 —2.5 0,23
0,0 2,5 0,23
0,0 0 1,33
0,0 3,7 0,0
3.7 0,0 0,0
~2,5 0,0 0,0]

(C/m?) (2.7.7)

(2,03 0,573 0,752 0,085 0,0 0,0
0,573 2,03 0,91 —0,085 0,0 0,0
0,752 0,752 2,424 0,0 0,0 0,0

S — x 101! (2.7.8)
0,085 —0,085 0,086 0,758 0,0 0,0
0,0 0,0 00 00 0,59 0,085
0,0 0,0 0,0 00 0,085 0,7285
85,2 0 0
e=| 0 287 0 (2.7.9)
0 0 28,7

2.8 Parametros S

Os parametros-S (Scattering Parameters) descrevem o efeito que estimulos de sinal elétrico

produzem em redes elétricas lineares no estado estacionario, ou seja, o estado em um dado instante
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Figura 2.12: Representagao da medicao dos parametros S, em que DUT é o dispositivo sob teste
(Device Under Test), a; e as representam o sinal entrando pela porta 1 e 2 respectivamente, assim
como by e by o sinal saindo por essas mesmas portas. Dessa forma Si; é o parametro que descreve
a reflexao do sinal que entrou pela porta 1 e saiu pelo mesmo local e S15 é a transmissao de sinal
que entrou pela porta 1 e foi medido na porta 2. O mesmo raciocinio vale para os parametros Soo

e 521.

de tempo. Em dispositivos de duas portas, esses parametros quantificam a transmissao e reflexao
do sinal de radiofrequéncia. A figura[2.12] mostra uma representagao da utilizacao dos pardmetros
S, em que hé a presenga de dois tipos de sinais, a; (sinais incidentes) e b; (sinais refletidos), com o
prefixo ¢ indicando em qual medida de sinal foi feita na porta. Seus valores sao calculados através
da férmula [7§]:

+ 1, Z,
a; = Vit LiZy (2.8.1a)
2\/|Re(Zy)]
— 1,7,
b, = Vi 1% (2.8.1b)
2y/|Re(Zy)]

em que V; e I; sao, respectivamente, o potencial elétrico e a corrente elétrica que passam pela -
ésima porta, com ¢ variando entre 1 e 2, e Z é uma impedancia complexa padrao. Quando o valor
para Zy coincidir com 50 €2, é dito que houve casamento de impedancia entre a linha de atraso e os
instrumentos de medicao, cuja configuragao entrega uma maior eficiéncia para o dispositivo [79].
Mas isso nao ocorre em todas as situagoes, pois o processo de fabricagao nao é padronizado e pode
surgir defeitos mesmo com o projeto do dispositivo feito para ter exatamente essa impedancia.

A figura ainda mostra os parametros .S;;, que sao justamente os pardametros S. Aqui, é indicado
a parcela de sinal da porta a; para a porta bj, com i e j variando entre 1 e 2. Dessa forma, os
termos Si1 e S9g sdo os termos de reflexdo do sinal que entram na porta 1 e 2, respectivamente,
enquanto os termos Sio e So; 880 0s termos de transmissao de sinal, o primeiro que entra na porta

2 e ¢ medido na porta 1 e o segundo é o que entra pela porta 1 e ¢ medido na porta 2.
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Escrevemos os sinais de saida b; como uma combinagao linear dos sinais de entrada a;:

by = Stiar + Sieag (2.8.2a)
by = Sa1a1 + Sazan (2.8.2b)

De forma que define-se os parametros S como:

b
Sy = — (2.8.3a)
ax a2=0
by
az a1=0
ba
Sop = — (2.8.3¢)
a1 a2=0
by
Sog = — (2.8.3d)
a2 a1=0
(2.8.3¢)
De forma matricial, os parametros b; e a; se conectam como:
b = Sa (2.8.4)

em que sao definidos os vetores b = (b1, bs) e a = (a1, az), com a matriz S escrita como [80]:

Sll 512
S21 522

S = (2.8.5)

Um exemplo é o termo de reflexao S7; da equacao que, em termos da impedancia Z;, se expressa

como: ) V12
Sii=— = 0lea=o (2.8.6)
atl,,_o Vit TiZofa=o
Para que as seja zero, a condicao é, de acordo com a equacao [2.8.1bf
Vz
ZDolay=o=—7 (2.8.7)
2

As medidas dos pardmetros S sao feitas com um analisador de rede, e sua operacao sera
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Figura 2.13: Analisador de rede, que envia o sinal pelas portas 1 e 2 e mede simultaneamente o
sinal recebido nessas mesmas portas, obtendo os parametros S.

explicada na préxima secao.

2.8.1 Analisador de Rede

Os parametros S sao medidos com o analisador de rede retorna, o qual aplica um sinal eletro-
magnético e efetua a leitura de maneira simultdnea através de uma mesma porta. A figura [2.13
representa o setup experimental. De acordo com o exposto, a porta 1 produz um sinal a; que atinge
o IDT localizado a esquerda, gerando SAW em duas dire¢oes: uma parcela que se perde para a
borda do dispositivo, por isso h4d uma perda intrinseca de 50% do sinal, e a outra que se propaga
para o IDT da direita. Como a deformacao do substrato piezoelétrico produz sinal elétrico, o IDT
da direita é excitado eletricamente ao passo que as SAW o atingem e, nesse momento, a porta 2
1é o sinal by recebido pelo IDT da direita. Ademais, essa excitagdo produz novamente SAW que
se propaga em ambas as dire¢oes do IDT da direita, de maneira que uma parcela atinge o IDT da
esquerda, excitando-o eletricamente, e esse sinal b; é medido pela porta 1. Com essas informagoes,

o instrumento calcula os parametros S conforme mostrado anteriormente.
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2.9 Dispositivo de Ondas Actsticas de Superficie de ZnO/Si

O ZnO é um 6timo meio de propagacao de ondas mecanicas, pois apresenta uma alta piezo-
eletricidade na diregao cristalina [002] [81]). Ao depositar esse material em um substrato plano
nao piezoelétrico (silicio com diregao preferencial ¢ [001]), obtém-se intensificagdo da propagagao
das ondas. Embora nao fosse possivel fabricar o dispositivo, apresentaremos a seguir os resultados

obtidos nas tentativas, destacando a caracterizacgdo em cada etapa.

2.9.1 Deposicao de ZnO

O crescimento do filme fino de ZnO no wafer de silicio foi realizado com o auxilio do equipa-
mento Beneq TFS 200 do Laboratoério de Pesquisa Fotovoltaica da Unicamp. O processo operado
pelo aparelho é chamado de Atomic Layer Deposition (ALD), o qual é ditado por uma reagao
quimica de precursores dentro de um reator que resulta na deposicao de um dos produtos da rea-
gao. Os precursores do ZnO sao Zn(CHjz)s (Dietil Zinco - DEZn) e dgua, conforme mostrado no

processo quimico abaixo:

O Grupo de Propriedades Opticas (GPO) da Unicamp ja havia testado o aparelho anteriormente
[82]. Foram testadas a influéncia da alteragao de pardmetros especificos nas caracteristicas do filme
fino em termos da taxa de cristais de ZnO com orientagao cristalografica preferencial na diregao
[002], sendo essa a orientagdo que confere o efeito reverso da piezoeletricidade. Também fazem
parte dessas caracteristicas a taxa de deposicao por ciclo e espessura do filme. Os parametros

criticos, que sdo calibrados pela maquina, sao:

e tempo de pulso: cada precursor ¢ injetado constantemente no reator por uma quantidade
especifica de tempo, sendo que quanto maior o tempo, mais contetdo é fornecido. Para

ambos os precursores, foi determinado um tempo de 500ms.

o tempo de purga: a purga é uma etapa intermediaria entre os pulsos do precursor que se refere
ao momento em que Ny ou Ar é injetado no reator para eliminar o excesso de precursores,
além do momento em que cada precursor reage com o substrato, formando uma monocamada,

antes de interagir uns com os outros. O DEZn foi colhido em 2s e a dgua em 3s.

e temperatura: controla a velocidade da reacdo e o equilibrio quimico, e foi mantida a 200°C

dentro do reator.
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Figura 2.14: (a) Deposigao de filme fino de ZnO, em que havia um pedaco de fita kapton na parte
em que nao ha material depositado, para medir a espessura com um perfilometro (b) Deposigao
de filme fino de ZnO em um substrato de silicio de maior dimensao, utilizando a mesma receita.

Esse ciclo demonstrado nos itens anteriores, que é responsavel por depositar uma monocamada,
foi repetido 1000 vezes. A figura [2.14 mostra fotografias do produto final desta técnica. Devido
a alocacao anterior de uma fita kapton, o waffer da figura possui uma lacuna sem material
depositado.

Quando a luz incide sobre essas estruturas, ocorre reflexao e interferéncia entre as ondas lumi-
nosas transmitidas e refletidas pela superficie e substrato do filme. Esse processo, modulado pela
espessura do filme, resulta em interferogramas que produzem cores distintas. Condi¢oes de inter-
feréncia construtiva ocorrem quando as ondas luminosas estao em fase, intensificando a coloragao
percebida. A variacao da espessura do filme, portanto, permite um controle preciso sobre as condi-
¢oes de interferéncia, resultando em uma ampla gama de cores visiveis. Esse fendmeno é essencial
em aplicagoes tecnologicas, como dispositivos Opticos e eletronicos, e também tem implicagoes
estéticas significativas em contextos artisticos e de design.

A caracterizagao foi realizada em trés instalagoes na UNICAMP: as primeiras etapas foram
feitas no Lamult (Laboratério Multiusuédrios da Fisica), no qual as medigoes de perfilometria
foram executadas, outra foi no CCS (Centro de Componentes Semicondutores da Unicamp) com
a técnica de elipsometria e também, com o auxilio do Prof. Dr. Christoph Deneke, houve mais
uma caracterizacao por difracdo de raios-X rasante no LMBT com a técnica # — 20. Temos como
objetivo determinar a espessura, o indice de refragdo e a orientacao preferencial dos cristalitos que
compoem o filme fino de ZnO.

Iniciamos com as medigoes de perfilometria. A auséncia de material depositado no local em que

a fita kapton foi alocada, assim como é retratado na parte prateada na imagem (ou seja, em
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Figura 2.15: Imagens obtidas por perfilometria da amostra da figura [2.14al, em que foi possivel
estimar a espessura do filme fino em cerca de (190 + 10) nm.

que o substrato de silicio estd a amostra), permite que a espessura seja medida por perfilometria
ao se registrar a diferenca de altura dos dados topoldgicos da regiao com ZnO em comparagao com
a regiao em que o silicio esta aparecendo. A figura apresenta os dados coletados nesse exame,
a partir do qual se estima que a espessura do filme fino estd em torno de 190 nm. E importante
notar que na imagem [2.14a], a presenga da fita kapton provocou a deposi¢ao de uma quantidade
menor de material em suas adjacéncias, assim como ¢ indicado pela a mudanca de cor. Logo, para
uma medi¢ao correta da altura do filme fino, a varredura da agulha inicia-se a partir do local em
que a tonalidade permanece consistente. Levando em consideragao esse impacto, designamos esse
ponto como x = 0, indicando a localizagdo da amostra onde o perfildmetro inicia a varredura.

A caracterizacao por difracdo de raios-X rasante é bastante importante em filmes finos, pois
com ela pode-se estimar a porcentagem de cristalitos orientados na direcao preferencial que produz
a piezoeletricidade. Além disso, com o equipamento cedido pelo Prof. Dr. Christoph Deneke, a
espessura do filme fino também foi possivel de ser medida. Realizamos as medidas de difracao de
raios-X da amostra da figura 2.14b] A varredura foi feita no intervalo 30° < 26 < 40°, com um
tempo de passo de 0,01s e tempo de integracao de 10s.

As curvas do grafico presente na figura [2.16] originadas com o auxilio do Python, mostram
o resultado da difratometria de raios-X incidentes sobre a amostra, em que a figura pos-
sui as medidas em toda a faixa de angulos medidos. J4 na figura [2.16D] os valores na faixa

32,795° < 20 < 33,5° foram excluidos, pois se tratava de um pico produzidos pelo substrato de
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silicio (ou seja, nao traz informacao relevante para o estudo da piezoeletricidade) de intensidade
consideravelmente maior que os picos da curva de ZnO, a ponto de retirar os picos importantes
da escala visivel. A partir da curva, estimamos a porcentagem de cristais orientados na dire¢ao
que produz piezoeletricidade (c[002]). Isso é feito aproximando os picos por curvas gaussianas e
encontrando a razao entre a area sob a curva referente a orientacao (002) (em 260 ~ 34,5°) em
relacao a area total sob as duas curvas, sendo que a primeira curva, em torno de 260 ~ 31,8°, se
refere a orientagao (001). Ainda had um pico de intensidade relacionada a diregdo cristalina (101),
que foi ignorado nos calculos devido a sua pequena magnitude. Os resultados encontrados para as
areas foram A; &~ 31,5 (para o pico (100)) e Ay = 36,1 (para o pico (002)), resultando em uma
razao Ay /(A + As) = 53,4%.

O tamanho médio do cristalito em materiais cristalinos é estimado pela equacao de Scherrer a

partir de dados obtidos por difracao de raios-X. A expressdo matemética da equacao é [83]:

KA
~ Beosb

em que D é o tamanho médio dos cristalitos, K = 0,9 é uma constante de forma cujo valor adotado

(2.9.2)

considera a condi¢ao de contorno que os cristalitos sejam esféricos, A ¢ o comprimento de onda dos
raios-X incidentes, 3 é a largura a meia altura do pico de difragao (em radianos) e 6 é o angulo de
Bragg, sendo a metade do valor medido de 26.

