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Esse projeto originou-se de atividades de pesquisa do Laboratério Associado de Sensores
e Materiais (LAS)/INPE, ligadas & andlise de dados de crescimento de cristais para dispositivos
eletro-6pticos de infravermelho, objetivando tanto a otimizacio dos processos de laboratério
como a compreensio dos fendmenos fundamentais de transporte sob condigbes generalizadas
(microgravidade e campos externos). Para a obtengio de dispositivos eletro-épticos de boa
qualidade exige-se amostras de macrocristais semicondutores com boa perfei¢io cristalina e
homogeneidade de composigao.

A otimizagio das técnicas de crescimento é também de muito interesse na pesquisa bisica
dos processos clissicos de transporte, bem como de modelos de agregagdo/nucleagdo. Um grande
numero de fatores influenciam decisivamente a qualidade do cristal obtido em laboratério: os
perfis de temperatura e velocidade do forno, a geometria e as propriedades fisicas do material das
ampolas, as caracteristicas préprias do material crescido (diagrama de fase, constantes de difusao,
condutividade térmica, etc.).

A solidificagiio direcionada de ligas totalmente misciveis a uma taxa de crescimento
constante, no interior de uma ampola fechada, origina um problema matemético de difusdo em
presenga da fronteira livre liguido-solido, cuja solugdo permite descrever o perfil axial de
composigio no sélido final [1]. No caso de crescimentos Bridgman em condi¢des de
microgravidade, ou em ampolas de didmetro reduzido, e em regimes distantes do super-
resfriamento constitucional, o perfil experimental € bem descrito por um modelo puramente
difusivo, em condigdes de quasi-equilfbrio (onde a constante de redistribui¢ao de soluto segue 0
diagrama de fase da liga).

Foram implementados modelos fisicos e numéricos para a andlise de perfis de composigao
em ligas macrocristalinas crescidas pelo método de Bridgman. As equagdes de transporte sdo
aproximadas por um modelo unidimensional difusivo, e discretizadas pelas técnicas de diferengas
finitas e volumes de controle. A presenga da interface sélido-liquido ¢ modelada por um problema
de fronteira movel. Na hipétese de acoplamento térmico perfeito, a velocidade da interface €
ditada pela variagdo da temperatura de fusio com a composi¢@o de acordo com o diagrama de
fase da liga; este efeito € tanto menor quanto mais Jento for o deslocamento da ampola no interior
do forno durante o crescimento.

A anilise cuidadosa dos dados experimentais disponiveis para a liga PbTe-SnTe a 20\%
mostra que, Mesmo em crescimentos muito lentos, o perfil de composigao axial obtido néo segue
o padrio esperado dos modelos de equiparticio de massa (equacdo de Scheil). O uso de modelos
mais refinados, seguido de uma andlise de erros das medidas, nostra também que, nestes casos,
tanto a influéncia da convecgio na fase liquida como o efeito da variagio da temperatura da frente
de solidificagio com a composi¢io podem ser desprezados. Dentro da suposi¢do que os dados
disponiveis sobre o diagrama de fase da liga sejam confidveis (dentro dos erros experimentais
documentados na literatura), uma hipétese provdvel é uma pequena redistribuicio adicional de-
soluto pela fase sélida, dentro da regido de altas temperaturas ao redor da interface, durante o
crescimento [2].

O refinamento do modelo difusivo foi implementado seguindo uma equagdo de difusao
média pela fase solida, acoplada com a difusdo pela fase liquida através da fronteira mével e
obedecendo ao coeficiente de distribuigio de equilibrio. Em aplica¢es praticas, é de muito

27



interesse a recuperagdo das constantes fisicas de crescimento e, nos casos onde ¢ diagrama de
fase ndo € bem conhecido, a recuperagio da taxa instantinea de segregactio na interface, a partir
do perfil de composicao observado no cristal, representando um problema inverso.

O problema inverso € formulado como um problema de otimizagio ndo-linear com
restricdes, no qual o problema direto de difusao € solucionado iterativamente, gerando sucessivas
aproximagOes dos perfis a serem estimados. A itera¢@o continua até que wma fun¢fio objetivo, que
representa a diferenca quadrética entre os dados experimentais e aqueles obtidos pelo modelo
direto, acabe convergindo para um valor minimo especificado [3].

Este € o trabalho final que compreende todas as etapas realizadas desde o inicio da
Iniciacdo cientifica. Foram realizadas as modelagens numéricas implementadas com as linguagens
C e Fortran, os programas executados em estagdes de trabalho com o sistema operacional Unix, e
a visualizacdo dos resultados, a partir de grificos gerados através da linguagem IDL (Interactive
Data Language) [4]. A parte de visualizagdo for implementada com programas bdsicos em IDL
que possibilitam que 0s dados gerados pelos métodos numéricos possam ser lidos ¢ exibidos na
forma de grificos que podem ser gravados do formato PostScript.
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