UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO NORTE
CENTRO DE CIENCIAS EXATAS E DA TERRA
DEPARTAMENTO DE FISICA TEORICA E EXPERIMENTAL
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

FILTROS AcUsTICOS EM CRISTAIS FONONICOS

PAULO DANTAS SESION JUNIOR

Orientador: Prof. Dr. EUDENILSON LINS DE ALBUQUERQUE

Tese de doutorado apresentada ao
Departamento de  Fisica  Tedrica e
Experimental da Universidade Federal do
Rio Grande do Norte como requisito parcial a

obtencao do grau de Doutor em FISICA.

Natal, 3 de Abril de 2009



Livros Gratis

http://www.livrosgratis.com.br

Milhares de livros gratis para download.



Para Pessoas Especiais:

Meus Pais

Paulo Dantas Sesion e
Francisca de Andrade Sesion
Meus Irmaos

Francisco de Andrade Sesion e
Emanuel de Andrade Sesion
Minha Esposa

Luciana Cruz Barros Sesion

e Meu Filho

Pedro Lucas Cruz Barros Sesion.



Agradecimentos

Agradeco primeiramente a Deus por tudo.

A minha familia.

Ao Professor Eudenilson Lins de Albuquerque pela orientacao segura e competente.

Sou muito grato pela confianga empenhada na minha capacidade.

Aos meus amigos, Carlos Antonio Barboza e José de Miranda Henriques Neto pela

amizade sincera nos momentos dificeis.

Agradeco também aos Professores, Manoel S. Vasconcelos, Paulo Fulco, Gilvan Luiz
Borba, José Alzamir, Luiz Carlos Jafelice, Luciano Rodrigues da silva, Carlos Chesman,
Janilo Santos, Francisco Alexandre, José Wilson, Rui Tertuliano, Enivaldo Bonelli , Dory

Hélio, Umberto Fulco por suas contribuicoes a minha carreira cientifica.

Aos companheiros do Departamento de Fisica da UFRN em especial, Darlan Moreira,
Enia Paula, Samyr Jacome, Sharon Dantas, Thiago Ribeiro, Fabio Ferreira, Armando
Araujo, Charlie Salvador, Francisco Carlos, Gustavo Gurgel, Hidalyn, Joao Maria, Joao
Vital, Julio César, Paulo Cavalcanti, Wivaldo Dantas, Neymar Pereira, Thatyara Freire,
Tiago Pinheiro, Josenildo, Rodrigo Lira, Ricardo Sarmento, Sandro Giovani, Thiago No-

bre, Igor Felipe dos Santos e Bruna Pereira e outros, por suas amizades.



Aos Funcionarios do DFTE, Dona Benicia, Lindalva, Jacira, Celina, Nirvania, Jalmir,

pelos servigos prestados.

Ao CNPq e a CAPES pelo apoio financeiro.



Resumo

Neste trabalho, estudamos a propagagao de fonons actuisticos no interior das super-
redes periddicas e quasiperiddicas do tipo Fibonacci. Estas estruturas sao constituidas
por cristais fononicos cuja periodicidade permite o surgimento de regioes conhecidas co-
mo “stop bands”, as quais impedem a propagacao do fonon actstico na estrutura para
determinados valores de freqiiéncias. Este fenomeno possibilita a construcao de filtros
acusticos de grande potencial tecnologico. O nosso modelo tedrico baseia-se no método
da matriz transferéncia, que descreve as propriedades de propagacao dos modos normais
e longitudinais no interior de uma célula unitaria, relacionando-os com as propriedades
da célula precedente na estrutura de multicamadas. A matriz transferéncia é construida
levando-se em conta as condigoes de contorno elasticas e eletromagnéticas nas interfaces
da super-rede, e corresponde as solugoes das equagoes diferenciais acopladas (eldsticas e
eletromagnéticas) que descrevem cada modelo em estudo. Investigamos as propriedades
piezoelétricas dos nitretos GaN e AIN, de grande importancia na industria dos dispositivos
semicondutores. O calculo das propriedades que caracterizam o sistema piezoelétrico, de-
pende fortemente das simetrias cibicas (zinc-bend) e hexagonal (wurtzite), descritas pela
forma dos tensores elasticos e piezoelétricos. Uma abordagem dos sistemas liquidos Hg
(mercirio), Ga (gélio) e Ar (argonio) nas condigoes estaticas é feita, usando-se a teoria
classica da elasticidade, juntamente com a equacao de Euler da mecanica dos fluidos no
interior das interfaces sélido/liquido e liquido/liquido. Vérios resultados sao obtidos e

discutidos, com énfase novamente nos filtros actsticos obtidos a partir destas estruturas.



Abstract

In this work, we have studied the acoustic phonon wave propagation within the pe-
riodic and quasiperiodic superlattices of Fibonacci type. These structures are formed
by phononic crystals, whose periodicity allows the raise of regions known as stop bands,
which prevent the phonon propagation throughout the structure for specific frequency val-
ues. This phenomenon allows the construction of acoustic filters with great technological
potential. Our theoretical model were based on the method of the transfer matrix, th-
ery acoustics phonons which describes the propagation of the transverse and longitudinal
modes within a unit cell, linking them with the precedent cell in the multilayer structure.
The transfer matrix is built taking into account the elastic and electromagnetic boundary
conditions in the superllatice interfaces, and it is related to the coupled differential equa-
tion solutions (elastic and electromagnetic) that describe each model under consideration.
We investigated the piezoelectric properties of GaN and AIN the nitride semiconductors,
whose properties are important to applications in the semiconductor device industry.
The calculations that characterize the piezoelectric system, depend strongly on the cubic
(zinc-bend) and hexagonal (wurtzite) crystal symmetries, that are described the elastic
and piezoelectric tensors. The investigation of the liquid Hg (mercury), Ga (gallium)
and Ar (argon) systems in static conditions also using the classical theory of elasticity.
Together with the Euler’s equation of fluid mechanics they one solved to the solid/liquid
and the liquid/liquid interfaces to obtain and discuss several interesting physical results.
In particular, the acoustical filters obtained from these structures are again presented and

their features discussed.
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CAPITULO 1

Introducao

Por volta de 1970, Esaki e Tsu [1] propuseram, pela primeira vez, um sistema formado
por multi-camadas compostas por dois (ou mais) materiais diferentes (semicondutores ou
outros materiais), construidos de forma periédica. Tais estruturas foram chamadas de
super-redes. Desde entao o interesse pela investigagao de suas propriedades fisicas tem
aumentado consideravelmente, devido as suas inimeras aplicagoes na area tecnologica.

Por outro lado nos 1ltimos anos, devido aos avancos na fabricacao de dispositivos
eletronicos, foi observado um grande interesse nos nitretos [2] devido ao seu grande po-
tencial tecnoldgico [3]. Isto se deve principalmente porque os nitretos possuem bandas
de energia com gap largo o suficiente para a fabricacao de lasers de semicondutores com
comprimentos de onda no azul e no ultra-violeta, bem como na producao de dispositivos
eletronicos capazes de trabalhar em condigoes de altas temperaturas. Esses nitretos ocor-
rem tanto em estruturas cubicas tipo zinc-blende quanto em hexagonais tipo wurtzite
[4, 5] (ver Fig. 1.1). A estrutura wurtzite possui uma ligacdo tetraédrica e pode ser
gerada, a partir da estrutura zinc-blend, através de uma rotacao de 60° nos eixos comuns
entre elas [6].

Sabemos que é do conhecimento geral que a energia de vibragao dos atomos numa rede
cristalina é quantizada, e o quantum dessa vibracao é chamado de fonon. Fonon, cuja
denominagao vem da analogia com o nome féton (quantum da radiagao eletromagnética), é
o quantum do deslocamento ionico do campo eletromagnético que, para certas freqiiéncias,
descreve o movimento dos dtomos numa estrutura cristalina [7]. Os fonons podem ser

observados por meio de uma experiéncia bem simples: considere um néutron que incide



sob um cristal com dois ou mais atomos por célula primitiva. Essa interacao fard com
que o néutron perca ou (ganhe) energia em forma de emissao ou (absorc¢ao) de fonons.
Eles podem ser de dois tipos: fonons opticos e fonons actsticos, sendo o segundo de
fundamental importancia em nosso trabalho devido ao fato deles possuirem vetores de
onda incomparaveis aos da luz (ndo acoplando-se facilmente com esta).

Estas excitagoes coletivas possuem propriedades distintas em estruturas artificiais tipo
super-rede, ou seja, considerando uma estrutura periddica formada por dois materiais
diferentes. A excitacdo de um fonon na primeira camada do sistema produz campos
elasticos que se propagam através das interfaces das camadas. Estes campos podem se
acoplar com excitacoes das outras camadas produzindo assim excitacoes coletivas em toda
a estrutura. Esses modos sao caracterizados pelo vetor de onda de Bloch [8, 9] que se
propaga na direcao normal as interfaces, dando origem aos chamados modos de volume.
Se considerarmos uma estrutura finita ou semi-infinita quebramos a simetria translacional
do sistema, e isso faz com que aparecam os chamados modos de superficie.

Alguns cristais, quando submetidos a um gradiente de for¢ca por unidade de area
(“stress” ), geram correntes elétricas (devido a polarizagao). Esse fenomeno é denominado
piezoeletricidade e permite a transformacao da energia mecanica das ondas sonoras (no
caso da utilizacao de tecnologia ultra-som) em energia elétrica (o funcionamento de alguns
tipos de microfone se baseia neste efeito). Assim, quando atingidos pela pressao ( “stress”)
exercida por ultra-sons, esses cristais geram pequenas correntes elétricas, que, interpre-
tadas por dispositivos eletronicos, se transformam em imagens na tela de um monitor.
Esse é o principio da ultra-sonografia. Um feixe de ultra-sons, de freqiiéncia de cerca de
MHz , propaga-se pelo corpo humano e reflete-se nos 6rgaos internos. O som refletido é
interpretado eletronicamente, formando imagens passiveis de interpretacao [10]

A propagacao de ondas actsticas em materiais compostos periédicos e quasiperiédicos
conhecidos como cristais fononicos tem sido um tema de consideravel interesse nos tltimos
anos[11, 12, 13, 14]. Devido a periodicidade da estrutura, podem surgir regides de
freqiiéncias (“stop bands”) em que a onda acistica nao pode propagar-se. Estes cristais
fononicos (o material nao precisa ser um cristal) sdo os andlogos eldsticos dos cristais
fotonicos para a interagao da luz com os pares elétron-buraco no interior do cristal fotonico.

A origem do interesse pelos cristais fononicos vem da fisica dos sistemas actsticos, em
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que tanto a densidade e velocidade afetam a dispersao e a propagacao das ondas na es-
trutura. Uma potencial aplicagao dos cristais fononicos é o controle dos ruidos sonoros
com a construcao de filtros para ondas acusticas . Varios trabalhos e experimentos en-
volvendo estruturas fondnicas dos tipos piezoelétricas [15], sélido-liquido [16, 17, 18] e
liquido-liquido [19] foram feitos na literatura.

Neste trabalho estudamos o comportamento dos fonons actisticos no interior das super-
redes fononicas periddicas e quasiperiédicas de Fibonacci [20]. Consideramos as solugoes
de campo acoplado, usadas na construcao da matriz transferéncia via condigoes de con-
torno elésticas e eletromagnéticas (no caso dos sistemas piezoelétricos). Este trabalho
divide-se nos seguintes capitulos:

No capitulo 2, descrevemos de maneira sucinta a teoria do fonon tanto 6tico como
acustico dando uma descrigao de sua teoria através do uso de sistemas simples envolvendo
cadeias monoatomica e diatomicas de atomos, conduzindo aos cdlculos das expressoes
para a relacao de dispersao em cada caso. Também serd discutido o fato de tais entidades
(fonons) possuirem momentum linear associado a sua propagagao nas estruturas, gerando
regras de selegdo para o caso da interagao com cristais (espalhamento inelastico) dando

origem a uma resposta contida inteiramente na fungao dielétrica.

No capitulo 3 [21], vamos estudar o confinamento dos fonons acisticos em semi-
condutores fononicos da familia dos nitretos, considerando suas estruturas cristalinas
“zinc-blend” (cubica) e “wurtzite” (hexagonal). Levamos em conta efeitos de “strain-
stress”"nos fonons actsticos, aqui caracterizados pela inducao do acoplamento campo
eletromagnético-campo elétrico via as componentes do tensor piezoelétrico de terceira

ordem €.

Vamos considerar também dois tipos de estruturas: inicialmente consideraremos a
super-rede periédica formada a partir de dois blocos de construcao a e 3, onde cada
bloco é constituido por materiais diferentes A e B, sendo que um deles exibe propriedades
piezoelétricas (material B) , o outro (material A) sendo um isolante. Posteriormente
iremos considerar um arranjo quasiperiédico dos blocos de construgao « e 3, segundo a

seqiiéncia constitucional de Fibonacci.
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No capitulo 4 [22], investigaremos o espectro de transmissao do fonon acistico em
estruturas de multicamadas compostas pela familia I1I-V dos nitretos semicondutores
AIN/GaN, onde o arranjo das camadas é feito de forma periédica e quasiperiédica de
acordo com a sequiéncia de Fibonacci. Os nitretos I1I-V, como o GaN e AIN, exibem in-
fluentes campos de polarizacao piezoelétricos sob condicoes de stress e sao de importancia
6bvia no estudo de diversos dispositivos piezoelétricos baseados nos nitretos e em estru-
turas de multicamadas. Em particular, o conhecimento destas propriedades nos permite
compreender o tratamento da polarizacao e dos campos elétricos resultantes de stress
nas super-redes compostas por nitretos. Estes podem cristalizar-se em duas estruturas
cristalinas: hexagonal wurtzite ou cibica zinc-blend

No capitulo 5 [23], descrevemos o espectro de transmissao para os fonons actsticos
propagando-se em uma estrutura fononica quasiperidodica de Fibonacci composta pelo
sélido cristalino (cristal de quartzo) e o liquido Ar. A dindmica dos fonons é descrita pelas
equagoes diferenciais acopladas dentro do modelo de aproximacao do campo estatico, cujas
solugoes para os deslocamentos elasticos sao obtidas e usadas na construcao da matriz
transferéncias que simplifica bastante os calculos analiticos.

No capitulo 6 [24], resolvemos a equagao de Euler da fluido-dindmica no volume da
célula unitéria liquida composta dos matérias metdlicos Hg e Ga (na temperatura ambi-
ente) que compoe a nossa super-rede periddica e quasiperiddica de Fibonacci. Como foi
descrito nos capitulos anteriores desenvolveremos os calculos analiticos com o objetivo de
obter a matriz transferéncia (neste caso 2x2) calculada com o auxilio das condigoes de
fronteiras elasticas nas interfaces da nossa super-rede. Esta matriz relaciona as ampli-
tudes dos campos eldsticos presentes no meio liquido (Hg) com aqueles presentes no meio
liquido (Ga), toda a informagao eldstica que se propaga através da super-rede é descrita
por tal matriz

As nossas principais conclusoes e pespectivas para futuros trabalhos estao no Capitulo
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Figura 1.1: As estruturas cristalinas tipo zinc-blende e wurtzite. Em (A) temos a estrura

zinc-blende, em (B) temos a estrutura (A) girada de 60° e em (C) mostramos a estrura wurtzite.
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CAPITULO 2

Fonons

2.1 Introducao

Neste capitulo, apresentaremos consideragoes basicas e gerais sobre a teoria dos fonons
bem como consideracoes tedricas sobre seu espalhamento que servirda de base conceitual
para o andamento desta tese. Também discutiremos o conceito de funcao dielétrica que
serd amplamente utilizada nos cédlculo dos proximos dois capitulos.

O espalhamento de ondas eletromagnéticas pela matéria é um assunto amplo, extensi-
vamente descrito em livros textos e artigos cientificos. Fundamentalmente, diversos pro-
cessos de interagao entre o campo eletromagnético e a matéria dao origem ao espalhamento
devido as vibragoes de rede em um sélido (fonons), caracterizado experimentalmente pelo
espalhamento de luz tipo Raman e Brillouin [26]. O primeiro refere-se a interagao da luz
com fonons épticos, e o segundo com fonons acusticos que serao descritos logo a seguir. A
importancia destes fendmenos ultrapassa os limites da ciéncia fundamental, sendo também
amplamente aplicado em diversas dreas tecnologicas.

O espalhamento Brillouin também tem diversas aplica¢oes praticas. Dispositivos como
chaves e moduladores acusto-6pticos, lasers Brillouin e sensores de temperatura e pressao
sao alguns exemplos tecnolégicos baseados neste efeito [27, 28, 29]. Os espalhamentos
Raman e Brillouin sdo processos de espalhamento ineldsticos, ou seja, a energia (ou a
freqiiéncia) do féton espalhado (Stokes ou anti-Stokes) é diferente da energia do féton
incidente. Esta diferenca é, por conservacao, exatamente igual a energia do fonon criado

ou absorvido. A conservacao de momentum linear também é necessaria para o processo
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ocorrer como sera descrito a seguir.

2.2 Vibragoes em Redes Monoatomicas

De uma maneira geral definimos o fonon como sendo o quantum de energia associ-
ado com a vibragao da rede cristalina. Para exemplificar este conceito, consideraremos
um conjunto de N ions idénticos, todos de massa m, distribuidos ao longo de uma rede
unidimensional monoatomica, cujo vetor translagao assume a forma R= naz, com n assu-
mindo valores inteiros e a denotando a distancia entre dois fons adjacentes. O movimento
vibracional aqui estd confinado ao longo da diregao-z (ver Fig. 2.1). Assumimos u,, como
sendo o deslocamento dos fons oscilantes em torno da posicao de equilibrio z = na ao
longo da cadeia linear. O nuimero N é tomado como sendo suficientemente grande de
tal forma que os efeitos de borda serao ignorados (i.e. a cadeia é efetivamente infinita).
Assumindo que s6 os fons mais préximos interagem, a equagao de movimento de Newton

tem a seguinte forma [25]:

md®u, /dt* = C[(tni1 — tp) — (Up — Un_1)], (2.1)

onde C' é a constante de forca eldstica entre os fons (esta, depende do fato da onda gerada
na cadeia linear ser longitudinal ou transversal).

Considerando agora somente os modos normais de propagacao (com freqiiéncia angular
w) em uma cadeia, podemos encontrar as solugoes para u,, que podem ser representadas

em termos de ondas planas :

un, = wexpli(kna — wt)], (2.2)

de acordo com o teorema de Bloch unidimensional [30, 31]. Substituindo (2.2) em (2.1)

encontraremos:

w? = (2C/m)(1 — coska) = (4C/m) sin®(ka/2), (2.3)

15
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Figura 2.1: Cadeia linear monoatomica formada por N fons de masa m separados por uma

distacia a.

A Fig. 2.2 ilustra este espectro aqui representado pela freqiiéncia reduzida ) =
w/(4C/m)'/? contra o vetor de onda ka.

De (2.2), a razao entre dois deslocamentos sucessivos é dado por:

Un+1
U,

= exp (ika). (2.4)

Os valores de ka fisicamente segnificantes para ondas eldsticas sao aqueles que se
encontram na primeira zona de Brillouin, pois o intervalo —7m < ka < m, que a define
na rede linear, cobre todos os valores fisicamente possiveis para o vetor de onda ka [32].
Neste caso nao ha necessidade de atribuir a dois {fons uma diferenga de fase maior que .
Perceba que os valores de ka fora da primeira zona reproduzem os movimentos da rede
descritos pelos valores dento dos limites ka = . Note também que quando ka tende a
zero, w ¢é proporcional a |k|, e a velocidade de grupo definida como dw/dk, tende a zero

nas fronteiras da primeira zona de Brillouin (ka = %).

2.3 Rede com Dois fons por Célula Primitiva

Consideramos agora uma rede unidimensional com dois tipos de fons alternados com
massas my € meo por célula primitiva, caracterizando a cadeia diatomica descrita na Fig.
2.3. Ela tem 2N ions (N para cada tipo de massa), e para todos os pares de ions as-
sumimos a mesma constante de forca elastica C. A equacao de movimento é levemente

diferente quando comparada ao caso anterior para cada tipo de fon, ou seja:
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Figura 2.2: Relagao de dispersao para fonons na primeira zona de Brillouin considerando uma

cadeia linear monoatomica.

mid*u,dt* = C[(vy, — un) — (Un — V1)), (2.5)

Mod?v, /dt* = Cl(tny1 — vn) — (v, — uy)). (2.6)

A simetria de cada par de fons tem um modo normal representado por uma onda plana
similar a da Eq. (2.2), mas com diferentes amplitudes u e v para ambos os fons. Deste

modo as Eqs. (2.5) e (2.6) assumem a forma:
—w?miu = Cv[l + exp(—ika)] — 2Cu, (2.7)

—w?myv = Cu[l + exp(ika)] — 2Cw. (2.8)

17
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Figura 2.3: Cadeia linear diatoémica formada por 2N fons com massas my e mso separadas pela

distancia a.

Este par de equacoes para as amplitudes possui solugoes encontradas igualando-se a

zero o determinante secular. Este determinante nos fornece a seguinte equacao para w:

w? =C(mit +myt) £ Cl(myt +my)? — 4sin®(ka/2) /myms]/?. (2.9)

A razao entre as amplitudes u e v é dada por:

u _ 2Ccos(ka)  2C — maw? (2.10)
v 20 —miw® 20 cos(ka)’ '

E facil ver que quando ka = +7 (fronteiras da zona de Brillouin), as solugoes para w?
na Eq.(2.9) sao 2C/my e 2C/my. Além disso, quando ka — 0 (término da zona central

de Brillouin), as duas solugbes sdo aproximadamente:
w? =2C(my" +myt), (2.11)

w? = [2C/(m1 + mo)]k*a®. (2.12)

Para cada valor de ka temos duas solucoes separadas, surgindo assim dois ramos. Estes
ramos que aparecem na relacao de dispersao sao ilustrados na Fig 2.4. O ramo inferior
tem a mesma forma qualitativa que o tnico ramo encontrado no caso anterior (a rede
monoatomica unidimensional). O ramo inferior é conhecido como ramo acistico devido
ao fato da relacao de dispersao apresentar para pequenos valores de ka a forma w = vk,
que ¢é caracteristica das ondas sonoras.

O ramo superior é conhecido como ramo dptico devido ao fato do longo comprimento
de onda transversal do modo éptico nos cristais ionicos poder interagir com a radiagao

eletromagnética.
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Figura 2.4: Fonons 6pticos e actisticos na primeira zona de Brillouin para uma cadeia diatémica

linear.

A classificacao dos modos de vibragao em ramos acistico e optico pode ser estendido
a um solido em trés dimensoes com uma base poliatomica. Para um cristal com p atomos
em cada célula primitiva, ocorrerao 3p ramos na relagao de dispersao: 3 ramos acusticos e
3(p—1) ramos 6pticos. O nimero de ramos é funcao da quantidade de graus de liberdade
dos atomos. Considerando N células primitivas e p atomos por célula primitiva, existirao
pN atomos no sistema. Cada atomo possui trés graus de liberdade, um para cada direcao
x, y, z, totalizando 3pN graus de liberdade para o cristal (desconsiderando-se rotagoes).
O ntimero de valores de k permitidos num tnico ramo é, portanto, N para uma zona de
Brillouin. Assim o ramo logitudinal actstico (LA) e os dois ramos transversais actsticos
(TA) possuem um total de 3N modos, respondendo por 3N do total de graus de liberdade
do sistema. Os (3p—3)N graus de liberdade restantes sdo acomodados pelos ramos 6pticos

[ transversais 6pticos (TO) e longitudinais épticos (LO)].
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2.4 Momentum Linear dos Fénons

A energia de vibracgao da rede é quantizada e um quantum desta vibracao denomina-se
fonon. As vibragoes térmicas nos cristais produzem fonons termicamente excitados, da
mesma forma que a radiagao eletromagnética no interior de uma cavidade é constituida
por fétons termicamente excitados no corpo negro [33].

