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Nanofios de InAs e InP: Propriedades eletrdnicas, mecanicas, 6ticas e oxidagao

A busca pela integracdo e miniaturizagdo crescente de dispositivos
mecanooticoeletrdnicos empregados nos mais diversos instrumentos alcancou um
outro patamar quando as técnicas experimentais de sintese e manipulacao evoluiram
ao ponto de ter-se dominio sobre a formacdo e constituicdo de materiais em nivel
nanométrico. Além do avan¢o experimental, algoritmos computacionais modernos,
teorias fisicoquimicas avancadas e computadores de alto desempenho permitem que
se explore as propriedades e caracteristicas de materiais, do ponto de vista tedrico,
com alto grau de preciséo.

Nanofios, devido a sua geometria particular, constituem-se, naturalmente, em
potenciais candidatos a conectores entre elementos ativos de circuitos eletrénicos ou,
de maneira mais interessante, como estes proprios elementos ativos. Nanofios tém
suas propriedades alteradas em relacéo a fase cristalina macroscépica devido a feitos
de superficie e confinamento quéantico. Entretanto, ao buscar-se nanofios para
aplicacdes especificas, em geral toma-se como guia as propriedades exibidas por
suas fases cristalinas macroscopicas. Particularmente, o arseneto de indio (InAs) € um
material semicondutor com uma massa efetiva bastante baixa, enquanto o fosfeto de
indio (InP) é amplamente empregado como dispositivo 6tico. Desse modo, é bastante
atraente a utilizacdo de nanofios baseados em In, As e P para aplicagbes em
oticoeletrdnica.

Nesta apresentacdo apresentamos resultados de investigacfes via simulacao
computacional de primeiros principios, através da teoria do funcional da densidade,
das propriedades eletrdnicas, mecanicas, oOticas e de oxidacdo de nanofios puros de
InAs e InP, assim como de heteroestruturas InAs/InP e ligas InAs;,P.. Nossos
resultados abordam a variagdo do gap de nanofios puros com o0 didmetro destes, a
variagdo das propriedades eletronicas destes nanofios puros sob tens&o externa, o
comportamento das propriedades mecénicas destes nanofios, a dependéncia das
propriedades 6ticas de ligas InAs1-xPx com sua composicao e o estudo dinamico do
processo de oxidacao de nanofios de InP.



