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A obtengdo de ligas semicondutoras de estrutura monocristalina em laboratério é um passo bisico
na obtengdio de dispositivos optoeletrénicos. A faixa de sensibilidade desses dispositivos depende
essencialmente da composigio local e da distribuicio composicional meédia da amostra utilizada na
sua fabricagiio. Desse modo, amostras homogéneas permitem a utilizagdo de substratos de maior
drea, ou & fabricagio de mais dispositivos para cada monocristal obtido. Um dos processos de
crescimento mais comun, no caso de semicondutores que envolvem ligas de chumbo ou mercirio,
¢ a solidificag#io direcionada. Nesta técnica, a mistura que forma a liga ¢é solidificada lentamente,
ao ser desiocada da regiio quente para a regifo fria no interior de um forno (método de
Bridgman).

Durante o crescimento, os efeitos de segregagiio sd0 os responséveis pela nio homogeneidade em
composigo do cristal obtido. Estes efeitos sdio ditados, primordialmente, pelo diagrama de fase
de equilibrio da liga, e a composigio final do cristal depende da interagdo entre as trocas de calor
(condugéio, convecgdo e radiag8o), massa (difusdo) € momento (convecgdo) durante o processo de
crescimento. Em ambiente de microgravidade, os efeitos de convecgdo na fase liquida sdo
bastante minimizados, ¢ ¢ entdo possivel obter um regime de crescimento dominado pelos
processos de conduciio e difusdio. Ainda, em crescimentos lentos, em regime de quasi-equilibrio, a
amostra permanece essencialmente em equilibrio térmico com o forno. Dessa maneira, na quase
totalidade dos crescimentos de ligas semicondutoras em microgravidade pela técnica de
solidificagio direcionada, a difusio de massa ¢ o fendmeno que governa a homogeneidade
composicional resultante’.

A anilise de crescimentos em condigGes especiais, tais como microgravidade e campos
eletromagnéticos externos, pode ser feita através da simulacio numérica dos processos de
transporte classicos que ocorrem na mistura liquida. Os modelos composicionais mais simples e
de uso mais comum, séo descritos através de dois parimetros, que representam os coeficientes
efetivos de segregacdo e de difusio na fase liquida.

Neste projeto, desenvolvemos modelos fisicos ¢ numéricos, bem como uma interface gréfica
simples, para a anilise de perfis de composi¢do em ligas macrocristalinas crescidas pelo método de
Bridgman. As equacgdes de transporte s3o aproximadas por um modelo médio unidimensional
difusivo, e discretizadas pelas técnicas de diferencas finitas ¢ volumes de controle”. A presenca da
interface liquido-solido ¢ modelada por um problema de fronteira mével. Na hipdtese de
acoplamento térmico perfeito, a velocidade da interface é ditada pela variagéo da temperatura de
fusdio com a composigio, de acordo com o diagrama de fase da liga; este efeito ¢ tanto menor
quanto mais lento for o deslocamento da ampola no interior do forno durante o crescimento®.
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A anilise cuidadosa dos dados experimentais disponiveis para a liga PbTe-SnTe a 20%, mostra
que, mesmo em crescimentos muito lentos, o perfil de composi¢io axial obtido nfio segue o
padriio esperado dos modelos de eqiiiparticio de massa (equagdo de Scheil)’, O uso de modelos
mais refinados, seguido de uma analise de erros das medidas, mostra 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 composigdo, podem ser desprezados. Dentro da suposigdo de que os dados
disponiveis sobre o diagrama de fase da liga sdo confidveis (dentro dos erros experimentais
documentados na literatura), uma hipotese provavel é uma pequena redistribuicdo adicional de
soluto pela fase sélida, dentro da regifio de altas temperaturas ao redor da interface, durante o
crescimento.

O refinamento do modelo difusivo foi feito através de uma equacfio de difusiio média pela fase
solida, acoplada com a difusdo pela fase liquida através da fronteira mével, e obedecendo ao
coeficiente de distribuiciio de equilibrio. Os primeiros resultados parecem mostrar gue,
dependendo da velocidade média de deslocamento do forno, o perfil de composigdo resultante
pode ser sensivel a uma contribui¢io de até duas ordens de magnitude menor da difuséo na fase
solida em relagéio 4 fase liquida, dentro dos erros experimentais esperados’. A solugio numérica
da equagiio de difusfio mista foi feita através de uma discretizacio conservativa por diferengas
finitas.
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