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RESUMDO

Neste trabalho, aplicamos pela primeira vez ométodo do
Espalhamento Multiplo Variacional (EMV) ao estudo de uma liga
completamente desordenada. 0 método EMV leva a uma equacao se-
cular similar ao conhecido método ATA. Entretanto, aequagao se
cular do EMV fornece um autovalor real da energia. Pelo uso de
argumentos heuristicos, uma formula plausivel & encontrada para
a densidade de estados no espago-ﬁ, e tambem para a varianca do
nivel de energia. Consegue-se assim, um meio extremamente sim-
ples de calculo da densidade de estados em energia.

Estudamos a liga quaternaria desordenada Ga As

B s
=¥y

com o mesmo parametro de rede que o InP. Seis composigoes re-

In
1-x %

presentativas sao investigadas. 0 potencial para a liga foi ob
tido por parametrizacio dos compostos puros GaAs e InP . Para
as composigoes estudadas, obtemos a banda de valéncia completa
em todos os pontos de simetria, a banda de condugao, e a densi-
dade de estados em energia. 0 EMV prediz que as bandas "3s" do
P e "4s" do As estarao separadas o suficiente, para que seja
possivel uma confirmagio experimental.

0 método EMV é muito rapido em comparacio com o ATA e
com o CPA, e parece ser uma alternativa real em determinadoscél
culos. O principal problema encontrado, o ajuste de potencial,
também ocorre com ATA e com CPA. Entretanto, a possibilidade do
uso de células unitarias aumentadas e de introducao de ordem de

curto alcance, podem fornecer um futuro promissor ao EMV.



ABSTRACT

in this work, we apply for the first time the Varia-
tional Multiple-Scattering (VMS) method to the study of a com-
pletely random alloy. The VMS method teads to a secutlar equation
quite similar to the well known ATA method. Nevertheless the
VMS  secular equation gives a real energy eigenvaluye. Using
heuristic arguments a very plausible formula was found for the
E-space density of states and also for the energy level variance,
This gives a quite simple way of calculation of the energy den-
sity of states.

The case study is the quaternary random alloy
Ga}_xinxAs1‘yPy lattice-matched to InP , Six representative
compositions are investigated. The alloy potential was obtained
by parametrization of GaAs and InpP compounds. For these alloy
compositions we obtain the complete valence band symmetric lev-
els, the conduction band, and the energy density of states. The
VMS predicts that the P 11340 band and the As '4s" band are quite
separated, and this is amenable to experimental investigation.

The VMS method is extremely fast when compared to ATA
and CPA, and seems to be @ very plausible alternative to them in
some calculations, The main probiem found, that is the potential
adjustment, alﬁo occurs with ATA and CPA. However the possibility
of use of large unit cells and introduction of short-range order

may give a promising future to VMS.
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INTRODUCAD

0 objetivo principal desta tese de doutorado € aplicar
o metodo do espalhamento mGltiplo variacional para cristais, de-
senvolvido por L.G. Ferreira, para o estudo de uma liga completa
mente desordenada.

0 referido estudo € de relativa importancia no campo das
ligas desordenadas, pois como veremos adiante ha poucos resulta-
dos nesse campo, e quando existem foram obtidos por procedimen-
tos relativamente complicados.

A aplicagao de um novo método de calculo, como o ¢citado,
a um material real, e nac a um modelo, exigiria uma escolha judi
ciosa desse material, de modo que nao viesse nem a facilitar e
nem a dificultar a aplicacao do novo método (ou equivalentemente
que nao viesse a superestimar ou subestimar suas qualidades). A
escolha de 2 ou 3 materiais para efeito de comparagOes tornaria
proibitivo o custo computacional para uma s6 tese. Neste traba-
lho desviamo-nos acentuadamente de uma escolha Judiciosa e estu-

daremos a liga quaternaria desordenada GaI_xInxAs Py ,a qual,

1-y
como citaremos futuramente, adquiriu consideravel importdncia tec
nologica a partir de 1975, importancia essa, que grosseiramente

falando, € devida & sua variacado da largura da banda proibida em

funcao da composicdo sem alterar o parametro da rede.

As

A escolha da liga quaternaria Ga consti-

in P
T-x"'x "1~y y
tui-se, creio, num dificil teste para o metodo do espalhamento
multiplo variacional para cristais. Basicamente isso se deve a
estrutura tipo "zincblende' desse material o que indica baixa o-

cupagao do espago se tracarmos esferas circundando cada nucleo.

Isso como veremos, trard sérias dificuldades na determinagao das

massas efetivas.