Para a orientagao [001], foi encontrado um tamanho médio de cerca de 24,5nm e para a
orientagao [002], 16,5nm. Com esses tamanhos, a técnica de raios-X rasantes sdo recomendadas
pois ela é sensivel as camadas superficiais e aos filmes finos devido ao dngulo de incidéncia rasante,
que limita a penetracao dos raios-X na amostra 84, [85].

Outra maneira de se medir a espessura do filme fino da figura [2.14D] assim como seu indice
de refracao, se da com a técnica da elipsometria, cujo equipamento utilizado estd no CCS. Essa
técnica mede o valor de dois coeficientes, A e ¥, de forma indireta e ndo destrutiva. O resultado
é encontrado através de calculos numéricos performados pelo software DAFIBM. Os parametros
de entrada incluem ambos os coeficientes e sao acrescidos valores iniciais para o indice de refracao
e espessura do filme fino de forma que o software tenta convergir os valores em torno desses
parametros iniciais para fornecer a resposta da medicao.

O equipamento exige uma calibracao inicialmente para um material cujos valores de A e ¥ sao
previamente conhecidos. Para tanto, a medicao dos valores de uma amostra de nitreto de silicio
auxiliou nessa metodologia com a insercao de seus valores A = 81,08 e ¥ = 51, 32.

Apos a calibracao, mediu-se sobre a amostra de ZnO os valores A = 153,60 e ¥ = 11,60,

correspondendo um valor de espessura em torno de (200 + 2) nm com o célculo numérico efetuado
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Figura 2.16: Grafico da difracdo de raios-x, em que estdo destacados os picos relacionado as
orientagoes cristalinas [001], [002] do ZnO e o pico relacionado ao silicio. (a) Resultados originais
e (b) resultados sem o pico referente ao silicio e com a curva Gaussiana vermelha ajustada para o
pico [001] e verde para o pico [002] do ZnO ajustadas.
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pelo software. Esse valor estd de acordo com a variagao de altura do filme fino feito por perfilometria
na amostra da figura No entanto, a computacao nao forneceu convergéncia adequada para

o indice de refracao do ZnO, devido ao fato que o ZnO é um material muito absorvedor.

2.9.2 Transdutor Interdigital

A deposicao de material piezoelétrico sobre o wafer de silicio e sua caracterizacao representam
a fabricacao e analise do substrato piezoelétrico que deve ser responsavel pela propagacao das
ondas acusticas de superficie. Para dar continuidade no desenvolvimento do dispositivo completo,
os eletrodos de material condutor, nesse caso feito de aluminio, sdo depositados via revelagao
litografica sobre o substrato ZnO/Si. A madscara litografica foi fornecida pelo GPO (Grupo de
Propriedades Opticas), a qual possui 24 pares de IDTs de dedo simples (fig. para produzir
SAW de Agaw = 8 um de comprimento de onda e 24 pares de dedos duplos (fig. para
ondas de Agaw = 16 pum. Esses comprimentos de onda sao originadas pelos dedos de largura
de a = Agaw /4 = 2 pm, assim como o espaco entre eles. A méquina usada nesse procedimento
foi uma Karl Suss Photoaligner do tipo MJB3 tanto no CCS (onde os fotorresistentes AZ5206 e
AZ5214 foram utilizados) quanto no Laboratério de Pesquisa em Dispositivos (LPD) do DFA (com
o fotorresistente AZ5214).

Uma litogréafica de boa qualidade com a méascara utilizada possui como caracteristicas o desenho
das linhas de atraso bem definidas, contornos retos e sem linhas quebradas. De todas a tentati-
vas, a de melhor resultado, isto é, aquela em que as caracteristicas expostas estao mais nitidas
visualmente, foi feita no LPD sob a supervisao de Anténio von Zuben. A figura demonstra o
feito.

A receita seguida foi modificada em cada tentativa para estudar como cada etapa afetava o
resultado final. Progressivamente a receita era adaptada de forma que a impressao se tornava
visualmente melhor que a anterior. Com isso, otimiza-se a qualidade e a quantidade fabricada de
dispositivos funcionais dentre todos os blocos contidos na mascara. Dentre as variaveis alteradas,
inclui-se o fotorresistente empregado, o periodo de exposicao a luz UV, o tempo de revelagao e a
substancia reveladora. Em ambos os laboratoérios, foi empregado o MIF300, com 1 parte de AZ400
diluida em 4 partes de agua.

Apos a etapa de revelagao, prossegue-se com a metalizacao e [lift-off dos IDTs para modelar
o aluminio em cima do substrato piezoelétrico nos moldes apropriados dos IDTs. Essa etapa
ocorreu no LPD, em que uma evaporadora e-beam formou uma camada de 100 nm de aluminio
e todo o material foi submerso em acetona por 24 horas para dissolver o fotorresiste e retirar

consequentemente o aluminio para fora da area nao revelada pela litografia.
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Figura 2.17: (a) Foto do substrato de ZnO apds a revelagao litografica. (b) Foto tirada no micros-
copio 6ptico com foco em um molde de IDT SF.

Figura 2.18: Falhas comuns encontradas no processo de metalizagdo. Em (a) encontram-se quebras
de linha; em (b) linhas mal definidas e curto circuitos.

No entanto, nao houve nenhum par de IDT funcional, ja que todos os pares de IDT apresen-
tavam falhas em pelo menos um de seus dispositivos. A metodologia de fabricagdo mostrou-se
ineficiente e, a partir desse momento, foi necessario inclusive mudar os rumos da pesquisa. De
qualquer forma, a imagem [2.18 demonstra algumas das falhas mais comuns, e foram obtidas com-
binando a camera com um microscopio éptico, ampliando o dispositivo em 50x.

Os defeitos dos dispositivos refletiram nas medigoes de transmissao RF com o Network Analy-
zer. Na tentativa de medir o sinal de transmissao e reflexdao, o contato elétrico do aparelho com o
dispositivo deu-se com uma Probe-Station do CCS, a qual possui pontas de contato de tungsténio,
e que entram em contato com o IDT do dispositivo para estabelecer conexao elétrica. Dentre os

pares de dispositivos, havia alguns que apresentavam falhas que aparentemente nao iriam invia-
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bilizar totalmente as medi¢coes, mesmo que apresentassem distor¢oes nas curvas e demonstrassem
que o dispositivo nao operasse corretamente, inclusive sendo improvavel que a frequéncia resso-
nante pudesse ser vista. Os pares escolhidos ndao aparentavam curto-circuito. Mesmo com essas
consideragoes, nao houve nenhuma medida plausivel, visto que a transferéncia de energia foi ex-
tremamente baixa, até mesmo nula. Nao somente os defeitos do IDT constituem uma possivel
explicacao, como também levantou-se a hipotese que, na deposicao de ZnO, a espessura do filme

fino foi insuficiente para a propagacao das SAW.

2.10 Conclusao

Nesse capitulo, foi visto que as Leis de Newton, quando aplicadas utilizando o tensor de stress
(da equagao como a modelagem das forcas externas atuantes sobre o dispositivo de ondas
acusticas de superficie, fornecem a equacdo de movimento na forma de uma equacao diferencial
parcial, conhecida como equacao de onda. Dentre as solugoes possiveis, as quais revelam diferentes
modos de propagacao de ondas, destaca-se um tipo especifico denominado de Ondas Rayleigh,
que se propagam pela superficie do material e decaem exponencialmente na direcao da profundi-
dade (aqui designada pela coordenada x3). Esse modo de propagac¢do modula o funcionamento
do dispositivo de ondas actusticas de superficie, tornando claro a importancia das constantes de
piezoeletricidade e do tensor de stiffness.

O trabalho prosseguiu com a explicacao da funcionalidade do dispositivo: através da equacao
de onda, materiais que o formam e geometria, o método para encontrar a solu¢ao da equacgao de
onda pode ser efetuado numericamente com o Métodos dos Elementos Finitos. O proximo capitulo
sera de aplicacao desse método e resultados encontrados com as simulagoes, sendo importante para
prever o funcionamento do dispositivo e conseguir projeta-o corretamente de forma a torna-lo util
no desenvolvimento de tecnologias para o LFDQ.

Os materiais piezoelétricos estudados nessa pesquisa foram ZnO e LiNbOs. O primeiro pode
ser integrado na fabricacdo com as tecnologias disponiveis no IFGW, através da deposicao de
filme fino por ALD e sua caracterizacao com os equipamentos presentes no LAMULT e CCS. Esses
procedimentos foram explorados ao longo do capitulo. Por outro lado, o LiNbO3 é um material com
bastante relatos na literatura, devido ao forte acoplamento piezoelétrico, e o estudo dele permite
adquirir experiéncia visando a continuidade do trabalho que foi desenvolvido até o momento, ainda
mais considerando que o LFDQ, atualmente, possui waffers de LiNbO3 depositados sobre silicio.
O estudo da fabricacao do dispositivo é importante para que o LEDQ possa usar o trabalho feito

para os futuros projetos de integragao de qubits supercondutores com os dispositivos SAW a partir



das tecnologias disponiveis no IFGW.
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Capitulo 3

Resultados do dispositivo SAW

Nossas simulagoes foram realizadas utilizando o Método dos Elementos Finitos (FEM, do inglés
Finite Element Method) [75] por meio do software COMSOL Multiphysics 5.5. [74] Este método
tem se mostrado eficaz na andlise da geracao de ondas actusticas [55, 86, 87, 88, [76]. O software
divide a geometria em subdominios discretos chamados elementos e resolve a equacao de onda em
cada um desses elementos, aplicando condi¢oes de contorno apropriadas. A simulacdo com IDTs
oferece a vantagem de possibilitar a caracterizacao do dispositivo SAW em termos de parametros
S.

Realizamos simulagoes iniciais em uma célula unitaria, que é uma estrutura basica que se
repete indefinidamente. Isso demanda menos poder computacional devido ao tamanho reduzido
em comparagao com a delay line. Entretanto, essa abordagem fornece apenas o parametro de
reflexdo S e ndo considera alguns efeitos relacionados a geometria completa, como a interferéncia
causada pela insercao do transdutor de saida.

Também conduzimos simulagdes com a linha de atraso. Ao introduzir o transdutor de saida na
geometria, todos os parametros S podem ser calculados, uma vez que a estrutura permite medir
tanto a parcela do sinal transmitido da entrada para o transdutor de saida quanto a reflexdo.

Adicionalmente, investigamos os efeitos da adicao de refletores Bragg. O principal propésito
desses refletores é aumentar a parcela do sinal transmitido na frequéncia de ressonancia pelo
confinamento das ondas actsticas no dispositivo.

Vale observar que, embora o dispositivo real seja tridimensional, optamos por simular uma
estrutura bidimensional. Isso se justifica pelo fato de que, como mencionado na secao [2.3 a onda
Rayleigh estd restrita ao plano x10x3. Além disso, um modelo completo em todas as dimen-
soes exigiria um esforco computacional substancialmente maior, o que tornaria a simulagao mais

complexa. Mais detalhes sobre essa escolha serao apresentados na proxima sec¢ao.
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Figura 3.1: A regiao contornada de amarelo é a célula unitaria bidimensional, que é a regidao que
se repete indefinidamente. O contorno verde representa o sinal RF no transdutor de entrada e
o vermelho é o transdutor do par que esta aterrado. As dimensdes destacadas na figura sdo a
abertura W e a altura do substrato t. As coordenadas espaciais sao representadas por x1, xo € x3.

Adaptado de [55].

3.1 A Célula Unitaria

A Figura apresenta a estrutura da célula unitaria bidimensional simulada em contorno
amarelo. Esta figura mostra as coordenadas, incluindo xs, que nao sera visivel na geometria da
simulagao, em que os IDTs estdo em cinza e o substrato piezoelétrico, cuja superficie superior
ocorre no plano z10xz, para x3 = 0, estd em azul. O contorno amarelo se refere ao desenho da
regiao da simulagao, e os contornos verde e vermelho representam, respectivamente, o eletrodo que
recebe o sinal RF e o aterrado.

A geometria simulada é mostrada na figura[3.2] O passo a passo para a obtengao dos resultados
foi inspirado na referéncia . Ele também mostra as principais caracteristicas da simulacao, que

incluem:

o Materiais: os dois retangulos na parte superior da geometria sdo os eletrodos, feitos de
aluminio. A porcao restante é o material piezoelétrico, cujas escolhas foram o ZnO e o
LiNbO3 — 128Y.

As matrizes para os tensores piezoelétricos, tensao e permissividade elétrica ja estao definidas
no COMSOL para o ZnO e aluminio, mas para o LiNbO3 — 128Y teve que ser inserida

manualmente, como foi dito anteriormente.
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o Perfectly Matched Layer (PML): este é um recurso do COMSOL que nos permite criar um
amortecimento artificial que forca os componentes de deformagao u; e uz a decair exponen-
cialmente nas dire¢des x; e x3. Isso é importante para obter as ondas de Rayleigh e filtrar

as ondas de bulk, as quais também sao uma solucao para a equacao [2.4.8|

« Dimensoes: para produzir um comprimento de onda de Agay = 8 pm, a largura do IDT (na
direcao x3) foi definida para Agaw /4 = 2 pm. O espagamento entre os IDTs é Agan /4 =
2pum e entre as arestas e os IDTs é Agaw /8 = 1 pm. Assim, a célula tem Agay = 8um de
largura. Além disso, a altura do IDT é h;pr = 0,5um. A figura [3.2a] mostra a largura do

IDT e da célula unitaria.