Um fonon com um vetor de onda k em uma rede cristalina pode interagir com
particulas tais como, fétons, néutrons e elétrons como se ele tivesse momentum linear
hk. Entretanto, um fonon nao transporta momentum linear fisicamente devido ao fato de
sua coordenada envolver somente posicoes relativas dos atomos. Por exemplo, em uma
molécula de hidrogénio a coordenada vibracional internuclear 75 = 7 — 75 é uma coor-
denada relativa e nao deve transportar momentum linear. Ao passo que a coordenada do
centro de massa 7oy = (1/2) (7 + ) corresponde a um modo uniforme podendo assim

transportar momentum linear. Para um cristal, o momentum linear fisico assume a forma:

7 =m(d/dt)) i, (2.13)

Usando ,, = @exp (inka) teremos:

1 — exp (iNka)
1 — exp (ika)

7= m(di/dt) [ (2.14)

onde usamos o seguinte resultado:

Y= -2 (2.15)

(1—2x)

Podemos mostrar a partir de (2.14) que
p=0, (2.16)

excetuando-se o caso em que k=0, para o qual 4, = 4, de modo que p'= Nm/(9u/0t).
Este modo representa a translagao uniforme de um cristal como um todo, e esta translacao
transporta momentum linear. De modo analogo, para muitos propdsitos praticos, um
fonon atua como se seu momentum linear fosse hlZ, algumas vezes denominamos de mo-

mentum linear do cristal. Nos cristais existem regras de selecao para os vetores de onda e
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para as transicoes permitidas entre os estados quanticos. Por exemplo, a regra de selecao

para o espalhamento elastico de um féton de raio X por um cristal assume a forma:

K' =K +G, (2.17)
onde G é um vetor da rede reciproca, K é o vetor de onda de um féton incidente, e K'é
o vetor de onda do féton espalhado. Neste processo, o cristal recua como um todo com
momentum linear —AG. Um fato importante é que momentum linear como um todo deve

ser rigorosamente conservado no Processo.

Se o espalhamento do féton for ineldstico, com a criagao de um fonon com vetor de

onda k, a regra de selecao tornar-se:

K+k=K+G. (2.18)

Se um fonon com vetor de onda k for absorvido no processo, a regra de selecao assume
a forma:

K'=K+G+k. (2.19)

A informacgao inerentemente contida no espalhamento estd presente na funcao
dielétrica que funciona basicamente como uma resposta a interacao eletromagnética da
luz com o solido em estudo. Esta resposta, que é descrita matematicamente por um tensor

serd discutida em detalhes a seguir.

2.5 Funcao Dielétrica

A funcao dielétrica é a resposta de um sistema a um campo elétrico externo, e a
sua interpretacao possui um importante papel no estudo dos modos eletromagnéticos
acoplados, tais como polaritons de fonons, plasmons e excitons [34, 35]. Para um meio

com invariancia translacional, a dependéncia na posicao e no tempo da funcao dielétrica
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¢ definida em termos do campo elétrico E(F, t) e do vetor deslocamento elétrico ﬁ(F, t)
por:

D(7,t) = &g / e(F—7,t — ) E(F,t)dtdt, (2.20)

em que ¢ é funcao da diferenca 7 — 7 e nao de 7 e 1’ separadamente. A Eq. (2.20) pode
ser escrita de uma maneira mais conveniente em termos da transformada de Fourier para

o vetor de onda k e freqiiéncia w como:

D(k,w) = eoe(k,w)E(k,w). (2.21)

Portanto, em geral ¢ é uma funcao do vetor de onda keda freqiiéncia w. O regime de
polariton corresponde a pequenos vetores de onda (ou grandes comprimentos de onda),
devido essencialmente ao fato de que, o féton e a excitagao cristalina possuem energias
compardveis (como necessario para a formagao do modo acoplado) somente para pequenos
valores de |E |, por causa da grande velocidade de fase da luz. Este regime eletromagnético
¢ descrito pelas equacdes de Maxwell [36] com retardamento (tipicamente com |k| <
103m~'). Neste caso, a dependéncia da fungao dielétrica e sobre o vetor de onda k
(denominada dependéncia espacial) pode ser usualmente desprezada. Assim podemos
trocar e(E,w) por €(0,w), assumindo a forma simples (w). Além disso, nos casos de
anisotropia onde os vetores D e E nao tém a mesma direcdo, e(w) é descrita por um
tensor (ou matriz) em vez de um escalar. Em particular, para um material uniaxial, ela

tem a seguinte forma:

Epa(W) 0 0
Ew) = 0 Exa(W) 0 ; (2.22)
0 0 £,.(w)

em termos dos eixos principais. As fungoes €,,(w) e €,.(w) descrevem, respectivamente a
resposta dielétrica para um campo elétrico transversal e longitudinal ao eixo z, respecti-

vamente.
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Determinaremos agora a fungao dielétrica para um cristal iénico [37, 38] através de um
modelo simples. Consideraremos uma rede diatomica infinita unidimensional com massas
my e my alternadas como mostrado na secao anterior. O vetor polarizacao P envolve um
termo proporcional ao deslocamento relativo « e outro proporcional ao campo elétrico E,
ie.

P = eo(aii + xE), (2.23)

onde y ¢ a susceptibilidade eletronica. Aqui £ é o campo elétrico macroscépico médio,
cujo valor é encontrado tomando uma média local Fj,. sobre muitas células unitarias. Os
calculos das constantes de proporcionalidade a e xy depende de detalhes da dinamica da

rede. Logo a equacao de movimento para u tem a forma:
(—w?® — D)@ = —w2i + BE., (2.24)

onde incluimos o termo de amortecimento I'. Aqui wr denota a freqiiéncia transversal
6ptica (TO) dos fonons (é nesta freqiiéncia que o polariton surge ) e wy, é a freqiiéncia
longitudinal 6ptica (LO) que néo se acopla com a luz no interior do cristal. Como a

relacao entre E e E,,, é linear [39], a Eq. (2.24) assume a forma:
(W? + iwD) T = Wi — vE. (2.25)

Resolvendo as Eqs. (2.23) e (2.25) em relacdo a P encontraremos:

cwﬁ

P=ec [w2 + B (2.26)

02—
7 — w? —wl’

Usando (2.26) juntamente com a equagao para o deslocamento elétrico
D = eyE + P = gy (w)E, (2.27)

encontraremos a forma de e(w) para cristais i6nicos:

2 2

Wy — W
] Lt ) 2.28
e(w) €OO< + P (2.28)

onde

oo =14, (2.29)
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oy

2 2
W — wh = . 2.30
R (2.30)
O valor da fungao dielétrica para freqiiéncia nula é:
w2
£(0) = eno—2, (2.31)
wr

conhecida como relacgdo de Lyddane-Sachs-Teller (LST) [40]. Para o limite I' — 0, o
zero de €(w) define sua freqiiéncia longitudinal-6ptica wy, do fonon, ao passo que no limite
w — oo definimos a freqiiéncia transversal optica wr. A Fig. 2.5 mostra o comportamento
de g(w) em fungao da freqiiéncia reduzida (w/wr) para (0) =4 e e, = 1.

8 J—

e (w)

4_

Figura 2.5: Gréfico de ¢(w) para cristais idnicos com I' = 0 (sem amortecimento)
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2.6 Conclusao

Em resumo, neste capitulo descrevemos de maneira sucinta a teoria do fonon tanto
Otico como acustico dando uma descri¢cao de sua teoria através do uso de sistemas simples
envolvendo cadeias monoatomica e diatomicas de atomos, conduzindo aos calculos das
expressoes para a relacao de dispersao em cada caso. Também foi discutido o fato de tais
entidades (fonons) possuirem momentum linear associado a sua propagagao em estruturas,
gerando regras de selegdo para o caso da interacao com cristais (espalhamento ineldstico)
dando origem a uma resposta contida inteiramente na funcao dielétrica. Consideraremos
nesta tese apenas a propagacao dos modos de baixa freqiiéncia (fénons acusticos) cujos
calculos para os nossos modelos levarao em conta sua teoria, bem como o uso da func¢ao
dielétrica nos dois primeiros capitulos. A cada novo capitulo surgirao novos conceitos que
serao ali discutidos quando necessario. Esperamos que este capitulo 2 sirva de introducao

aos demais.
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CAPITULO 3

Confinamento de Fonons Acusticos em Estruturas

Piezoelétricas Fononicas Cubicas e Hexagonais

3.1 Introducao

O inicio da década de 70 foi supreendido com o surgimento de estruturas artificiais
conhecidas como super-redes, estruturas compostas de camadas alternadas de diferentes
materiais [42]. Nos anos 80, as propriedades vibracionais em super-redes atrairam muita
atencdo, e foram extensivamente investigadas em trabalhos tedricos e experimentais [43,
44, 45, 46, 47]. Entre outras coisas, foi observado que as propriedades dessas vibragoes
nao dependem sé de parametros fisicos como a freqiiéncia e a constante dielétrica dos
materiais utilizados para formar a super-rede, mas também de propriedades estruturais,
tais como suas densidades e espessuras.

Neste capitulo, estudamos o confinamento de fonons acusticos em super-redes
periddicas e quasiperiddicas (Fibonacci) levando em conta a influéncia piezoelétrica
(strain) no sistema. Nossa super-rede é composta pelo isolante SiOy (material A) e os
nitretos GaN e AIN (material B), caracterizados por estruturas cristalinas zinc-blende

(ctibica) e wurtzita (hexagonal).
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3.2 Modelo Tedrico para Simetria Cibica

Nesta se¢ao, introduzimos o modelo tedrico para a simetria cticica do nosso trabalho.

Vamos considerar dois blocos de construcao distintos (ver Fig. 3.1), e arranja-los de

A
v

A
v

Figura 3.1: Os blocos de construgao « e 3.

maneira periddica afaf - - - -.

Estes blocos de construgao, « e 3, sdo representados pelos materiais SiOy (representan-
do o bloco A) e os nitretos GaN e AIN (representando cada um separadamente, o bloco B)

caracterizados pelas fungoes dielétricas e4(w) e eg(w), e espessuras a e b, respectivamente.

Com o objetivo de estudar os modos de volume para fonons acusticos confinados,
consideraremos uma estrutura infinita de células unitarias a3, onde os eixos cartesianos
sao escolhidos de tal forma que o eixo z esteja na direcao normal ao plano das camadas

(ver Fig. 3.2).

Os nitretos, quando submetidos a um stress externo, desenvolvem um potencial

elétrico ¢ proporcional a magnitude do stress aplicado, devido a influéncia piezoelétrica.
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Figura 3.2: Representagao esquemadtica de uma super-rede periddica cuja célula unitéria tem

espessura L=a+b.

Sua equagao de movimento é descrita pelo conjunto de equagoes [48, 49, 50]:

0?u, 0y, D*¢
Por T M oror,  “aror, 3
2 2
0" u 70 _, (3.2)

eiklm - €ikm =Y,
onde 7, j, k e l podem ser z, y ou z e u; denota o deslocamento eldstico. Além disso, Cjjx
é o tensor elastico de quarta ordem, e;;; é o tensor piezoelétrico de terceira ordem, e
a constante dielétrica e p a densidade do material. A solugao das equagoes (3.1) e (3.2)

podem ser dadas por:
u; = o exp (tkz) exp (iguz — iwt), j=2x,y,2 (3.3)

¢ = agexp (ikz) exp (ig.x — iwt), (3.4)

onde « representa as amplitudes para as diferentes componentes e ¢, é a componente x

do vetor de onda.
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Para um meio piezoelétrico com simetria cubica [70], as Egs. (3.1) e (3.2) juntamente

com a Eq. (3.3) dao o seguinte par de equagoes diferenciais acopladas:

0, 0*u 0%
—pwiu, — O44< By 2y + (91'2y> —2e Cotg 5 =0, (3.5)
%, Po 0%
Zeargone ~ g+ 3pr) =0 (3:6)

onde Cyy e e,y sao respectivamente as componentes dos tensores elastico e piezoelétrico
para a simetria cubica do cristal piezoelétrico envolvido. Aqui usamos a notacao abreviada
C1s e ey para o tensor eldstico e piezoelétrico [70, 51]. O termo &,, é a fungao dielétrica

dos fonons no meio piezoelétrico.

Usando (3.3), a Eq. (3.5) pode ser escrita como:

Pu, eps O
21q, ) 3.7
822 _I_ QTzuy Zq 044 az ( )
onde
w2
v

¢ a componente z do vetor de onda e vy = /Cy/p a velocidade transversal no meio
considerado. A Eq. (3.6) pode ser escrita como:

82gz5

€1 auy

a9~ 0f=2iG——~ (3.9)
Derivando-se (3.9) encontramos:
83925 2 8(b . €4 82uy
Substituindo a E.q. (3.7) em (3.10) obteremos
Po 5,09 2 09 , €z
55 qx— — 4q mpa = —22qxq%ze—4uy, (3.11)
onde
€24
Derivando a Eq. (3.11) e usando:
Dy, Ere (0%
_ N 1
0z 20(3Cra (822 qz¢>’ (3.13)
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obtida de (3.9), encontramos:

0o
54 + |7, — (1 + 4p)

D*¢

022

— 41.9;0 = 0. (3.14)

A equacao diferencial acima tem como solugao geral:

Gp = (€34/rz)[Brexp (tk1z) + Baexp (—ik;z)]

, (3.15)
+Bs exp (ikez) + Byexp (—ikez)
onde ky = £(ky) e ko = +(k_), com
ki = [Q%z —qy(1+4p) + A] /2, (3.16)
e A dado por
1/2
A= [(Q%Z +a;)? +84;0(24;p — a7 + qg%)] : (3.17)

A Eq. (3.15) é o potencial elétrico para a camada piezoelétrica com simetria cibica.

A solucao para u, é determinada isolando-se u, em (3.11), ou seja:

1 &4 o 0¢
(- S5+ e+ (3.18)

u, =
Y ; 2

Substituindo ¢ dado pela equagao (3.15) em (3.18), encontraremos a forma do desloca-

mento elastico no cristal piezoelétrico com simetria cibica:

u, = L(k1)[B1 exp (ik12) — By exp (—ik;2)]
+(epe/€xa) L(ko)[ Bz exp (ikoz) — Byexp (—ikqz)]

, (3.19)

onde
k[E* + ¢2(1 + 4p)]
2q.4%. '

L(k) = (3.20)

Dentro da camada isolante (nao piezoelétrica) da n-ésima célula, os campos eldstico e
eletromagnético sao desacoplados, cujas equacgoes diferenciais tem solugoes bem conheci-
das:

u, = Al exp (igr.z) + A5 exp (—igr.z), (3.21)
o = A exp (—qu2) + Ay exp (¢,2). (3.22)
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O tesor de stress S;; é definido por [70]:
Sz'j = ijklskl — ekijEk, i,j7 ]{I,l =T,Y,z (323)

onde Cj;i; € o tensor eldstico, eg;; é o tensor piezoelétrico, Fj, é o campo elétrico e sy é o

strain definido como:

1 8uk Oul

=—(—+=— 3.24
Skl 2 ( on * 8rk>’ ( )

de modo que na condicao de fronteira o tensor Sz, assume a forma:

ou
Sy = Cpy—2 — iGuCrs®. 3.25
32 44 92 1G24 ( )
O vetor deslocamento elétrico é definido como:

D; = €ip By + €iiS, (3.26)

de modo que na condigao de contorno a componente normal do deslocamento elétrico D,

assume a forma:

c= (a, 9). (3.27)

Aplicando-se as condigoes de contorno elasticas e eletromagnéticas nas duas interfaces
da n-ésima célula unitdria, isto é, nas interfaces z = nL +a e z = (n+ 1)L da Fig. 3.2,
sendo L a espessura da célula unitaria, teremos:

(a) continuidade do deslocamento transversal u,:

A o+ AS Fo = Lk [BYY — B + py ' L(ks) [BS” — By, (3.28)
AT AT = L(ky) B fin = B fin] + py  L(ko)[BS fro — B{ fia). (3.29)

(b) continuidade do potencial elétrico ¢:

AP fo+ AP T = pal B + BYY) + BYY + BYY, (3.30)
ASHY 4 APTY = py B fir — BY” fin] + B fua + B fin. (3.31)
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(c) continuidade do tensor de stress transversal Sso:

aro A fo — A — @ [AS £ + A F] =

(n) (n) (n) (n) (3.32)
L(k1)ka[BYy" + B3] + py L{ka ko[ By + By,
arapl AT — ATV — o [AGY + ATY) = (3.33)
L(ky)ki [BY" fur + BS" fur] + p3 " L(ka) ko[ BS” fir + B fia].
(d) continuidade da componente normal do deslocamento elétrico D,:
n n) p /1/5 n n n n
AP Lo = AP fo = = k(B = BY) k(B = B (334
n n ZE n n) p n n) p
A — APTY = ——f[p2k1(3§ 'for = BY fa) + ka(BSY fro — B )], (3.35)
Nas equagoes acima definimos os termos:
fn = exp (igr.m) =1/f, m=a,b (3.36)
fo =exp(—qa) = 1/f,, (3.37)
fo; = exp (ik;0) = 1/ foy, (j =1,2) (3.38)
1 = €za/Clag, (3.39)
P2 = €xa/ep, (3.40)
on = O44a/044g. (341)
Definindo os kets:
A
A(n)
= | 2 (342)
As
ALY
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B
B™) =

By

(3.43)

e usando-se as equagoes (3.28), (3.30), (3.32) e (3.34), podemos construir uma equagao

matricial da forma:

onde

M,

M1|A(”)> — N1|B(”)>,

fa fa 0 0

| dnfe —atnfe —@pife —@prife

E 0 0 f il
0 0 e —fa

L(ki) —L(k1) L(k2)/p2 —L(k2)/pa
k’lL(k’l) l{?lL(k’l) k?gL(l{?Q)/pQ —l{?QL(k’Q)/pQ

D2 P2 1 1
_iEﬁklpg iagklpz _isﬁkz isng
Eadx €alzx €aqzx €alx

(3.44)

(3.45)

(3.46)

De maneira analoga as equagoes (3.29), (3.31), (3.33) e (3.35), podem ser escritas na

forma:

onde

Ny

M,y| Ay = N, | BM).

1 1 0 0
M, — qrait =47/ —GzPp1 —daD1 |
0 0 1 1
0 0 1 -1

L(k\)fsw —L(k1)fn  L(ka)ps' —L(ka)py*

L(kl)kl L(kl)kl L(kg)p51k2 L(kg)pglkg
D2 D2 1 1
_iagklpg 1egk1p2 _@ 1egk
Ealdx €adzx €alzx Eadx
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Aqui M; e N; (j = 1,2), sdo matrizes 4 x 4 obtidas das condigdes de contorno.

Usando-se as equagoes (3.42) e (3.45), encontraremos
[ACHD) = T|AM), (3.50)

onde T é dada por:
T = My 'NoN; M. (3.51)

A equagao (3.50) relaciona os coeficientes do potencial elétrico e do deslocamento
eldstico (estes coeficientes formam um vetor coluna do tipo 1 x 4) de uma célula unitaria
com os de sua precedente através de uma matriz 7' (chamada matriz transferéncia) de

modo que det(7")=1 (unimodular).

3.3 Modos de Volume

Para encontrarmos a relacao de dispersao para os fonons actisticos no volume, devemos

considerar a Eq. (3.50) escrita na forma:

|AFm)y — ) A ()Y (3.52)

Levando em conta a periodicidade do sistema podemos aplicar o teorema de Bloch
[52].
A = TIAM) = exp (iQ:L)|A™), (3.53)

satisfazendo a seguinte equacao de autovalores
[T — exp (iQ; L) I]|A™) = 0, (3.54)

onde I é a matriz identidade.

Como det(T")=1, os autovalores de T devem satisfazer a relacao

t1t2t3t4 - 1 (355)
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Esta relagdo é satisfeita quando o, = #;* e t, = t3' de tal forma que o vetor de onda

de Bloch toma a forma simplificada:

exp (iQ;L) =t;, i=12.

Resolvendo (3.54), encontraremos uma equagao caracteristica da forma:
t'+ (XX)t* + (BB)* + (YY)t + (CC) = 0,
onde

XX =YY =-Tr(T),

BB = T11/Ty + Ts3Tys + (Th1 + To2) (T3 + Tha) — TosTyo — T34Tys — TosT5o
—Ti9To1 — T13T51 — ThaTn,
CcC =1.

(3.56)

(3.57)

(3.58)
(3.59)

(3.60)

Aqui, T;; sdo os elementos da matriz transferéncia. Dividindo (3.57) por ¢* e reagrupando

0s termos, encontraremos:

H?+ (XX)H + (BB —2) =0,

(3.61)

onde H; = t; +t; . Este fato juntamente com a Eq. (3.53) nos fornece as bandas de

volume para a propagacao dos fonons actiisticos na super-rede, isto é:

cos(Q1L) = H1/2 e cos(Q2L) = Hy/2,

onde
o XX+ VX X2 —4(BB —2)
— 5 :
€
—XX —/XX?2 - 4BB -2
o v ( )

2

3.4 Modos de Superficie
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O calculo da relagao de dispersao para os modos de superficie dos fonons actsticos, é
feito considerando-se um truncamento da estrutura infinita de células unitarias em z = 0.
Como pode ser visualizado na Fig. 3.2, este plano estd na interface da célula unitaria
rotulada por n = 0. A regiao z < 0 é considerada ser ocupada por um meio transparente
a luz (vacuo), cuja constante dielétrica é ey = 1.

Esta super-rede semi-infinita nao possui simetria translacional na dire¢ao z e, portanto,
nao podemos considerar o teorema de Bloch como no caso dos fonons épticos de volume

[25].

O potencial no vacuo é dado por:

Pvac = C'exp (¢z2), (3.65)

onde C é uma constante. Aplicando-se as condigoes de contorno em z = 0, teremos:

(a) continuidade do potencial: ¢

C = AJ + A}, (3.66)

(b) continuidade de D, :
evC = —eq(AJ+ AY), (3.67)

(c) continuidade de Ssg :
AY— Al =0, (3.68)

A substituigao de (3.66) em (3.67), nos dé:

Al Eatey
— =)= 3.69
A €4 — €y ( )
Por outro lado a equacao matricial
T|A) = exp (=BL)|A"), (3.70)

com § = i@ e Re f > 0 (condi¢do necessaria para que haja modos localizados), nos

fornece:
A} A} ;
(Ts1 + T32)F — (T + T42)F + T3 — Tyy + Ty — TysA™ =0, (3.71)
3 4
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juntamente com

A_(l) _ [(Tw — Th3) + (Tha — T24)>\} (3.72)
A (T +Thg — Toy — Tp) |’ '
e
A [(Tm — Tog) A"+ (Tha — T24)} (3.73)
Af (Th1 + Tho — Ty — T3o) . .