Normalmente, para chegar-se ao ponto em que seja possi-
vel comparacao de propriedades tecnologicas medidas com as calcu
ladas teoricamente, um caminho relativamente longo tem que ser
percorrido atraves de um calculo das bandas (faixas) de energia
do material. |Isso apesar de dificil € sumamente interessante de
ser. feito, pois representa a "realidade de um calculo tedrico',
Neste trabalho isso foi feito dentro das pequenas possibilidades
temporais disponiveis, sendo que qualquer falha deve ser atribui
da ao autor.

A politica adotada para a apresentacao do trabalho basi
camente foi a sequinte: uma apresentacao didatica dos varios me-
todos de se tratar com ligas e do programa utilizado acabaria por
fornecer um trabalho consideravelmente extenso (cerca de 300 pa-
ginas) ; por outro lado, uma apresentacao extremamente concisa tem
a propriedade de s6 poder ser rapidamente assimilada pPor quem tra
balha em assunto similar. Como € esta a primeira vez em que se
faz testes com ligas pelo método do espalhamento miltiplo varija-
cional para cristais Optou-se por ficar em um ponto intermedia-
rio. Assim os capitulos com material conhecido s3o resumidos mas
referenciados o suficiente, para que sirva a quem deseje detalhes
maiores, e os capitulos com material novo tem um maior detalha -
mento.

No capitulo 2 apresentamos sumariamente as aproximacoes
do metodo KKR e algumas informagoes simples sobre ligas, apenas
para situar o assunto.

No capitulo 3 o método do espalhamento multiplo varia-
cional para cristais é apresentado, visto que ainda n3o apareceu
na literatura internacional. Uma breve comparacio com o ATA e o

CPA e feita.

No capitulo 4 apresenta-se alguns detalhes do método KKR



para ligas, o qual difere levemente do KKR normal. Nesse ponto o
programa utilizado é descrito com as informagoes mais importan-
tes.

No capitulo 5 faz-se uma comparacao entre CPA, EMV e Mon
te Carlo para o caso de ligas unidimensionais. Varios fatos im-
portantes saem dessa comparacao. Além disso uma pequena revisao
bibliografica sobre CPA e ATA é feita, mostrando as dificuldades
desses métodos.

No capitulo 6 apresentamos os resultados obtidos no nos
so calculo das ligas Ga]_xlnxAs1_yPy.

No capitulo 7, usando-se o material dos capitulos prece
dentes, procedeu-se a uma analise simplificada dos resultados pro
curando-se enfatizar meritos e defeitos.

No capitulo 8 sumarizamos as principais conclusoces e no

final estao citadas, por ordem de entrada, todas as referéncias.



GENERALIDADES SOBRE 0 METODO KKR E AS LIGAS

2.1 Aproximacoes do Metodo KKR

A primeira vista poderia parecer estranho o porque de
tratarmos o método KKR (Korringa, Kohn & Rostoker)1’2 neste tra-
balho em que se pretende usar um novo método. Como veremos no ca
pitulo 3, o método do espalhamento multiplo variacional (EMV) pa
ra cristais quando aplicado a ligas leva a equacoes seculares ex
tremamente similares a do método KKR1-A com as mesmas simplifica
coes globais. Assim é importante relembrar as aproximagoes im-
plicitas ou explicitas do método KKR para o calculo da estrutura
eletronica de solidos, pois elas estar3o presentes no nosso cal-
culo.

a) Usa a aproximacio de particula uUnica (one-electron)
e assim efeitos de muitos corpos (many body effects) em princi -
pPio nao podem ser calculados ou ent3o apenas podem ser tratados
em primeira aproximacao.

b) Como usualmente aplicado, o método n3o & autoconsis-

tente, assim a transferéncia de carga entre atomos precisa ser in

troduzida separadamente. Esse fato implica que a escolha do po-
tencial e de fundamental importancia no KKR. Isto, por larga mar
gem, € a principal fonte de erros do métodoq.

c) 0 potencial usado nos calculos deve ser "muffin-tin"
(ver Fig. 1).

Apesar de que isso possa ser parcialmente corrigido a-
través de teoria de perturbacao, para cristais de alto fator de
empacotamento isso nao ocasiona erros graves3 (o erro do poten-

cial e muito maior). Entretanto para cristais com estrutura a-

aberta (diamante, zincblende) o erro pode ser apreciavel.



\

'/f —\V = V{r)

= ] ////-—+Cé]u]a de Wigner-Seitz
VIi constante /ﬁ g

FIGURA 1. Potencial "muffin-tin".

d) Como o método se vale de expansoes, isso significa
que na pratica em algum ponto teremos que corta-la. Estudos mos-

i ..
traram que © uso de = 2 (momento angular maximo das ex

maximo
pansoes) e suficiente para dar resultados suficientemente acura-
dos {n 1073 Ry). Essa aproximacdo felizmente nio parece ser pro
blema nesse método.

e) Na forma usual o método n3o inclui efeitos de spin-
orbita ou efeitos relativisticos, esses efeitos s3o significati-

vOs em Ccristais com elementos pesados (Hg p.ex.). Sua inclusao

nao & tao dificil, mas aumenta os problemas computacionais.