A altura do substrato piezoelétrico é ty;, = 3Asaw = 24 pum para o niobato de litio e tz,0
= 4dgaw = 32 pum para o 6xido de zinco. A discrepancia desta dimensao entre os materiais
citados é importante porque a onda nao desaparece em uma altura menor para o ZnO, como
requerido para uma onda Rayleigh. Ha também uma parte inferior do substrato que é usada

para a PML, com altura tpy, = Agaw = 8 um.

Embora nao seja visivel, o modelo se estende na direcao x5 porque o COMSOL nos permite
colocar uma espessura diferente de zero. Ele define a extensao do modelo na dire¢ao dada,
cujo valor impacta a condutancia actstica. Isso representa a abertura do IDT e a distancia

foi escolhida para ser W = 400 um.

o . Condicoes de contorno: para resolver a equacao [2.4.8, devemos impor algumas condi¢oes
de contorno.
i . O eletrodo esquerdo em verde estd em um potencial V, ¢,

ii . O eletrodo da direita e a parte de baixo da célula em vermelho estao aterrados (V =
0).
Essas duas situagoes estdo mostradas na figura [3.2b] Na figura [3.2d estdo as demais

condic¢oes de contorno:
iii . A parte superior, em azul claro, indica a superficie livre de stress.

iv . Ambas as laterais tém uma condigao periédica na cor azul escuro tal que:

’JL :ﬁR (311&)

oL = dr (3.1.1b)
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Figura 3.2: Geometria e condi¢oes de contorno para a simulacao de uma célula unitaria, com o
material piezoelétrico representado em azul e o aluminio dos eletrodos em cinza. Para as condigoes
de contorno, o potencial elétrico no IDT esquerdo e o aterramento no IDT direito e na parte inferior
do modelo estdo em vermelho. Na parte inferior, ainda hé a alternancia do vermelho com o laranja
para também representar a superficie sem deslocamento. Nas partes laterais, em magenta, os
deslocamentos e potenciais elétricos sao periddicos e, finalmente, a superficie superior € livre de
condi¢oes. Também sdao mostradas as dimensoes de altura e largura do IDT, bem como altura do
substrato.

onde 4 é o vetor deslocamento, ¢ é o potencial elétrico e os subindices L e R se referem

ao lado esquerdo e direito, respectivamente, e ¢ é o potencial elétrico,

v . Em laranja, na parte inferior, a superficie é restrita (sem deslocamento), ou seja,
|| = 0.

As simulagoes foram realizadas com a configuragao SF.

3.1.1 Autofrequéncias

O COMSOL tem a capacidade de efetuar o calculo numérico de auto-frequéncias para encontrar
as ressonancias acusticas testando valores no entorno de uma regiao de frequéncias determinadas
pelo usuario através do eigenfrequency solver. Ele resolve um problema de autovalores lineares ou

linearizados obtidos da discretizacao FEM, a qual encaminha ao sistema de autovalores abaixo:

(A= X0)2MU — (A — \)NT + OV + PA =0

ov 0 (3.1.2)
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em que A é o autovalor e Ay é o ponto de linearizacido, com o valor nulo para a simulagao feita. O
problema é resolvido encontrando M, N, O, P e Q para o vetor solucao V. Ha duas situagoes para
se analisar: uma em que M é nao nulo, se tratando de um problema de autovalores quadratico,
sendo necessario que o COMSOL linearize o problema, e também M = 0, reduzindo a um problema
de autovalores lineares. Esse procedimento retorna a solucao da equacao [2.4.8], cujos autovalores
correspondem aos deslocamentos (u;) e ao potencial piezoelétrico (¢).

Ao executar esta rotina com o substrato de LiNbO3 —128Y X, pode-se observar que as ondas de
Rayleigh ocorreram em uma frequéncia de fsaw = 486, 7 + 0,1 MHz, com velocidade de propagacao
de vgaw = Agaw X fsaw ~ 3896 m/s. A literatura relata velocidades entre 3968 e 3993 m/s [90],
uma diferenca de cerca de 1,85% e 2,5%, respectivamente. A figura mostra as componentes x
(figura ey (figura do campo de deformagao e do campo elétrico E, também nos eixos x
(figura ey (figura . A diferenca de fase dos componentes de deformacao horizontal u, e
vertical u, é m/2, sendo essa uma caracteristica das ondas elipticas de Rayleigh. Pode-se ver que,
por comparagcao, as componentes X e y da deformacgao estdo em fase com as do campo elétrico.

Com a substituicao do substrato de LiNbO3 — 128YX por ZnO, a mesma rotina foi realizada.
Como ja foi dito, as dimensoes do dispositivo foram mantidas, exceto a altura do substrato piezo-
elétrico, que foi elevada para t = 4 Agaw = 32 pm. A frequéncia de ressondncia medida neste caso é
fsaw = 332,4 + 0,1 MHz, conferindo uma velocidade de propagacao de vgaw = Agaw X fsaw =~ 2656
m/s. A literatura relata velocidades de 2700 m/s [91], uma diferenca de cerca de ~ 1,63%. A figura
exibe a distribuicao espacial da deformagdo e do campo elétrico nas diregoes x e y da mesma

forma que a figura [3.3]

3.1.2 Parametro de Reflexao (511)

O modelo de célula unitaria também possibilita encontrar a curva do parametro de reflexao
S11 apenas alterando o modo de auto frequéncia do COMSOL para o dominio da frequéncia. Essa
rotina varre uma faixa de frequéncias pré-determinada, calculando a por¢ao do sinal refletido como
a razao do sinal refletido pelo sinal de entrada no dispositivo. Conforme aponta a figura [3.5 o
pico obtido tem seu minimo em uma frequéncia proxima a fgaw = 487MHz, com a varredura da
frequéncia variando de 484 a 490 MHz. Isso significa que, nessa frequéncia, o sinal transmitido esta
em seu maximo na faixa de frequéncias da varredura, representando a frequéncia de ressonéncia
para a onda Rayleigh. Observe que esta é a frequéncia de ressonancia encontrada nas medidas de

distribuicao espacial.
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Figura 3.3: Distribuigao espacial de (a) deformagao no eixo x (b) deformagao no eixo y (c¢) campo
elétrico no eixo x (d) campo elétrico no eixo y para uma célula unitaria de LiNbO3 — 128Y.

3.1.3 COMSOL e as Propriedades do Dispositivo SAW

Foram testados os efeitos de varios parametros de simulacao, tanto do COMSOL quanto da
propria geometria do dispositivo, visando entender o papel das configuragoes do software e da fisica
envolvida nas dimensoes do dispositivo. O material de substrato piezoelétrico escolhido para ser

simulado é LiNbO3 — 128Y e eles nao foram replicados para ZnO porque as conclusoes fisicas e de

simulagdo sao as mesmas para ambos os materiais.
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Figura 3.4: Distribuicao espacial de (a) deformacao no eixo x, (b) deformagao no eixo y, (¢) campo

elétrico no eixo x e (d) campo elétrico no eixo y para uma célula unitaria de ZnO.

3.1.4 Mesh

A forma como o software COMSOL discretiza a geometria em pequenos elementos, chamados

de mesh, é mostrada na figura [3.6| Existem algumas opc¢oes para configura-la:

» Figura representa a divisio da geometria de maneira mapeada, ou seja, em objetos

retangulares e quadrados;

 Figura[3.6Drepresenta a divisdo da geometria de maneira mapeada, porém com mais elemen-

tos. Nesse caso, os resultados sdo mais precisos, porém o custo computacional para simular

essa geometria é maior;
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Figura 3.5: O pardametro S;; com a frequéncia de ressonancia em torno de fgaw = 487MHz, corro-
borando com o resultado da distribuicao espacial da figura

» Figura [3.6¢| representa a divisao da geometria com enquadramento livre, isso é, com objetos

quadrangulares, sejam eles regulares ou nao;

 Figura[3.6d representa a divisao da geometria em que a parte que contém a PML foi dividida
de maneira mapeada e o restante foi dividido de maneira triangular. Note que, na interface
da PML com o substrato, os vértices do tridngulo coincidem com os vértices do poligono qua-
drangular, o que nao ocorreria se substituissemos a divisao mapeada pela de enquadramento

livre.

Para cada um desses elementos, solu¢coes numéricas para a equagao de onda em sélidos piezo-
elétricos (equagao sao encontradas por meio de métodos de fatoracdo de matrizes. Quanto
maior o nimero de elementos finitos, melhor a convergéncia dos resultados. No entanto, isso
aumentara o esfor¢o computacional.

A tentativa aqui é encontrar o maior tamanho possivel dos elementos finitos para que o resultado
convirja. Isso é feito para utilizar a menor quantidade desses elementos a fim de otimizar a
simulagao com o menor esforco computacional possivel. O estudo foi elaborado com as divisoes de

enquadramento livre na PML e triangulares nas demais partes da geometria, de forma semelhante



67

(a) (b) (c) (d)

Figura 3.6: Algumas maneiras de configurar a distribuicdo dos elementos finitos. (a) Mapeado,
em que a area é subdividida em poligonos regulares quadrangulares. (b) Mapeado com elementos
discretos menores. Em comparagdo com o tamanho dos elementos da figura (a), a simulagio
leva a resultados mais precisos, embora com um esfor¢co computacional maior, devido a maior
quantidade de elementos para calcular a equacao de onda. (¢) Enquadramento livre, com divisao
em poligonos quadraticos, nao necessariamente regulares. (d) Mistura de diferentes estruturas,
com enquadramento livre na PML e triangular nos IDTs e na parte superior do substrato, onde
nao ha PML.

a figura [3.6d. As divisdes triangulares foram escolhidas por apresentarem maior densidade de
elementos na superficie, que é a mesma regiao em que as ondas de Rayleigh estao confinadas, por
ser mais precisa na interface de diferentes materiais, pela maior precisao em contornos e cantos e,
por fim, as divisoes quadrangulares nao se adéquam para as pequenas espessuras de aluminio dos
IDTs. Por outro lado, os elementos finitos mapeados foram escolhidos nas partes onde a PML estéa
presente, pois nao ha interface entre os diferentes materiais e, por ser uma regiao onde as ondas de
Rayleigh nao atuam, nao é de interesse para a simulagao. Portanto, ndo é um problema ter uma
demanda menor de poder computacional em troca de uma precisao menor neste local.

A divisao da geometria em subdominios tem pedagos de tamanhos diferentes, como aponta a
figura |3.6| Para lidar adequadamente com isso, deve-se escolher o tamanho minimo e méaximo dos
elementos finitos. Para a simulagdo, o tamanho maximo foi escolhido como Agaw /p e o tamanho
minimo, Asaw/(3p). O valor de p variou entre 1 e 16, conforme mostrado na figura A Figura
mostra os resultados para uma variacdo do passo 5 para p. A convergéncia ocorreu para
p = 11 e, para encontrar o ponto exato onde isso acontece, foi realizada outra simulagao entre

p =8e p =11 com passo de 1. Os resultados estdao na figura [3.7b] sendo bastante semelhante.
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Figura 3.7: As curvas para Sq; para diferentes tamanhos maximo (Agaw /p) e minimo (Asaw/(3p))
do finito elementos. Em (a), p varia de 1 a 16, com um passo de 5 e em (b) p varia de 8 a 11, com
um passo de 1.

Portanto, a opcao de p = 8 ¢ a mais adequada, sendo o valor que otimiza a simulacao.

3.1.5 Altura do Substrato e da PML

A variacao da altura total do modelo pode afetar os resultados da simulacao, pois a altura do
substrato e da PML pode nao ser o suficiente para que a onda se dissipe. No caso da PML, ainda
ha a possibilidade de que algumas reflexdes acontecam na parte inferior do substrato, levando a
modos de propagacao de bulk [55]. A altura total é denotada por t na figura , de maneira que
podemos escrever t = tg + tpur, onde tg € a altura descontada da altura PML, a qual ¢ indicada por
tparr. A variacido ocorreu como multiplos inteiros do comprimento de onda SAW, com tg = nAgaw
e tpypr, = MAsaw, onde n e m sao os multiplicadores de inteiros. A figura [3.8a] expressa isso.

As simulacoes foram realizadas de forma a manter m = 1 constante e variar n entre 2 e 4
inicialmente, e em seguida manter n = 2 constante variando m entre 1 e 2. A primeira permitiu
observar que a variagao entre n = 3 e n = 4 é pequeno na curva de Sy, como indica a figura [3.8b]

Mas para a segunda simulagao, nao sao observadas diferengas na curva, conforme figura [3.8d

3.1.6 Largura dos IDTs

A largura de onda gerado pelo dispositivo depende da configuracao e da largura dos IDTs. Para
um dispositivo de dedos simples, as ondas produzidas tém comprimento de onda “gaw = 4a, como
jé foi mostrado, onde a é a largura do dedo. Idealmente, a velocidade de propagagao das ondas nao
varia com o comprimento de onda e, dessa forma, a frequéncia muda proporcionalmente a medida

que o comprimento de onda muda de forma que vsaw = Asaw X fsaw. No entanto, os IDTs
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Figura 3.8: (a) A altura da célula unitaria como um multiplo inteiro do comprimento de onda.
(b) curva Sj; variando ¢y e mantendo tpys;, constante e (c¢) curva Sy; variando tpy;, e mantendo
to constante.

aplicam uma pressao mecanica no topo do substrato piezoelétrico devido ao seu peso. Logo, por
consequéncia da pressao mecanica sobre um substrato piezoelétrico, uma deformagao é produzida
juntamente com a formacao de uma distribuicdo de campo elétrico ao longo do dispositivo. Isso
influencia diretamente na forma como a SAW se propaga, alterando a velocidade de propagacao.
O gréfico das curvas de Si; estd na figura[3.9a] A Figura [3.9D mostra a velocidade para cada
comprimento de onda. Os valores para Agay variaram entre 8um e 48m, com um passo de 8um.

