Propriedades elasticas de sistemas cristalinos
com simetriatetragonal e hexagonal
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A resposta de materiais a estimulos externos pode
ser quantificada em termos das suas constantes
elagticas, cuja andlise pode fornecer informacfes sobre
suas propriedades. Nosso trabaho se baseia na
utilizagdo de um procedimento tedrico para
determinacdo de tais constantes através de um codigo
computacional utilizado para céalculos das propriedades
eletrbnicas e estruturais de materiais. No caso de
sistemas cristalinos cubi cos, existem inimeros trabalhos
naliteratura [1-3]. No entanto, h& poucas referéncias no
caso de sistemas tetragonais e hexagonais [4,5]. Essa
escassez de trabal hos pode ser devido ao fato de ndo ser
direta a generalizagdo do procedimento para 0 caso de
sistemas de mais baixa simetria (ndo cubicos). Nesse
trabalho, determinaremos as constantes eésticas do
Nblr, um material que possui estrutura tetragonal
simples. Os nossos resultados serdo comparados com 0s
obtidos por Mehl e colaboradores [5], que obtiveram
seus resultados através do método LAPW (“Linearized
Augmented Plane Waves’). Com relagdo as constantes
elasticas de materias com estruturas hexagonais,
comparamos 0S Nossos resultados para o 2H-GaN com
os resultados tedricos obtidos por Ambacher [6].

Para investigar as constantes elasticas, primeiro
determinamos as energias totais do sistema cristalino, as
quais foram caculadas através do méodo APW+lo
(“Augmented Plane Waves plus local orbitals’) [7,8],
implementado no codigo computacional WIEN2k [9],
gue se baseia na Teoria do Funcional da Densidade
(DFT) [10-12]. Esse é um méodo de primeros
principios que permite a determinacdo da configuracédo
de equilibrio a partir da variagdo da energia tota da
célula unitaria em funcdo do volume da mesma. No
codigo WIEN2k estd implementado o procedimento
para célculo das constantes elasticas de materiais com
estrutura cdbica, mas ndo com estruturas ndo-cubicas,
COmMo O gue propomos nesse trabal ho.

Através desse procedimento, obtivemos a
configuracdo de minima energia, a qua utilizamos

como base para a determinagéo das constantes €l asticas,
gue foi o motivo principad do nosso trabaho. O
procedimento utilizado foi a transformacdo da célula
unitaria do sistema cristalino, modificando a sua
Simetria e, para cada uma dessas simetrias, provocamos
a deformagdo da estrutura em torno do ponto de
equilibrio. No caso de uma estrutura tetragonal simples,
0 tensor de tensdo eléstica possui seis constantes a
serem determinadas, em vez das trés dos sistemas com
estrutura cdbica. A matriz das constantes elésticas de
uma célula com estrutura tetragona simples esta
apresentada a seguir:
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Portanto, devem ser feitas seis deformagBes para
gue o problema tenha solucdo e, consegiientemente,
sejam obtidas as constantes el sticas de tal sistema.

Entdo, uma vez definidas as deformagdes 6 do
material, passamos as variagdes de d em torno do ponto
de equilibrio (6=0). A méaxima deformagéo de & foi de
5%, para evitar efeitos de ordens superiores. Seguindo o
procedimento de Mehl e colaboradores [5], as
deformagBes provocadas no material seguem as

equages a seguir:
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que sdo as seis equagles necessaias para a
determinacdo das seis constantes elasticas de um
sistema tetragonal simples. As equacBes de (2) a (7)
mostram o0 comportamento quadrédtico da variagdo de
energia AE em funcdo da deformacdo 8. No caso de
um sistema com estrutura hexagonal, basta assumir
Ce6 =C11~C12-

Utilizando o cddigo WIEN2k, obtivemos as
energias totais da configuracdo de equilibrio para cada
transformagdo. Esse célculo permitiu o teste de
convergéncia, uma vez que as energias minimas para
cada transformagdo devem ser as mesmeas. Diferencas
em energia indicam que o calculo ndo esta convergido.
Nesse caso, 0s par@metros para cdculo devem ser
gjustados até a obtencdo da energia minima equivaente
para cada transformagdo. A simetria do crista €
diminuida ao sofrer a transformagdo, o que torna o
cldlcuo mais demorado. Uma das dificuldades
encontradas foi justamente com relagdo ao tempo
computacional, pois para algumas transformacles, a
simetria diminui consideravelmente. Além disso, para
cada transformac&o, deve ser variado 0 par@metro 9,
dentro do intervalo (-0,05<J <0,05), 0 que exige o

célculo da energiatotal do sistema para cada valor de o.
Assim, obtivemos um gréfico de energia em funcéo da
deformacdo o e, a partir desse gréfico, foi gustado um
polindmio, através do qual determinamos a constante
associada ao termo quadréatico, o que forneceu os
valores das constantes elasticas, que estdo apresentadas
natabelal.

Através da andlise da tabela |, podemos dizer que
0s Nnossos resultados estdo compativeis com os obtidos
por Mehl e colaboradores [5].

Realizamos, também, aguns testes para 0 2H-GaN,
gue possui estrutura tetragonal. Os nossos resultados
estdo apresentados na tabela 1, comparados com os
obtidos por Ambacher [6].

Podemos verificar, através da tabela Il que os
nossos resultados para um material com estrutura
hexagona também estd compativel com os resultados
daliteratura.

Constanteselésticas  ~ Ambacher [6] Nossos

(Mbar) resultados

Ci1+Cyp 5,0 5,0
Cis 1,0 0,5
Ca3 4,1 4,1
Cas 0,9 1,0

Constantes el &sticas Mehl et al. Nossos
(Mbar) [5] resultados
Ci1 58 4,8
Cio 1,2 1,3
Ci3 25 21
Ca3 4,9 4,8
Ca 1,8 1,8
Ces 0,8 0,7

Tabela I: Comparagdo entre os valores das constantes
eléstics do Nbir determinados por Mehl e
colaboradores [5] e 0s nossos resultados.

Tabela Il: Comparacdo entre os valores das constantes
elasticas do 2H-GaN determinados por Ambacher [6] e
0S Nossos resultados.

Portanto, uma vez que os resultados tanto para um
material com estrutura tetragonal quanto hexagonal
estdo compativeis com os da literatura, o codigo
WIEN2k ¢é adequado para implementacdo desse
procedimento de calculo das constantes elésticas. Esse
procedimento ja estd sendo implementado em td
codigo.
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