2.2 0 Modus Operandi do Método KKR

0 metodo KKR resolve uma equacgao do tipo5

[ - v% o, { g::) P - Ek:] wz(?) = 0 (2.1)

em ambas as regioes do potencial "muffin-tin', onde wz(?) sa-
tisfaz a condigao de Bloch, estando Kk na primeira zona de Bril

louin.

Dentro da esfera de raio "muffin-tin' e para um dado Kk

expande-se



i s ~ 2
wﬁ(r) = e 22 S P ug(r , E) ng(r) (2.2)
a VN v o
coeficientes funcao harmonica esférica
a determinar radial energia
€ na regiao de potencial constante
. R
- 2.
Vyp o o= EAgm Som | (2.3)
Lm
onde ¢2m e uma onda tal que
2 —
[jV + (e - Vil) ] ¢p = 0 se € >V p.ex. (2.4)
ou seja, wii € uma onda multipla espalhada.

Pelo casamento da funcao de onda dentro e fora da esfe-~
- - L - - - l+
ra (ou partindo do principio variacional) chega-se a uma equa-

cao secular do tipo

max +m!

y - D Ay, Cpyiy o= 0 (2.5)
gv=0 j‘:-—m’ ’Q'JVQ"J' Q"J

onde os A s3ao expressoes complicadas fungao da energia F

-

Para termos solugao nao trivial

det A = 0 (2.6)

e para um dado Kk isso s6 & satisfeito para determinados valo-
res de E (os autovalores do problema).

Note que a expans3o do KKR & enm termos de harmonicas es
fericas e nao em ondas planas, isso torna a matriz secular do KKR
menor que a do metodo APW (augmented plane wave)q.

Note que na expansao em harmdnicas esféricas podemos u-
sar apenas as harmonicas (ou combinacoes) que se transformem de
acordo com as representacoes irredutiveis do grupo de simetria do
vetor de onda Kk . A simetria reduz portanto as somatorias em L°

e j'. Em realidade o aspecto da matriz AQ}-Q'j' € 0 seguinte:
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O0s termos diagonais t.. dependem do potencial atraves

i

de RQ(r) (que é solugao de uma equacao radial) e por isso depen
dem do atomo em si (suas propriedades de espalhamento de ondas e
letronicas). Os termos Gij dependem da energia E e do tipo
de reticulado cristalino, e sao chamados por isso de "fatores de
estrutura’. Veremos que esse fato & fundamental para a introdu~
c¢ao de ordem de curto alcance (short range order) para as ligas.

Assim basicamente o método KKR resume-se em: para um po
tencial escolhido, resolve-se uma equacao de Schroedinger radial,
com base nisso e na estrutura cristalina a matriz A € montada
para um dado K , € atraves do calculo do determinante obtém-se os
autovalores,

Em principio o método permite a obtencao da funciao de
onda, alem da densidade de carga nao "muffin-tin" e, através do

uso de somas adequadas na zona de Brillouin, em principio um vas

to numero de propriedades do cristal poderia ser calculado.

2.3 KKR e Qutros Métodos

A grosso modo pode-se dizer que:
- APW e KKR sao métodos basicamente equivaientes6en1te£
mos de resultados e aplicabilidade. 0 KKR e mais rapidoeé mais

facilmente parametrizavel, mas devido as expansoes em ondas pla-



nas do APW para certos calculos ele € mais convenienteh. 0 APW
tem a vantagem de permitir com maior facilidade a inclusao de po
tencial n3o "muffin-tin"’.

- 0 método do pseudopotenciaiq € de facil parametriza -
¢ao e pode levar a excelentes resultados em alguns casosB. Seu
inconveniente & que € pouco util em cristais onde ainda nao exis
ta razoavel numero de informacGes experimentais que permita uma
boa parametrizacao. Permite a computagao de densidade de estado

facilmente. Nao € um método de primeiros principios, pois se va

le de ajustes.

2.4 Caracterizacgio das Ligas

0 objetivo deste item é dar uma vis3o simplista sobre i

9

gas, ilustrando conceitos importantes”. Para nossa finalidade,

podemos dividir as ligas em 3 classes relativamente a ordem:
a) ligas ordenadas - tem um reticulado cristalino per-
feitamente definido e com atomos (digamos A e B numa liga bina-

ria), ocupando posicdes perfeitamente definidas entre si (istoé,
ha uma cela unitaria que se repete, tanto em posig¢des guanto a ti

po de atomo, formando o cristal). Assim, para a liga CuZn orde

nada, que tem a estrutura do CsC% teremos 8 atomos de Zn cercan

do | atomo de Cu e vice-versa.