A variacao maxima da velocidade foi de cerca de 3%.

3.1.7 Altura dos IDTs

Mencionamos anteriormente que o peso do eletrodo influencia a velocidade de propagagao da
SAW. Entao, o objetivo agora é testar esse efeito com uma largura constante de a = 2um. Isso é
feito variando a altura do eletrodo, cujos valores estao na faixa de 100 a 900 nm, pois o aumento
da altura implica no aumento do peso, j4 que uma quantidade maior de material estara presente.
A figura mostra a curva de Sy; e a figura mostra o grafico da velocidade de propagacao
em relacao a altura do eletrodo, onde pode-se ver que a velocidade diminui conforme a altura

aumenta.

3.2 A Linha de Atraso

As linhas de atraso sao formadas por um arranjo frontal de dois transdutores, como mostra a

figura 3.11} Eles se mantém distanciados um do outro por um niimero inteiro de comprimentos
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Figura 3.10: (a) Curva de Sy; variando a altura do eletrodo. (b) Velocidade SAW para cada altura

de eletrodo. O peso do eletrodo sobre o substrato ndao permite que a velocidade de propagacao
permaneca constante.

de onda, para que a onda refletida no IDT de saida nao interfira destrutivamente com a onda
propagante. Um dos IDTs é responsavel pela transdugao do sinal elétrico na radiofrequéncia em
dois feixes, gerado em dire¢oes opostas do IDT de entrada, na forma de um campo piezoelétrico
propagante, enquanto o IDT de saida atua na deteccao do sinal. Ao adicionar os IDTs de entrada
e saida, simulamos a geometria da linha de atraso de um dispositivo SAW em um modelo finito e
bidimensional.

Ainda ha uma dificuldade extra causada pelo aumento da complexidade computacional desta
situacao na medida em que as dimensoes simuladas crescem. Isso acontece porque agora ha dois
transdutores (assim podemos analisar a transmissao por causa do IDT de saida, que detecta o sinal

enviado pelo IDT e de entrada), além de que o espagamento entre eles aumenta o tamanho total
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Input IDT (80 pares) Output IDT (80 pares)
| |
| I 1
+—r
b 625w L
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Figura 3.11: Visao do modelo bidimensional da linha de atraso que foi simulada, com IDTs de
dedos simples, mantendo Asaw = 8 um. Esta mostrado as partes laterais e inferior a PML, além
do IDT de entrada (Input IDT) e de saida (OQutput IDT) e a distancia entre os mesmos.

do objeto simulado. Ainda, o modelo da célula unitaria ndo contempla alguns fenémenos fisicos
causados pelo fato que ha um numero finito de pares de dedos e pelas interferéncias que o IDT
de saida causa no sistema. Portanto, acrescentou-se um nimero finito N de pares de dedos para
visualizar adequadamente o efeito das ondas de superficie. Idealmente, a medida que o nimero N
de transdutores aumenta, mais préximo o dispositivo funciona de maneira ideal, observando que
seu desempenho melhora. Uma simulacao variando N foi realizada para uma melhor descri¢ao
dessa dependéncia.

O objetivo das segoes a seguir é explicar os passos para o calculo dos parametros S nas simu-
lacoes da linha de atraso e apresentar os resultados para a reflexdo e também para a transmissao,
cujo calculo nao foi realizado até entdao. A forma como a simulagao foi feita pode ser usada para

comparar os resultados com dados experimentais e investigar o desempenho do dispositivo.

3.2.1 Parametros de simulacao: PML e condicoes de contorno

As condigoes de contorno aplicadas sao um pouco diferentes das utilizadas anteriormente. Ori-
ginalmente, a condi¢ao de periodicidade continua, que era utilizada nas laterais da célula unitaria,
garantia nesses contornos a manutencao dos valores do potencial elétrico ¢ e do vetor de deslo-
camento mecanico @ e ao configura-la, os efeitos de borda se tornam despreziveis, além de que
a geometria seria considerada uma replicacao periddica e infinita da célula. No entanto, para
transdutores reais de uma linha de atraso funcional, uma condicdo em que as ondas inexistam
deve ser imposta nas fronteiras laterais para que as ondas acusticas desaparecam nessas bordas,
evitando a formagao de reflexdes sobre elas. Esta é uma forma de simular uma situagao em que
as ondas se propagam ao infinito, e requer a aplicacdo das condi¢des de Dirichlet, as quais sao
impostas adicionando camadas de PML para induzir a absorcao de ondas dentro delas nas partes
laterais do modelo, seguindo o mesmo intuito que ja foi feito na parte inferior do substrato para
a célula unitaria. A camada inferior da PML é mantida na linha de atraso. Outra alternativa
que também poderia ser utilizada seria a aplicagao de uma condi¢ao critica de amortecimento nas

bordas do problema, que atuaria eliminando as ondas nestes contornos. No entanto, embora essa
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seja uma possibilidade valida, optamos pelo uso da PML, visto que essa escolha é recomendado
pela documentacao COMSOL [92] para estudos no dominio da frequéncia.

Para adequar o uso do PML e otimizar seu efeito, o COMSOL oferece a op¢ao de sistema de
coordenadas. Portanto, é essencial garantir que as coordenadas cartesianas sejam utilizadas, pois
sao mais adequadas a geometria simulada. Outras opgoes disponiveis para aplicar na PML sao
fator de escala (do inglés scale factor - SF') e pardmetro de curvatura de escala (do inglés scale
curvature parameter - SCP), cuja otimizagao leva a uma atenuacao mais eficiente para os modos
concentrados nas bordas do sistema. Para escolher uma forma de atenuacdo mais apropriada, sao
oferecidas diferentes equacgoes de atenuagao, dentro das quais a fungao polinomial é mais eficiente
para situacoes envolvendo diferentes tipos de ondas, sendo implementadas nos modelos. E expressa
por [74]:

£,(€) = sep(1 — i) (3.2.1)

onde s e p sao os valores de SF e SCP, respectivamente, & representa uma coordenada adimensional,
cujo valor varia entre 0 e 1, sendo gerada e aplicada pelo COMSOL na fun¢io de atenuacao f,(&).

Com o valor desta func¢do, o deslocamento complexo de atenuacdo em uma direcao especifica

Azr = ASAWfp(g) — Awf (3.2.2)

em que A, = Agaw denota a largura da PML. Cada dire¢do possui um offset complexo, que é

calculado separadamente, atenuando as ondas em cada uma dessas regioes.

3.2.2 Simulacao do Comsol

A primeira ilustracao de simulagdo da linha de atraso foi feita com os mesmos parametros do
LiNbO3128Y da célula unitaria, com os resultados expressos na figura Ela foi projetada com
as mesmas dimensoes da abertura e largura de dedos do dispositivo fisico usado para coletar os
dados experimentais. O dispositivo possui uma abertura de 400 pm e IDTs da configuragao SF
com dedos de largura a = 2 um, resultando em um SAW de 8 mum. A distancia entre os IDTs
(L, = 500Agaw ), porém a simulagao nao segue a mesma do dispositivo fisico. A primeira curva,
da figura possui Lffm = 10Agaw e a segunda, da figura possui L;im = 62Xg4w. Isso
nao deve interferir nos resultados porque nao foram adicionadas perdas de substratos, portanto
nao tera mudancas nos resultados conforme aumenta essa distancia. Foram feitas duas simulagoes,

cada uma das quais contemplavam as diferentes matrizes para o niobato de litio mostradas no
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Figura 3.12: Grafico dos parametros S em que a transmissao medida esta em azul, enquanto que
as simulagoes estdo em laranja para a transmissao e verde para a reflexdo.(a) Curva de reflexao
(S11) e transmissdo (Sg1) para a delay line com 20 pares de dedos e abertura de 400 pm com
os coeficientes cuja frequéncia de ressonancia se adéqua as velocidades reportadas.(b) Curvas de
reflexdao (S;7) e transmissao (S9;) para a delay line com 80 pares de dedos e abertura de 400 pm
com os coeficientes que se adéquam as curvas experimentais.

capitulo anterior.

Para a primeira curva, as matrizes usadas foram as que foi acrescentada uma rotagao em
relacdo as matrizes originais, e foram utilizados 20 pares de dedos. Nesse caso, a frequéncia na
qual o sinal transmitido é maximo, chamada de frequéncia de ressonancia, é em torno de 499,7
MHz, correspondendo a uma velocidade SAW de vsaw = Asaw f = 3998 m/s. A referéncia [90]
relata velocidades de 3968 e 3993 m/s, uma diferenga de 0,75% e 0,13%, respectivamente, em boa
concordancia com a simulacao.

Porém, a curva nao se adéqua corretamente com os resultados observados experimentalmente.
A figura mostra os resultados comparando a simulagao de S9; do dispositivo, em laranja, em
comparacao com os resultados experimentais obtidos, em azul. Aqui a simulacdo contou com a
mesma quantidade de pares de dedos do dispositivo fisico, isto é, N = 80. Ainda, ha na simulacao a
curva verde para os resultados de Sy; da simulagdo. A frequéncia de ressonancia da simulagao ficou
em torno de 463,3 MHz, enquanto o resultado experimental ficou em 458,9 MHz, representando
uma diferenca de cerca de 0,95%.

As préximas consideragoes das simulagoes serao feitas utilizando os tensores que apresentaram

o resultado mais proximo do que foi obtido experimentalmente.
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3.2.3 O efeito de aumentar o nimero de pares de dedos NN

Aqui devemos avaliar como o aumento do nimero de pares de dedos N atua no desempenho
do dispositivo. Espera-se que a dependéncia entre a condutancia actstica do dispositivo aumente
com o numero de pares de dedos N. O modelo da célula unitaria pressupoe um modelo ideal com
infinitos pares de dedos, entao também espera-se que a curva seja mais bem definida conforme N
aumenta e se aproxima do modelo ideal.

Realizamos simula¢des no dominio da frequéncia para encontrar Si; e So;. Foram utilizados
quatro valores diferentes para N, que sao: 20, 40, 80 e 160, e a figura mostra os graficos com
as curvas interpoladas para cada N. A figura refere-se a curva do sinal refletido, ou seja,
S11. Em geral, a frequéncia de ressonancia tem um vale minimo que diminui para um N maior,
indicando que menos do sinal é refletido, mostrando que a transmissao é mais eficiente. Além
disso, os picos ficam mais definidos a medida que N aumenta, no qual se nota uma reducao da
largura, ou seja, a transmissao acontece com maior definigao.

Comparando esses resultados com a simulacao de célula unitaria da figura [3.5] os picos e vales
bem definidos estao sem sincronia em comparacao com os das simulagoes da linha de atraso, onde
alguns sinais secunddrios apareceram. Em outra simulac¢do apresentada na figura [3.13d, em que foi
retirado o IDT de saida, foi calculado o pardmetro Si;, e entdo nao foram constatadas o ruido e
as ondulacoes. Por esta razao, a evidéncia é que estes fendmenos se originam devido aos multiplos
efeitos de transito que a alocacao do transdutor de saida provoca, além de efeitos de difracao
[93]. E, como a distdncia dos IDTs é um nimero inteiro multiplo de comprimentos de onda, hé o
aparecimento de ondas estacionarias mais evidentes formadas devido a interferéncia construtiva.
Lembrando a figura para as linhas de atraso, os calculos para N = 160 revelam que essas
distor¢oes sao mais expressivas, causando a perda de eficiéncia do dispositivo. Essas consideragoes
para grandes valores de N sao validas, onde as reflexdes dentro do transdutor também sdo mais
significativas, com a eficiéncia diminuindo com o aumento de N.

Foi observado que efeitos nao lineares da transmissao de saida podem ocorrer em dispositivos
reais com a adi¢do de mais dedos, formando mais perdas e reflexdes internas [80]. Acrescenta-se
o fato de que essas considera¢oes também nao estao nas simulagoes, mesmo alguns outros efeitos
como a capacitancia que existe entre os dedos do transdutor. Mesmo assim, a andlise é boa o
suficiente para observar que a alocacdo dos dedos tem limita¢Ges para o bom funcionamento do

aparelho.
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Figura 3.13: (a) Graficos do pardmetro Sy; para diferentes nimeros de pares de dedos. (b) Gréficos
do pardmetro Sy; para diferentes ntimeros de pares de dedos. (c¢) Graficos do pardmetro Si; para
diferentes nimeros de pares de dedos apos retirar o IDT de saida. Observe que as ondulagoes
em torno da frequéncia de ressonancia nao apareceram, indicando que o IDT de saida provoca
interferéncias no resultado dos parametros S.

3.2.4 Emissao e Transmissao do Sinal

Espera-se que a soma dos coeficientes de reflexdao e transmissao em dispositivos ideais de duas

portas seja um, ou seja, todo o sinal emitido seja transmitido ou refletido. Isso pode ser enunciado
como [78:
1S l* + |8 P = 1 (3.2.3)

Em dispositivos reais, esta equacao nao é valida, pois as dissipagoes nao estao incluidas. Dessa
maneira, a soma apresentada na equacao acima deve ser menor que um, e isso pode ser colocado

de forma matemdatica como:

S| < 1= |81 (3.2.4)
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O parametro S7; no lado direito desta equagao significa que nem todo sinal enviado da primeira
porta (em moédulo) é recebido pela segunda porta.