Substituindo as Eq. (3.72) e (3.73) em (3.71) encontraremos:

(Thy + Tho — Toy — Too) (T3 — Tay + TsaX — T43)\_1)
+(Tyy + Tyo)[(Ths — T23))\71 + (Thg — To4)] (3.74)
—(T51 + T50)[T13 — Tos + (T14 — Tog) ] = 0,

que é a equacao para os modos de superficie dos fonons. Estes modos de superficie
encontram-se localizados nos planos das interfaces entre os materiais dielétricos, e sao
caracterizados por uma decaimento exponencial com fator de atenuacao . Deste modo

o nimero de modos de superficie depende do niimero de interfaces na célula unitaria.

3.5 Estrutura Quasiperiédica Tipo Fibonacci

Em nosso trabalho usaremos uma super-rede tipo Fibonacci usando o isolante SiOs
(representado aqui por «), e os nitretos GaN e AIN (representados aqui por ). A estru-
tura de Fibonacci pode ser crescida experimentalmente pela superposi¢ao dos blocos de
construgao « e 3, de modo que o n-ésimo estagio da super-rede 5, é dado pela regra de
recorréncia S,, = S,_15,_2, sendo n > 2, com Sy = e S; = a. A estrutura de Fibonacci
é também invariante sob as transformacoes a — a5 e § — «. As geracoes da super-rede
de Fibonacci sao:

So = [0], 51 = [a], Se = [af], S5 = [afa], ete. (3.75)

O numero de blocos de construcao desta estrutura aumenta de acordo com o niimero

de Fibonacci, cuja relacao de recorréncia é:

F=F_1+ F_,, (3.76)
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com Fy = F} = 1. A razao entre o nimero de blocos de construgao a e o niumero de blocos
de construcao (3, tende para o chamado “golden mean number’ T = %(1 + \/5), quando o

nimero de geragao tende para infinito [53].

n=2
n=23
n=4

- n=>5

Figura 3.3: Evolucao da célula unitaria da super-rede de Fibonacci em fungdo do nimero de

geragao n.

As matrizes transferéncia para as geragoes da super-rede de Fibonacci podem ser
determinadas através do método indutivo. Deste modo, observando o crescimento da
célula unitdria na Fig. (3.3), podemos calcular estas matrizes da seguinte forma:

(1) para Sy = [3] ou S; = [a], temos que

Tsy = M;'Ny e Ts, = Ny'My; (3.77)
(2) para Sy = [af]
Ts, = My 'NyN;7 My (3.78)
(3) para S3 = [afa]
Ts, = Ny 'Mi My ' NyNy M, (3.79)

(3) generalizando para (n > 1), temos

Ts, ., = Ts,Ts, ., (3.80)

n+2
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De posse destas treés matrizes T,, T, € Ts, podemos determinar qualquer geracao

Fibonacci para a matriz transferéncia [54].

3.6 Modelo Teérico para Simetria Hexagonal

Para um meio piezoelétrico com simetria hexagonal, as Eqs. (3.1) e (3.2) juntamente

com a Eq. (3.3) dao o seguinte par de equagoes diferenciais acopladas:

P, 0*u o 0%¢
9 y v\ oge oy _
petly C44< 022 * 0x? ) x5<822 + 81‘2> 0, (3.81)
*u, 0%, 0?¢  0%¢ B
ex5< 022 + 0x? ) T Caw <@ + @) =0, (3.82)

onde Cyy e e,5 sao respectivamente as componentes dos tensores elastico e piezoelétrico
para a simetria hexagonal do cristal piezoelétrico envolvido. Aqui usamos a notacao
abreviada C7; e e;; para o tensor elastico e piezoelétrico. O termo ¢, € a funcao dielétrica

dos fonons no meio piezoelétrico.

Derivando-se as Eqs. (3.3) e (3.4) e substituindo-se em (3.81) e (3.82), teremos:

—pw2uy - C44<%2:2y — qguy> — ex5<% - qigb) =0, (3.83)
exs)(% - qzuy> — €xz (% - qzsb) = 0. (3.84)

Podemos organizar os termos em (3.83) e (3.84) para obter

9%u eps [ 02
87; + q%zuy = _C_; <ﬁ - qg) ¢7 (385)
%o eps [ O
g~ 0= 2 gm0 (3:86)
onde
2 —(3)2— 2 (3.87)
qu - UT Qx7 .



¢ a componente z do vetor de onda e vy = Cyy/p a velocidade transversal no meio

considerado.

A equagao diferencial (3.86) pode ser escrita como:

(Z-2)o-=2(L - @)u, (3.59)

022 Epp \OZ2

onde podemos encontrar

¢ = By, (3.89)

rx

Substituindo (3.89) em (3.85) e organizando os termos encontramos:

Puy
S+ R, =0, (3.90)
onde
2 12
k2 = M, (3.91)
1+p
e
2
/ €x5
= — 3.92
b 8:pxc44 ( )
A solugao geral de (3.90) é:
u, = Byexp (ikz) + Byexp (—ikz). (3.93)

Esta solucao da o deslocamento eldstico das particulas na camada piezoelétrica com
simetria hexagonal.
Resolvendo a equagao homogénea em (3.86) e usando (3.89), encontramos a solugao

para o potencial elétrico dado por:

tp = @[Bl exp (ikz) + Byexp (—ikz)| + Bz exp (¢z2) + Byexp (—q.2)]. (3.94)

€x$
Esta solucao descreve o potencial na camada piezoelétrica hexagonal.
Dentro da camada isolante (ndo piezoelétrica) da n-ésima célula, o desacoplamento

elastico e eletromagnético das equacoes diferenciais dao as solugoes conhecidas:
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u, = AY exp (igr.z) + Ay exp (—iqr.2),

o = A3 exp (—qp2) + A} exp (¢z2).

(3.95)

(3.96)

Aplicando-se as condigoes de contorno elasticas e eletromagnéticas nas duas interfaces

da n-ésima célula unitaria, isto é, nas interfaces z = nL +a ¢ z = (n + 1)L da Fig.

3.2, sendo L a espessura da célula unitaria, teremos: (a) continuidade do deslocamento

transversal w,:

AV o+ A o= BY + BYY,

Agn+1) +A§n+1) _ B§n)fb +B§n)f_b

(b) continuidade do potencial elétrico ¢:

A Fo AP = B0+ B+ B+ B

A AP < B Gy B R+ B L B

(c) continuidade do tensor de stress transversal Ssa:

QTzM[Agn)fa - Agn)fa] =
k(1 +p)[B™ — BY"| —iq,p) [~ B + B,

A§n+1) _ A(n+1)] _

quN[ 2

k(1 +p)[B" fy — B fy] — iv\a.[~BS" fo + B .].

(d) continuidade da componente normal do deslocamento elétrico D.:

n n) r E n n
AZ(% )fac - AA(L )fa: = g—ﬁ(Bé - Bzi ))]a

(67

n n 6 n n) p
Ag - Az(L = _B(Big )fr - BAE )fr)]

«
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Nas equagoes acima usamos os termos:

P} = ez5/Clag, (3.105)
Ph = €as/5, (3.106)
on = O44a/044g. (3107)

Definindo, como no capitulo anterior, os kets |A(™) e |B™) e usando as equacdes

(3.97), (3.99), (3.101) e (3.103), podemos construir uma equagao matricial da forma:

M{|A™) = N{|B™), (3.108)
onde
fa fa 0 0
M{ _ qu:ufa _QTz/Lfa _Q:Jcplfz _qycpl.]iz ’ (3'109)
0 0 Ja Ja
e
1 1 0 0
E(1+9p) —k(1+9) iqp, —igp,
N — (L+p) -k +p) ey —igpn | (3.110)
j8 j8 1 1
0 0o = %

De maneira andloga as equagoes (3.98), (3.100), (3.102) e (3.104), podem ser escritas

na forma:
My|APHDY = Ny B, (3.111)
onde

1 10 0

& —q% 0 0
M = dr-# —dr:H 7 (3.112)

0 01 1

0 01 -1
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fv f 0 0
E(1+ 9 —k(14+ ) fy iqep fo —iqep. fa

N — (14+2)f ( p)]ib QP f qplji ' (3.113)
p/2fb p/2fb fa: fr

Aqui M} e N} (j =1,2), sdo matrizes 4 x 4 obtidas das condigdes de contorno.

Usando-se as equagoes (4.40) e (4.43), encontraremos

| Ay = 77 A, (3.114)

onde T" é dada por:

T = My 'NyN; ' M7, (3.115)

definindo a matriz transferéncia para o caso hexagonal.
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3.7 Resultados Numéricos para as simetrias Cubicas e Hexag-

onais

Nesta secao vamos apresentar alguns resultados numéricos do espectro dos fonons
confinados em uma super-rede tipo Fibonacci. Vamos considerar que a fungao dielétrica
dependente da freqiiéncia no meio § é dada por:

2 2
wp —wr )
—w? —wl

8m(w)::gw<1—k . (3.116)
wr

e consideraremos a razao entre as camadas da nossa super-rede a/b = 2.0. Por sim-
plicidade vamos desprezar o fator de amortecimento, I'. Os valores de freqiiéncias sao

mostrados na tabela abaixo juntamente com outros parametros fisicos de importancia

55, 56, 57, 58]:

Wro | Wro €00 p| Cu €4

AIN || 916 | 673 | 4.68 | 3.32 | 2.00 | 1.46
GaN || 743 | 561 | 5.29 | 6.25 | 1.54 | 0.73
SiOy | — | — | —1]220]3.12

1

Aqui as unidades de freqiiéncias sao ¢m ™", as constantes elasticas estao em unidades

de 10°N/m?, as densidades estao em 103K g/m? e as constantes piezoelétricas estao em
C/m?.

Consideramos a constante dielétrica do meio « (meio isolante) assumindo o valor
€. = 3.8. Nos resultados numéricos que apresentamos aqui, em vez de utilizarmos a
freqiiéncia w, preferimos substitui-la pela frequéncia reduzida w/€) com a intengao de

facilitar os calculos numéricos. Aqui €2 é dado por:
Q =vr,/a, (3.117)

onde v, é a velocidade transversal no meio «.

Nas figuras a seguir apresentamos os espectros dos fonons acuisticos para a super-rede

de Fibonacci considerando os nitretos AIN (Figs. 3.4 e 3.5) e GaN ( Figs. 3.6 e 3.7).
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Comparamos os espectros com strain com aqueles sem strain, ou seja primeiro consider-
amos a influéncia piezoelétrica e comparamos os resultados com aqueles espectros onde
foi desconsiderada a influéncia pizoelétrica. Os espectros sao representados graficamente
como fungoes da freqiiéncia reduzida w /€2 versus o vetor de onda adimensional ¢,a. Nestes
espectros os modos de superficie sao representados por linhas pontilhadas, enquanto que
os modos de volume sao representados por areas sombreadas, que sao limitadas pelas
curvas correspondentes aos valores de ;L = 0 e Q;L = m (i=1, 2.). Em ordem cres-
cente na freqiiéncia, estas curvas sao limitadas em valores de (); L arranjados da seguinte
maneira: ;L = 7,0,0,7,7,0,...0,, sempre iniciando-se com @;—1L = 7 e terminando
com ;-1 L = 0 para todas as geragoes. Note que os modos de superficie estao na maioria
dos espectros, muito préximos as bandas de volume de tal forma que em alguns casos,
tais modos nao podem ser visualizados. Comparando os espectros mostrados para o ma-
terial AIN, podemos observar que no caso periédico ilustrado na Fig. 3.4(a) existe uma
ligeira separacao das bandas a medida que ¢,a aumenta. J& na Fig. 3.4(b) percebemos
uma juncao completa das bandas assim como uma acentuada curvatura. Podemos notar
também um aumento na espessura da primeira banda na Fig. 3.4(b) com o aumento de
g-a. No caso quasiperiédico podemos observar os mesmos efeitos que o caso peridédico nas
figuras 3.4(a) e 3.4(b), diferenciado destas apenas pela quantidade de bandas no mesmo
intervalo de freqiiéncias.

Comparando os espectros para o material GaN, podemos observar uma nitida sepa-
racao das bandas. Além disso, observa-se também uma curvatura dos espectros sobre a
influéncia do strain evidenciado ser esta uma caracteristica de todos os espectros. Com-
parando as Figuras 3.6(a) e 3.6(b), observamos o acentuado aparecimento do modo de
superficie (Fig. 3.6(b)) em relagdo ao modo de superficie na Fig. 3.6(a). Notamos ainda
o surgimento de outro modo de superficie préximo a segunda banda na Fig. 3.6(b). Para
o caso quasiperiédico, representados nas Figuras 3.7(a) e 3.7(b), podemos destacar além
das caracteristicas observadas nos espectros anteriores (curvatura, aumento das espessur-
as das camadas com ¢a, etc. ) um maior nimero de bandas no mesmo intervalo de

freqiiéncias, e a falta de visibilidade dos modos de superficies na figura 3.7(b).

Podemos dizer que um espectro de energia fractal é a assinatura basica de sistemas
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quasiperiédicos. Vamos descrever esta fractalidade de forma quantitativa investigando a
localizagao das bandas de volume dos fonons actsticos. Para altas energias elas formam
um conjunto de Cantor, tradicionalmente conhecido pela retirada do terco central de um

segmento unitario, e em seguida o tergo central dos segmentos restantes ad infinitum.

As figuras 3.8(a) e 3.8(b) mostram as freqiiéncias (energias) permitidas e proibidas das
larguras de banda, do espectro do fonons acisticos na super-rede de Fibonacci, versus o
numero de geracao N, até a sexta geracao da seqiiéncia de Fibonacci, para um valor fixo
do vetor de onda no plano g,a = 1.0. Uma estrutura de bandas muito semelhante a esta

foi obtida nos trabalhos de Hofstadter [59], Kadanoff, et. al [60, 61], e Ostlund et. al [62].

Notamos claramente que a medida que avancamos na geracao da seqiiéncia, as regioes
de bandas se tornam mais e mais limitadas, com um aspecto tipico de um conjunto de

Cantor , indicando uma localizacao cada vez mais forte.

As figuras 3.9(a) e 3.9(b) s@o obtidas de 3.8(b) e 3.8(b) somando-se as larguras das
regices permitidas (ou bandas). De fato esta soma, que representamos por A, escala de
acordo com a lei de poténcia A ~ Fy°, onde Fy é o ntimero de Fibonacci e § é6 um fndice
de escala, que é funcao de g,a, e que pode ser interpretado como uma medida do grau de

localizagao da excitagao [63, 64].

Vamos apresentar agora alguns resultados numéricos do espectro dos fonons acusticos
confinados em super-redes para a simetria hexagonal. Os parametros fisicos sao os mesmos
utilizados na tabela anterior com excecao dos valores do tensor e,5 que assume o valor

0.60C'/m? para o AIN e 0.49C'/m? para o GaN.

De maneira analoga, apresentamos os espectros dos fonons actsticos para a super-
rede de Fibonacci considerando os nitretos AIN (Figs. 3.10 e 3.11) e GaN ( Figs. 3.12 ¢
3.13). Novamente comparamos os espectros com strain com aqueles sem strain, ou seja

primeiro consideramos a influéncia piezoelétrica e comparamos os resultados com aque-
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les espectros onde foi desconsiderada a influéncia pizoelétrica. Podemos perceber que
desconsiderando a influéncia do strain, os espectros tanto no caso ciibico como no caso
hexagonal sao iguais. Isto se deve ao fato de considerarmos em nossos calculos apenas
a funcao dielétrica transversal e,,. Como no caso cibico as bandas sao limitadas pelas
curvas correspondentes aos valores de Q;L = 0 e Q;L = 7 (i=1, 2.). Em ordem cres-
cente na freqiiéncia, estas curvas sao limitadas em valores de (); L arranjados da seguinte
maneira: ;L = 7,0,0,7,7,0,...0,, sempre iniciando-se com ;—1L = 7 e terminando
com ();—1 L = 0 para todas as geracgoes. Para i = 2 constatamos que as bandas se formam
para altos valores de freqiiéncias (w/Q — 18.5). O modo de superficie, que é visivel no
final da primeira banda na Fig 3.10(a) (¢g.a — 1.5), desaparece na Fig 3.10(b). Na Fig
3.10(b), o inicio da primeira banda (g,a — 0.0) sofre um relativo aumento de tamanho
para valores maiores de freqiiéncias e quando o valor de ¢,a aumenta notamos um grande
aumento na inclinacao das bandas. Para o espectro quasiperidédico mostrado para o mes-
mo intervalo de freqiiéncias na Fig 3.11(b), temos um nimero de bandas menor em relagao
a Fig 3.11(a). Podemos perceber ainda na Fig 3.11(a) uma nitida separagao das bandas
no mesmo intervalo de freqiiéncias em relacao a Fig 3.11(b). O modo de superficie que é
praticamente invisivel no final da primeira banda na Fig 3.11(a) (¢,a — 1.5) é bem per-
ceptivo na Fig 3.11(b). Vemos ainda claramente um maior nimero de bandas no mesmo
intervalo de freqiiéncia na Fig 3.12(a) em relagao a Fig 3.12(b). Além disso hé o surgimen-
to de um modo de superficie entre as duas bandas de volume na Fig 3.12(b). Comparando
as figuras 3.13(a) e 3.13(b) podemos observar para o mesmo intervalo de freqiiéncias a
diminui¢do do numero de bandas na Fig 3.13(b) em relagao a Fig 3.13(a). Observamos
também na Fig 3.13(b) um alto grau de afastamento no intervalo de freqiiéncias que vai
de 1.0 a 2.5. Além da curvatura que é caracteristica de todos os espectros, observa-se o
surgimento de um modo de superficie no intervalo de freqiiéncias que vai de 1.75 a 2.5 em

q.a = 1.0.

As figuras 3.14(a) e 3.14(b) mostram a distribuicdo das larguras de bandas para
¢.a = 1.0. Nela podemos observar as regioes de freqiiéncias permitidas e proibidas para a
propagacao dos fonons actsticos no volume, em funcao do niimero de geracao N, até a sex-

ta geracao da seqiiéncia de Fibonacci. Notamos claramente que a medida que avancamos
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na geragao da seqiiéncia, as geracoes de bandas permitidas se tornam mais e mais limi-
tadas, com um aspecto tipico de um conjunto de Cantor, indicando uma localizacao cada

vez mais forte.

As figuras 3.15(a) e 3.15(b) sdo obtidas de 3.14(a) e 3.14(b) somando-se as larguras
das regides permitidas (ou bandas). Como haviamos discutido acima, a fractalidade é a
assinatura de sistemas quasiperddicos, e portanto possui uma lei de escala bem definida.
Esta lei é obtida quando somamos as regides de freqiiéncias permitidas nas figuras 3.14(a)
e 3.14(b), e se deve ao fato de nas figuras 3.14(a) e 3.14(b), o sistema se desfragmentar
para altas geracoes do nimero de Fibonacci, fazendo com que tal sistema convirja para
um conjunto de Cantor. De fato esta soma, que representamos por A, escala de acordo
com a lei de poténcia A ~ Fy°, onde Fy é o ntimero de Fibonacci e § é um fndice de
escala, que é funcao de g,a, e que pode ser interpretado como um tipo de coeficiente
de difusao ou uma medida do grau de localizagdo da excitagao. Nas figuras 3.15(b) e
3.15(b) mostramos dois gréficos log-log para demostrar esta lei de escala para trés valores

diferentes de ¢,a, (para os materiais AIN e GaN) considerando a influéncia piezoelétrica.
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o/Q

o/Q

(b)

Figura 3.4: (a) Espectro de fonons actsticos para a simetria ctibica considerando a freqiiéncia
reduzida w/) versus g;a, para uma super-rede periédica. Aqui usamos o nitreto de aluminio
(AIN) desconsiderando a influéncia piezoelétrica (strain). (b) O mesmo que em (a), considerando

a influéncia piezoelétrica.
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Figura 3.5: (a)Espectro de fonons actsticos para a simetria ctibica considerando a freqiiéncia
reduzida w/€Q versus g;a, para uma super-rede de Fibonacci na quarta geragao, desconsiderando

a influéncia piezoelétrica. (b) O mesmo que em (a), considerando a influéncia piezoelétrica.

20



35 T T T T T

3.0 F

25 —

—

1.5 =

o/Q

1.0 |

05 | ' J

0.0 0.5 1.0 1.5

35 T T T T

3.0 F =

25 F —

20 |

o/Q

1.5

1.0

0.5 |

0.0 0.5 1.0 1.5

(b) 938

Figura 3.6: (a)Espectro de fonons actisticos para a simetria ctibica considerando a freqiiéncia
reduzida w/Q versus ¢,a, para uma super-rede periédica. Aqui usamos o nitreto GaN descon-
siderando a influéncia piezoelétrica (strain). (b) O mesmo que em (a), considerando a influéncia

piezoelétrica.
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Figura 3.7: (a)Espectro de fonons acisticos para a simetria cibica considerando a
freqiiéncia reduzida w/<) versus g,a, para uma super-rede de Fibonacci na quarta geragao.
Aqui usamos o nitreto GaN desconsiderando a influéncia piezoelétrica (strain). (b) O mes-

mo que em (a), considerando a influéncia piezoelétrica.
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Figura 3.8: (a)Distribuicio das larguras de bandas para os fonons actisticos em fungao do
nimero de geragao da estrutura de Fibonacci considerando a simetria cibica do nitreto AIN
(gza = 1). (b)Distribuicao das larguras de bandas para os féonons acusticos em fungao do

nimero de geracao da estrutura de Fibonacci considerando a simetria cibica do nitreto GaN

(Qasa = 1)'
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Figura 3.9: (a) Gréafico log-log para a largura total das regides permitidas A versus o nimero
de Fibonacci. Este gréfico é obtido para a simetria cibica do nitreto AIN. (b)Gréfico log-log
para a largura total das regides permitidas A versus o nimero de Fibonacci. Este gréfico é

obtido para a simetria cibica do nitreto GaN. 54
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Figura 3.10: (a) Espectro de fonons actsticos para a simetria hexagonal considerando a
freqiiéncia reduzida w/€Q versus ¢ a, para uma super-rede peridédica. Aqui usamos o nitreto
AIN desconsiderando a influéncia piezoelétrica (strain). (b)O mesmo que em (a), considerando

a influéncia piezoelétrica.
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Figura 3.11: (a) Espectro de fénons actisticos para a simetria hexagonal considerando a
freqiiéncia reduzida w/€Q) versus ¢,a, para uma super-rede de Fibonacci na quarta geragao,
desconsiderando a influéncia piezoelétrica. (b)O mesmo que em (a), considerando a influéncia

piezoelétrica.
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Figura 3.12: (a) Espectro de fonons actisticos para a simetria hexagonal considerando a
freqiiéncia reduzida w/€Q versus ¢ a, para uma super-rede peridédica. Aqui usamos o nitreto
GaN desconsiderando a influéncia piezoelétrica (strain). (b)O mesmo que em (a), considerando

a influéncia piezoelétrica.
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Figura 3.13: (a) Espectro de fonons actsticos para a simetria hexagonal considerando a
freqiiéncia reduzida w/$Q versus g,a, para uma super-rede de Fibonacci na quarta geracao. Aqui
usamos o nitreto GaN desconsiderando a influéncia piezoelétrica (strain). (b)O mesmo que em

(a), considerando a influéncia piezoelétrica.
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Figura 3.14: (a) Distribuicao das larguras de bandas para os fonons acisticos em fungao do
namero de geracao da estrutura de Fibonacci considerando a simetria hexagonal do nitreto
AIN (gya = 1). (b)Distribuigao das larguras de bandas para os fénons actsticos em fungao do

numero de geragao da estrutura de Fibonacci considerando a simetria hexagonal do nitreto GaN

(gza =1). 59
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Figura 3.15: (a) Gréfico log-log para a largura total das regides permitidas A versus o ntimero
de Fibonacci. Este gréfico é obtido considerando a simetria hexagonal do nitreto AIN. (b)Gréfico
log-log para a largura total das regides permitidas A versus o nimero de Fibonacci. Este grafico

é obtido considerando a simetria hexagonal doGitreto GaN .