Usualmente, este tipo de ligas sé

existe em algumas faixas estrei -
1
1 —~
I tas de concentracao (50% Cu 50% Zn
1
: no caso do latao R ).
i 0
I . - .
/‘_ Como seu reticulado & perfeito
’ o~ -
P nao ha nenhum problema quanto aos
4
I'd

métodos computacionais {apenas te
3 £

4
y




remos 2 ou mais atomos por cela unitaria). Entretanto, o proble
ma do potencial persiste (tanto quanto no caso de umelemento sim
ples) devido ao rearranjo autoconsistente da densidade de carga
eletrénica.

A fase ordenada e sempre um teste para qualquer método
de ligas, pois nao se deve esperar bons resultados para ligas de
sordenadas nas propriedades onde o resultado para a fase ordena-
da for inadequado.

Note que a 'ordem de curto alcance' (adiante explicada)
€ automaticamente tratada nesse caso. Apesar de toda a aparente
simplicidade desse caso, de modo algum todas as comparacoes com
os resultados experimentais ser3ac boas.

b) ligas desordenadas - tem um reticulado cristalino per

feitamente definido, mas nao ha uma ocupacao relativa definida,

isto €, no exemplo da liga CuZn, os 8 atomos que circundam o &-
tomo de cobre podem nao ser todos de Zn , mas poderiamos, p.ex.,

ter 2 de Cu e 6 de Zn. Uma liga completamente desordenada & a

quela em que nao ha globalmente qualquer correlacdo entre posi-

¢oes de um atomo e de outro. Assim & preciso especificar a com-
posicao da liga, se bem que isso fornega pouca informagao gquanto
a desordem.

Ha dois parametros relativos 3 desordem9:

- parametro de ordem de longo alcance v

€ uma medida, p.ex., do ndmero de trocas entre os 8 Zn
com atomos de cobre e expressa o numero de pontos do reticulado
ocupado pelo '"atomo errado' {(no exemplo, seria relativo a fase or
denada 50% Zn 50% Cu).

Matematicamente

Y = ¢ - e onde o

|
|
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onde C representa o numero de “atomos certos' (em relacao a fa
se ordenada), isto &, no nosso exemplo seria o nimero de &atomos
de Cu que estao '"nmas posigoes do cobre' + numero de atomos de Zn
que estao nas posigoes do Zn, E € o nimero de “atomos errados!
e N o numero total de atomos. Entao € € a probabilidade de

um atomo ser ''‘certo!' e e € a probabilidade dele ser errado, as

sim
cC + e = 1 === Y = 2c - 1
i 1 i
No nosso exemplo se ¢ = —5— ( 5— certos, —— erra-
dos) ==> vy = 0 (desordem), se c = ] =—> Y = +1 {ordem).

0 parametro de ordem de longo alcance Y depende da tem

peratura (Fig. 2). Note que Y ¢é algo relativo ao cristal como

um todo.

- T

Te

FIGURA 7. Dependéncia de Yy com a temperatura. T, e a tempera-
turna de transdicac de fase.

- parametro de ordem de curto alcance 8
Se a interacao A-B for mais forte do que a interacao
A-A  ou B-B havera tendéncia do atomo A ser circundado por ato

mo B . O parametro B reflete essa tendéncia de curto alcance

(usuaimente, apenas 0s primeiros vizinhos sao significativamente

alterados).

Se fizermos uma média no reticulado
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[o - 5]

nimero pares A-B no cristal

0w
It

onde g = - -
numero total de pares no cristal

No nosso exemplo, se q = 1 {(CuZn ordenado}) B = 1, ou seja, com

pletamente ordenado, se q = m%m , B =0 (completamente desorde-

nado). Se Y = 0 podemos ter B £ 0. Sejam, a titulo ilustra-~

tivo, os seguintes casos

x + A X X X X o0 o0 0 o X 0 X 0 X 0 X ©
o =+ B X X X X © o o o o X ©o X 0o x o0 X
X X X X O O 0 © X O %X 0 X 0 X ©
X X X X ©o o 0 o ¢ X © x 0 x o X
L ;;:;;“A_B ordenado
Y =1 B =20
Y = %—E—f’- -1 =0
q = 4 pares A-B _ b
24+ 24 4 L 52
pares pares pares
A-A B-B A-B
: B = 2[ g - —l——] £ 0
2

== ha ordem de curto alcance

0 parametro B também depende da temperatura (Fig. 3) e
existe ordem de curto alcance mesmo acima da temperatura critica
quando a ordem de longo alcance desaparece.