Esta é uma generalizacao para qualquer dispositivo de duas portas, mas os IDTs sao bidireci-
onais, pois as emissoes dos feixes acusticos dos transdutores sao divididas igualmente em ambas
as diregdes. Por causa disso, diz-se que os IDTs sao essencialmente dispositivos de 3 portas. As-
sim, apenas metade do sinal enviado pelo transdutor de entrada é transmitido para o segundo ao

realizar medigoes de radiofrequéncia em uma linha de atraso. Entao, também é verdade que:

1S
2

Podemos imaginar uma situagao em que alocamos mais um transdutor de saida de forma que

|521|2 < (325)

o transdutor de entrada fique no meio de dois receptores de sinal. Assim, o sinal enviado por
ele seria capturado nos dois sentidos da emissao. Entdao, uma maneira semelhante de expressar a

equacao |3.2.3 considerando que nenhum sinal é perdido, é:

[Snl* + ’551’2

+ S5 ‘o (3.2.6)
onde S% representa o sinal transmitido recebido pelo IDT no lado esquerdo do IDT de entrada e
S no lado direito. Idealmente, ambos os coeficientes sdo iguais, e considerar a presenca de perdas
implica em recuperar a equacao (3.2.5]

Para ver isso nas simulagoes, a figura [3.14] mostra o grafico para o sinal emitido e transmitido
calculado para a linha de atraso dos resultados da figura [3.12b] Para relembrar, os valores usados
sao N =80 e W =400 pum. Como esperado, a emissao para o transdutor de saida corresponde a um
maximo abaixo de 0,5 do sinal total, porém proximo a esse valor. Também ¢é possivel ver que, na
frequéncia de ressonancia, a transmissao se aproxima de seu valor maximo de (1 — ]511]2> /2, mas
as perdas internas fazem com que o dispositivo nao funcione de maneira ideal, entao é impossivel

alcangar a igualdade [80].

3.2.5 Ressonador SAW (SAWR)

Buscou-se simular como a insergdo de refletores de Bragg (BR) afeta o funcionamento do
dispositivo. Essas estruturas sao formadas por tiras de metal que constituem uma configuracgao
interferométrica, que podem ser fabricadas junto com os IDTs. O espelho de quarto de onda é
amplamente utilizado, onde o espelho é projetado para ter uma largura de A\g/4 e uma separagao
entre as tiras de mesma dimensao. Cada uma delas reflete uma pequena parte da onda incidente,

e cada vez mais que se incluem estruturas como essa com as dimensoes especificadas, a reflexao
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Figura 3.14: Sinal emitido pelo IDT de entrada em azul e sinal transmitido para o IDT de saida em
verde em escala absoluta, ou seja, diferentemente dos casos anteriores, nao é logaritmica. Observe
que o sinal nao ¢é transmitido em sua totalidade, embora o valor fique proximo ao maximo ao redor

da frequéncia de ressonéncia.
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Figura 3.15: Geometria da secao transversal simulada no Comsol com os espelhos de Bragg (refle-
tores) e IDTs inclusos. O valor da abertura foi mantido em W = 400um

total do sinal aumenta progressivamente, causando interferéncia construtiva das ondas refletidas.

Com a insercao dos BRs, cria-se uma banda de parada no espectro de transmissao da onda de
entrada. O ntmero de refletores, a altura e o material utilizado alteram a forma e magnitude da
onda [94].

Ressonador de duas portas

A Figura [3.15| mostra a inser¢ao das tiras que compoem os refletores de Bragg em uma imagem
da secao transversal da geometria simulada no Comsol. A simulagao foi feita variando a quantidade
de tiras dos refletores para ver o efeito de potencializar a transmissao progressivamente, com
variacao de 100, 300 e 500. Para uma melhor visualizacdo, o parametro S,; nao foi colocado
em escala logaritmica. Em vez disso, os resultados estao na forma do moédulo do pardmetro de
transmissao, |So1|, em funcdo da frequéncia. A distancia entre os IDTS e os espelhos mais proximos
é Asaw = 8um, seguindo a condicao de otimizacao de distancia, a qual deve ser dada por um
multiplo inteiro do comprimento de onda a fim de que a reflexdo nos espelhos de Bragg produzam
interferéncias construtivas com as ondas incidentes. Os resultados da simula¢ao sao mostrados na
figura , onde, a transmissdo maxima (em torno de 460 MHz) foi de 0,31 (sem tiras) contra 0,65

com a insercao de 500 tiras para os BMs, uma diferenca de 0,34.

Ressonador de uma porta

A geometria simulada nesse caso é de apenas um IDT, que envia e recebe o sinal refletido,
com as grades postas em sua periferia, como mostra a figura . A distancia entre as grades foi
escolhida para ser d; = Agaw = 8 um, seguindo a referéncia [95], também para garantir a condigao
de interferéncia construtiva.

A figura[3.1§ mostra os resultados encontrados para 80 pares de dedos e 700 tiras para a grade.
Como o ressonador de uma porta possui apenas o IDT de entrada, os resultados s6 puderam ser

expressos como |Siq].
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Figura 3.16: Variagao do sinal |Ss;| para diferentes ntimeros de tiras de metal que compoem o
espelho de Bragg.

3.3 Resultados experimentais

3.3.1 Fabricagao

O substrato LiNbO3 — 128Y serviu como substrato piezoelétrico para imprimir os IDTs por
fotolitografia (consulte o apéndice |C| para obter detalhes do procedimento). A impressdao ocorreu
no Centro de Componentes Semicondutores - CCS Nano UNICAMP. O fotorresistente positivo AZ
5206 foi aplicado na amostra para que o Photoaligner Karl Suss, modelo MJB3, o excitasse por
exposicao a luz UV. O “molde” da luz UV para excitar o fotorresistente utilizado é uma méscara
de cromo depositada sobre o vidro fabricado no Centro de Tecnologia Integrado Renato Archer -
CTI. A matriz possui 48 pares de dispositivos, sendo 24 pares modelo de dedos simples, gerando
um comprimento de onda SAW Agapy = 8 um, e os outros 24 pares sao de dedos duplos, para
geracao de Agaw = 16 um. Cada dedo tem 2 pum de largura. O modelo foi desenhado com o
software K-layout, cujo modelo estd na figura [3.19a]

Usando um evaporador por feixe de elétrons, seguido da remocao do material por lift-off,
camadas de 10 nm Ti e 60 nm Al foram depositadas para alocar os IDTs no substrato. Esses

processos ocorreram no Laboratério de Pesquisas em Dispositivos - LPD do Departamento de
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Figura 3.17: Geometria da secao transversal simulada no Comsol com os espelhos de Bragg (re-
fletores) e IDTs inclusos para o ressonador de uma porta. O valor da abertura foi mantido em W
= 400 pum

Fisica Aplicada do IFGW - DFA [96].

As outras caracteristicas fisicas da fabricacao do dispositivo sdo o niimero de pares de dedos
(N = 80) e a abertura (W = 400 wm), que sao idénticas a simulagdo de linha de atraso da
figura . A tnica excecao é a separagao entre os transdutores de entrada e saida, que é L,
= 500 Asaw. No caso da simulagdo, este ndo é um fator que afeta os resultados obtidos, pois as
perdas de substrato nao foram incluidas. Ou seja, a onda se propagaria com uma perda cada vez
maior de sua intensidade, implicando que quanto mais longo for o caminho de propagac¢ao, maior
sera a perda, diminuindo o sinal transmitido. Como este efeito nao esta presente na simulagao, a
onda pode se propagar indefinidamente mantendo sua intensidade livre das perdas do substrato.
Além disso, quanto maior a geometria a ser simulada, maior o esfor¢co computacional, justificando

a simulagao de uma geometria menor.

3.3.2 Medicoes

Para realizar as medigoes elétricas, o dispositivo foi alocado em um porta-amostras (SH), que
é mostrado na figura Foi construido no IFGW, com a carcaca feita de aluminio e com
quatro trilhos de cobre (para transportar o sinal elétrico) apoiados sobre um material isolante para
evitar que os metais se tocassem, o que provocaria um curto-circuito. Quatro conectores SMA
foram colocados em cada lado para fazer a conexao dos cabos de RF com as trilhas de cobre, que
foram soldadas no conector do tipo SMA. Além disso, os PADs dos IDTs foram conectados ao
porta-amostra pela técnica do wire bonder, feita no CTI. Por um lado, o contato dos PADs com a
trilha de cobre é feito para receber o sinal elétrico e por outro, o contato do outro PAD do mesmo
IDT ¢ feito com a parte de aluminio do SH, servindo como aterramento.

Com esta configuragao, pode-se perceber como funcionam os dois dispositivos colocados no SH,
um SF e outro DF. O esquema é mostrado na figura [3.20b]

As medigoes de RF foram executadas com um analisador de rede vetorial (do inglés Vectorial
Network Analyser - VNA) presente no Laboratoério de Fisica de Dispositivos Quanticos (LFDQ). Ele
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Figura 3.18: Sinal |S7;| medido para o ressonador de uma porta com 700 tiras de metal para os
espelhos de Bragg.

realiza medig¢oes de poténcia e expressa os resultados como pardmetros S, tanto para a transmissao
(S12 e Sa1) quanto para a reflexdo (Sy; e Sag).

A impedancia complexa do j-ésimo dispositivo é dada por [97]:

1+ S
Zj = Zos (1 - S?{) (3.3.1)
Wy

em que Z,; ¢ a impedancia caracteristica da linha de transmissao, sendo calculada para a calibracao
dos pardmetros do analisador de rede. Esse valor geralmente é Z,; = 50 2.

Os resultados sdo mostrados na figura[3.21] As figuras e representam os coeficientes
de reflexdo e as figuras e os transmitidos. Pode-se notar que o dispositivo possui uma
frequéncia de ressonancia, na qual ocorre a maior transmissao de poténcia, em torno de 456 MHz,
onde as curvas de transmissao apresentam picos e as curvas de reflexdao um vale. A velocidade para
esta frequéncia é em torno de vgaw = Asaw f = 3648m/s. Este valor estd aproximadamente 10%

distante dos encontrados na referéncia [90] e cerca de 1,3% de diferenca em relagao as simulagoes.
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Figura 3.19: Imagens obtidas do software k-layout com o desenho da mascara, feito por Joao Victor

Fernandes. (

(d) Detalhamento

com o PAD para a conexao por wirebond na parte superior e os dedos na parte

os 12 blocos contendo 48 pares de IDTs. (b) Um bloco, denotado por B1, como
bond na parte superior e os dedos na parte inferior.

)

para a conexao por wire
de um IDT DF

inferior.

a
mostra a parte superior, com dois pares de IDTs SF. (¢) Detalhamento de um IDT SF, com o PAD

)
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(a) (b)

Figura 3.20: (a) Porta amostra com os dispositivos SAW dentro. Os conectores SMA estao soldados
em trilhas de cobre, que por sua vez sao conectadas aos dispositivos através da técnica wire-bonder.
(b) Esquema de como foi feita a conexao utilizando a wire-bonder. O préprio porta-amostra foi
usado como aterramento.

3.4 Medicoes em temperaturas ultrabaixas

Deseja-se estudar o comportamento dos parametros S em temperaturas ultrabaixas para futuros
experimentos em LFDQ), onde serao incorporadas tecnologias SAW com cQED. Para isso, o porta-
amostra contendo os dispositivos SAW foi colocado dentro de um criostato de diluigao Hélio-
3/Hélio-4, o qual atinge temperaturas de base de 10 mK. O porta-amostra foi conectado ao VNA

para fazer as medigoes.

3.4.1 Setup Experimental

Utilizamos o criostato de diluigao da figura [3.22a], que atingiu uma temperatura de cerca de
7 mK, sendo responsével por trabalhar com a mistura *He e *He para chegar a uma temperatura
tao baixa. A fisica da mistura dos dois isétopos estaveis de hélio, quando resfriada abaixo de uma
temperatura critica, causa a separacao em duas fases, como mostra o diagrama de fases da figura
3.22D)

As duas fases correspondem a uma fase concentrada, mais leve e rica em 3He, e uma fase
diluida, mais pesada e rica em *He. O diagrama mostra que a variacao da temperatura determina
a concentracao de *He em cada fase. O *He evapora da fase concentrada para a diluida, pois sua

entalpia nas duas fases ¢ diferente, proporcionando uma maneira eficiente de resfriamento. De
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Figura 3.21: Curvas dos parametros S encontradas experimentalmente com o auxilio de um anali-
sador de rede. Essas curvas representam (a) Sy (b) Sia (¢) So1 (d) Sao.

forma simplificada, a fase concentrada da mistura é quase composta apenas por *He, enquanto a
fase diluida é composta por gés *He. O “He da fase diluida, que compoe a maior parte da mistura,
é inerte e nao interage, portanto, pode ser desprezado.

Para entender porque ocorre o resfriamento, leva-se em consideracao a quantidade total de
energia em um sistema termodinamico, contabilizando tanto a energia interna quanto a pressao

externa. A energia é descrita pela entalpia da funcao termodinamica, que é formulada como:

H=U+PV (3.4.1)

onde H ¢ a entalpia, U é a energia interna, P é a pressdo e V é o volume do sistema.

A evaporacio de *He esfria a amostra porque a entalpia da fase liquida ¢ maior que a da fase
gasosa, cujo efeito continua acontecendo mesmo em temperaturas proximas de zero, dado que a
concentracao de equilibrio de *He na fase diluida permanece finita.

A Figura apresenta o esquema de funcionamento do refrigerador. Durante a operacao,

o 1K pot condensa a mistura de hélio na unidade de diluicao. Embora a temperatura diminua,
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Figura 3.22: (a) Diluidor de refrigeracao utilizado para fazer as medias em ultra-baixas temperatu-
ras.(b) Diagrama de fases da mistura de 3He e *He. Adaptado de [94]. (c) Esquema dos principais
componentes do refrigerador de dilui¢ao. Retirado de .
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nao é suficiente para atingir o limite de fase, atingindo apenas 1,2 K. A separacao de fases ocorre
quando a temperatura desce abaixo do ponto tri-critico, situado em 0,86 K. O still, responséavel
por esse resfriamento, refrigera o 3He que entdo entra nos heat exchangers e na mizing chamber.