3.8 Conclusoes

Neste capitulo apresentamos uma teoria geral para a propagacao dos fonons actsticos
confinados em super-redes periddicas e quasiperiddicas obedecendo a seqiiéncia de Fi-
bonacci levando-se em conta a influéncia piezoelétrica (strain) dos nitretos AIN e GaN
envolvidos. Utilizamos o material isolante SiO, como um dos constituintes da super-rede.
Além disso, consideramos as duas estruturas cristalinas dos nitretos a saber: cibicas tipo
zinc-blende e hexagonal tipo wiirtizite. O nosso resultado tedrico fornece a relacao de
dispersao para os modos de volume e de superficie, encontrados no presente capitulo para
os sistemas ctibico e hexagonal respectivamente. Com efeito, uma vez que a matriz trans-
feréncia T foi obtida nos dois casos para a seqiiéncia de Fibonacci, todo o espectro de

geracao foi obtido sem dificuldades.

Neste capitulo mostramos os espectros dos fonons actsticos confinados em estruturas
cristalinas fononicas ciibicas e hexagonais considerando o efeito piezoelétrico no sistema
e comparando tais espectros com aqueles obtidos para o mesmo sistema sem a influéncia
piezoelétrica. Fizemos ainda uma andlise das leis de escala das bandas de volume do
espectro de fonons acusticos nas super-redes periddicas e quasiperiodicas. Mostramos que
a medida que o nimero da geracao de cada sequéncia aumenta, as bandas de volume
se tornam mais e mais limitadas, indicando uma forte localizacao, e no limite N > 1
estas bandas formam um conjunto de Cantor. Além disso, a largura total de bandas
permitidas, para um valor fixo de ¢,a, obedece a uma lei de escala cujo expoente nao possui
dependéncia com ¢,a. O comportamento deste expoente pode prontamente indentificar
a sequeéncia quasiperiddica em questao, como também pode ser interpretado como uma
medida da localizagao da excitacao. Podemos ainda concluir que:

a) Para o espectro dos fonons actsticos confinados nas estruturas ctibicas, observou-se
uma acentuada curvatura dos espectros em relacao aqueles sem strain, o que nos leva
a concluir que as excitagoes sobre a influéncia piezoelétrca sao confinadas com energias
maiores em comparacao com as excitagoes sem influéncia do strain.

b) Para o espectro dos fénons actsticos confinados nas estruturas hexagonais, observou-se
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além de uma acentuada curvatura dos espectros, um afastamento das bandas para maiores
valores de freqiiencias. Pontanto as excitagoes neste tipo de estrutura sao confinadas com

valores ainda maiores de energia.

c¢) Podemos ainda observar neste capitulo, que o grafico log-log obtido da soma das
espessuras das bandas permitidas nos espectros de energia em funcao do niimero de Fi-
bonacci tem uma caracteristica linear. Sendo assim, podemos inferir que a influéncia

piezoelétrica nao “quebra” a fractalidade dos sistemas.

d) Desconsiderando a influéncia do strain, podemos observar que os espectros de ban-
das tanto para simetria cibica como para hexagonal sao os mesmos. Isto se deve porque
em nossos calculos consideramos apenas a fungao dielétrica transversal €,, = ¢, ou seja,

estamos apenas considerando as propriedades no plano xy.
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CAPITULO 4

Estudo do Espectro de Transmitancia em

Super-redes Fononicas do tipo AIN/GaN

4.1 Introducao

O estudo dos cristais fononicos, que sao materiais compostos peridodicos com es-
pacamentos comparaveis aos comprimentos de onda da onda actstica que se propaga
pelo seu interior, recebeu crescente atencao na ultima década devido a construcao de dis-
positivos acusticos eletronicos aplicados a sistemas de comunicagdo modernos [66]. Eles
oferecem um controle da propagacao de ondas acusticas ou elasticas em escala com seus
comprimentos de onda, sendo os analogos acusticos para os cristais fotonicos no estudo
da optica e no caso de ondas eletromagnéticas. Eles consistem de dois ou mais arran-
jos periddicos tridimensionais de materiais com diferentes constantes elasticas, podendo
dar origem a absoluta inexisténcia de bandas devido as condi¢oes geométricas presentes
na estrutura. FEstes materiais compostos podem exibir vérias propriedades fisicas in-
teressantes para os fonons acusticos, como a filtragem de ondas sonoras, construcao de

transformadores e sistemas acusticos [67].

Além disso, estas camadas compostas podem suportar novos tipos de ondas, com
freqiiéncias dependentes nao encontradas em substratos homogéneos, um assunto antigo
em fisica do estado sélido [68]. Estd claro, em substratos gerais, que em um modelo
constituido de camadas alternadas com espessura a para um material A e espessura b

para um material B, a periodicidade produz no limite da zona de Brillouin um vetor
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de onda reciproco do tipo @ = 7/(a + b). Um efeito do limite da zona de Brillouin é
que a curva de dispersao do fonon acustico torna-se dobrada em um zig-zag no interior
da primeira zona, surgindo assim gaps de freqiiéncias na relagao de dispersao do fonon,
permitindo assim a acao de filtragem de fonons para cada intervalo de freqiiéncia nula (stop
band). Como os valores tipicos dos espacamentos das camadas sao da ordem de 20 nm,
as extremidades da zona de Brillouin ocorrem a valores de Q /27 = [2(a + b)]™! em torno
de 107° em™!, evidenciando que uma fracao significativa da zona de Brillouin é acessivel
a técnica de espalhamento inelastico da luz. Entretanto, foram propostos recentemente
cristais fononicos hipersonicos para controlar a emissao e propagacao de fonons de alta
freqiiéncia usando litografia de interferéncia, cuja medida direta das estruturas de banda

fononicas ¢é possivel devido ao espalhamento da luz Brillouin [69].

Dispositivos fononicos baseados em materiais piezoelétricos sao extensivamente usados
como filtros de rddio freqiiéncia em sistemas de telecomunicacao: a integracao dos “band
gaps” fononicos na estrutura para tais dispositivos aumentaria suas caracteristicas bem
como alargaria sua gama de aplicagoes. De um ponto de vista fundamental, os cristais
fononicos piezoelétricos permitem experimentos em que as fontes e os detectores de ondas
acusticas podem ser embutidos com o préprio cristal fononico [70]. A intensa anisotropia
de propagacao da onda acustica inerente ao material piezoelétrico, combinada com uma
mistura das polarizacoes longitudinais e transversais, afeta fortemente a onda espalha-
da, abrindo assim uma nova perspectiva para a construcao de uma geracao de cristais
fononicos baseados em diversos processos de sinais acusticos. Por outro lado, os cristais
quasiperiédicos formam um unico tipo de estrutura com falta de simetria translacional
de longo alcance mas possuindo uma certa ondem de orientacao. Uma motivagao para o
estudo destas estruturas é que a sua ordem estrutural situa-se no limite entre a invariancia
translacional do cristal e sua estrutura randomica vitrea. Além disso, estes exibem um

espectro de energia altamente fragmentado apresentando um padrao de auto-similaridade.

De fato, de uma perspectiva estritamente matematica, foi provado que estes espectros
formam um conjunto de Cantor no limite termodinamico. Recentemente, estados polari-

tonicos em estruturas piezoelétricas quasiperiédicas de Fibonacci e Thue-Morse foram
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investigadas, considerando-se a dinamica das ondas eletromagnéticas e acusticas tratadas
em condicao de igualdade [71].

Neste capitulo investigaremos o espectro de transmissao do fonon acustico em es-
truturas de multicamadas compostas pela familia I1I-V dos nitretos semicondutores
AIN/GaN, onde o arranjo das camadas é feito de forma periédica e quasiperiddica de
acordo com a seqiiéncia de Fibonacci. Os nitretos III-V, como o GaN e AIN, exibem in-
fluentes campos de polarizacao piezoelétricos sob condicoes de stress e sao de importancia
obvia no estudo de diversos dispositivos piezoelétricos baseados nos nitretos e em es-
truturas de multicamadas [72]. Em particular, o conhecimento destas propriedades nos
permite compreender o tratamento da polarizacao e dos campos elétricos resultantes de
stress nas superredes compostas por nitretos. Estes podem cristalizar-se em duas estru-

turas cristalinas: hexagonal wurtzite ou cibica zinc-blend [73].

Os cristais wurtzite tem uma diferente estrutura de célula unitaria (quatro dtomos
por célula unitaria com nove fonons opticos e trés fonons actsticos para um dado ve-
tor de onda), bem como uma baixa simetria quando comparada com a estrutura cubica
zinc-blend, conduzindo a diferentes interacoes entre fonons e portadores. Embora avancos
significantes no crescimento, dopagem e aplicagoes diversas dos nitretos do grupo I1I-V
foram obtidos com a fase estdvel da estrutura hexagonal wurtzite [74], menos proges-
so foi alcancado por sua estrutura metaestavel cibica zinc-blend. Porém, dispositivos
construidos levando-se em conta a estrutura zinc-blend sao também importantes. Isto
¢ particularmente verdade para o GaN devido a alta velocidade de arraste dos elétrons
de saturacao, facilmente divididos, e reduzidos nas bandas de energia [75, 76]. Espera-se
também que os nitretos com simetria cibica tenham uma alta mobilidade, devido a uma
diminuicao do nimero de fonons para uma alta simetria estrutural. Conseqiientemente, a
informacao das propriedades vibracionais de ambas as simetrias (hexdgona e cibica) sdo
de grande interesse.

As estruturas hexagonais do tipo wurtzite sao cristais uniaxiais com o eixo éptico
coincidindo com o eixo z cartesiano, que é perpendicular aos hexdgonos que formam o
plano xy. E a estrutura com maior simetria compativel e sua polarizagao, como no caso

da estrutura cibica, possui um campo piezoelétrico induzido 5P pela deformacao (strain),
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dado por [77]
(SR = €ijkSjk, (41)

o qual devera ser considerado também a polarizacao espontanea no equilibrio estrutural.
Na expressao acima, bem como em todas as equagoes tensoriais vistas adiante, consider-
amos uma soma dos indices repetidos 17k que representam nada mais que as componentes
cartesianas x, y, z. Além disso, e;jr é o tensor piezoelétrico de terceira ordem, e sy, é

tensor de deformacao (strain), que é definido pela equagao:

1 0u; Oy,
Sk = 2(8rk + 87"]-)’

onde uy, é o deslocamento elastico presente ao longo dos eixos coordenados r;. A presenca

(4.2)

dos componentes de polarizagao piezoelétricos sugere o uso de equagoes de continuidade

mais simples
8252 N 87”]‘

para a descrigao da dinamica do fonon actstico. Na equagao (4.3), p é a densidade do

p (4.3)

material que no presente capitulo trata-se dos nitretos GaN e AIN, e S;; é tensor de
stress (gradiente de for¢a por unidade de érea), representado por S;; = CjjkSk, onde
Cijrr € tensor elastico de quarta ordem. Empregamos neste capitulo a técnica da ma-
triz transferéncia que simplifica bastante os cédlculos, e também calculamos as expressoes
analiticas para o coeficiente de transmissao do fonon actstico na super-rede. Trabalhos
anteriores neste assunto consideraram a estrutura de banda elastica [78] e o coeficiente de
acoplamento eletromecanico das ondas actsticas de superficie [79] em um cristal fonénico

bidimensional contendo material piezoelétrico.

4.2 Modelo Teédrico para Simetria Hexagonal e Ciibica

Nesta secao utilizamos os fundamentos vistos no capitulo anterior, melhorando o nosso
modelo, ou seja, nds consideramos o componente do tensor dielétrico €., # &,,. Neste
caso o conjunto de equagoes tensoriais (3.1) e (3.2) podem ser reescritas nas formas vistas

abaixo para o meio eldstico piezoelétrico fonénico (com simetria hezagonal):
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*u, 0*u ¢y 0%¢
9 y v\ oo Yoy _
petly O44< 022 + 0x? ) €x5(022 + 8w2> 0, (4.4)
Puy,  0?uy 9% 9%
_ 7 _ — T 0. 4.
615( 022 + 8x2> T Ox? S22 022 0 (4.5)

O nosso objetivo é encontrar as solugoes deste conjunto de equacoes acopladas como

visto no capitulo anterior, procuramos solugoes do tipo onda plana nas formas:

u; = o exp (tkz) exp (iguz — iwt), j=2x,y,2 (4.6)

¢ = ayexp (ikz) exp (ig.x — iwt). (4.7)

As solugoes acima substituidas nas equagoes (4.4) e (4.5) nos fornece um novo sistema

de equagoes acopladas:

9%u 0%
—pwiu, — 044( 822y - qiu;,) - 63;5(@ - Qi¢> =0, (4.8)
0%u 0?
€z5(872y — qiuy> - 5zza_':2S + 5zx¢]i¢ =0. (49)

Podemos organizar os termos em (4.8) e (4.9) para obter

( 2 QTzUy> + @(@ - Qx¢> =0 (4.10)
exs (d*uy ) ) (d% ) )
_ % _ -~ _k = 4.11
€.s < dz? Gxtly ) dz? v 0 ( )
onde
w 2
a7, = (—) — 4, (4.12)
v
e
K= (4.13)
6.’1}1}



sao respectivamente o componente z do vetor de onda com vy = 1/Cyy/p sendo a veloci-

dade transversal no meio considerado e k, uma funcao do vetor de onda g,.

Utilizando o sistema de equagoes (4.10) e (4.11) juntamente com a solugdo tipo onda

plana (equagoes (4.6)e (4.7)) chegamos a uma relagdo matricial do tipo:

Az =0, (4.14)
onde
—kQ—l— 2 €x5 _k2_ 2
A= [ qu] 044[ q:):] : (415)
R ][RR
(&
u
I R (4.16)
¢

A solugao nao trivial de (4.14) é encontrada, quando o determinante da matriz A for

igual a zero, ou seja,

det(A) =0, (4.17)

esta operacao nos leva a obter uma equacao caracteristica na seguinte forma:

[? — gp JIE* + K3+ ' [ + ¢ = 0, (4.18)
onde
2
615
= —= 4.19
b Ezzc44 ( )

O desenvolvimento algébrico da relagao caracteristica acarreta o surgimento de uma

equacao do tipo biquadratica:

K1+ p) — k(¢ — k2 —2¢20) + a4p’ — k2g7, = 0, (4.20)

Esta equacao biquadratica possui quatro solugoes da forma:
kl - :l: kf+, (421)
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ky = +/k_, (4.22)

e
2 k2 9020) + VA
ey — e = ke = 20,7) ‘/_, (4.23)
2(1+p)
com
A= (k24 q5) + 4 (¢ + q7.) (K2 — ¢2). (4.24)

Com o intuito de obter as solugdes para o potencial elétrico e para o deslocamento
elastico no meio piezoelétrico fononico, devemos substituir as solugoes (4.21) e (4.22) na
relacao matricial (4.14) e escrever as solucoes de ¢ e u, (para o sistema com simetria
hexagonal) como segue:

€x5

o= g—L(lﬁ)[Bl exp(ik1z) + By exp(—ikyz)] + Bz exp(ikez) + Byexp(—ikez), (4.25)

€z5

C144

uy = Byexp(ik1z) + Byexp(—iki1z) — ——L(k2)[Bs exp(ikez) + Byexp(—ikqz)], (4.26)

onde os fatores L(k;) e L(ks) sao respectivamente escritos como:

K+ q;

L(k1) = Ty (4.27)
k3 + dz
1 4=

Para o modelo ctibico nao esbogaremos os calculos, pois, estes sao efetuados de maneira
semelhante aos feitos no capitulo anterior, com a ressalva de que €., # ¢,,. Assim, as

solugoes para o nosso modelo sao (sistema ctibico):

¢ = ?L(k:’l)[Bi exp(ik]z) + Byexp(—ikiz)] + B exp(ikyz) + Bjexp(—ikyz),  (4.29)
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L(k
u, = L(K})[B] exp(ik}z) — By exp(—ikiz)] + ;,2) (B exp(ikyz) — B) exp(—ikyz)], (4.30)
2

onde
kP 4 Kig (2= 4 4p')

THATz

. (4.31)

Note que o indice i assume os valores (1,2) e de forma anédloga ao sistema hexagonal,

resolvemos uma equacao do tipo biquadratica cujas solugoes sao do tipo:

NI (4.32)
K, =+/k (4.33)
e
2 k2 —4 2,/ + /A/
com
A" = (g7, + K2)* + 8420’ (K2 + 24 — ¢7..). (4.35)

Nas equagoes apresentadas para o sistema ciibico os termos p/, p} e p), sdo obtidos de
p, p1 € pe pela simples troca das componentes e,; por e,4. Observe que todas as solugoes

e equagoes do capitulo anterior sao recuperadas no limite em que €., = ..
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4.3 Calculo da Matriz Transferéncia para o modelo Hexagonal

e Cubico

De maneira idéntica ao capitulo anterior, podemos aplicar as condi¢oes de contorno
elasticas e eletromagnéticas nas duas interfaces da n-ésima célula unitaria, isto é, nas
interfaces z =nlL +a e z = (n+ 1)L da Fig. 3.2, sendo L a espessura da célula unitaria.

Assumimos agora o« = AIN, § = GaN. Para a simetria hexagonal teremos:

(a) Continuidade do deslocamento transversal wu,:

A?fla + ASTM - plaL2aAgf2a - plaLQaAZ?Qa -

(4.36)
By + By — pip Loy By — piy Loy BY,
AnJrl + An+1 - aL aAnJrl - aL aAn+1 —
1 2_ P1ali2a3 Dials2 4_ (4‘37)
BY fis + By f1, — pivLav B for — D1 Loy BY f o,
(b) Continuidade do potencial elétrico ¢:
p2aL1a(A?f1a + Agfla) + Anga + AZTZa = (4 38)
pavL1(BT + By) + By + By,
aL a An+1 4 An+1 + An+1 4 An—i—l —
P2aL1a (A} 2 ) 3 4 (4'39)
pavLav(BY f1o + BY f1v) + BY for + BY fos.
(¢) Continuidade do tensor de stress transversal Ss:
Uklarla[AgLfla - Ag?la] + plaUkQaﬁQa [Anga - AZ?Qa] = (4 40)
kwlw[BY — BY] + pivkasSas[ By — B},
uk aF u An—l—l . An—i-l 4 auk uBou An—H - An—H _
11[1 2]171 252[3 4] (4.41)

kil 1[BY fis — By frp) + prokasBon [ BY for — By fo)-
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(d) Continuidade da componente normal do deslocamento elétrico D.:

an%ala[Anfla - An?la] + %F%[Agfh - AZT?G] -

(4.42)
pay S ey [BY — By] 4 22Ty [BY — By,
akﬁa a An+1 _ An-f—l kza An+1 An+1 _
Py Ol Tl i (4.43)
pap = k;;alb[B fio— By f) + 8“2 Lop[BY fo, — BY fop)-
Nas equacoes acima usamos os termos:
2
€25a
o= S 4.44
b O44a5zza ( )
_ €25 (4.45)
o C44b€zzb’ ’
U = Cyga/Caap, (4.46)
€z5a
a= ) 4.47
b C44a ( )
- €z5a (4 48)
Pa = Ezza, )
pay = 22, (4.49)
Ezzb
€x5b
= 4.50
P1b O44b7 ( )
fla = eXP(iklaa), (451)
f2a - exp(ikQaa)7 (452)
fiy = exp(ikipb), (4.53)
fob = exp(ikab), (4.54)
71@ = eXp(_iklaa)a (455)
Joa = exp(—ikgqa), (4.56)
T1p = exp(—ikub), (4.57)
Fap = exp(—ikap), (4.58)
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e =1+ palia,
Iy =14 ppLap,
Loo =1+ palag,
Loy =1+ pyLop,
Bo2a =1 — Lo,
Pao =1 — Loy,
a1q = L1 — 1,

oy = Ly — 1,

(4.59)
(4.60)
(4.61)
(4.62)
(4.63)
(4.64)
(4.65)

(4.66)

onde nas equagoes, os termos a e b denotam as camadas o = AIN e § = GaN respectiva-

mente.