A deteccao de ordem pode ser feita, p.ex., por medidas
de resistencia (a fase com certa ordem tem ''menos erros'’, ou se-
ja, menor espalhamento). Difracao de raios-X ou de neutrons tam
bem dependem do grau de ordem.

A informagao experimental seria do tipo da figura 4, ou

- - - - -+ -
seja, fixado um atomo para diferentes vetores £ da rede direta
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teriamos uma certa probabilidade do atomo ser A, p.ex.

'

i

|

|

9 5 ' > T
Tb

FIGURA 3. Dependencia de B com a Zemperatuna.

Pa

— e s s —] o " e rw . s— T v—

FIGURA 4. Exemplo esquematico de ondem de cunto alcance.

Ou seja, e como uma fungao de distribuicao que é funcao
de £ . Note que em relagao a matrizes seculares do tipo da do me
todo KKR essa ordem de curto alcance afetaria termos estruturais,
assim como a concentracao afetaria os termos diagonais de espa-
lhamento.’

Experimentalmente a temperaturas baixas, ainda que o grau
de desordem a longo alcance possa ser acentuado, sempre ha uma
diferenga de interacao entre A e B de tal forma que a ordem de
curto alcance aparece. Uma liga completamente desordenada 2 tem
peratura ambiente poderia ser obtida a temperaturas elevadas, on

de a interagao entre pares ndo € tao importante, e em seguida es

friando bruscamente a liga (quenching) até a temperatura ambien-
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te, o que impediria a reordenagao atomica por movimentos vibra-
cionais. Assim o modo como a liga foi obtfda experimentalmente
nos da uma indicagac do seu grau de ordem.

Ainda que nao se introduza ordem de curto alcance em um
estudo de uma }iga desordenada, no minimo deveremos envolver va-
rias concentragoes no calculo, visto que usualmente tal tipo de
informagao (variacao de alguma propriedade com a concentragio) e

9,10

xiste experimentalmente , enquanto que a informagao experimen

tal relativa a ordem de curto alcance € muito mais escassa9.

c) ligas amorfas - nao apresentam reticulado cristalino
(isto &, sao como um vidro). O entendimento é bastante elemen -
tar e provavelmente um ataque usando aglomerados atomicos (clus-
ters) tera que ser usado.

0 ponto principal que deve ser tido em mente & que um es
tudo de ligas e, por principio, mais complicado que o de mate-
riais puros, assim certas exigéncias comparativas que sao feitas

com materiais puros tem que ser mais suaves, senao qualquer cal-

culo de ligas, por interessante que seja, pode ser duramente cri

ticado.
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METODO DO ESPALHAMENTO MULTIPLO VARIACIONAL PARA CRISTAIS

3.1 Formulacao Variacional

0 metodo do espalhamento miltiplo variacional para cris
tais aqui apresentado foi integralmente desenvolvido por L.G. Fer
reira e T.P. Eggarter. Como o método ainda n3o apareceu na 1i
teratura internacional (o artigo "A Variational Formulation of
Multiple Scattering in Muffin-Tin Alloys'" de Luiz G. Ferreira e
Tomas P. Eggarter, foi submetido a revista Journal of Physics F
(Metal Physics) da Inglaterra), apresentamos aqui na integra o mé
todo do espalhamento miltiplo variacional para cristais.

0 metodo se aplica a ligas com potencial "muffin-tin" e
nas quais um reticulado cristalino de Bravais possa ser associa-
do (isso exclui ligas amorfas portanto).

Dentro das esferas "muffin-tin' (dita regiao 1) a funcgao

de onda dependente do vetor de onda Kk (visto que ha reticula -

do} é escrita (para uma esfera em f, onde § & um vetor da rede)

-5

T _ (a) 2y ~(a)  (a) ik.¢ A
o, (k,ry) = ; é L) o uyt ) e ¥y (rg) (3.1)
onde T = ¥ -1
2
-
rz = |rQII
~ -
ry = rQ/rQ
A = (2,m) € o par de momento angular
o indica as diferentes espécies atdmicas
e onde YA(?R) sao as harmdnicas esféricas, uia) € a solugao

da equacao de Schroedinger radial dentro de uma esfera de especie
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el -
atéomica « para momento angular A {independe de m), k & o ve

tor de onda na zona de Brillouin, Cia) sao coeficientes depen-
dentes da espécie atdmica o que devem ser determinados variacio
nalmente.
(o) (3 ~ CEo i i de-
£ (2) sao variaveis que, fixado uma dada origem, de

