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1-Introducao a Tematica:

O 6xido de Zinco (ZnO) é um material que possui varias aplicagdes importantes como em
optoeletrdnica. A estrutura a ser estudada é a wurtzita na dire¢ao (0001) com reconstrucao
(1x1) terminada em Zn e reconstrug¢ao (2x2) terminada em Zn-A ou Zn-B.

Figura 1.Estrutura de ZnO(1x1) vista na diregdo (0001) em a), e vista lateralmente em b). Onde as esferas vermelhas sdo o O
e as cinzas o Zn, com a superficie terminada em Zn. A linha preta indica a superficie reconstruida em 1x1.
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Figura 2.Estrutura de ZnO(2x2) onde as esferas vermelhas sdo o O e as cinzas o Zn. Em a) temos a vista na dire¢éo (0001) com
a linha preta indicando a primeira camada reconstruida em 2x2 com uma vacancia de Zinco no centro representada pelo
circulo em azul. Em b) vista lateralmente podendo a estrutura ser terminada em Zn-A ou Zn-B.
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Na reconstrucdo (2x2) cada terminagdo possui 8 configurac8es possiveis de se montar a
primeira camada. Como por exemplo na figura 3 onde temos as configura¢des para Zn-A.
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Figura 3.Todas as 8 possiveis configuracées da primeira camada de Zn(2x2) da estrutura terminada em Zn-A.

2-0Objetivos:

1. Realizar a reconstrucao (1x1) da estrutura de ZnO(0001) terminada em Zn.

2. Realizar a simulacdo e otimizagdo da reconstrucao (1x1) através de relaxagdes feitas
nas distancias interplanares e comparar o resultado com o dado experimental
obtendo o menor fator R,.

3. Realizar as reconstrucdes (2x2) da estrutura de ZnO(0001) terminada em Zn-A e
Zn-B com suas possiveis configuragdes.

4. Realizar simula¢bes e otimizacdes das reconstrucbes (2x2) através de relaxacdes
feitas nas distancias interplanares e comparar o resultado com o dado experimental
a fim de obter o menor fator R,, com objetivo de caracterizar se a (2x2) termina em
Zn-A ou Zn-B e qual sua configuracdo.

5-Metodologia Experimental.:

O sistema de analise e deposicdo/preparacdo de amostras esta equipado com analisador
de elétrons que permite caracterizacdo quimica e elementar via XPS (X-Ray Photoelectron
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Spectroscopy), fonte de raios X (Al/Mg), optica LEED (Low-Energy Electron Diffraction) para
caracterizacao estrutural, e um manipulador com 5 graus de liberdade que permite
executar experimentos de XPD (X-ray Photoelectron Diffraction) para caracterizacao
estrutural elemento e quimico especifica.

Growth and Characterization chamber

Figura 4. Laboratério de crescimento e caracterizacdo por espectroscopia e difracdo de elétrons.

4-Resultados:

Para a superficie de ZnO(1x1), seguem os resultados obtidos em relacdo ao dado
experimental.

Figura 5. Clusteres obtidos da estrutura de ZnO(1x1), onde em a) representa o bulk e em b) o cluster obtido através de
relaxa¢Bes em suas distancias interplanares e suas porcentagens(vista lateral).
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Figura 6. Padrdo de difracdo obtido da estrutura de ZnO(1x1) onde o padrdo em a) representa o dado experimental, em b)
representa a simulacdo da superficie considerando as distancias interplanares de volume e em c) com as relaxagdes feitas.

Seguem os resultados obtidos para a superficie de ZnO(2x2) para o melhor resultado que
foi superficie com termina¢do em Zn-A com a configuragdo 5.
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Figura 7. Clusteres obtidos da estrutura de ZnO(2x2), onde em a) representa o bulk e em b) o cluster obtido através de
relaxa¢des em suas distancias interplanares e suas porcentagens(vista lateral).
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Figura 8. Padrdo de difracdo obtido da estrutura de ZnO(2x2) onde o padrdo em a) representa o dado experimental, em b)
representa a simulacdo da superficie considerando as distancias interplanares de volume e em ¢) com as relaxagdes feitas.
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5-Conclusoes:

Os resultados obtidos para a ZnO(1x1) mostram que o fator R, melhorou de 0.249 para
0.187 com as relaxag¢des, se aproximando mais do resultado experimental, portanto da
estrutura real. Os valores das distancias interplanares d,, sofreram expansdo de 50%,
porém na literatura ocorre contracdo em torno de 27%, fazendo o resultado obtido se
distanciar do esperado. Este resultado esta sob investigacdo. Uma possibilidade
encontrada é de hidrogenacao da superficie, visto que na camara de vacuo em que se
prepara o cristal para medidas, sempre existe uma pressao residual de oxigénio.

Os resultados obtidos para a ZnO(2x2) mostram que a estrutura possui terminacdo em
Zn-A e que os buracos na primeira camada se organizam de acordo com a configuragao 5
(figura 3), podendo entdo caracterizar a estrutura de ZnO(2x2). Pois o fator R, obtido foi de
0.139, o melhor valor entre todas as 8 possiveis configura¢des testadas para estruturas
terminadas em Zn-A e Zn-B. Os diferentes valores obtidos de fator R, mostram que a
estrutura realmente possui buracos na primeira camada, se diferenciando de uma
ZnO(1x1).
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