Definindo, como no capitulo anterior, os kets |A™) e | B™) e usando respectivamente

as equacoes (4.36), (4.38), (4.40) e (4.42), podemos construir uma equagao matricial da

forma:
M1|A(")> _ N1|B(")>,
onde
fla fIa _plaLZCLan
M Uklarlafla _Uklarlafla uplakQaﬁQaf%L
1= _
p2aL2af1a p2aL2af1a f2a
p&;%alafla _p2a%a1afza %FQGfQG
e
1 1 —puwLly
TN —kwl  pivkosBa
N, =
pav Ly Dav Ly 1
PoEtany —puiEtiay, Dy,
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(4.67)

_plaLQa f;a
—UP1a k2aﬁ2a f;a

(4.68)

J I

f2a

_k2a .
Koo, FQana

—pivLap

—PivkanBab

, (4.69)
1

Ez2b

Iy

Ezza



De maneira andloga, as equagoes (4.37), (4.39), (4.41) e (4.43) podem ser escritas na

forma:
My AMHDY = Ny | BM)Y, (4.70)
onde
1 1 _plaLQa _plaL2a
M, — uk1al'e —uk1ala uprakoafoa  —upiakoaoa | (471)
p2aL2a p2aL2a 1 1
an%ala _p2a%a1a %ZFZa _IZQTZFQa
e
Jib flb —pivLoap fo _plbL2bf;b
N, = F1wl1p f1o _klbrlbf:lb P1vkay By f2n —p1bk2bﬁ2bf:2b ’ (4.72)
p2v L f1p pav Ly f1p Jon Jav
Py fiy —puEayfiy 2Ty fa  — 2y fo
Aqui M; e N; (j =1,2), sdo matrizes 4 x 4 obtidas das condi¢oes de contorno.
Usando-se as equagoes (4.67) e (4.70), encontraremos
[ACD) = 7] A0), (4.73)
onde T', dada por:
T = My *NyN; My, (4.74)

define a matriz transferéncia para o sistema hexagonal.
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Para obter a matriz transferéncia do sistema ciibico devemos seguir os mesmos passos

anteriormente vistos, ou seja, partindo das condigdes de contorno (a), (b), (c) e (d) apli-

cadas as solugoes (4.29) e (4.30), podemos obter semelhantemente as seguintes equagoes

matriciais
AN — A R(R)
Mj|A™) = Ni|B™),
1 An+1)\ ! (n)
M,|A™TY) = Ny|B™),
onde
I I Ly, 1 Ly, 7
Ly 1 —Li.fla o f2a . J2a
/ ! ! 7] / ! / -
u @1af1a U @1af1a Uu ®2af2a ' Oaq foq
M =
1 _ _ )
g ’fl / 7
anfla pZafla f2a f2a
/1. ! /AN WAl Y AT
p2ak1af1a _anklafla k2af2a _k2af2a
L! L’
L/ _L/ ~2b __72b
1b 1b pIQb p’%
, O O1 O O
Nl - / / ’
Doy Doy 1 1
Ezzb oy / _ Ezzb o/ / Ezzb I/ _ Ezzb L/
c... P2v "1 c... P2o510p gkab gmkzb
L L
/ _L/ 2a __2a
1b la p'2a pfga
/ / / /
, u @la u @la u @ga Uu @2(1
M2 — , , y
Paa Paq 1 1
;o ;o / /
PoaR1a  —P2aR1a kQa _k2a
(§]
— L/ L/ —
L/ / _L/ / 2b £/ __Z2b 1
110 1.1 T fa T Ty
. O O O O
2 _ _ _
;g ’ogr 7 7
Pan 1o Payf1 fa fap
Exab oo 1 £ _ Eazb o L 1 Exab I L1 _ Eazb I £
Pk Sl — Pk RS — 2Ry [
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(4.76)

(4.77)

(4.78)

(4.79)

(4.80)



Aqui usamos os seguintes fatores:

/ 6i4a (4 81)
pa B C44agzza’ '
/o 6:2E4b (4 82)
Po C44b€zzb ’ .
u’ = C44a/C44b; (483)
/ €x4a
= ) 4.84
la C44a ( )
/ €zx4a
= 4.85
2a €rra ) ( )
€z
Py = =, (4.86)
Ezzb
Py = =2, (4.87)
C'44b
f1a = exp(iki,a), (4.88)

faa = exp(iky,a),

(
f{b = eXp(“ﬁbb)? (4.90)
(

for, = exp(ikbyb), 4.91)
T'a = exp(—ik,a), (4.92)
['9a = exp(—ikh,a), (4.93)
?w = exp(—ikibb), (4.94)
721) = exp(—ik;bb), (4.95)
O10 = Lkiq + ¢uDas (4.96)
O = Lk, + @ph, (4.97)

O = 2L, + it (4.08)
On = S2Liy + 0.1h (499
2

A combinacao entre as equacoes 4.75 e 4.76 gera a relacao matricial que fornece a

matriz transferéncia para o sistema ctibico

T = M, ' NN 7' M;. (4.100)
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4.4 Espectro de Transmissao do Foénon

Como explicado anteriormente, para materiais piezoelétricos com simetria hexago-
nal (6mm) e cibica, as relagoes (4.6) e (4.7) produzem equagoes diferenciais acopladas
para os pares (u,,u,) (ondas de cisalhamento vertical) e (u,, ¢) (ondas de cisalhamento
horizontal), respectivamente, onde o tltimo acoplamento se deve diretamente ao tensor
piezoelétrico. Sob tais circunstancias, para obter o espectro de transmissao temos que
relacionar as amplitudes dos campos eldsticos num meio transparente (vicuo) z < 0 com
aquelas na regiao z > Lgpg, sendo Lgps o tamanho da estrutura quasiperddica, para
sucessivas aplicagoes da equagao (4.73) que relaciona as amplitudes A?** da onda eldstica

na camada n + 1 com aquelas A associadas com a n-ésima camada.

AIN GaN AIN GaN

Figura 4.1: Representacao esquematica da super-rede mostrando a geometria do sistema de
multicamadas quasiperiédicas consideradas neste capitulo como uma sequéncia alternada dos

constituintes AIN e GaN formando uma estrutura de Fibonacci.

A geometria de transmissao é mostrada na figura 4.1, onde o vetor de onda do fonon
faz um angulo 6 com a diregdo de crescimento da estrutura quasiperiédica (eixo z).
Reorganizando-se a equagao (4.73) e levando em conta as condigoes de contorno nas

interfaces z < 0 e z < Lgps [80], podemos escrever:

Ar Apt

AD At
*l=bp'D| | (4.101)

5 Ag*

At An
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onde

Thw T Tz O
Toy Thy T 0

D o1 Too Tas | (4.102)
T3 T3y T33 0

T41 T42 T43 -1

D = (4.103)

(a] (@) — (ew]
(a] — o (a]
|
o3
=

o o O =

Resolvendo a equagao matricial (4.101) podemos obter algebricamente o coeficiente de

transmissao na forma:
n+1 |12
AT

T'="———.
| AT 2

(4.104)

Neste capitulo bem como no proximo usaremos a relacao 4.104 para a obtencao dos

espectros tedricos de transmissao do fonon actstico na superrede exibida na figura 4.1.

78



4.5 Resultados Numéricos

Apresentamos agora os resultados numéricos de nossas simulagoes para a trans-
missao do fonon acustico através da estrutura quasiperiodica formada por multicamadas
piezoelétricas ctibicas e hexagonais constituidas pelos nitretos AIN/GaN. Os parametros
fisicos usados para os nitretos sao os mesmos usados no capitulo anterior, ou seja:

(i) para o AIN: wro g, = 113.02, wro g, = 83.13, e = 4.68, p = 3.32, Cyy = 2.00,
esa = 1.46 e e;5 = 0.60;

(ii) para o GaN: wro g, = 94.06, wro.p, = 73.22, €5 = 5.29, p = 6.25, Cyy = 1.54,
exqs = 0.73 e e,5 = 0.49.

Nestes parametros, as freqiiéncias estao em unidades de meV, os termos elasticos
estao em unidades de 10" N/m? os termos piezoelétricos em unidades de C/m?, e as
densidades em unidades de 103kg/m?. Representamos aqui a espessura da camada AIN
por a = 10nm , e a razao a/b = 0.5. Novamente, como no capitulo anterior, usamos a
freqiiéncia reduzida w/€ com 2 = vy /a em vez de w simplesmente (esta escolha simplifica
bastante os nossos calculos numéricos).

O espectro de transmissao mostrado na figura 4.2a apresenta uma acao filtrante dos
fonons ao redor da freqiiéncia reduzida w/Q = 2.375, correspondendo a um gap proibido
(stop band). Além disso, a estrutura é transparente ao fonon (o coeficiente de transmissao
é préximo ou igual a 1.0) para vdarios valores da freqiiéncia reduzida. A condi¢ao de
transparéncia implica que as camadas A (AIN) e B (GaN) sao equivalentes do ponto de
vista da onda. Além disso, os espectros de transmissao tem uma propriedade de escala
notavel com respeito ao nimero de geracao da seqiiéncia de Fibonacci. Para entender tais
propriedades de escala, consideremos a figura 4.2b, que mostra o espectro de transmissao
éptico da figura 4.2a para uma regiao de freqiiéncias reduzidas 1.38 < w/Q) < 2.48. Este
espectro é o mesmo, mostrado na figura 4.2c¢, para uma representacao da décima quinta
geragao (987 camadas) da seqiiéncia quasiperiédica de Fibonacci (isto é, o espectro é
recuperado a cada cinco geragoes de Fibonacci), para uma gama de freqiiéncias reduzidas
por um fator de escala f aproximadamente igual a 10 (2.852 < w/Q < 2.946). Assim,

f dé a mudanca de escala do vetor de onda actstico entre os espectros T'[S;] e T[S} ys],
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sendo S; a j-ésima geracao da seqiiéncia de Fibonacci. De fato, para a vigésima geragao,
que possui 10946 camadas e cujo espectro é mostrado na figura 4.3, temos novamente
um notavel padrao auto-similar surgindo novamente na regiao de freqiiéncias 2.979 <
w/Q < 2.998, que é reduzida por um fator de escala igual a f? (aproximadamente 100).
Conseqlientemente, a quasi-localizacao da onda actstica nas multicamadas fononicas de
Fibonacci é demonstrada pela auto-similaridade dos coeficientes de transmissao dados
pelas condicoes de fronteiras vistas.

Analogamente, o espectro de transmissao dos fonons acusticos com incidéncia normal
para a décima geracao da seqiiéncia de Fibonacci, como uma funcao da freqiiéncia reduzida
w/), é mostrado na figura 4.4a, para a simetria ctibica. Podemos constatar o aparecimento
de duas regioes de filtragem para os fonons nos seguintes intervalos de freqiiéncias reduzida
1.249 < w/Q < 1.40 e 2.585 < w/Q < 2.710, definindo assim dois “stop bands”. Como no
caso da simetria hexagonal, o espectro de transmissao do fonon é transparente a varias
freqiiéncias reduzidas, com as mesmas propriedades notaveis de escala com respeito ao
nimero de geracao da seqiiéncia de Fibonacci. Isto pode ser visto na figura 4.4b, que
mostra uma ampliacao éptica do espectro de transmissao visto na figura 4.4a para uma
regido de freqiiéncias dado pelo intervalo 1.10 < w/Q) < 1.46. Como é descrito na figura
4.4c, o espectro repete-se a cada cinco geragoes de Fibonacci, isto é, o espectro mostrado na
figura 4.4b ressurge a cada cinco geracoes por um fator de escala de 10. Isto é percebido
olhando-se a regiao de freqiiéncias 1.622 < w/Q2 < 1.660 na figura 4.4c, e também, a
figura 4.5 que mostra a ampliacao éptica da vigésima geragao de Fibonacci na regiao de
freqiéncias 0.9137 < w/Q < 0.9164.

Para o caso de incidéncia obliqua, a figura 4.6 mostra um espectro totalmente diferente
do caso da simetria hexagonal. O espectro de transmissao mostra agora uma estreita ban-
da proibida (“stop band”) para um angulo de incidéncia de 10° (linha cheia) para o valor
de freqiiéncia reduzida w/€2 = 1.65. Esta estreita banda proibida desenvolve-se dentro de
uma banda mais larga, com o aumento do angulo de incidéncia, alcancando uma regiao
de freqiiéncias 1.5 < w/§) < 1.65 para o angulo de incidéncia de 45° (linha pontilhada).
Observamos também o surgimento de uma nova banda proibida também estreita na figura
4.6 na regiao de baixa freqiiéncia para w/{2 = 0.409. Bastante interessante, é que agora

a estrutura nao é mais auto-similar, indicando que a transmissao do fonon é bastante
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sensivel ao angulo de incidéncia.

Por outro lado, a simetria ctbica, mostra o espectro de transmissao, como no caso
da incidéncia normal, dois “stop bands”para diferentes regioes de freqiiéncias, e distintos
angulos de incidéncia. Para regioes de baixa freqiiéncia (descrito na figura 4.7) vemos uma
estreita regiao com w/€) = 0.572 para o angulo de incidéncia de 45° (linha tracejada), e
w/€2 = 1.648 para § = 10° (linha cheia).

Para uma melhor compreensao da dependéncia angular do espectro de transmissao,
mostramos na figura 4.8 a dependéncia angular do espectro de transmissao do fonon na
estrutura fononica para a sétima geracio de Fibonacci com uma funcao do sin?(6), para
um valor fixo da freqiiéncia reduzida w/Q2 = 1.0, considerando as duas simetrias: hexag-
onal (linha cheia) e cibica (linha tracejada). Esta dependéncia angular da transmissao
do fonon para uma freqiéncia fixa proporciona uma informacao complementar acerca
das caracteristicas vibracionais do fonon no sistema de multicamadas quasiperiédicas. A
simetria hexagonal (linha cheia) apresenta um suave contorno para o espectro de trans-
missao, com dois ligeiros picos (bandas proibidas) para w/Q = 0.335 e 0.980. Comparado
com o caso hexagonal, a simetria cibica (linha tracejada) apresenta trés regides de pico
para a transmissao, indicando possiveis ressonancias. Ambas as simetrias sao bastante
sensiveis a escolha dos angulos de incidéncia, com diferengas interessantes no comporta-
mento das transmissoes. A forte dependéncia do espectro de transmissao do fonons em
relagdo ao angulo de incidéncia é devido a presenca do “intermode Bragg reflection” [81],
alem do “intramode Bragg reflection” também apresentado no caso da incidéncia normal
[82]. Além disso, “intermode Bragg reflection” produz um gap de freqiiéncias para o es-
pectro dentro dos limites da zona de Brillouin da estrutura de multicamadas, quebrando
o padrao auto-similar presente no caso da incidéncia normal. Além disso, a opacidade
ou transparéncia da estrutura de multicamadas pode ser controlada usando um angulo
de incidéncia apropriado. Esperamos que os resultados obtidos neste capitulo sirvam de

ajuda a trabalhos experimentais na area.
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Figura 4.2: Espectro de transmissao do fénon actuistico para uma incidéncia normal na estrutura
quasiperiddica formadas por multicamadas fononicas de Fibonacci para a simetria hexagonal:
(a) o coeficiente de transmissao T como uma funcao da freqiiéncia reduzida w/€), com ) =
vr/a, para a décima geracao da seqiiéncia de Fibonacci; (b) o mesmo como em (a), mas agora
ampliamos o espectro na regiao de freqiiéncias 1.38 < w/Q < 2.48; (c) o mesmo que em (b),
mas para a décima quinta geracao da seqiiéncia de Fibonacci, ampliando o espectro na regiao

de freqiiéncias 2.852 < w/§) < 2.946.
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Figura 4.3: Ampliagio do espectro de transmissdo do fonon para a vigésima geracao da

seqiiéncia quasiperiédica de Fibonacci na regiao de freqiiéncias 2.979 < w/Q < 2.988.
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Figura 4.4: Espectro de transmissao do féonon actistico para uma incidéncia normal na estrutura
quasiperiédica formadas por multicamadas fononicas de Fibonacci para a simetria cibica: (a) o
coeficiente de transmissao T como uma funcao da freqiiéncia reduzida w/€2, com Q = vr/a, para
a décima geracao da seqiiéncia de Fibonacci; (b) o mesmo como em (a), mas agora ampliamos
o espectro na regiao de freqiiéncias 1.10 < w/Q < 1.46; (c) o mesmo que em (b), mas para a
décima quinta geracao da seqiiéncia de FibonacSCZil, ampliando o espectro na regiao de freqiiéncias

1.622 < w/Q < 1.660.
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seqiiéncia quasiperiédica de Fibonacci na regiao de freqiiéncias 0.9137 < w/Q < 0.9164.
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Figura 4.6: Espectro de transmissao do féonon acustico incidindo obliquamente na estrutura
fonoénica de Fibonacci para a simetria hexagonal na sétima geracao: (a) @ = 10° (linha cheia);

(b) 6 = 45° (linha tracejada).

0.8

0.6

0.4

0.2

0.0 : : ' : :
0.0 05 1.0 15 20

®/Q

Figura 4.7: 4-5 O mesmo que na figura 4-6, mas pra a simetria cibica.
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Figura 4.8: Espectro de transmissao para a sétima geragao de Fibonacci para a estrutura

fononica, como uma fungio de sin?(#), para um valor fixo da freqiiéncia reduzida w/Q = 1.0:

simetria hexagonal (linha cheia); simetria cubica (linha tracejada).

4.6 Conclusoes.

Em resumo, neste capitulo descrevemos o espectro de transmissao para o fonon
acustico que se propaga através de um cristal fononico semicondutor periddico e
quasiperiddico (tipo Fibonacci) usando um modelo tedrico que vai além da aproximagao
elastica continua. Além disso, consideramos o arranjo ou empilhamento das estruturas
semicondutoras hexagonal (wurtzite) e cibica (zinc blende) para os materiais GaN e AIN.
Nossos resultados sao de carater promissor e abrem caminho adicional para a construcao de
dispositivos fononicos explorando as propriedades sugeridas pelos “band-gaps” fononicos,
por exemplo, o potencial para projetar filtros de fonons para combinacoes adequadas dos

numeros de geracao das estruturas quasiperiédicas de Fibonacci. Surpreendentemente
descobrimos que os “band-gaps”fononicos sao bastante sensiveis a mudanca no angulo de
incidéncia, com uma diferenca bastante interessante nos espectros de transmissao.

A opacidade ou transparéncia pode ser controlada usando um angulo de incidéncia

apropriado, e acreditamos que as informacoes descritas neste capitulo estimularao

possiveis trabalhos experimentais neste tema especifico.
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A técnica experimental mais importante usada para a investigacao dos fonons é o
espalhamento de Brillouin, e de fato esta tem sido previamente aplicada com éxito para
os substratos do GaN do tipo high-quality e free-standing [83] como também os filmes
finos do GaN em substratos da safira [84].
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CAPITULO 5

Propagacao de Ondas Acusticas em Estruturas

Fononicas do Tipo Sélido/Liquido.

5.1 Introducao.

Como resultado dos recentes avangos nas técnicas de fabricacao, sistemas de multica-
madas com impressionante qualidade sao agora sintetizados considerando-se filmes finos
compostos por uma grande variedade de cristais. Eles formam uma nova classe intrigante
de materiais, em que suas propriedades macroscdpicas sao sujeitas ao desenho ou ao con-
trole das variacoes das espessuras ou composicoes dos filmes constituintes. Na realidade
algumas destas propriedades podem ser tinicas para a estrutura de multicamadas, gerando
assim um novo modo de descobrir suas modernas caracteristicas[85].

Além das propriedades eletronicas e opticas destes sistemas de multicamadas, existe
um crescente interesse no estudo das suas propriedades vibracionais, com varias ordens
de empilhamento periédico, quasiperiodicos e randomico, investigadas teoricamente e ex-
perimentalmente [86, 87, 88, 89]. Por exemplo, o funcionamento de diversos sistemas
modernos de comunicagao acustico-eletronicos exigem o confinamento da luz e das ondas
sonoras, que alteram fortemente as caracteristicas do espalhamento Brillouin [90]. Além
disso, a reflexao de Bragg ocorre quando a periodicidade é comparavel aos comprimentos
de onda, permitindo assim gaps de freqiiéncias (“stop bands”) para a rela¢ao de dispersao
do fonon. Assim, eles exibem uma acao filtrante para os fonons nas regices de “stop
bands”levando as freqiiéncias permitidas a entrarem em bandas continuas separadas por

gaps proibidos.
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Embora a estrutura de bandas seja a assinatura para a fisica do estado sélido, como
¢ bem conhecido usando uma aproximacao quantica para o espectro de energia para
elétrons em potenciais peridédicos [91], o mesmo fenémeno ocorre, em principio, para ondas
planas do tipo, acusticas, eletromagnéticas e oceanograficas. Por exemplo, a existéncia de
regioes de freqiiéncias proibidas para a propagacao da luz e a emissao optica resultante do
espalhamento de Bragg para ondas eletromagnéticas em sélidos cristalinos, denominados
“band gaps”fotonicos, tem permitido um grande nimero de analogias com as propriedades
eletronicas para a fisica de semicondutores.

A técenica de microestruturacao para materiais épticos de alta qualidade disponiveis
atualmente dao uma notavel flexibilidade na fabricacao dos chamados cristais fotonicos,
resultando na ligacao da relagao de dispersao eletromagnética e o modo estrutural aproxi-
madamente conveniente a cada necessidade, abrindo uma nova perspectiva para ambos os
fundamentos e interesses praticos [92, 93, 94]. A comparacao entre fétons e fonons sugere
a consideracao de compostos elastico periddicos de dois ou mais materiais vibracionais,
denominados cristais fononicos ou redes fononicas. Para uma modulacao adequada das
propriedades dos materiais eldsticos constituintes, os gaps de freqiiéncias proibidas (“stop
bands” acisticos) que se estendem por toda a zona de Brillouin, podem ser percebidos.

Uma possivel aplicacao de tais cristais fononicos é a construcao de filtros para fonons
ou isoladores térmicos, selecionando os fonons espalhados nas regides de freqiiéncias de-
sejaveis, bem como uma variedade de dispositivos épticos e actisticos baseados em fonons
usando uma ou miltiplas estruturas de super-redes [95, 96, 97]. Para investigar as es-
truturas de banda acusticas destes materiais, experimentos envolvendo transmissao de
ultra-som no volume e na superficie das estruturas tem sido realizados [98, 99, 100, 101].
A dimensao dos cristais fononicos utilizados nos experimentos sao da ordem de milimetros
e uma estrutura composta é fabricada perfurando em um substrato solido uma rede
periédica de cilindros. Estas simples estruturas devem ter um vacuo ou buracos cilindricos
contendo ar. Intuitivamente, estes buracos devem espalhar fortemente a onda actstica,
e a transmissao do ultra-som através desta estrutura deve ser pequena ou até mesmo
proibida de atravessar grande parte dos cilindros. Outra estrutura interessante é aquela
em que tais cilindros sao enchidos com um liquido ou um polimero de baixo ponto de

fusao [102]. Por outro lado, do ponto de vista tedrico, uma das mais eficazes ferramentas
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matematicas para o estudo analitico de diversos fenomenos envolvendo ondas em meios
compostos por camadas ¢ o método da matriz transferéncia baseada no formalismo de
Bloch.

Contudo, os efeitos dos cédlculos analiticos diretos tornam-se um pouco complicados
uma vez que a dimensao da matriz transferéncia obtida é superior 2 (isto se deve aos efeitos
dos modos acoplados). Ocorre, adicionalmente, uma mistura sagital dos modos actsticos
numa simetria plana para meios elasticos puramente estratificados, ou cisalhamento hor-
izontal (SH) para a propagagdo de ondas na presenca de acoplamento eletromecanico.
O tratamento tedrico nestes casos é basicamente numérico, com os resultados analiticos
restritos a obtencao da relacao de dispersao de Bloch da equacao caracteristica para o
propagador matricial, considerando-se que o calculo analitico direto desta relacao foi dis-
cutida sob certas aproximagoes bastantes restritivas e suposigoes.

Acreditamos que este assunto é de importancia pratica nao sé por se poderem ajustar
as estruturas de bandas do cristal fononico, mas também porque se podera, assim, con-
trolar o comportamento da propagacao de ondas elasticas intencionalmente introduzindo
a quasiperiodicidade. Novamente empregamos neste capitulo a técnica da matriz trans-
feréncia que simplifica bastante nossos calculos tedéricos. Como foi feito no capitulo anteri-
or, vamos usar esta matriz transferéncia obtida para calcular os coeficientes de transmissao
como uma funcao de seus elementos, bem com também escrever os expoentes de Lyapunov
para a nossa estrutura fononica periddica e quasiperiodica de Fibonacci. Neste capitulo
investigaremos como o fato da auséncia da componente transversal do vetor deslocamen-
to @ nos liquidos [103] que sao um dos constituintes da nossa super-rede influencia na

propagacao da onda acustica.
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9.2 Modelo Tedrico para o Sistema Sdélido com Simetria

Cubica.