pendem do vetor da rede T e pode assumir so 2 valores para ca-

da a
1 se no ponto % houver um atomo de especie a
gl @) - N ] _
¢ se no ponto £ houver atomo de especie di-
ferente de «
Por exemplo na liga Culn
. > -
1 se no ponto £ houver um atomo de Cu
Cu} 7
g0y -
0 se no ponto § houver um atomo de Zn
(1 se no ponto % houver um atomo de Zn
rd -
ALALNT ST
0 se no ponto § houver um atomo de Cu
No exemplo note que se E(CU)(K) = | === g(zn)(i) =0, assim

temos as sequintes propriedades dessa variavel aleatoria

¥ a(“)(ﬁ) = 1 pois um deles € 1 e os demais (3.2a)
o sao nulos
@ W@ - @ s, (3.2b)
peld @y o owple) (3.2¢)
2

pois numa amostra com N celas unitarias se somarmos todos os

a
g( ) para todos os vetores § da amostra teremos todos os 4ato-

- . . o a -
mos da especie o, ou seja, N p( ) onde p( ) e a concentra -~

¢ao atomica da espécie ¢ .
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Note que o eletron esta sendo descrito por uma funcio de

—-> . —~
onda caracterizada pelo vetor de onda Kk », Ou seja, a funcao de
onda para duas diferentes posicoes na rede mas que estejam com a
mesma especie atomica o diferir3do somente por um fator de fase
de Bloch. Isto implica em independéncia a priori da vizinhanga,
isto certamente nao € uma representacao real do que ocorre numa

liga, mas € uma aproximacdo necessaria e em media muito boa e fel

ta por todos os métodos de calculo de ligas ”muffin-tin”10.
Os coeficientes Cia) devem ser determinados de modo

que a fungao de onda satisfaca a equacao de Schroedinger indepen
dente do tempo o tanto quanto possivel, dando estados eletréni-
cCos tao estacionarios quanto possivel, pois numa liga os estados
de Bloch nao tem energia perfeitamente definida pois decaem com
o tempo.

Na regiao interesférica (dita regiao I1) a funcao de on

da € escrita como a soma de ondas espalhadas por cada esfera

@ @) Al ny e e F Ty () (3.3)

Q1
o

onde k = v/ g -V onde € e a energia do estado, Vi e o po

; 2 . - 4 o i
tencial constante da regiao interesferica, A{ ) $Sao novos coe-

ficientes variacionais, hA e uma funcgao esferica de Bessel que

diverge na origem. Quando «k & real, hA e a fungao de Neumann

€ quando «k e imaginario, hl e uma func3o de Hankel decrescen

te.
Para a determinacao dos coeficientes variacionais Cia)
() 5, o B .
e AA temos que usar uma expressao variacional para a energia

€ do estado e que permita o uso de diferentes formulas, tais co

mo as descritas para a funcio de onda nas regioes | e Il. Uma ex

Pressao variacional possivel] &!!



I:7

) [ dv w? . e = 3 dv 9% ( -V
i

+ ) ds (¢. - ¥.) 3 _y*
S

| J n-J
ij -
ES _J.{

+ ) ds (3 v, + anwj) v (3.4)

S.. |

1]

onde as somas em i significam somas de integrais de volume na re
giao interesferica (11) e nas esferas da regido atdmica (1) em
todo o cristal. As somas em Sij significam somas de integrais
nas N superficies esféricas separando a regido | da regiao |1.

0 simbolo Bn significa para cada regiao a derivada normal sain

do da regiao. Se wi for interno a esfera, wj sera externo e

vice-versa.

A condigao variacional e

e

A
e lembrando que € variacao arbitraria e independente de Aia) na
funcao tentativa da regido I, é possivel chegar a (veja referén-

cia 12 e referéncias al citadas para maiores detalhes)

12 J dsy, £ (@) (g uia)(R) emik. Yy (¢

Lo (8) (8)  (8) "
B_R% % AE:' [E (E) CAI UA| (rg) YA|(r2|)
6(8)(1) A{?) hQ,(KrQ) YAI(?l)i] eiiz'z = 0

R=raio "muffin-tin"
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DR 0w @) @) o -y R? o{® (R) 1« hy(er) £ () ale)
[ 4
S 1110 E @ e o e & b al® (@B g AT
VR (3.6)
onde usou-se a expansao tipica do método do espalhamento malti-
pic)s’]2
. n i3
hy(kry) ¥y (Fp) = )\E' Janlerg ) Yy () gy, (3.7)
{define ggifz gque depende de %' -1)
Mas colocando 1 = §° -3 pode-se escrever
D SREALN PP ONT S (R A
r (A3
- 1e®@ 7 W@y o0 ikt
I L#0
Mas
em ¥ E(B)(E) E(a)(i~+t) para T # 0

?