O resfriamento prossegue gradualmente até que a temperatura da diluicdo alcance o ponto de
separacao de fases. Para a concentracao adequada de 3He e o volume total de hélio, o limite de
fase ocorre dentro da mixing chamber, enquanto a superficie do liquido permanece no still. Caso
a concentracao e o volume nao estejam adequados, o criostato nao atingird a temperatura base.

Para evitar a saturacao, o 3He deve ser removido da fase diluida e reintroduzido na fase con-
centrada. O processo continua com o bombeamento continuo de *He para longe da superficie do
liquido no still. Nesse ponto, a evaporacao do *He ocorre aproximadamente 1000 vezes mais rapido
que a do *He, atingindo uma temperatura em torno de 0,6 K. Um fluxo de *He concentrado retorna,
passando por heat exchangers, enquanto o He saindo da mizing chamber o resfria. Um sistema de
bombeamento a vadcuo, a temperatura ambiente, extrai o *He do still antes de comprimi-lo. Em
seguida, o *He passa por filtros para remover impurezas, duas coldtraps em diferentes temperaturas
(277 K e 4,2 K) e, finalmente, retorna ao criostato.

O banho de hélio principal resfria a mistura, condensando-a no 1k pot por meio de um tubo
capilar, aumentando suficientemente a pressao para a condensacao do gas.

A mizing chamber é o local onde o porta-amostras é posicionado para garantir um contato

térmico adequado [98, 94].

3.4.2 Resultados

A dependéncia da temperatura das ondas actsticas de superficie para um corte Y com rotacao
de 131° de LiNbOj3 foi estudada na referéncia [99], onde foi relatado um aumento de até ~1% na
velocidade de propagacao da onda para valores de temperatura abaixo de ~70 K, a partir da qual
a velocidade estabilizou-se. Seguindo este trabalho, espera-se o0 mesmo aumento para a velocidade
da onda em nosso sistema, em que a temperatura da medicao foi de cerca de ~10 mK.

Com o auxilio do Python, o maximo encontrado nessa curva foi em 463,32 MHz em compa-
racao com 463,26 MHz em temperatura ambiente, uma diferenca de aproximadamente 0,0123%.
Contudo, as distor¢oes causadas pelos atenuadores e amplificadores podem ter deslocado alguns

picos, impedindo que a variacao fosse tanto quanto o esperado.
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Figura 3.23: Grafico da curva de S5 em temperaturas em torno de 10 mK. As distor¢oes em
comparac¢ao com a figura se deve a insercao dos atenuadores e amplificadores.

3.5 Conclusao

Esse capitulo foi dedicado ao estudo da solucao numérica da equagao de onda, com foco no modo
Rayleigh de propagacao e com as condicoes de contorno dadas pelas caracteristicas do dispositivo
SAW. Iniciamos com uma breve explicagdo sobre o método dos elementos finitos, do software
Comsol (responsavel por efetuar os célculos) e das condigoes de contorno iniciais. Os resultados
foram dados, principalmente, na forma dos pardmetros S. As primeiras simulagoes foram feitas
seguindo um modelo simples de uma célula unitaria, com medidas apenas de Si;, por nao haver
um eletrodo para captar o sinal de saida. Também houve uma exploragao das subdivisdes (mesh)
e das dimensoes do dispositivo antes de partir para o modelo finito, para otimizar a simulacao.

No modelo finito, além dos parametros relativos a reflexao serem calculados, também foi obser-
vado alguns efeitos fisicos nos dispositivos, como a difracao e multiplos efeitos de transito. Foram
avaliadas as condigoes em que esses efeitos amplificam com o aumento do nimero de dedos do IDT
e a insercao do IDT de saida, assim como o aumento do sinal transmitido ao alocar os refletores
nas adjacéncias do dispositivo.

Os resultados teodricos encontrados estavam em linha com o relatado na literatura experimental

e, portanto, as propriedades e os efeitos fisicos podem ser estudados de maneira que se tornou
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viavel projetar e analisar o funcionamento do dispositivo antes de fabricd-lo com uma grande
precisao. Além disso, o estudo dos ressonadores ja adianta parte do trabalho para a producao de
dispositivos quanticos, pois essa configuracdo pode atuar como mediador para a interacdo entre

qubits supercondutores.
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Capitulo 4
Conclusao

O foco principal deste trabalho concentrou-se nos dispositivos de ondas actsticas de superficie.
O Capitulo [2| proporcionou uma revisao tedrica abrangente dos principais conceitos necessarios,
incluindo estresse (stress), deformagao (strain), piezoeletricidade, lei de Hook e propagacao de
ondas em sélidos piezoelétricos. A partir dessas bases tedricas, introduzimos constantes fisicas em
forma de tensor que caracterizam sélidos piezoelétricos, como ZnO e LiNbO3, ambos estudados
neste projeto. Esse capitulo é fundamental para entender a formacgdo das ondas actsticas de
superficie e de onde os parametros surgem, de forma que se demonstre sua influéncia nos resultados
obtidos.

Também detalhamos o que é um dispositivo de ondas actusticas de superficie e o caracterizamos
por meio de simulagoes computacionais e experimentos, os quais forneceram resultados com menos
de 1% de erro na comparacao na velocidade de propagacao das ondas, tanto com os valores relatados
na literatura quanto no experimento feito em laboratério. Calculamos as frequéncias de geragao
de SAW em substratos piezoelétricos, velocidades de propagacao, amplitudes de deslocamento,
deformagoes, campos piezoelétricos e potenciais, bem como diversos efeitos fisicos relacionados ao
design dos dispositivos.

Além disso, investigamos os efeitos da adicao de espelhos de Bragg nas proximidades dos
dispositivos, visando aumentar a quantidade de sinal transmitido. A concordancia entre o modelo
tedrico e experimental traz como vantagem a facilidade para projetar os dispositivos, alterando
materiais que o compoem, dimensoes e quantidade de dedos do IDT e do refletor de Bragg com
versatilidade. A substituicdo dos materiais do substrato piezoelétrico determina a velocidade da
onda actustica de superficie e a largura dos dedos, o comprimento de onda. A quantidade de dedos
do IDT auxilia na transmissao de sinal ao custo de distor¢des na curva dos parametros S e a

quantidade de dedos dos refletores de Bragg aumenta a transmissao através da reflexao do sinal
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que é gerado na direcao contraria do IDT de saida.

O desenvolvimento de dispositivos de ondas actusticas de superficie conectados a qubits super-
condutores esta previsto para trabalhos futuros no Laboratorio de Fisica e Dispositivos Quanticos
(LFDQ). Esse acoplamento medeia interagoes quénticas de longa distancia com grande fidelidade
[100], o que o torna essencial para a realizacao de processos quanticos. Os IDTs precisarao ser
menores para melhorar o acoplamento com qubits supercondutores, aumentando a frequéncia dos
dispositivos. Devido a esta reducao de escala, devem ser utilizadas técnicas de produ¢ao modernas,
como a litografia por feixe de elétrons (EBL), que produz estruturas com dimenses nanométricas
e maior precisao do que as técnicas tradicionais de litografia optica.

Esses desenvolvimentos tém como objetivo melhorar o desempenho e a eficiéncia dos disposi-
tivos de ondas acusticas de superficie, ao mesmo tempo que criam uma estrutura experimental
solida para investigar novos regimes de fisica quantica e colocar em pratica sistemas quanticos
mais complexos. O desenvolvimento adicional e a caracterizacao completa destes dispositivos pro-
duzirdao informagoes importantes e dardo uma contribuicdo substancial a ciéncia e tecnologia dos

dispositivos quanticos.
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Apéndices

Apéndice A Grupo de Pontos de

Cristais

Um material cristalino tem um arranjo periédico de &tomos. No entanto, em escalas macrosco-
picas, qualquer translacao basica da rede pode ser considerada infinitesimal e, como consequéncia,
o material parece ser continuo, o que implica que podemos desprezar a influéncia da periodicidade.
Mesmo assim, algumas propriedades fisicas, incluindo a piezoeletricidade, ocorrem em algumas
diregoes especificas, o que demonstra a relevancia da anisotropia nesses efeitos fisicos.

Contudo, devido a simetria dos materiais, existem propriedades que permanecem idénticas
em diferentes direcoes. Isso permite a aplicacdo de operagoes de simetria que mantém o estado
macroscopico do cristal indistinguivel. O conjunto de todas as operagoes de simetria de um cristal
¢ chamado de grupo de pontos.

A propria periodicidade da rede limita sua simetria. Entao, com algumas restrigbes no grupo
de pontos, a rede pode ser classificada em 7 grupos cristalinos diferentes. Ainda assim, diferentes
redes podem ter a mesma simetria e, para contempla-las, os pontos podem ser distribuidos nas
chamadas 14 redes de Bravais.

Ao adicionar atomos nos nés da rede, o cristal pode perder algumas operagoes de simetria
comparando com o grupo de pontos de sua rede. O conjunto de todos os grupos de simetria
que contabilizam a remocao de elementos de simetria fornece 32 classes de simetria de orientagao

cristalina, distribuidas entre os sete sistemas cristalinos.

A.1 Transformacgoes de Pontos de Simetria
Existem dois elementos de transformacao de simetria de pontos:

1. Elemento de simetria direta: algumas classes de cristais podem ser giradas em torno de

um eixo por um angulo de 27/n, onde n é um nimero inteiro que indica a ordem do cristal,
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permanecendo geometricamente inalterado. Neste caso, diz-se que o cristal tem um eixo de
rotagao direta n vezes, que é denotado por A,. Para uma ordem de n = 2, 3, 4 e 6, os eixos

sao chamados, respectivamente, de diade, triade, tétrade e hexade.
2. Elemento de simetria inversa: esta é uma operagao que pode ser:

a. um centro de simetria (também chamado de inversao): a operacao de simetria que inverte

a posicao de um ponto através de um segmento de reta que passa pelo centro.

b. um eixo de rotagao inverso: esta é uma combinagao de uma rotagao de 27 /n seguida por
uma inversao através de um ponto no eixo que deixa o cristal inalterado, e é denotado
por A, para um eixo de rotacdo inverso n vezes. Esta operaciao pode ser representada por

um produto comutativo:

A, = A, -C=C-A, (A.1.1)

Existem alguns casos particulares que dao origem a operagoes equivalentes. Por exemplo, um
plano de espelho, também chamado de plano de simetria, ¢ um eixo inverso 2 vezes (Ay = M) e

uma inversao ¢ o mesmo que um eixo inverso 1 (4; = C).

Projecao Estereografica

A projecao estereografica é uma representacao planar de operagoes mais complexas que ma-
peiam pontos de uma esfera em pontos em seu plano equatorial, como mostra a figura [A.T]

Na figura, N é o pdlo norte e S é o pélo sul. O ponto P(Q) no hemisfério norte(sul) é
representado pelo ponto p(q), que é a intersecio do segmento de reta PS(QN) com o equatorial
plano E. Observe que os pontos sao representados por uma cruz ou um ponto dentro de um circulo,
dependendo se sao uma projecao do hemisfério norte ou sul, respectivamente.

O eixo NS é escolhido para ser o eixo de maior simetria e sempre que houver um centro de
simetria, ele esta localizado no centro da esfera. As construcoes geométricas sao representadas por

linhas tracejadas, enquanto as projegoes reais usam linhas soélidas.

A.2 Sistemas Cristalinos

Qualquer cristal é formado por um conjunto repetitivo de células paralelepipédicas, cujas pro-

priedades de simetria de periodicidade de rede [53] sao:
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1S
|

Figura A.1: Projecao estereografica. Os pontos p e q sdo originarios da interseccao do plano
equatorial E com os segmentos de reta SP e NQ respectivamente. Esses pontos sdao representados
por uma cruz se o segmento de reta partir do polo sul (ponto S) ou com um ponto no meio de um
circulo se o segmento de reta partir do polo norte (ponto N). Retirado de [53].

1. uma linha reta passando por um né e paralela a um eixo n-fold da rede é um eixo n-fold;
2. um eixo de simetria passando por um né é uma linha da rede;

3. um no6 da rede é um centro de simetria;

4. um eixo de simetria com ordem n maior que dois implica a presenca de n eixos da diade;

5. os eixos diretos ou inversos de uma rede s6 podem ser de ordem 1, 2, 3, 4 ou 6.

As classes de simetria de pontos que sdo consistentes com a periodicidade da rede estao listadas
abaixo: [b3]:

1. um centro de simetria C define a classe mais simples;

2. se um eixo de diade é adicionado a C, ha um espelho perpendicular M que implica a simetria:
As .
e

3. adicionar outro eixo de diade implica em trés eixos de diade em angulos retos A, A5 e Aj.
Por outro lado, o centro de simetria implica na existéncia de trés planos de espelho M, M’ e

M?” perpendiculares aos eixos, entao a simetria é:
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!/ M//

A A/ A// .
ﬁ 2 2 07
4. se uma rede tem 3 eixos de triade As, ela também deve ter trés eixos de diade A} e trés

planos de espelho M’ por causa de seu centro de simetria, entao temos:

3A!
A3 2 C,

3M’

5. um eixo 4-fold tem uma equivaléncia em base alternada com eixos de diade, fornecendo:

Ay 241 2AY C-
M 2M' 2M"
6. também os eixos da diade podem ser agrupados alternadamente com o eixo 6-fold Ag:

Ag 3AL 3AL .
M 3M’' 3M" 0

7. a simetria cibica possui a maior simetria, que inclui:

(a) quatro eixos da triade Az nas diagonais do cubo;

(b) perpendicular as faces, existem trés eixos tetrad Ay;
(c) seis diads eixos A), conectando arestas opostas;
)

(d) um centro de simetria e consequentemente planos de espelho perpendiculares aos eixos
!/
A4 e AZ'

Com base na simetria de ponto da rede, sete sistemas cristalinos sao usados para classificar os
cristais por sua rede, de modo que, se houver alguns cristais pertencentes a mesma simetria de

grupo de pontos, sua rede terd a mesma simetria de pontos.