O nosso modelo neste capitulo é baseado na figura 5.1 onde investigamos o efeito da
propagacao de uma onda acustica pelo interior de um super-rede quasiperédica bindria
de Fibonacci do tipo - - -Quartzo/Argonio - -- cercada por um substrato que pode ser um
meio transparente a luz (vdcuo). Para descricao do meio sélido (quartzo) vamos usar a

equagao de movimento do meio eldstico que compoe o cristal com uma certa simetria[104]:

82’&' 82uk

J
Z = 1
e~ Cingan (5-1)

onde os indices ¢, j, k e [ assumem as componentes cartesianas x,y ou z, Cyjp € 0 tensor
eldstico de quarta orden, p ¢ a densidade do sélido cristalino em estudo e u; ¢ o deslo-
camento elastico ao longo dos eixos coordenados r; e r;. Queremos obter duas equagoes
diferenciais acopladas para o par (u,u,) que é o mais conveniente para o nosso estudo
pelo simples fato de que o liquido nao permite a existéncia da componente u, e isso acar-
retaria problemas nas condigoes de contorno eldsticas sélido/liquido. Devemos notar que
a equagao de movimento 5.1 é uma soma de Einstein sobre todas as componentes possiveis
dos envolvidos, sendo, portanto 1util para o sistema ciibico o uso da forma matricial do

tensor elastico :

Cljrr = (5-2)
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A forma matricial anterior juntamente com a equagao 5.1 dé origem ao par de equagoes

diferenciais acopladas de segunda ordem para as componentes u, e u, mostradas abaixo;

9%u, 9%u, Pu,  O%u, 82uy 0%u,
Pop = Ch 92 + Cp|—— Oy + 5.2 |+ (Crz + C'44)[(9 9 8x82] (5.3)
0%u, 0%u, Pu,  0%u, Puy,  *u,
= 4
p o8 Ci— 522 —|—C44[ B + 9 ] (012+C44)[8 By + azax]’ (5.4)

lembrando que aqui nao levamos em conta a influéncia piezoelétrica que levaria a equagoes
diferenciais ainda mais complicadas. Assumindo que a onda se propaga no interior da
estrutura na direcdo x com uma velocidade de fase igual a w/q,, uma solu¢ao para a

equagao 5.1 na forma de ondas planas é escrita como:

u; = o exp(tkz)exp (ig,x —iwt), j=ux,y,2. (5.5)

onde o sao coeficientes que representam as amplitude dos campos para diferentes com-
ponentes. Substituindo a solucao representada pela equagao 5.5 no sistema de equagoes
diferenciais acoplados representados pelas equacoes 5.3 e 5.4 obtemos uma forma mais

simplificada deste sistema;

0*u 0%u 0%*u
2 T x z
—pW Uy = OHW + 044 82{2 + /\axaz, (56)
0%u, 0%u, 0%u,
—pwu, = Cj——mb 5.2 + Cyuy 97 + /\azax, (5.7)

onde A = (71 + Cyy. De maneira andloga ao que foi feito no capitulo 4 podemos resolver
uma equagao caracteristica envolvendo o sistema acima cuja solugao nao trivial (a solugao
trivial ndo nos interessa pois tal solugao equivale ao sistema em repouso) é obtida com o
determinante dos coeficientes sendo nulo. A solugao assim obtida é mostrada abaixo na

forma (note que omitimos o fator exp(ig,z));

uy, = L(k1)[A1exp(ikiz) — Agexp(—ik12)] + L(k2)[As exp(ikaz) — Agexp(—ikoz]h.8)

u, = Ajexp(ikiz)+ Ayexp(—ikiz) + Asexp(iksz) + Ayexp(—ikyz). (5.9)

93



Quartz Ar

Z= Laps

Figura 5.1: Representacao esquematica mostrando a geometria do sistema de multica-
madas quasiperidédicas consideradas neste capitulo, como uma sequéncia alternada dos

constituintes sélido Quartzo e liquido Argonio formando uma estrutura de Fibonacci.

Nestas duas solugoes A; (s = 1, 2, 3, 4) s@o coeficientes desconhecidos que representam
as amplitudes dos campos elasticos é podem ser determinados por condicoes de contorno

;e ko= (k)2 onde

Cr+ @Gy @y A

ky = 5 (5.10)
e também,

2 2 —1 2 2 2 2 1/2
A = [(aqﬁqm +ar.7)” — 40| (5.11)
dr, = (w/UT) qz7 (512)
. = (w/vL) —q, (5.13)
L) = (Baik)/(dh. — kD). (5.14)

11

A = O+ Cy, (5.15)
a = )\2/(011044), (516)
vYo= 044/011. (517)

Nas equagoes acima, qr, € qr. representam respectivamente a componente z do vetor
de onda elastico k e a componente longitudinal deste mesmo vetor, correspondendo as

velocidades transversal vy e longitudinal vy, para a onda elastica cujas expressoes analiticas
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530 vr = (Cu/p)/? e vy, = (C11/p)"/? obtidas diretamente nos célculos.

9.3 Modelo Tedrico para o Sistema Liquido.

O célculo das solugoes u, e u, na camada liquida (Ar) (lembrando que u, = 0 no
liquido pois este ndo suporta cisalhamento nesta diregao) é realizado partindo da equagao

de Euler da fluido dinamica expressa em termos do deslocamento eldstico no meio liquido

[105]:

4
—p?i — [pv? —iw(C + gn)]V(V ) —iwnV x Vxa = 0, (5.18)

onde ¢ e 7 representam a viscosidade no volume do liquido e o cisalhamento no mesmo
respectivamente, e vy, = \/m é velocidade longitudinal da onda acustica. Esta forma
da equacao de Euler ignora qualquer ligacao entre o calor ou a densidade de entropia,
que sao somente importantes quando consideramos o espectro de flutuagao de densidades
do fluido. Observe também que aqui nao consideramos a componente transversal da ve-
locidade no liquido vy ja que este nao a admite. Considerando-se novamente solugoes do
tipo onda plana, a substituicao da equacao 5.5 na equacao 5.18, resulta no fato de poder-
mos reescrevé-la na forma de duas equagdes diferenciais acopladas (sistema de equagoes)

usando as expressoes para os operadores diferenciais V(V - @) e V X V x

4 0% 0%u 0%*u 0%*u
_ 2 o 2 . = Y Z1 z x _
P — [ — (¢ + )+ o] il 5~ T} = o, (5.19)
4 0%u, O%u, Pu,  0%u,

2 . 2 = - . _
pwus = [pv —w(C+ gl + 57 —wnlg == = =] 0. (5.20)

Para a resolucao deste sistema de equacoes diferenciais empregamos a mesma técnica
usada no capitulo 4, de sorte que a solu¢do encontrada para o par (ug,u,) é neste caso

para o liquido dada por

u, = DBiexp(ilz)+ Byexp(—iLz)], (5.21)

u, = Bsexp(iLz)+ Byexp(—ilLz). (5.22)
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onde By (s = 1, 2, 3, 4) podem ser determinados via condigdes de fronteira , e

L2 = qi—qi) (523)
, 4
qp = p/(pg —iw(C+3n). (5.24)
As expressoes para o tensor de stress na interface da camada liquida serao usadas nas

condigoes de contorno e possuem a forma abaixo [106]:

3ui i (9u])
8xj 8:(:1 )

. 2 . ,
0ij = [pvi, — iw(( = ?n)]V U5 — dwn( (5.25)

5.4 Matriz Transferéncia para o Modelo.

Consideramos neste capitulo uma super-rede binaria do tipo /Quartzo/Ar - - /vécuo.
A célula unitaria possui uma espessura L = a+b , onde a é a espessura da camada formada
pelo Quartzo e b a espessura da camada liquida Ar. Para os modos de volume da super-
rede, as solugdes das equagoes de campo acoplado, definidas pelas equagoes (5.8), (5.9),
(5.21) e (5.22) juntamente com as condigoes de contorno eldsticas para n-ésima célula
unitdria, isto é, nas interfaces z = nL + a (Quartzo/Ar) e z = (n + 1)L (Ar/Quartzo),
teremos:

(a) continuidade do deslocamento transversal u,:

L(k1) AT far — L(k1) A3 far + Lka) A5 fan — Lka) AT fan

B+ By, (5.26)
L(k)A? — L(k1) A} + L(k) AL — L(ks) AT = Bl'fy + B} f(5.27)

(b) continuidade do deslocamento u,:

AP foy + AT fu + A5 fao + AT fe = By + By, (5.28)

AT+ AT+ AT+ AT = BIf,+ B'f,. (5.29)

(¢) continuidade do tensor de stress o3:
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1Clhsa " 1Cua 7 ni1%Cuda " 1Cua 7 ,n
244 X1fa1A1Jrl + 244 lea1142+1 244 X2fa2f43Jr1+ - )(2]"1(12144+1 =
wnLBy —wnLBy + wnq, By + wng. By, (5.30)
1Caa 1Cua 1Caa 1Caa n
244 XlA? —l— 244 XlAg%XQAg + 44 2A4 —
wnLBY fy — wnLBY fy + wng, By f» + wnge By fo. (5.31)

(d) continuidade do tensor de stress oss:

iCllaklafalAgH_l - icllaklafalAg+1 + iOllakQafaQAgH_l - iOllakQafa2A2+1 =
iCHquB’f + iCllquB;L + iCllbLBg — Z'CH(,LBZ (532)

1C110k1, AT — 1C11ak16AS + 1Ch10k2, AS — iC110k2 A} =

iCi1v¢s foBY + iCiuvgo fo By + BLfy By — BLf,BY (5.33)

as seguintes defini¢oes sao vélidas para as condigoes de contorno acima (j = 1,2):

faj = €xp (ikjada) = 1/.faj> (
fo = exp(ildy) = 1/f, (

6 = iCiyp+ 2w, (5.
(

Xi = kjaL(kj )_QI-

ot

w W

(@) NG
~—_ = = ~~—

Podemos definir os kets envolvendo as amplitudes nas solugoes nas condicoes de fronteiras

em cada meio material, como

|AM)) = , (5.38)
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e de maneira similar, a expressio |B™) assume a mesma estrutura.

equagoes (5.26)a (5.33) gera duas relagoes matriciais da forma:

Ml‘A(n+1)> — Nl’B(n)>a
M2|A(")) — NQIB(”)>,
onde
L(kla)fal _L(kla)fal L(k2a>fa2 _L(k2a)fa2
Mlz | fal . f;al | faQ | .]ia2
ZCSM X1 fal zC§4a X1 fal 1034” X?fa? ZCSM X2fa2
Z‘Cfllaklafal iCllaklaf_al Z.C(llozk2afa2 Z'Cfllak2af_a2
€
1 1 0 0
0 0 1 1
le
wnl — —wnl wnqy wings
iCi1qe  1C110Gs L3 —LpB

A reuniao das

(5.39)
(5.40)

, (5.41)

(5.42)

Também consideramos no sistema de equacoes matriciais acima as matrizes:

L(ki,) —L(kia)  L(kos) —L(k24)
1 1 1 1
M,y = , . . . :
Z034”)(1 zCS“Xl ZCS““Xz %Xz
Z'Cllakla iCll(zkla iCllakQa iCllak2a
e
fv fo 0 0
0 0 fi
N, = ) f o
wnLfy —wnLfy wng.fo wng.fo
iCidefo 1C110qefs  LBfy —LBf

(5.43)

(5.44)

A combinagao do sistema de equagoes matriciais (5.39) e (5.40), da origem a relagao

que descreve as propriedades da n-ésima célula com as da sua subseqiiente via a matriz T
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(indicada abaixo) chamada matriz transferéncia. Na proxima segao discutiremos nossos
resultados numéricos, muito do que ja foi usado no capitulo anterior serd apenas citado

como por exemplo as expressoes para o coeficiente de transmissao e etc.

[ACHD) = T|AM), (5.45)

com

T = M; NNy ' M. (5.46)
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5.5 Resultados Numéricos.

Apresentamos agora os resultados numéricos de nossas simulagoes para a transmissao
do fonon actstico através da estrutura quasiperiodica formada por multicamadas consti-
tuidas dos materiais Quartzo/Ar. Os parametros fisicos usados sdo os seguintes:

(i) para o Ar[107): p=1.41,C;; =1.02, (=19 en=2.38;

(ii) para o Quartzo [108]: p = 2.65, Cyy = 58.2, Cgs = 39.9 e C12 = 70.0.

Aqui, as frequencias estao em unidades de kHz, os termos elasticos em unidades de
102 N/m?, os coeficientes de cisalhamento e viscosidade estdo em unidades de 10~ kg
m~!s™! e as densidades em unidades de 10® kg/m3. Representamos o espagamento do
quartzo que constitui a camada A pelo simbolo @ igual a 1 mm e a razao a/b = 1.0. A
incidéncia normal (f = 0) para o espectro de transmissao do fénon acustico como uma
fungao da freqiiéncia w para a segunda (AB), nona (89 camadas) e a décima primeira
(233 camadas) geragao do nimero de Fibonacci sao mostrados nas figuras 2a, 2b e 2¢
respectivamente. Nao existe qualquer “stop band”para o caso de duas camadas. Isto

é esperado ja que a estrutura neste caso nao é robusta o suficiente para suportar “stop

bands”. Sua transmissao é caracterizada por um espectro linear em torno de 7' = 0.8.

Observamos que até a sétima geracao (37 camadas) da seqiiéncia de Fibonacci nao
surge “stop bands”para o espectro de transmissao dos fonons transmitidos ao longo da
estrutura. Esta situacao serd mudada apenas a partir da oitava geracao do ntimero de Fi-
bonacci (55 camadas), com o surgimento de duas regioes de “stop bands”para a freqiiéncia
8.0 kHz< w <9.20 kHz e 17.31 kHz< w <18.45 kHz (veja a figura 5.3). Com o objeti-
vo de enfatizar o surgimento destas “stop bands”, mostramos o espectro de transmissao
quasiperiddico de Fibonacci na nona geragao (ver figura 5.2b). De fato, a partir deste
valor do ntimero de geragao podemos ver claramente a formagao de uma estrutura de
bandas para o espectro de transmissao com quatro “stop bands”e bandas de transmissao
para varios intervalos de freqiiéncias.

Uma analise detalhada da curva mostra que o espectro de transmissao apresenta uma

acao filtrante sobre os fonons em torno de duas amplas faixas de freqiiéncias, ou seja,
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8.0 kHz< w <9.2 kHz e 17.2 kHz< w <18.4 kHz e outras duas bandas um pouco mais
estreitas nas regioes 4.7 kHz< w <5.4 kHz e 14.1 kHz< w <14.8 kHz, o que corresponde
a um gap proibido (“stop band”), devidos a reflexdo de Bragg. Além disso, a estrutura
é transparente (o coeficiente de transmissao é igual a 1.0) para vérias freqiiéncias. A
condigao de transparéncia implica que as camadas A (Quartzo) e B (Ar) s@o ambas
equivalentes do ponto de vista da onda acustica. Observe que o aumento da freqiiéncia
reduz a propagagao do nimero de fénons na estrutura (“pass-band”), conforme pode ser
visto no grafico o aumento da espessura das bandas com o aumento da freqiiéncia. Na
figura 5.2c, que foi construida levando em conta a décima primeira geracao da seqiiéncia
quasiperiédica de Fibonacci, temos um espectro mais fragmentado com um nimero maior
de bandas e “pass-bands”caracterizando um perfil de informagao mais rico. Portanto, se
queremos ter um perfil bem definido para as bandas, precisamos ter um maior ntimero de
camadas.

Uma caracteristica notavel no espectro é que o “pass-band”na regiao de freqiiéncias
8.0kHz < w < 9.2kHz nao muda de uma geracao para a outra significando a inde-
pendéncia desta regiao com relacdo ao numero de geragao de Fibonacci. A figura 5.3
mostra com mais detalhe o perfil dos “stop bands”medidos para freqiiéncias em kHz co-
mo uma funcao do numero de geracao N, até a décima segunda geracao da seqiiéncia
de fibonacci (significando 377 camadas). Constatamos que, como esperado, os “stop
bands” apresentam um perfil fragmentado no espectro energético para grandes valores de
N, com uma indicacao de maior localizacao dos modos devido a competicao entre as or-
dens aperiddicas de longo alcance, que é induzida pela quasiperiodicidade da estrutura,
e a desordem de curto alcance, cuja importancia depende criticamente do comprimento
total da estrutura.

Para estudarmos este efeito, uma analise quantitativa serd feita considerando agora o
comportamento dos chamados expoentes de Lyapunov, que é a taxa exponencial média
de convergéncia ou divergéncia do sistema em estudo, e também uma medida do grau de

desordem dos sistemas dinamicos[109]. E é definido por:

ww) = 55 Wf|Th (W), (5.47)



sendo Ty (w) o coeficiente de transmissao para a N-ésima geragdo de Fibonacci. Estes

expoentes para sistemas desordenados se relacionam com o comprimento de localizagao

Aw) por [110]

M) = [ 1im ()] - (5.48)

N—o0
mostrado como uma funcao da freqiiéncia w na figura 5.4 para trés geragoes da seqiiéncia
de Fibonacci. Nesta figura a linha cheia representa o caso peridédico (para o nimero de
geracao de Fibonacci N = 2), enquanto que a linha pontilhada representa a nona geragao
de Fibonacci e a linha tracejada e pontilhada representa a décima primeira geracao da
sequiencia quasiperiodica de Fibonacci. Podemos observar que as bandas de transmissao
nos espectros tornam-se cada vez mais fragmentadas com o aumento do niimero de geragao
de Fibonacci. Esta caracteristica esta intimamente ligada a natureza localizada dos auto-
estados dos fonons na cadeia desordenada, e reflete o nimero de “passbands”em cada
estrutura (quando o fator de localizagao é zero, os intervalos de freqiiéncias correspon-
dentes sao conhecidos como “passbands”). Para o caso periédico (N = 2) nao se verifica
“passbands”no intervalo de freqiiéncias consideradas, como era de se esperar, o que vemos
é uma simples reta paralela ao eixo das freqiiéncias. Aumentado-se o nimero de geracao de

¢

Fibonacci até N = 11, o nimero de “passbands”aumenta drasticamente, surgindo “pass-
bands” para os intervalos de energia 6.73 kHz< w <7.72 kHz, 4.02 kHz< w <4.54 kHz e
2.29 kHz< w <2.68 kHz. Além disso, é importante ressaltar que a presenca de correlacoes
de longo alcance na distribuicao desordenada, demonstra ser um possivel mecanismo para
induzir deslocaliza¢ao em sistemas de baixa dimensao [110]. No entanto, a presente cor-
relagao em nosso modelo nao ¢ forte o suficiente para produzir esta transigao de correlagao
induzida, assim, os estados estacionarios permanecem todos localizados no nosso modelo.

Para uma melhor compreensao da dependéncia do espectro de transmissao em relagao
ao angulo de incidéncia 6, mostramos duas figuras 5.5 e 5.6. Na figura 5.5 mostramos
uma figura plotada para a sétima geracao da seqiiéncia quasiperidédica de Fibonacci para
trés diferentes angulos de incidéncia § = 5° (linha cheia), # = 10° (curva tracejada e
pontilhada) e § = 15° (linha pontilhada). Podemos notar nesta figura o claro surgimento

de uma regiao de freqiiéncias de “stop bands”para quase todo o intervalo de freqiiéncias

a medida que a incidéncia afasta-se da normal (curva pontilhada). Esta figura é interes-
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sante, pois mostra o surgimento de “stop bands”para uma geragao de Fibonacci que até
entdo nao possuia stop bands (caso da incidéncia normal). J& na figura 5.6 mostramos
a dependéncia angular para o espectro de transmissao do fonon para a sétima geragao
(linha cheia: trata-se da ultima geragao do nimero de Fibonacci que nao gera stop band)
bem como a oitava (linha pontilhada: a primeira geragao a gerar stop band) de Fibonacci
para a estrutura fonoénica como uma funcao se sin?(#), para um valor fixo da frequéncia
w =1.0 kHz. Esta dependéncia angular fornece informacoes complementares sobre as car-
acteristicas ressonantes dos fonons na estrutura de multicamadas quasiperidédica. O es-
pectro de transmissao, embora caracterizado por um suave contorno, ¢ fortemente sensivel
a escolha do angulo de incidéncia, principalmente quando surgem “stop bands”’no esbogo
do grafico para a transmitancia do fonon (linha pontilhada). A forte dependéncia do
espectro de transmissao sobre o angulo de incidéncia é devida a presenca do “intermode
Bragg refletion”, além do “intramode Bragg reflection” normal presente também no caso
da incidéncia normal. Além disso, o “intermode Bragg refletion” gera gaps de freqiiéncias
para o espectro no interior dos limites da zona de Brilouin para a estrutura de multi-
camadas, quebrando a possibilidade do espectro apresentar comportamento auto-similar.
Além disso, a opacidade ou transparéncia da estrutura de multicamadas pode ser con-
trolada usando um angulo de incidéncia apropriado, esperamos que os resultados obtidos

neste capitulo sirvam de ajuda a trabalhos experimentais na area.
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Figura 5.2: Espectro de trsnsmissao do fonon acistico para uma estrutura fononica de
multicamadas quasiperiédica de Fibonacci para a incidéncia normal (6 = 0): (a) a trans-
mitancia como uma funcao da freqiiéncia w, para a segunda geragao da seqiiéncia de
Fibonacci; (b) o mesmo que (a), mas para a nona geracao da seqiiéncia de Fibonacci; (c)

0 mesmo que em (a), mas agora para a décima primeira geragao.
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Figura 5.3: Distribuicao de “stop bands”de freqiiéncias para a transmissao do fonon

acustico como uma funcao do nimero de geragao quasiperiodica de Fibonacci N.
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Figura 5.4: Fator de localizacao para varias geragoes da seqiiéncia de Fibonacci. A linha
cheia representa a segunda geracao N = 2, enquanto que a linha pontilhada representa a
nona geracao e a pontilhada e tracejada representa a décima primeira geragao do niimero

de Fibonacci.
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Figura 5.5: Incidéncia obliqua da onda acustica na estrutura de multicamadas
quasiperiddicas de Fibonacci para trés diferentes angulos de incidéncia # = 5° (linha

cheia), # = 10° (curva tracejada e pontilhada) e § = 15° (linha pontilhada)
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Figura 5.6: Espectro de transmissao para a sétima geracao da estrutura de fibonacci, que
¢ a ultima geragao sem “stop bands” (linha cheia), e para a oitava geragao da estrutura de

Fibonacci, sendo esta a primeira geracao que possui stop band (linha pontilhada), como

uma funcao de sin?(#), para um valor fixo da freqiiéncia w = 1.0kH 2.
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5.6 Conclusoes.

Em resumo, descrevemos o espectro de transmissao para os fonons acusticos
propagando-se em uma estrutura fononica quasiperidodica de Fibonacci composta pelo
sélido cristalino (cristal de quartzo) e o liquido argonio (Ar). A dinamica dos fonons é
descrita pelas equagoes diferenciais acopladas dentro do modelo de aproximagao do campo
estatico. Mostramos que a super-rede quasiperiédica funciona com um filtro para fonons
nas regioes de stop bands, como foi indicado nas figuras 5.2 e 5.3. Aumentando o nimero
de geragao de Fibonacci (em principio a partir da oitava geragao), mais fonons em uma
camada (digamos a camada A) param nas bandas, podendo também ser transmitidos na
estrutura nao periddica, criando novos stop bands como pode ser visto na figura 5.3. O
espectro de transmissao, conseqiientemente, tem uma forte intensificacao, sugerindo a pos-
sibilidade de se construir melhores dispositivos acusticos. Podemos ajustar a freqiiéncia
do fonon e a largura dos seus stop bands alterando os materiais constituintes, isto é,
mudando o mismatch (desacordo) acustico entre as camadas constituintes (por exemp-
lo, substituindo o cristal de quartzo por outro material liquido). Além disso, a nitidez
do espectro de transmissao para a estrutura de multicamadas de Fibonacci, poderia ser
utilizada para gerar ou detectar fonons de alta freqiiéncia termicamente excitados.

Experimentalmente, fonons ou o ultra-som sao geralmente lancados na forma de um
pulso ou pacote de ondas planas monocromaticas estudadas teoricamente. Assim para
uma verificagao experimental dos espectros de transmissao previstos e mostrados aqui, é
importante analisar o comportamento de pulsos ou pacotes de fonons que sao fonons em
intervalos finitos de freqiiéncias (incluindo uma freqiiéncia ressonante) e nao a de uma
unica freqiiéncia do fonon. Outra possibilidade para verificar nossos resultados é usar um
método de pulso de luz de picosegundos ou a técnica de imagens de ultra-som.