~ - - .
5 nao houver qualquer correlac3o entre os pentos 2 e E-+L (is

to €, se a desordem for completa) pode-se dizer que

I3

3 .')- - r -
independe de L (sob outro ponto de vista poderfamos tomar isso
como definigao de completa desordem). Para nido confundir a nota
¢ao, chamemos a soma acima de

[

-
241
aal

B @ @3ty o - [z £ B (%) g(“)(ﬁﬂf’)]
[
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mas

B @y gLty - ]

—+
.
[aws]
2 ]

2 _
N p(a) 6@8
assim basta calcular
DEDIRALLET S NEAL 2T S 3 B S PO NG SR GG T
ol 1
- [1e®m [ 1@ an ]
[ (X
N, —— aian g, —n. -
N p(a) N p(B)
P e gy (@) gLy L E«M“)Np(ﬁhmp(a) %B]
E N -1
no limite de ligas reais (termodinamico)
1 ) g(B)(E) g(a)(f-vf')
Noog
= lim 1 N p(a) N p(B) _ N p(a) S us _ p(Ot) p(B)
N + o N(N-1) ¢

Assim, no caso de desordem completa

¥

Se a desordem nao for completa, pode-se definir uma funcao de cor

relacao de ordem de curto alcance S(GB)(t) por

ZE(B)(E) 3ty - o (@) o (B) [1 + S(OLB)(_E)] (3.10)
I3
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Assim, voltando as nossas expressoes, podemos definir

.8 -ik.t

1B o

;@ Fat) g
#

-
L#0

g

6,,, (k) = T &tk-b g b0y (3.11)
AA LEO

13

e o fator de estrutura do metodo KKR' 7.

Se houver ordem de curto alcance, pode-se definir

G(Of-B) (';:) - z e‘iz.i g_[
A L0

L) (3.12)

que seria um fator de estrutura relativo 3 ordem de curto alcan-
ce. Assim, nessa teoria a ordem de curto alcance afetarias ape-

nas os termos de fator de estrutura da equacao secular. lsso mos

tra a plausibilidade de se introduzir a ordem de curto alcance

nesse meétodo. C(omo neste trabalho s6 tratamos da liga completa-
bl - - . +

mente desordenada, nao mais utilizaremos Gi??)(k).

Assim, finalmente, ficamos com [Iembrar que N p(a) =

ui(a)(R) c{a) - khi(kR) A{“) - JikR) 77 o B) GAA,(K) A§§) = 0
A' B
(3.13)

Mas usando a outra condicado variacional

L (3.14)

aA)EOlj

analogamente, chegar-se-ia a
uia)(R) cﬁ“) - h, (kR) Ai“) - gy (kR) § Y o (B) GAA.(K) Ai?) = 0



Da equacao {3.13) vezes

J, (xR)
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menos a eguagao (3.15)}

vezes ji(KR) obtém-se
— (a)
dj, (kr) du (r)
A 1y - e A @)
dr dr FeR
dj, (kr) dh, (kr)
= A h}\(Kl’) - jA(K!’} A )Ea)
dr dr
- =
que € relagao comum entre A, e CA no metodo do espalhamento

miltiplo.

Reinjetando nas equagoes (3.13) e (3.15) pode-se obter

ICLNCIS I dul® (r) 7
uy {r} -~ hA(Kr) —_——
dr dr
- —r=R A(u)
A
PdJA(Kr) (a) . duia)(r)“
uy (r) - jA(Kr)
dr dr
— r=R
+ Az z p(B) G)\AI(E) Al($) = 0 (3-17)
YR
Qu, como usualmente escrito
-1
[ ti“) ] Ai“) + 3 % p(B) GAA,(Q) A§§) = 0 (3.18)
Al
Se definirmos
1 @ (319
o
s e . . (@) =1 (o) .
quagao (3.18) diz que ty Ay independe de a, as-
sim e possivel escrever
ale) A
A B A
_;TET_ = - (3.20)
A A

onde tA deve ser determinado.
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Assim, na (3.19)

A b ty A
que da t, = g o () ti“) (3.21)
Como GAA'(E) independe de B, das equacdes (3.18), (3.19) e
(3.20) vem

L S A§| 6y (K) Ay = 0 (3.22)

onde ty e dado pela equacao (3.21).
Ou seja, a equacao (3.22) é idéntica a matriz secular do
meétodo KKRS, exceto que usa-se uma matriz t média de acordo com
a equagao (3.21).
Como veremos no item 3.3, ha uma semelhanca formal en-

tre a equagao secular (3.22) e o método ATA (average-t matrix ap

proximation) entretanto, a interpretacao é diferente.