Rede de Bravais

A rede cristalina mais simples do sistema cristalino é a célula primitiva (P), onde os pontos
estao localizados nos vértices dos paralelepipedos peridédicos, formando a menor unidade de uma
rede [101]. Adicionar alguns nés a rede primitiva dos sistemas cristalinos as vezes pode levar a
mesma simetria de ponto, mesmo que a rede mude. Os locais possiveis para pontos extras para
manter a simetria de pontos podem ser no centro da célula, que leva a célula de corpo centrado (I),
ou no centro de todas as faces, gerando a rede de face centrada (F) e mesmo no centro de apenas
duas faces para um outro tipo de rede de face centrada (C).

A adicdo de nds nao pode ser feita em todos os sistemas porque, em alguns casos, modifica
a célula, conduzindo-a para o mesmo tipo de rede. Dessa forma, a figura mostra todas as

maneiras possiveis que adicionar nés nao implica em redundéncia, onde cada maneira possivel é
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Figura A.2: Os sete sistemas cristalinos com as quatorze redes de Bravais. Retirado de [53].
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agrupada com sua respectiva simetria de grupo de pontos. Isso leva as quatorze redes de Bravais

distribuidas entre os sete sistemas de cristais.

A.3 Classes de simetria de pontos de cristais

Quando os atomos que compoem o cristal sdo distribuidos aos nds da rede, a simetria pode ser
quebrada. Isso significa que a simetria do cristal é, no maximo, a mesma de sua rede. A simetria
de um cristal é obtida pela remocao sucessiva de elementos nao essenciais, como mostra a figura
[A.3], também nomeando cada classe.

Um resumo das classes de simetria de trinta e dois pontos de cristais é mostrado abaixo, com

seu simbolo da projecao estereografica.

1. Triclinica: classe 1;
e deletando o centro de simetria, resultard em nenhuma simetria: classe 1;
2. Monoclinica: a simetria %C’ ¢ denotada como classe 2/m;

« mantendo o eixo da diade: classe 2;
e retendo o plano do espelho: classe m;

Ay Ay Ay

3. Ortorrombico: simetria TRV

C é denotado como classe mmm,;

« mantendo os trés eixos da diade: classe 222;
« mantendo o eixo da diade A, e os planos de espelho M’ e M”: classe 2mm;
Ay

4. Trigonal: a partir da simetria Ag%C’ , temos:

« removendo o centro de simetria, as classes A33A, (denotado 32) e A33M’ (denotado 3m);

« removendo as trés diades A, o que implica em remover os dois planos espelhados M’ e
M”, temos AsC = As: classe 3 ;
» removendo C: classe Aj (denotado 3);

5. Tetragonal: tem as simetrias de rede 37 537 5777 S S

(a) Retirando o centro de simetria, as situagoes possiveis sao:

« mantendo os eixos da diade: A4,2A52A%: classe 422;
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Figura A.3: As classes de simetria de pontos dos cristais. Retirado de .
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o mantendo os planos do espelho: A,2M'2M": classe 4mm;
« mantendo um eixo de diade e um plano de espelho: A42A52MY: class 42m;
« removendo todos os elementos, os casos restantes sio A4 para a classe 4 e A, para a

classe 4;

(b) mantendo o centro de simetria, existe o caso %C’ , que corresponde a classe 4/m;

6. Hexagonal: pode ser feito as mesmas consideragoes do que no caso tetragonal. As simetrias
Ag 345 347 2 o AG 3AL 3AY ‘el

das redes sao 2537 517 22 350 3L

(a) Retirando o centro de simetria, as situagoes possiveis sao:

« mantendo os eixos da diade: Ag3AL3A%: classe 622;

o mantendo os planos do espelho: Ag3M'3M": classe 6mm;

« mantendo um eixo de diade e um plano de espelho: Ag3AL3MY: classe 62m;

« removendo todos os elementos, os casos restantes sio Ag para a classe 6 e Ag para a

classe 6;

(b) mantendo o centro de simetria, existe o caso %C , que corresponde a classe 6/m;
R . ., 3 A4 645 3 A4 645
7. Cibico: a simetria ¢ 3514A352C ou 3514A357C

« removendo o centro de simetria, as classes 3444436 A}, (denotado 432) e 34,4A36 M’ (de-
notado 43m);

e com o0s quatro eixos da triade, a simetria é 34,4 A3: classe 23;

e somando o centro de simetria C: simetria A?’A2 4A3C": classe m3.

A.4 A relacao linear de causa e efeito em cristais

As propriedades de um cristal como efeito de uma causa podem ser descritas com relac¢oes
lineares entre elas. Em um meio anisotropico, uma causa aplicada em uma determinada direcao
geralmente produz um efeito em outra direcao.

Seja e; o efeito na diregao i e ¢; a causa na diregao j, com i e j variando de 1 a 3. Entao,
eles podem ser conectados pela relacao e; = A;jc; , onde A;; sao os 9 coeficientes necessarios para
compor a relagao linear como caracteristica do material e e; é o efeito da causa ¢;. O subindice j

repetido na expressao do lado direito é devido a convengao de soma de Einstein sobre j.
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A.5 Simetria de Cristais

Em um sistema de coordenadas Oxixexs, os componentes A ;. de um tensor que descreve
uma propriedade fisica de um cristal podem ser expressos em outra orientagao pelos componentes
A’ _ijk... aplicando uma matriz de transformagao «.. Por outro lado, A’ ;. pode ser transformado

em A ;.. aplicando a matriz de transformacao inversa S~!. Entdo, nés temos:

Padag. A pgr.. (A5.1)

A ijk.. = 0y yi
Um cristal pode manter suas propriedades fisicas macroscopicas ap6s uma operagao de simetria
de seu grupo de pontos, o que significa que A’ ;.. = A _;ji... Esta afirmacao sugere que podemos

reduzir o nimero de elementos independentes nos tensores.

A.5.1 Matrizes de Transformacao de Simetria de Pontos

Na se¢ao foi dito que os elementos de simetria pontuais de um cristal sdo o eixo direto
ou inverso, o plano do espelho e o centro de simetria. A matrizes de transformacao que leva os

vetores de base e, a uma nova base e’; pela relacao e’; = ozfek é representada como:

a; of of
_ |1 2 3

1 .2 3
Qg Q3 Q3

As matrizes de transformacao de simetria de pontos podem ser expressas como:
» Rotagao ¢ em torno do eixo Oxj:

cosp  sinp 0
Oy o = |—sinp cosp 0 (A.5.3)
0 0 1

o Centro de simetria em torno de um ponto na origem:

-1 0 0
a,=| 0 -1 0 (A.5.4)
0 0 -1
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 Eixo de rotagao inverso de ordem n: vem da relacao A, = A, - C, o que implica que &y, o7/ =

Qs .21 /n - Qe

o Plano de simetria (espelho) perpendicular ao eixo Oxs:

10 0
apmizs = |0 1 0 (A.5.5)
00 -1

A.6 Auséncia de centro de simetria

Como foi dito na equagao a matriz para a transformacdo do centro de simetria é dada

por aé- = —0;;, onde 9;;, o delta de Kronecker, ¢ igual a 0 para i # j e 1 para ¢ = j. Entdo, a
equagao se torna:

A .. = 000000 A e = (1) A ijk.. (A.6.1)
onde n é o posto tensorial. Segue-se que, para n impar, (—1)" = —1, implicando que os com-

ponentes sao todos zero. Isso significa que uma propriedade fisica é representada por um tensor

centrossimétrico de rank impar esta ausente. Para o tensor piezoelétrico, n = 3, entao:

diji = 070505 d pgr = (=1)*dije = —dijn (A.6.2)

i
Portanto, d;;; = 0. Existem onze classes centrossimétricas de cristais que, como foi determinado

pela equagado acima, nao se qualificam para serem piezoelétricos, sao:

1, 2/m; mmm, 3, 3m, 4/m, 4/mmm, 6/m, 6/mmm, m3 e m3m.
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Figura B.1: Nessa figura ¢ representado os elementos necessarios para entender o motivo de T;; ser
simétrico. Nela, temos 6V representando o elemento de volume dentro de um objeto de area Js.
Por fim, 6, representa a rotacao em torno do eixo Oxj causada por um torque na forma de uma
tracdo. Retirado de [55).

Apéndice B Simetria do Tensor de

Stress

A figura [B.I] esquematiza a rotagao local de um pedago de volume §V. A rotacdo acontece em
torno do eixo Oxy, por um angulo 6, com momento de inércia I;,. Suponha que uma tracao T seja

aplicada. Entao, o torque em uma posicao r é dado por:

em que o tensor €;;, denota o tensor antissimétrico, ou seja, ele vale 1 para uma permutacao par
de i, 7 e k; —1 para uma permutacao impar de ¢, j e k e 0 se pelo menos dois indices forem iguais.

Os componentes do torque M, sao calculados considerando que todo o entorno do volume §V
se encontra tracionado em todas as direcoes pelo material, resultando em uma integral sobre a

superficie ds, ou seja:
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Mk :/ Ez’jkwiijdsm (BQ)
ds

Através da definicao dada em [2.1.15b] a equagado anterior é reescrita como:
Mk = /(5 El'jkl’ijjjmlmdS (BS)
S
Para transformar essa equacgao sobre uma area em uma equagao sobre um volume, escrevemos:

5.1 e Timln) 3 oT: o
M, = / igkTiljmim) gyr / e O ) gy B.4
’ mzzl 3% axm mzzl oy ‘ ]kx axm e o axm ! ( )

Como z; e x,, sdo coordenadas independentes, dx;/0z,, = d;;, ou seja:

> T jm
M, = Z / (Eljkiliz UL Gz]kdzmT]m> dV = Z /5‘/ (ijilj'iaxj -+ Gijijz) dV (B5)

m=1

Definimos o momento de inércia como:

I, = : pr2dV (B.6)
k

para que a equacao de movimento, considerando a aplicagao de um torque externo de densidade

volumétrica 7, seja escrita como:

529
atZk Z / ('kaxz + Ez]kT‘i + Tk) av (B?)

Na equacao anterior, as integrais que dependem das coordenadas espaciais se tornam desprezi-

veis na medida em que 0V — 0, podendo ser reescrita como:

€ijplyi + e =15 — Tij + 7, =0 (B.8)

Se nao houver torque externo, isso é, 7, = 0, entao:

T;; = Tji (B.9)
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A [
Dessa forma, prova-se que o Tj; ¢é simétrico. A.p endlCe C

Fotolitografia e Lift-off

Essas etapas consistem na insercao dos IDTs no substrato piezoelétrico para finalizar a fabrica-
¢ao do dispositivo SAW, com a fotolitografia imprimindo o molde dos IDTs e o lift-off a metalizagao
dos mesmos. A figura[C.IJmostra o funcionamento do processo. O substrato é revestido com HMDS
e colocado no spinner por 40s a 5000 rpm para que a rotacao espalhe o material, depois a amostra
ficou 1 minuto secando. Essa parte serve para melhorar a aderéncia do fotorresiste com o subs-
trato. Em seguida, o substrato foi revestido uniformemente com fotorresiste AZ5214, também com
o auxilio do spinner rotacionando a 5000 rpm por 40 s. Essa etapa é mostrada na parte superior
da figura, em vermelho junto ao wafer em cinza. Depois ha um tratamento térmico do fotorresiste,
em que o substrato é colocado no hot plate a 110 °C por 2 minutos, para endurecer o fotorresiste.

A préxima etapa consiste em "modelar'o fotorresiste com a mascara, cujo molde foi mostrado
na figura[3.19] A mdscara ¢ feita de vidro (parte branca da figura) e cromo (parte preta da figura)
de maneira que a luz passa onde o metal ndo esta depositado e a parte hachurada do fotorresiste
é atingida pela luz, com o formato desejado da figura a ser impressa. Assim, aloca-se a méscara
na superficie do fotorresiste com o auxilio usando um alinhador de méascara.

E enviado, entdo, luz ultravioleta para sensibilizar o fotorresiste por 18 s, com o auxilio de
uma alinhadora de méascara Karl Suss MJB3, no LPD (Laboratério de Pesquisa em Dispositivos)
no [IFGW - Unicamp. Todo o substrato é submerso em solucao reveladora, constituida de 1 parte
de revelador (AZ400) para 4 partes de dgua, por 35 s. A partir dai, hd duas opgdes possiveis:
se o fotorresiste for negativo, as partes sensibilizadas do fotorresistente permanecem intactas e o
restante é removido, mantendo o mesmo padrao da imagem da mascara na superficie. No caso se
ser positivo, assim como o que foi usado nesse projeto, a parte sensibilizada é removida e o padrao
da mascara coincide com a parte removida.

