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Nanofios de InAs e InP: Propriedades eletrônicas, mecânicas, óticas e oxidação 
 

A busca pela integração e miniaturização crescente de dispositivos 
mecanooticoeletrônicos empregados nos mais diversos instrumentos alcançou um 
outro patamar quando as técnicas experimentais de síntese e manipulação evoluíram 
ao ponto de ter-se domínio sobre a formação e constituição de materiais em nível 
nanométrico. Além do avanço experimental, algoritmos computacionais modernos, 
teorias fisicoquímicas avançadas e computadores de alto desempenho permitem que 
se explore as propriedades e características de materiais, do ponto de vista teórico, 
com alto grau de precisão.  

Nanofios, devido à sua geometria particular, constituem-se, naturalmente, em 
potenciais candidatos a conectores entre elementos ativos de circuitos eletrônicos ou, 
de maneira mais interessante, como estes próprios elementos ativos. Nanofios têm 
suas propriedades alteradas em relação à fase cristalina macroscópica devido a feitos 
de superfície e confinamento quântico. Entretanto, ao buscar-se nanofios para 
aplicações específicas, em geral toma-se como guia as propriedades exibidas por 
suas fases cristalinas macroscópicas. Particularmente, o arseneto de índio (InAs) é um 
material semicondutor com uma massa efetiva bastante baixa, enquanto o fosfeto de 
índio (InP) é amplamente empregado como dispositivo ótico. Desse modo, é bastante 
atraente a utilização de nanofios baseados em In, As e P para aplicações em 
oticoeletrônica.  

Nesta apresentação apresentamos resultados de investigações via simulação 
computacional de primeiros princípios, através da teoria do funcional da densidade, 
das propriedades eletrônicas, mecânicas, óticas e de oxidação de nanofios puros de 
InAs e InP, assim como de heteroestruturas InAs/InP e ligas InAs1-xPx. Nossos 
resultados abordam a variação do gap de nanofios puros com o diâmetro destes, a 
variação das propriedades eletrônicas destes nanofios puros sob tensão externa, o 
comportamento das propriedades mecânicas destes nanofios, a dependência das 
propriedades óticas de ligas InAs1-xPx com sua composição e o estudo dinâmico do 
processo de oxidação de nanofios de InP. 
  