Concluindo, calculamos o espectro de transmissao e a distribuicao de stop bands de
fonons acusticos propagando-se em uma super-rede quasiperiddica fononica constituida
pelo sélido cristalino Quartzo e pelo liquido (Ar). Esperamos que nossos resultados possam
abrir uma perspectiva adicional para os dispositivos fononicos explorando as propriedades

dos band gaps fononicos.
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CAPITULO 6

Propagacao de Ondas Acusticas em Estruturas

Fononicas do Tipo Liquido/Liquido.

6.1 Introducao.

Desde muito cedo os materiais liquidos tem sido estudados de modo exaustivo, sendo
muitos trabalhos publicados sobre o assunto nas décadas de setenta e oitenta. Atual-
mente, podemos notar na literatura um grande nimero de publicagoes sobre o tema
[111, 112, 113]. O sucesso da aplica¢do da técnica de ultra-som Doppler na investigacao

da propagagao de ondas actsticas em liquidos sdo usados neste processo[114].

Além disso, observa-se um estudo crescente dos chamados cristais fononicos que sao os
analogos dos cristais fotonicos para as ondas eletromagnéticas. Nestes materiais o com-
primento de onda da onda acustica é da mesma ordem de grandeza que os espagamentos
dos arranjos ordenados do tipo peridédico e quasiperiédicos, dando origem aos fenomenos
de difracao e reflexdo de Bragg e também o surgimento dos “stop bands”fononicos (nos
espectro transmissao) que sao regioes de filtro para a onda eldstica incidente na estrutura
peridédica e quasiperiodica. Estes “stop bands”dependem fortemente do tipico arranjo
ordenado. Um experimento bastante interessante envolvendo tais estruturas fononicas é
realizado incidindo uma onda ultra-sonica em uma estrutura composta por cilindros de
ago imersos em liquido [115].

Atualmente muitos estudos envolvendo a propagacao dos fonons acusticos nas

chamadas estruturas periddicas e quasiperiddicas fononicas ainda despertam interesse
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[116, 117], pelo simples fato de que em tais estruturas surgem os “band gaps”fononicos
(regides no espectro) por onde o fénon acustico ndo pode se propagar. Estes tipos de
estrutura artificiais podem ser usadas em aplicagoes industriais, como na construcao de
filtros ou dispositivos de isolamento acustico dos ruidos indesejaveis.

Os liquidos em geral, bem como qualquer estrutura eldstica, possuem modos coletivos
de vibracao que se estendem por todo o limite do sistema, podendo ser descritos pela
teoria classica da elasticidade em que o sistema é tratado como um continuo que possui
constantes elasticas. Assim, nos liquidos, ocorre o surgimento acentuado dos modos lon-
gitudinais que sao sempre observados mediante as técnicas de ultra-som ou por meio de
técnicas de espalhamento inelastico. No entanto, os modos transversais geralmente nao
sao detectados pelo ultra-som nos liquidos (isto se deve ao baixo cisalhamento), podendo
surgir tais modos em regices de frequéncias da ordem de THz [118].

Neste capitulo resolvemos a equacgao de Euler da fluido-dinamica no volume da célula
unitaria liquida composta dos matérias metalicos Hg e Ga (na temperatura ambiente) que
compoe a nossa super-rede periddica e quasiperiédica de Fibonacci. Como foi descrito
nos capitulos anteriores, desenvolveremos os calculos analiticos com o objetivo de obter a
matriz transferéncia (neste caso de dimensdo 2x2) calculada com o auxilio das condigoes
de fronteiras elasticas nas interfaces da super-rede. Esta matriz relaciona as amplitudes
dos campos eldsticos presentes no meio liquido I (Hg) com aqueles presentes no meio
liquido II (Ga) de tal maneira que, toda a informacao eldstica que se propaga através da
super-rede é descrita por tal matriz, cujo determinante deve ser igual a unidade (matriz
unimodular).

A matriz transferéncia pode ser multiplicada N vezes reproduzindo o que chamamos
de seqiiéncia de Fibonacci para a multiplicacao matricial, onde N é o nimero de geracao
da seqiiéncia. A taxa de transferéncia de energia durante o crescimento da estrutura de
Fibonacci, é calculada usando a chamada matriz de transmisividade que é obtida da matriz
transferéncia fazendo consideragoes a respeito das amplitudes dos campos de entrada e
saida da estrutura. Investigaremos também os espectros de transmitancia e o possivel
surgimento dos “stop bands”fononicos bem como a andlise dos expoentes de Lyapunov
discutidos no capitulo anterior. Esperamos que este assunto seja de importancia pratica,

nao s6 pelo fato de podermos ajustar as estruturas de bandas do cristal fononico, mas

109



também pelo fato de podermos controlar a propagacao de ondas elasticas intencionalmente

introduzindo a quasiperiodicidade.

6.2 Modelo Teérico para o Sistema Liquido.

O nosso modelo neste capitulo é baseado na figura 6.1 onde investigamos o efeito da
propagacao de uma onda acustica pelo interior de um super-rede quasiperddica binaria
de Fibonacci do tipo - - -Hg/Ga - -+ cercada por um substrato que pode ser um meio

transparente a luz (vicuo).

Hg Ga

Z= Lops

Figura 6.1: Representacao esquematica mostrando a geometria do sistema de multica-
madas quasiperiddicas consideradas neste capitulo, como uma sequéncia alternada dos

constituintes liquidos Hg e Ga formando uma estrutura de Fibonacci.

Neste capitulo vamos detalhar o calculo das solucoes u, e u, nas camadas liquidas
(Hg) e (Ga) (lembrando que u, = 0 no liquido pois este nao suporta cisalhamento nesta
dire¢ao). Ele serd realizado (como discutido anteriormente) usando-se a equacao de Euler

da fluido dinamica expressa em termos do deslocamento elastico no meio liquido:

4
—pw?ii — [pv: —iw(( + gn)]V(V 1) —iwnV x Vxua = 0. (6.1)
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Aqui ¢ e n representam a viscosidade no volume do liquido e o cisalhamento no mesmo
respectivamente, e vy, = \/m ¢é velocidade longitudinal da onda actstica.

Esta forma da equacao de Euler ignora qualquer ligacao entre o calor ou a densidade
de entropia, que sao somente importantes quando consideramos o espectro de flutuacao
de densidades do fluido. Observe também que aqui nao consideramos a componente
transversal da velocidade no liquido vr; ja este nao a suporta.

Admitindo novamente solucoes do tipo onda plana, a substituicao da equacao 5.5
na equacao 5.18, resulta no fato de podemos reescreve-la na forma de duas equagoes
diferenciais componentes acopladas (sistema de equagdes). Usando as expressdes para os

operadores diferenciais V(V - 4) e V x V X @ em fungao de suas coodenadas cartesianas,

teremos:
-0 Ou, Ou, Ou,
V(V- 1) = za—x[&r + o + aZ] +

@g[auu% n 8uz} n
Toytor ™ oy 82

~ 0 Ouy, Ouy, Ou,

kﬁ[ax * dy 0z ), (6.2)

e

VxVxi = i[—(————)— —(—=— —

Substituindo as duas relagoes acim na equagao de Euler (equagao 6.1) levando-se em

conta o fato (u, = 0) teremos o sequinte sistema de equagoes diferenciais:

) y 4 - O%u, O%u, o 0%u,  O%uy,
- 2 — - - - - 4
I 4 Pu  Pug, o Puy Pug,
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onde juntamente com as solugoes tipo onda plana (equagoes 4.6 e 4.7) podemos construir

o seguinte sistema

2 2

P o p la @ N
_(E)L Uy + ($)quuz + quKuZ — ﬁqxux = 0, (6.6)
Py 2 P 2 a7 2 _

Para resolver este sistema de equacoes diferenciais, empregamos a mesma técnica usada

no capitulo 4 rescrevendo o sistema acima numa forma matricial;

Dx = 0, (6.8)
onde
Qo
D 11 Q12 7 (6.9)
Qo1 Qg2
com
pL? ¢
K @K
ap = e ) — 5 (6.11)
K¢ | 47K q,
Qg = 2 + 7 (6.12)
P 5, o GG
(6.14)

Desprezando os efeitos do vetor de onda transversal ¢r, a matriz D assume a forma

D’ indicada abaixo:

: (6.15)



onde a solugao da equacgao caracteristica é obtida quando det(D”)=0. Assim

p2 L2
774

LS
-

(—q7 + K?) 0. (6.16)

Resolvendo-se a relacao acima em termos de K obtemos K = +L. Logo a solucao

geral para o par (u, u,) no nosso modelo é:

Uy = @z|Arexp(ilz) + Agexp(—ilz)], (6.17)

u, = L[Ajexp(iLz) — Agexp(—iLz)]. (6.18)
onde os coeficientes A [s = (1, 2)] podem ser determinados via condigoes de fronteira , e

L = q;—aq, (6.19)

o= (o~ iw(C+ 50) (6:20)

6.3 Matriz Transferéncia.

Consideramos neste capitulo uma super-rede bindria do tipo /Hg/Ga - --/vacuo. A
célula unitaria possui uma espessura L = a+b , onde a é a espessura da camada formada
pelo Hg e b a espessura da camada liquida Ga. Devido a simplicidade do nosso modelo
usaremos apenas as continuidades das componentes u, e u, nas interfaces da n-ésima
célula unitéria, isto é, nas interfaces z = nL+a (Hg/Ga) e z = (n+1)L (Ga/Hg). Assim:

(a) continuidade do deslocamento transversal u,:

AP+ AT f, = BY + B, (6.21)

At + Ay = BUfy+ Bl f. (6.22)

(b) continuidade do deslocamento u,:

Lap[AT" fo— A3 fa] = By — By, (6.23)
LAY — A3] = Bify — B3 fi. (6.24)
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As seguintes definigoes sao validas para as condigoes de contorno acima :

fo = exp(iLa) =1/f,, (6.25)
fo = exp(iLb) = 1/f, (6.26)
Lw = Lo/Ls. (6.27)

Podemos definir os kets envolvendo as amplitudes nas solugoes nas condicoes de fronteiras

em cada meio material, como

|AM)) = : (6.28)

e de maneira similar, a expressio |B™) assume a mesma estrutura. A reuniio das

equagoes (6.21)a (6.24) gera duas relagoes matriciais da forma:

M|APHDY = Ny | BM), (6.29)
My|A™) = Ny|BM), (6.30)
onde
Ja fa
M1: 5 (631)
Labfa Labf_a
(§]

1 1
Ny = , (6.32)
1 -1
1 1
My = , (6.33)
Loy Lap



Ny = . (6.34)

A combinacao do sistema de equagdes matriciais (6.29) e (6.30), d4 origem a relacao
que descreve as propriedades da n-ésima célula com as da sua subseqiiente via a matriz

T (indicada abaixo) chamada de matriz transferéncia.

ATy = 7| A, (6.35)

com

T = M;'*N,N; ' M. (6.36)

Para o cédlculo do coeficiente de transmissao para este modelo, deve ser considerado
a relacao matricial 6.35. Neste caso as amplitudes possuem significados interessantes do
ponto de vista fisico. Assim, por exemplo, A} representa toda a amplitude incidente e
fazemos seu valor assumir a unidade (chamamos isto de normalizacao), A5™" é nulo ja que,
nio existe onda eldstica vindo da direita (na figura 6.1), restando apenas os valores de A}t
que chamaremos de Tr pois esta é fisicamente a amplitude transmitida. Analogamente
A% assume o valor R da refletancia (amplitude refletida no interior da estrutura). Desta

maneira, a equagao matricial acima assume a forma:

A?Jrl T11 T12 A?
Aptt Toy Tho AD
ou
Tr . Tll T12 1
0 T21 T22 R
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Da relacao acima tiramos o sistema envolvendo 7, e R na forma:

T, =Ty + TR,

0="Tn+TnkR,
cuja solucao ¢

1

Tr = 7
T
T

R=-21
T2

(6.37)

(6.38)

(6.39)

(6.40)

No céalculo do coeficiente de transmissao Tr levamos em conta o fato da matriz trans-

feréncia ser unimodular (det(T)=1). Além disso, usaremos a expressao 6.39 para obter

os espectros de transmissao para o nosso modelo tedrico na super-rede de Fibonacci.
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6.4 Resultados Numéricos.

Apresentamos agora os resultados numéricos de nossas simulagoes para a transmissao
do fonon actstico através da estrutura quasiperiodica formada por multicamadas consti-
tuidas dos materiais Hg/Ga e Ga/Hg. Os parametros fisicos usados s@o os seguintes:

(i) para o Hg[119, 106]: p = 13.6, v, = 1.5, ( = 7.02 e n = 15.6;

(ii) para o Ga [120, 121]: p =6.1, v, = 2.86, ( = 11.82 e n = 19.7.

Aqui, as frequencias estao em unidades de MHz, as velocidades longitudinais estao em
unidades de 10® m/s, os coeficientes de cisalhamento e viscosidade estdao em unidades de
107* kg m~!s™! e as densidades em unidades de 10% kg/m?. Representamos o espagamento
do mercurio, que constitui a camada A, pelo simbolo a igual a 1 mm e a razao a/b = 2.0.
A incidéncia normal (6 = 0) para o espectro de transmissao do féonon actstico como uma
fungao da freqiiéncia w para a sétima (34 camadas ), nona (89 camadas) e a décima
primeira (233 camadas) geragdo do nimero de Fibonacci sao mostrados nas figuras 6.2a,
6.2b e 6.2c respectivamente para a estrutura do tipo Hg/Ga.

Uma analise detalhada das curvas mostram que os espectros de transmissao apresen-
tam uma agao filtrante sobre os fonons em torno das faixas de freqiiéncias. Como podemos
observar na figura 6.2a, existem trés regioes de “stop band”para os seguintes intervalos
1.1 MHz < w <1.26 MHz, 1.72 MHz < w <2.1 MHz e 4.19 MHz < w < 4.35 MHz.
Note que tais regides permanecem quase que inalteradas na figura 6.2b sofrendo apenas
pequenos acréscimos como pode ser observado para os novos intervalos de freqiiencias
1.0 MHz < w < 1.3 MHz, 1.71 MHz < w < 2.2 MHz e 4.10 MHz < w < 4.4 MHz na
figura 6.2b. Além disso, na figura 6.2b surgem picos de freqiiéncias em torno dos valores
w =0.68 MHz, w =1.4 MHz, w = 1.6 MHz, w = 2.3 MHz, w =3.73 MHz, w =4.6 MHz e
w =4.7 MHz. Estes picos funcionam como “embrioes” para o surgimento de novas regioes
de “stop bands”com o aumento da geragao de Fibonaci (como pode ser visualizado na
figura 6.2c).

Na figura 6.2c podemos perceber o carater inalterado das trés regioes de “stop
bands” vistas nas figuras 6.2a e 6.2b funcionando como regioes proibidas para a propagacao

do fonon (como pode ser visualizado na figura 6.4a, onde mostramos uma distribuigao de
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“stop bands”para varios numeros de geracao da seqiiéncia quasiperiodica de Fibonacci
até a décima terceira geracao (610 camadas)). Observe na figura 6.4a que o aumento do
numero de geracao acarreta uma superposicao de picos de freqiiéncias dando origem a
compridas regides de “stop bands”a partir da décima primeira geragao (isto se deve ao
maior numero de interferéncias destrutivas no interior da super-rede).

Nas figuras 6.3a, 6.3b e 6.3c, investigamos o comportamento dos espectros de trans-
missao para incidéncia normal considerando agora a inversao da ordem geométrica dos
constituintes da super-rede, ou seja, investigamos o sistema Ga/Hg.

Como primeira andlise mostramos na figura 6.3a o espectro de transmissao para a
sétima geracao da seqliéncia quasiperiodica de Fibonacci. Podemos notar neste espectro
o claro surgimento de um nimero acentuado de “stop bands”nas regices 0.61 MHz < w <
0.68 MHz, 1.13 MHz < w < 1.19 MHz , 2.11 MHz < w < 2.19MHz, 2.61 MHz < w <2.69
MHz, 3.67 MHz < w < 3.76 MHz e 4.31 MHz < w <4.41 MHz, em comparagao com os
espectros anteriores (figuras 6.2a, 6.2b e 6.2¢) nas mesmas condigoes.

Estas regides permanecem quase inalteradas para os espectros na nona geragao (figura
6.3b) e décima primeira (figura 4.3c) geragao de Fibonacci embora sejam de comprimento
menor que os espectros anteriores para o caso Hg/Ga.

Com o objetivo de verificar como ocorre a distribuigao do “stop bands”para as vérias
geracoes da seqiiéncia de Fibonacci construimos a figura 6.4b. Observe que algumas faixas
permanecem fixas (por exemplo, a faixa em torno de w = 3.7 MHz) até a décima primeira
geragao, surgindo um alargamento do “stop band”devido a superposicao de picos (a partir
da décima segunda geracao). Além disso, a estrutura é transparente (o coeficiente de
transmissao ¢é igual a 1.0) para varias freqiiéncias. A condigao de transparéncia implica
que as camadas A (Hg) e B (Ga) sdo ambas equivalentes do ponto de vista da onda
acustica.

Para investigar a dependéncia do fator de localizacao que fisicamente indica o grau de
desordem na estrutura, plotamos este fator como uma funcao da freqiiéncia w nas figuras
6.5a (representando a geometria Hg/Ga) e 6.5b (representando a geometria Ga/Hg). Aqui
consideramos trés diferentes geragoes da seqiiéncia quasiperiédica de Fibonacci (para am-
bos os casos), sendo a sétima (linhas cheias), nona (linhas pontilhadas) e a décima primeira

geragao (linhas pontilhadas e tracejadas). Podemos observar que as picos de maxima des-
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ordem (maior valor do fator de localizacao) ocorrem para a geometria Ga/Hg em relacao a
Hg/Ga. Além disso, observamos um nimero maior de “passbands” (regides de freqiiéncias
para as quais o fator de localizagdo é nulo) para a mesma geometria (Ga/Hg). Isto se deve
ao fato da baixa densidade do galio em relacao ao merctrio, oferecer uma alta velocidade
de propagacao dos fonons na estrutura quasiperiodica.

Para uma compreensao mais detalhada acerca da dependéncia angular do espectro
de transmissdo do fonon para o nosso modelo, mostramos nas figuras 6.6a (geometria
Hg/Ga) e 6.6b (Ga/Hg) a representacao do espectro de transmissao (esta dependéncia an-
gular fornece informacoes complementares sobre as caracteristicas ressonantes dos fonons
na estrutura de multicamadas quasiperiédica), como uma funcio de sin?(#) para um
valor fixo da freqiiéncia w = 1.0 MHz para a décima primeira geracao da seqiiéncia
quasiperiédica de Fibonacci. Analisando a figura 6.6a notamos o claro surgimento de
regides de "stop band”para os seguintes valores 0.0 < sin?(#) < 0.1, 0.32 < sin?(#) < 0.46
e 0.65 < sin?(#) < 0.79. Por outro lado, na figura 6.6b vemos uma enorme regiio de “stop
band”no intervalo 0.27 < sin?(f) < 1.0, sugerindo que a partir deste valor a estrutura fica
totalmente impenetravel (para w = 1 MHz). Isto esta intimamente ligado a difracao de
Bragg.

Para investigar a dependéncia angular do espectro de transmissao com a freqiiéncia w,
mostramos respectivamente para o angulo de incidéncia § = 45° nas figuras 6.7a e 6.7b
a distribuicao de “stop bands”de freqiiéncias como uma funcao do nimero de geracgao de
Fibonacci N e a dependéncia do fator de localizacao em relacao a freqiiéncia.

No estudo tedrico do nosso modelo, constatamos que a incidéncia da onda elastica
em nossa estrutura (Hg/Ga) a baixos angulos ( € < 15°) nao provocou alteragoes acen-
tuadas no espectro de transmissao (conseqiientemente nos demais resultados). Porém,
para angulos acima de 30° (como estd representado nas figuras 6.7a e 6.7b), notamos um
aumento nas larguras dos “stop bands”para cada nimero de geracao, bem como, uma
desordem do sistema comprovada pela figura 6.7b com o deslocamento dos picos méaximos
do fator de localizacao. No entanto, analisando as figuras 6.8a e 6.8b que representam
respectivamente os mesmos espectros vistos anteriormente (figuras 6.7a e 6.7b), s6 que
agora, considerando # = 15° e levando-se em conta a geometria Ga/Hg, notamos que a

estrutura Ga/Hg é mais sensivel a uma mudanga no angulo de incidéncia em comparagao
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com a geometria Hg/Ga. Além disso, verificamos na figura 6.8a uma pequena variagao
nas faixas de “stop bands”sendo que nao existe alteragao na largura das faixas em torno
da frequéncia w = 4 MHz.

Constatamos também na figura 6.8b um aumento consideravel dos picos maximos
para o fator de localizacao, indicando uma maior sensibilidade a uma pequena mudanca
no angulo de incidéncia (fato este que nao ocorre com a estrutura Hg/Ga).

Finalizando nossa analise, descrevemos na figura 6.9 o espectro de localizacao para
a décima primeira geracao da seqiiéncia quesiperiodica de Fibonacci para 6 = 15°, con-
siderando a estrutura Ga/Hg (linha pontilhada) e a estrutura Hg/Ga (linha cheia). Como
esperado a geometria Ga/Hg possue nimero maior de “passbands”bem como, uma maior
desordem evidenciada pela posi¢ao dos picos maximos do fator de localizagao.

Esperamos que nossos resultados de alguma forma contribuam a literatura ja existente

no sentido de enriquecer trabalhos futuros na area.
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Figura 6.2: (a) Espectro de trsnsmissio do fonon acistico para uma estrutura fononica de
multicamadas quasiperiédica de Fibonacci considerando a geometria Hg/Ga para a incidéncia
normal (# = 0) na sétima geragao da seqiiéncia de Fibonacci. (b) O mesmo que em (a), sé que
agora na nona geragao de Fibonacci. (¢) O mesmo que em (a), considerando a décima primeira

geracao de Fibonacci.
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Figura 6.3: (a) Espectro de trsnsmissdo do fénon acustico para uma estrutura fondnica de
multicamadas quasiperiédica de Fibonacci considerando a geometria Ga/Hg para a incidéncia
normal (# = 0) na sétima geragao da seqiiéncia de Fibonacci. (b) O mesmo que em (a), sé que
agora na nona geragao de Fibonacci. (¢) O mesmo que em (a), considerando a décima primeira

geracao de Fibonacci.
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Hg/Ga. (b) O mesmo que em (a), sé que agora, considerando a geometria Ga/Hg.
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Figura 6.5: (a) Fator de localizagio para varias geracoes da seqiiéncia de Fibonacci considerando
a geometria Hg/Ga. A linha cheia representa a sétima geragao, enquanto que a linha pontilhada
representa a nona geracao e a pontilhada e tracejada representa a décima primeira geragao do

ntimero de Fibonacci. (b) O mesmo que em (a), sé que agora, considerando a geometria Ga/Hg.
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bonacci(considerando a geometria Hg/Ga) como uma funcio de sin?(f), para um valor fixo da
freqiiéncia w = 1.0M Hz. (b) O mesmo que em (a), s6 que agora, considerando a geometria

Ga/Hg.
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Figura 6.7: (a) Distribuicao de “stop bands”de freqiiéncias para a transmissao do fonon acistico
como uma fun¢éo do nimero de geracao quasiperiédica de Fibonacci N considerando a geometria
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pontilhada e tracejada representa a décima primeira geragdo do nimero de Fibonacci.
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geometria Ga/Hg e o angulo de incidéncia 6 = 15°.
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Figura 6.9: Fator de localizacao para varias geracoes da seqiiéncia de Fibonacci, con-
siderando as duas geometrias Hg/Ga (linha cheia) e Ga/Hg (linha pontilhada) e a in-
cidéncia obliqua (teta=15). .