Por fim, o substrato e o fotorresiste sdo cobertos por uma camada de material condutor, no
caso o aluminio, com um evaporador e-beam e, assim, a parte em que ainda h& fotorresiste é
removida ao mergulhar o wafer em acetona, de maneira que o aluminio que nao estd em contato

com o substrato é retirado em conjunto. Dessa forma, a parte metalizada mantém o desenho da
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Figura C.1: Esquematizacdao do processo de fotolitografia. A luz ultravioleta passa pelo vidro e é
barrada nas partes que contém cromo, de maneira que ela atinge o fotorresiste mantendo o padrao
da parte em que nao ha cromo, ou seja, o desenho da méscara a ser impresso. O fotorresiste dessa
parte ¢é sensibilizado e, se for negativo, ¢ insolivel em substancia reveladora e ele permanece na
superficie do material. Do contrario, se for positivo, como é o caso do AZ5247, o fotorresiste é
retirado da parte que foi sensibilizada.

mascara na superficie.

Apéndice D Fotoluminescéncia de

nanofios semicondutores

Este apéndice aborda o estudo de nanofios semicondutores GaAs/GaAsP a fim de iniciar os

trabalhos para juntd-los com dispositivos SAW para investigar o deslocamento espacial do sinal
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de fotoluminescéncia. Essa integracao permite o estudo detalhado da interacao entre nanofios
semicondutores e ondas acusticas, proporcionando conhecimentos valiosos sobre o comportamento
fotonico em escala nanométrica.

A emissdo espontanea de luz em atomos ocorre com a transicao de elétrons de um nivel de
energia maior para um nivel de energia menor. A partir do momento que a emissao é consequéncia
de uma absorcao de um foton de maior energia, o processo é chamado de fotoluminescéncia. Essa
propriedade ocorre em materiais semicondutores. Tais materiais sao uma classe cuja condutividade
fica entre metais e isolantes [102] formados em um meio cristalino. A estrutura eletronica deste
tipo de material possui um gap de energia proibido que separa os estados livres e ocupados (figura
. Esses materiais podem ser formados por moléculas cujo atomos se encontram nos grupos 13
e 15 da tabela periddica, como é o caso do arseneto de gélio (GaAs). Nesse caso, é dito que se
trata de um semicondutor do tipo III-V.

Energia de Banda
F 3

Banda de Condugdo

Gap de energia proibida

Banda de Valéncia

Figura D.1: Gap de energia proibido separando estados livres e ocupados de bandas de condugao
e valéncia.

D.1 Confinamento quantico

Os nanofios sdo um arranjo cuja geometria, dado o seu diametro nanométrico, influencia na
estrutura de bandas do material, levando a estados de energia discretos e, consequentemente,
alteracoOes nas propriedades Opticas e eletronicas do material. Essas alteragoes sdo causadas pelo
efeito de confinamento quantico, que sera abordado nessa se¢ao.

A dependéncia das propriedades fisicas dos cristais de tamanhos macroscopicos, como exemplo

sua coloracao, normalmente nao se alteram com a variacdo de seu tamanho. Contudo, cristais
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com dimensoes de poucos nanémetros sofrem o efeito de confinamento quantico, o qual altera suas
propriedades 6pticas. Para que se tenha uma nocao da dimensao em que tal efeito se faz presente,
suponha que uma particula estd confinada em uma localizagdo x de comprimento Az. A incerteza

do momento, pelo principio da incerteza de Heinsenberg, é:

h
Apy ~ — B.1
Pe ™~ - (B.1)
em que Ap, é a incerteza do momento e i é a constante de Planck reduzida.
O confinamento na dire¢ao z adiciona uma energia cinética média F, cuja magnitude é:
Ap,)? h?
B, — ( px) (B_Q)

om 2m(Ax)?

Para que a energia do confinamento seja significante, deve possuir magnitude comparavel ou

maior a energia térmica proveniente da movimentacao das particulas na direcao x. Isso acontece

como resultado de niveis de energia quantizados que surgem do confinamento quantico, os quais
se tornam aparentes quando estdo na mesma escala da energia térmica. Dessa forma:

h? 1

E.= W ~ §kBT (B.3)

com kg representando a constante de Boltzmann e m a massa da particula. A energia cinética

média do confinamento serd relevante em relagao a energia térmica se as dimensoes do nanofio forem

pequenas o suficiente ao ponto de serem comparaveis com a incerteza de Heinsenberg. Portanto,

ﬁ?
A Sy (B.4)

Com essa restrigao, para um elétron de um semicondutor, temos que Az < 5 nm na temperatura

elas precisam estar dentro da restricao:

ambiente. Valores muito maiores ndo apresentarao efeitos quanticos e sdo considerados como
semicondutores bulk. Além disso, o critério nos diz que Az deve ser comparavel com o

comprimento de onda de de Broglie A\g = h/p,, em que h é a constante de Planck.

D.2 Nanofios de core-shell GaAs/GaAsP

As fases blenda de zinco e wurtzita coexistem em nanofios de arseneto de gélio (GaAs). Durante
a sintese de nanofios, as diferentes circunstancias dao origem a esta distingao estrutural de forma

que, ao longo do comprimento do nanofio, ha uma transicao entre as duas estruturas. As propri-
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Figura D.2: Alinhamento de bandas de (a) um nanofio de GaAs em que, ao longo de seu compri-
mento, ha a formacao de estruturas cristalinas de blenda de zinco e wurtzita, com desalinhamento
de banda entre elétrons e buracos, o que produz uma "barreira'que impede o transporte de carga
pelas SAW. Em (b), um nanofio de core-shell de GaAs/GaAsP em que a estrutura é puramente
de blenda de zinco ao longo do raio, o que possibilita o transporte de carga por toda a extensao
do nanofio. Retirado de [106].

edades elétricas e Opticas do material podem ser bastante afetadas por falhas de empilhamento
causadas por esta variacao estrutural ao longo do nanofio.

Os nanofios em que as medidas do sinal de fotoluminescéncia foram feitas eram formados de um
nicleo de arseneto de gélio (GaAs) na parte central e passivado por uma liga de arseneto de galio
com fésforo (GaAsP). Essa liga confere uma energia de gap maior que o material sem passivagao e,
assim, o sinal de fotoluminescéncia do nanofio é intensificado, pois a passivacao suprime o escape
de portadores de carga de maneira nao radiativa via estados de superficie [103]. Em comparagao
com a passivagao de AlGaAs, a com GaAsP possui menor densidade de estados de superficie e
menor propensao a oxidacao [104} [105].

A figura compara o alinhamento de banda entre o nanofio de GaAs puro (figura
e com passivacao (figura . Os nanofios desencapados emitem o sinal PL na faixa de energia
1,40-1,52 eV [106], refletindo o alinhamento de banda tipo IT ao longo da dire¢ao de crescimento
do nanofio, como mostra a figura Essa é uma caracteristica de segmentos de blenda de zinco
(ZB) e wurtzita (WZ) em materiais I1I-V. Nesse caso, os elétrons sao confinados no minimo da
banda de condugao na estrutura ZB e os buracos no maximo da banda de valéncia da estrutura WZ.
Por outro lado, a estrutura passivada possui a banda do tipo I ao longo do raio, com emissao de
PL com energia em torno de 1,56 eV. A energia é maior ao comparar com a emissao nas estruturas
de ZB e WZ dos nanofios desencapados indica que eles estao tensionados devido a diferenca de

parametro de rede do nicleo de GaAs e da estrutura passivada de GaAsP [107} [108].
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D.3 Fabricacao

O substrato de fabricacao dos nanofios de GaAs/GaAs,_, P, foi Si(111), em que x = 0.15
indicando uma concentragao nominal de 15% de fésforo. O crescimento dos nanofios foi feito
usando um Veeco Gen930 MBE que forneceu o Galio junto com valvulas de célula de cracker Veeco,
as quais fornecem o arsénico (Asy) e o fosforo (P). A temperatura foi calibrada de maneira que o
nticleo dos nanofios fossem cultivados a 640 °C e em seguida, houve o resfriamento da amostra até
500 °C para suceder com a passivacao. A estrutura em torno do nicleo possui espessura nominal
de 70 nm. Nanofios sem passivacao também foram fabricados, mantendo a temperatura em 635
°C.

No artigo [106] foram feitas imagens por microscopia eletroénica de varredura de alta resolugao
(SEM) dos nanofios, onde mostrou-se a diferenca das estruturas com a passiva¢do e sem a passi-
vacgao. A partir dela, constatou-se que os comprimentos dos nanofios estavam na faixa de 1-3 pm,
com didmetros variando entre 50 a 120 nm para as estruturas passivadas e 30 a 80 nm para as
estruturas nao passivadas. Essa variacao depende da posicao do nanofio em relacdo ao centro do
waffer.

Também foram feitas imagens por microscopia eletronica de transmissao de alta resolugao
(TEM) em um nanofio individual de GaAs/GaAsP, com o auxilio de um microscépio TEM JEM
2100 (200 kV), nas quais foi mostrado uma parte do nanofio em cuja ponta notou-se defeitos de
empilhamento, em que se observa o twinning dos planos cristalinos de ZB. Em outra figura na parte
central, evidenciou-se a partir de um tratamento com a transformada rapida de Fourier (FFT) um

padrao de pontos da estrutura de ZB.

D.4 Fotoluminescéncia

D.4.1 Setup Experimental

A figura mostra o aparato experimental para produzir os resultados da fotoluminescéncia
(PL). O laser envia um sinal luminoso (indicado pela semirreta vermelha) em dire¢do ao beam
splitter, o qual é responsével por refletir o sinal em diregao a lente objetiva (semirreta amarela).
Essa, por sua vez, focaliza o feixe em um spot de alguns micrometros de diametro para incidir sobre
os nanofios, os quais absorvem a luz. Em seguida, os nanofios emitem o sinal luminoso, chamado de
fotoluminescéncia (PL), que passa pelo beam splitter novamente, mas dessa vez segue em diregao
ao espectrometro e na camera CCD, medindo a intensidade da PL em fun¢do do comprimento de

onda. Na figura, ha a presenca do criostato para manter os nanofios em baixas temperaturas (~
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4 K), temperatura essa em que a PL é emitida com maior intensidade, e do gerador de RF, para

ativar o dispositivo SAW.
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Figura D.3: Setup experimental no qual o laser envia o sinal luminoso, o qual atinge o beam
splitter e é refletido em direcao a lente objetiva, a qual focaliza o feixe de luz para um spot de
alguns micrometros. Esse feixe atinge o nanofio no criostato, e o sinal de fotoluminescéncia segue
o caminho inverso do feixe de luz, passando pela lente objetiva, atravessando o beam splitter e
chegando ao espectrometro e a camera CCD, registrando os resultados encontrados do espectro
de luz emitido. Por fim, o gerador de RF excita o dispositivo SAW com os nanofios depositados,
para que seja possivel diferenciar a distribuicao espacial da PL nas situag¢oes em que o dispositivo
esta ativado ou nao e observar o que houve com o transporte de cargas.

D.4.2 Medicoes

Foram feitas medidas da fotoluminescéncia emitida em nanofios de GaAs/GaAsP crescidos por
epitaxia de feixe molecular (MBE), os quais foram doados pelo Prof. Dr. Alexander Tartakovskii
da Universidade de Sheffield. Os nanofios estavam em um substrato de GaAs (figura [D.4a)). Eles
apresentam uma boa qualidade cristalina (majoritariamente na estrutura de blenda de zinco) o
que, com o acréscimo da passivacao, é capaz de emitir sinal de fotoluminescéncia com ganho
de trés ordens de grandeza em relacao a estruturas nao passivadas, inclusive emitindo sinal em
temperatura ambiente. Outro efeito observado pela passivacao é o desvio do sinal de PL para

o azul (blueshift) em relagdo ao sinal medido em ambas as estruturas ZB e WZ GaAs, o que é
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Figura D.4: (a) Substrato de GaAs onde os nanofios de GaAs/GaAsP foram crescidos. As regioes
alaranjadas possuem uma maior concentragao de nanofios. (b) Sinal de fotoluminescéncia captado
de um nanofio individual.

esperado para materiais com nucleo tensionado, apesar da presenca de uma grande superficie livre
das nanoestruturas e uma baixa concentracao de fésforo .

Foi feito o processo de raspagem do substrato de GaAs para que os nanofios fossem passados
para um substrato de Si com uma camada de aluminio. Dessa forma, eles ficaram em baixa
densidade, permitindo a focalizacao do feixe de laser em um nanofio individual. O laser utilizado
possui 488 nm de comprimento de onda e a poténcia que incidiu na amostra foi de 300 uW, com
tempo de aquisicao de dados de 10 s. A coleta de dados foi feita duas vezes para que fosse feita
uma média com os dados e tratamento dos mesmos. Dessa forma, alguns picos de alta intensidade
relativos aos raios cdsmicos foram retirados das medidas. Os resultados estao mostrados na figura
[D.4b. Nota-se que a intensidade do sinal de fotoluminescéncia é méximo para um comprimento

de onda de cerca de 800 nm, na regiao do infravermelho.

D.5 Conclusao

O efeito de confinamento quantico ocorre em um nanofio semicondutor devido as suas dimensoes
radiais, como foi mostrado na primeira se¢ao do capitulo. Sao objetos com essas caracteristicas que
foram usados para o estudo do sinal de fotoluminescéncia desenvolvido nesse capitulo. Os nanofios
GaAs/GaAsP fornecem um ambiente de pesquisa bastante interessante devido a fotoluminescéncia
intensificada em comparacao aos nanofios de GaAs, chegando ao ponto de poder ser medida em
temperatura ambiente. Além disso, em comparacdo com a passivagao de AlGaAs, existem menos

estados de superficie (o que diminui a intensidade do sinal) e uma menor propensao a oxidagao,
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caracteristicas que justificam o uso desses nanofios para futuras pesquisas, devido a sua melhor

qualidade.
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