6.5 Conclusoes.

Em resumo, descrevemos o espectro de transmissao para os fonons acusticos
propagando-se em uma estrutura fononica quasiperidédica de Fibonacci composta por
dois liquidos metélicos (Hg) e (Ga). A dinamica dos fonons é descrita pelas equagoes
diferenciais acopladas dentro do modelo de aproximacao do campo estatico. Mostramos
que a super-rede quasiperiédica funciona com um filtro para fonons nas regices de “stop
bands”, como foi indicado nas figuras 6.2, 6.3 e 6.4. Aumentando o ntimero de geragao
de Fibonacci (em principio a partir da sétima geracao), mais fonons em uma camada
(digamos a camada A) param nas bandas, criando novos stop bands como pode ser visto
na figura 6.4.

O espectro de transmissao, sugere fortemente a possibilidade de se construir melhores
dispositivos atuando na regiao de MHz. Podemos ajustar a freqiiéncia do fonon e a

largura dos seus “stop bands”alterando os materiais constituintes, isto é, mudando o

128



“mismatch” (desacordo) entre as camadas constituintes (por exemplo, substituindo liquido
metalico por outro material liquido). Além disso, a nitidez do espectro de transmissao
para a estrutura de multicamadas de Fibonacci, poderia ser utilizada para gerar ou de-
tectar fonons de alta freqiiéncia termicamente excitados. Experimentalmente, fonons ou
o ultra-som sao geralmente lancados na forma de um pulso ou pacote de ondas planas
monocromaticas estudadas teoricamente.

Assim para uma verificacao experimental dos espectros de transmissao previstos e
mostrados aqui, é importante analisar o comportamento de pulsos ou pacotes de fonons
que sao fonons em intervalos finitos de freqiiéncias (incluindo uma freqiiéncia ressonante)
e nao a de uma unica freqiiéncia do fonon.

Outra possibilidade para verificar nossos resultados é usar um método de pulso de luz
de picosegundos ou a técnica de imagens de ultra-som. Para os nossos resultados, con-
clufimos que a estrutura quasiperiédica formada pelos matérias Ga/Hg deram resultados
mais satisfatérios do ponto de vista da aplicabilidade na construcao de filtros. por duas

razoes:

1) A estrutura Ga/Hg apresenta um nimero maior de “stop bands”nas mesma regiao
de freqiiéncias em relagao a geometria Hg/Ga.
2) A estrutura Ga/Hg é mais sensivel a uma varia¢do do angulo de incidéncia da onda

elastica.

Esperamos que nossos resultados possam abrir uma perspectiva adicional para os

dispositivos fononicos explorando as propriedades dos band gaps fononicos.
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CAPITULO 7

Conclusoes e Perspectivas

Neste capitulo, fazemos um resumo geral dos trabalhos cientificos originais desta tese
de doutorado, bem como a discussao dos principais resultados encontrados para cada

modelo e as perspectivas futuras.

No Capitulo 3 [21], apresentamos uma teoria geral para a propagacdo dos fomons
acusticos confinados em super-redes fononicas peridédicas e quasiperiddicas obedecendo a
seqiiéncia de Fibonacci levando em conta a influéncia piezoelétrica (strain) dos nitretos
AIN e GaN envolvidos. Utilizamos o material isolante SiO, como um dos constituintes da
super-rede. Além disso, consideramos as duas estruturas cristalinas dos nitretos a saber:
cubicas tipo zinc-blende e hexagonal tipo wirtizite. O nosso resultado tedrico fornece a
relacao de dispersao para os modos de volume e de superficie, encontrados nos sistemas
cubico e hexagonal respectivamente. Com efeito, uma vez que a matriz transferéncia 7'
foi obtida nos dois casos para a sequéncia de Fibonacci, todo o espectro de geragao foi
obtido sem problemas. Mostramos os espectros dos fonons actsticos confinados em es-
truturas cristalinas cubicas e hexagonais, considerando o efeito piezoelétrico no sistema
e comparando tais espectros com aqueles obtidos para o mesmo sistema sem a influéncia
piezoelétrica. Fizemos ainda uma analise das leis de escala das bandas de volume do
espectro de fonons acusticos nas super-redes periddicas e quasiperiddicas. Mostramos que
a medida que o nimero da geracao de cada sequéncia aumenta, as bandas de volume
se tornam mais e mais limitadas, indicando uma forte localizagao, e no limite N > 1

estas bandas formam um conjunto de Cantor. Além disso, a largura total de bandas
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permitidas, para um valor fixo de ¢,a, obedece a uma lei de escala cujo expoente nao
possui dependéncia com o vetor de onda adimensional na dire¢cao x g a. O comportamen-
to deste expoente pode prontamente indentificar a sequéncia quasiperiédica em questao,
como também pode ser interpretado como uma medida da localizacao da excitacao. Os

principais resultados tedricos encontrados no capitulo 3, foram:

a) Para o espectro dos fonons actsticos confinados nas estruturas cibicas, observou-se
uma acentuada curvatura dos espectros em relacao aqueles sem strain, o que nos leva
a concluir que as excitacoes sobre a influéncia piezoelétrca sao confinadas com energias

maiores em comparacao com as excitagoes sem influéncia do strain.

b) Para o espectro dos fonons acusticos confinados nas estruturas hexagonais, observou-se
além de uma acentuada curvatura dos espectros, um afastamento das bandas para maiores
valores de freqiiéncias. Pontanto as excitagoes neste tipo de estrutura sao confinadas com

valores ainda maiores de energia.

¢) Podemos ainda observar, que o grafico log-log obtido da soma das espessuras das
bandas permitidas nos espectros de energia em funcao do nimero de Fibonacci tem uma
caracteristica linear. Sendo assim, podemos inferir que a influéncia piezoelétrica nao “que-

bra” a fractalidade dos sistemas.

d) Desconsiderando a influéncia do strain, podemos observar que os espectros de ban-
das tanto para simetria ctibica como para hexagonal sao os mesmos. Isto se deve porque
em nossos célculos consideramos apenas a funcao dielétrica transversal €., = €, ou seja,

estamos apenas considerando as propriedades no plano xy.

e) Considerando os graficos log-log tanto para as estruturas cibicas como para hexago-
nais, nota-se que os coeficientes de localizacao nas leis de escala possuem variacao apenas
na segunda casa decimal indicando a independéncia deste coeficiente com o vetor de onda

gz [65].
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No capitulo 4 [22], investigamos a propagacao dos fonons actsticos na super-rede
quasiperiédica fononica de Fibonacci composta pelos nitretos GaN e AIN. Consideramos
suas propriedades piezoelétricas expressas pelo tensor piezoelétrico de terceira ordem e,y
(simetria cubica) e e,5 (simetria hexagonal), que surgem na construcao das equagoes difer-
enciais acopladas para cada tipo de simetria. A solucao de interesse para o nosso modelo, é
aquela que caracteriza as propriedades eldsticas e eletromagnéticas, solucao esta, atribuida
ao par (u,, ¢). Usando tais solugoes, foi possivel construir a matriz transferéncia para
a geometria AIN/GaN, usando-se as condig¢oes de contorno eldsticas e eletromagnéticas
nas interfaces da estrutura. Fazendo-se consideragoes sobre as amplitudes dos campos de
entrada e saida na super-rede, podemos escrever a matriz transmitancia, que para este
modelo, tem dimensao 4x4. Os resultados tedricos fornecem basicamente os espectros
de transmissao da onda acustica para ambos os tipos de simetria (cibica e hexagonal),
considerando-se incidéncias normal e obliqua do vetor de onda na estrutura de multi-
camadas periddicas e quasiperiodicas. Os principais resultados obtidos no capitulo 4,
foram:

a) Em todos os resultados mostrados, observamos regioes de freqiiéncias proibidas para

a propagagao dos fonons acusticos (”stop bands”) na estrutura quasiperiédica.

b) O modelo é 3D, ou seja, consideramos nos calculos analiticos a func¢ao dielétrica
transversal €., diferente da componente €.

¢) O espectros para incidéncia normal (f = 0), apresentam curiosas regices de
freqliéncias que repeten-se em escala (a cada geragao impar), para os dois tipos de simetria
(ctbica e hexagonal), caracterizando uma importante auto-similaridade do espectro.

d) O importante fenomeno analisado em (c) simplesmente desaparece, quando consid-
eramos a incidéncia obliqua (isto se deve a reflexdo de Bragg).

e) A simetria clibica apresenta um maior nimero de “stop bands”para qualquer angulo

de incidéncia em relacao a simetria hexagonal.

No capitulo 5 [23], desenvolvemos o modelo tedrico para as vibragoes eldsticas
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no interior das estruturas periddicas e quasiperiddicas fononicas de Fibonacci do tipo
sé6lido/liquido, na qual representamos a camada sélida (com simetria cibica) pelo cristal
de quartzo e a camada liquida pelo argonio (Ar). O cdlculo das vibragoes na estrutura
solida foi realizado considerando a equacao dinamica para meios elasticos, que possuem
certa simetria. Ja as vibracoes eldsticas na camada liquida foram descritas pela teoria
classica da elasticidade, resolvendo a equagao de Euler da fluido dinamica. Nao consider-
amos nos calculos analiticos a influencia piezoelétrica do quartzo (simplificando o nosso
modelo). Sendo assim, as condigoes de contorno nas interfaces da estrutura sao de cardter
puramente eldsticas, envolvendo as solugoes u, e u, (a componete u,=0 devido a auséncia
de cisalhamento do liquido) em ambas as camadas da super-rede. Novamente a matriz
transferéncia é obtida das condi¢oes de contorno e conseqiientemente a matriz transmis-
sividade (matriz de ordem 4). Os nossos resultados tedricos obtidos com este modelo sdo
basicamente os espectros de transmissao do fonon actstico (para a incidéncia normal e
obliqua), distribuigao de “stop bands”para varias geragdes do nimero de Fibonacci, e es-
tudo dos expoentes de Lyapunov através do fator de localizacao. Os principais resultados

obtidos no capitulo 5, foram:

a) Em todos os resultados mostrados, observamos regioes de freqiiéncias proibidas para
a propagagao dos fonons actsticos (“stop bands”) na estrutura quasiperiédica.

b) Os espectros quasiperiddicos apresentam regioes de “passbands”.

c) Os “stop bands”surgem drasticamente para pequenos valores do angulo de in-
cidéncia.

d) O numero de “stop bands”parece aumentar de acordo com o nimero de Fibonacci

(a partir da sétima geracao).

No capitulo 6 [24], resolvemos a equagao de Euler da fluido-dinamica no volume da
célula unitaria liquida composta dos liquidos metalicos Hg e Ga (na temperatura ambi-
ente) que compdem a nossa super-rede periddica e quasiperiédica de Fibonacci. Como foi
dito acima, desenvolvemos os céalculos analiticos com o objetivo de obter a matriz trans-
feréncia (neste caso 2x2) calculada com o auxilio das condigoes de fronteiras eldsticas nas

interfaces da estrutura liquido/liquido. Esta matriz relaciona as amplitudes dos campos
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eldsticos presentes no meio liquido (Hg) com aqueles presentes no meio liquido (Ga), e
portanto todas as informacoes eldsticas que se propagam através da super-rede ¢ descrita
ela. Os resultados obtidos neste caso sao constituidos dos espectros de transmissao para
os dois tipos de geometria Hg/Ga e Ga/Hg, bem como, a distribui¢ao de “stop bands” para
diversas geracoes do numero de Fibonacci. Os expoentes de Lyapunov representados pelo
fator de localizacao foram obtidos e discutidos. Os principais resultados do capitulo 6,

Sa0:

a) A presenga dos “stop bands”é confirmada em todos os espectros para as geometrias
Hg/Ga e Ga/Hg.

b) Neste modelo, os “stop bands”surgem para baixas geragoes (a partir da quinta) de
Fibonacci.

¢) A geometria Ga/Hg é mais sensivel a uma mudanca no angulo de incidéncia do que
Hg/Ga.

d) A geometria Ga/Hg apresentou um maior nimero de “stop bands”bem com, de
“passbands”em relagao a estrutura Hg/Ga.

e) O crescimento quasiperiédico da geometria Ga/Hg é mais desordenado que da

Hg/Ga.

Finalmente, algumas perspectivas para futuros trabalhos sao:

a) Considerar outros tipos de seqiiéncias quasiperiddicas.

b) Considerar outros tipos de materiais e isolantes acisticos como polimeros (através
de outros modelos matematicos) e etc.

c¢) Estudar os efeitos de camadas piezoelétricas em estruturas do tipo sélido/liquido.

d) Considerar os aspectos térmicos das vibragoes eldsticas nas super-redes do tipo

liquido/liquido e sélido/liquido.
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Abstract. We study the acoustic-phonon spectra in periodic and quasiperiodic (Fibonacci type) superlat-
tices made up from III-V nitride materials (GaN) intercalated by sapphire (AloO3). Due to the misalign-
ments between the sapphire and the GaN layers that can lead to threading dislocation densities as high as
10%~10'° cm ™', and a significant lattice mismatch (~14%), the phonon dynamics is described beyond the
continuum elastic model using coupled elastic and electromagnetic equations, stressing the importance of
the piezoelectric polarization field in a strained condition. We use a transfer-matrix treatment to simplify
the algebra, which would be otherwise quite complicated, allowing a neat analytical expressions for the
phonon dispersion relation. Furthermore, a quantitative analysis of the localization and magnitude of the
allowed band widths in the phonon’s spectra, as well as their scale law and the parametric spectrum of
singularities f(c), are presented and discussed.

PACS. 63.20.Pw Localized modes — 63.22.4+m Phonons or vibrational states in low-dimensional structures
and nanoscale materials — 68.65.Cd Superlattices — 71.55.Eq III-V semiconductors

1 Introduction

The III-V nitride materials, such as GaN, display impor-
tant piezoelectric polarization fields in a strained condi-
tion and can crystallize in both hexagonal wurtzite or cu-
bic zinc-blend structures [1]. The wurtzite crystals have
a different unit cell structure (four atoms per unit cell
with nine optical and three acoustic phonons for a given
wavevector), as well as a lower symmetry when com-
pared to the cubic zinc-blende counterpart, leading to a
different carrier-phonon interaction. Although significant
advances in growth, doping, and device applications of
group III-V nitride materials have been achieved with
their stable wurtzite hexagonal phase, less progress has
been made with their metastable zinc-blend cubic struc-
ture. However, devices with a zinc-blend structure would
have considerable advantages. This is particularly true for
GaN due to its higher saturated electron drift velocity,
easy cleavage, and lower band energy [2,3]. Also cubic ni-
trides are expected to have higher mobility, due to the
decrease of the phonon number for the higher symme-
try structure. Therefore, information on the vibrational
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properties of both structures (hexagonal and cubic) are
strongly desirable.

The hexagonal wurtzite structures are uniaxial crys-
tals with the optical axis coinciding with the Cartesian
z-axis, which is perpendicular to the hexagons (forming
the zy-plane). On the contrary to their hexagonal counter-
parts, the cubic structures can be grown free from modu-
lation due to spontaneous polarization and strain-induced
piezoelectric fields. The spatial separation of the carriers
wave function, induced by the quantum-confined Stark ef-
fect in the hexagonal phase, is avoided in the cubic struc-
ture [4].

On the other hand, the discovery of quasiperiodic
structures has fired up a new field of condensed-matter
physics and given rise to many practical application (for
an up to date review of this field see Refs. [5,6]). For exam-
ple, the multiwavelength second-harmonic generation [7]
and the direct third-harmonic generation [8] have been
realized in a Fibonacci superlattice. In the field of pho-
tonic crystals, the complete photonic band gap in 12-fold
symmetric quasicrystals has been recently reported [9)].

It is our aim in this work to investigate the acoustic-
phonon spectra in multilayer structures composed of
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Abstract. We study the acoustic-phonon transmission spectra in periodic and quasiperiodic (Fibonacci
type) superlattices made up from the III-V nitride materials AIN and GaN. The phonon dynamics is
described by a coupled elastic and electromagnetic equations within the static field approximation model,
stressing the importance of the piezoelectric polarization field in a strained condition. We use a transfer-
matrix treatment to simplify the algebra, which would be otherwise quite complicated, allowing a neat
analytical expressions for the phonon transmission coefficients. Numerical results, for the normal incidence
case, show a strike self-similar pattern for both hexagonal (class 6 mm) and cubic symmetries crystalizations

of the nitrides.

PACS. 63.20.Dj Phonon states and bands, normal modes, and phonon dispersion — 63.22.4+m Phonons
or vibrational states in low-dimensional structures and nanoscale materials — 77.65.-j Piezoelectricity and

electromechanical effects

1 Introduction

The study of phononic crystals, which are periodic com-
posite materials with lattice spacings comparable to the
acoustic wavelength, has received increasing attention
during the last decade driven by acoustoelectronic devices
in modern communication systems (for an up to date re-
view see [1]). They ultimately offer control of the propa-
gation of acoustic or elastic waves on a wavelength scale,
being the acoustic analogues of photonic crystals for the
case of optical and electromagnetic waves. They consist
of two- or three-dimensional periodic arrangements of two
materials with differing elastic constants that can give rise
to absolute acoustic stop bands under well-chosen geomet-
rical conditions.

These composite materials can exhibit several inter-
esting acoustic phonons physical properties, such as their
possible role in sound filters, transducer design and acous-
tic mirrors, to cite just a few [2]. Besides, layered compos-
ites may support novel types of waves, with specific fre-
quency dependence not found in homogeneous substrates,
an old subject of solid state physics [3].

It is clear, on general grounds, that in a specimen
consisting of alternate layers of thickness d, of material
A and thickness d;, of material B, the periodicity pro-
duces a Brillouin zone boundary at reciprocal wavevector

® e-mail: eudenilson@dfte.ufrn.br
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Q = 7/(dq + dp). One effect of this zone boundary is that
the acoustic phonon dispersion curve becomes folded to a
zig-zag within the first Brillouin zone, yielding frequency
gaps (i.e. stop bands) in the phonon dispersion relation,
thus allowing a phonon-filtering action in the stop bands.
As typical values of the layers thicknesses are 20 nm, the
Brillouin zone edge at Q/27 = [2(ds + dp)] ™! occurs at
around 10° cm™!, meaning that a significant fraction of
the Brillouin zone is accessible to inelastic light scattering
techniques. Indeed, it was recently proposed hypersonic
phononic crystals to control the emission and propagation
of high frequency phonons by using interference lithog-
raphy, whose direct measurement of their phononic band
structure is possible via Brillouin light scattering [4].
Phononic devices based on piezoelectric materials
are attractive since they are extensively used as radio-
frequency filters in wireless telecommunication systems:
the integration of a phononic band gap structure to such
devices would enhance their characteristics and widen
their application range. From a fundamental point of
view, piezoelectric phononic crystals enable experiments
in which the sources and detectors of acoustic waves can be
embedded with the phononic crystal itself [5]. The strong
anisotropy of acoustic wave propagation inherent to piezo-
electric materials, combined with the mixing of shear and
longitudinal polarizations, strongly affect wave scattering,
opening up further prospects for designing a generation of
phononic-crystal-based acoustic signal processing devices.
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We study the acoustic-phonon transmission spectra in quasiperiodic (Fibonacci type) superlattices
made up from the solid crystal quartz and the liquid Ar. The phonon dynamics is described by
a coupled elastic equations within the static field approximation model. We use a transfer-matrix
treatment to simplify the algebra, which would be otherwise quite complicated, allowing a neat
analytical expressions for the phonon transmission coefficients. Numerical results, for the normal
and oblique incidence cases, are presented and discussed for both the transmittance spectra as
well as the localization factor derived from the Lyapunov exponent, showing that the quasiperiodic
superlattice acts as a filter for the phonon’s transmission spectra.

PACS numbers: 43.20.4g; 43.40.4s; 63.20.Dj; 63.22.4+m; 77.65.-j

I. INTRODUCTION

As a result of recent advances in fabrication techniques, multilayered systems of impressive quality are now syn-
thesized from thin films composed of a wide variety of crystals. They form an intriguing new class of materials, in
that their macroscopic properties are subject to design or control by varying the thickness or composition of the
constituent films. In fact, some of these properties may be unique to the multilayer structure, providing a new way
to reveal novel features of such structure (for a review see Ref. [1]).

In addition to the electronic and optical properties of these multilayered systems, there is recently a growth interest
to study also their vibrational properties, with various stacking order such as the periodic, quasiperiodic and random
one, been investigated both theoretically and experimentally [2-5]. For instance, implementation of acoustoelectronic
devices in modern communication systems requires tight confinement of light and sound wave, which strong alter their
Brillouin scattering characteristics [6]. Besides, Bragg reflection occurs when the periodicity matches their wavelength,
yielding frequency gaps (i.e. stop bands) in the phonon dispersion relation. Thus, they exhibit a filtering action on
phonons in the stop bands leading the allowed frequencies to fall into continuous bands separated by forbidden gaps.

Although band structure is practically the signature of solid state physics, as it is well known using a quantum
approach for the energy spectrum of electrons in periodic potentials [7], the same phenomenon occurs, in principle,
for mechanical, acoustical, electromagnetic, and even oceanographic waves. For instance, the existence of forbidden
frequency regions for light propagation and optical emission resulting from the Bragg scattering of electromagnetic
waves in solid crystals, the so-called photonic band gaps, have permitted quite a number of analogies with the
electronic properties of semiconductor physics. The microstructuring techniques of high quality optical materials
available nowadays yield to a remarkable flexibility in the fabrication of these so-called photonic crystals, resulting
in the tailoring of the electromagnetic dispersion relation and mode structure to suit almost any need, opening new
perspectives for both fundamental and practical interest [8-10].

The analogy between photons and phonons suggests the consideration of periodic elastic composites of two or more
vibrating materials, called phononic crystals or phononic lattices. By appropriate modulation of the elastic properties
in the constituent materials, forbidden frequency gaps (acoustic stop bands) extending throughout the Brillouin zone
can also be realized. A possible application of such phononic crystals is designing phonon filters or heat insulators,
which selectively reflect phonons in desirable frequency ranges, as well as a variety of phonon optics and acoustic
devices by using single- or multiple-superlattice structures [11-13].

To probe the acoustic band structure of these composites, ultrasound transmission experiments in both the bulk
and on the surface of the structures have been performed [14-17]. The dimension of the phononic crystals used
in the experiments is typically in the range of millimeters and a composite structure is made by drilling in a solid
substrate a periodic array of cylinders. The simplest structure should be the one with vacuum or air-filled cylindrical
holes. Intuitively, these holes should scatter acoustic waves strongly, and the transmission of ultrasound through the
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Baixar livros de Medicina
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Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC

Baixar livros Multidisciplinar

Baixar livros de Musica
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Baixar livros de Saude Coletiva
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