3.2 Densidade de estados no espago K

£ necessario alertar o leitor que ao contrario do item
3.1 onde uma formulagaoc variacional rigorosa foi feita, neste |-
tem o procedimento & algo heuristico, ainda que altamente plausi
vel, assim ha varias passagens que provavelmente poderiam ser ri
gorosamente demonstradas ao invés de simplesmente assumidas em
bases plausiveis como aqui foi feito.

As fungdes de onda monoeletrdnicas wt e wl! (equa -
coes (3.1) e (3.3)) tem fase linear no vetor de onda k » tal qual
uma onda de Bloch. Infelizmente, no caso de ligas, diferentes k
nao gerarao fungdes ortogonais.

Um exemplo extremo ajuda a visualizar esse fato. Seja o

caso de um unico atomo substitucional com um nivel profundo. Nes
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se caso a fungao de onda desse estado seria fortemente concentra

- . a . -
da nesse atomo, assim todos os Ci ) seriam nulos exceto o do a
tomo de impureza. Mas existinde um unico atomo, qualquer varia-

cao de E simplesmente multiplica a funcao de onda por um fator
de fase e nao leva a novas funcdes ortogonais.

Vemos entao que € necessario um critério para contar as
fungoes ortogonais, pois siao elas que fornecem o numero de esta-
dos possiveis.

Para um cristal puro, num volume d3k do espaco k e-

xistem
4k
N — K (3.23)
T
estados, onde N €& o nimero de células e QZB € o volume da zo
na de Brillouin.
Assumiremos que para uma liga o numero de estados &
3
Foy 97k (3.24)
QZB

onde f e uma fracdo a determinar.

Pelo teorema de Feynmann {teoria de perturbacgaoc de 19 or
dem} para um elétron descrito pelas funcoes de onda das equacdes
(3.1) e (3.3), pode-se facilmente determinar 2 probabilidade de

encontrar o eléetron na esfera o

Q = W (3.25)

(isto é, altera-se levemente o potencial da esfera o e recalcu-
la-se o autovalor para esse nivel)

Analogamente, na regiao || a probabilidade de encontrar

o eletron e
Ll e
aVII

(3.26)
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Gbrigatoriamente

7ol L oMt ooy (3.27)
(54

(o)

Como temos N p atomos do tipo o na amostra, a probabilida-
de de encontrar o elétron num certo atomo o 6

Q(OL)

N p:a:

Considere agora uma pequena porgao do cristal com n a-

tomos. A fracao do elétron nessa regido restrita R
()
R (a) 7 Q n Pl
@ = L L ET) Sy e Q (3.28)
E o N p o N

onde ER significa soma sobre os % 1localizados hessa regiao R

1

considerada.
Se considerarmos diferentes regioes do cristal, a fracgao

9 torna-se uma variavel aleatdria cuja média é

(o)

<g> = ER y < g(a)(f) > O o't
E o Nop N
_ gRy ple) o (o) ¥
) T o« i N (a) v N ¢
'] p
(at)
<g> = ¥ ER Q + o't - _n ) Q(a) s ol _ _n
o E N N N o N

mas a qual tem uma certa varianca

. ()
<q2>—<q>2 - < {j[ ZREQ(Q}U&) Q(a) . n QEE]
E o

=
e
=
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Mas < ER g(“)(i) > = p(a) assim 0s termos em Qil dao
[
2 2 2 2
2 2 I 11,2
2 L't -l o« B elhE oo 2o oMt o n (ol
N N N N
mas se as regioces R e R' forem suficientemente grandes e lem-

brando que se houver desordem nao ha correlacao entre diferentes

£ e !
< ER XR! g(a)(z) g(B)(Z;) >
[
= (n-1)n p(a) p(B) (1 - §45:) + n p(u) 6@8 833 (3.30)
i g =9
exclui E = @‘ goé; i:rmo da o se a=B e E = E‘
resultado E(a)(ﬁ) 5(5}(3’) - ? - g(a)(z)
5O aparece se L = §' sendo o
12 termo da o resultado
Assim
(0!-) (B) 1
Lz @ o) % g,

. (@) (8) ) (¥ o(8)
N E g [ Q Q n{n-1) 4 p(B) 638 }
(), 2
= _%r [ﬁn(n- 1 -9'hH? o ¥ e ") 11:
N o p &
assim
2 (nz-n) i1 Ity 2
<g > - <qg> = 5 [] - ZQ + (Q ) :}
N
{a),2 2 2
. % {0 (;) 22 QEI _ > (QII)Z _ n2
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(a) 2
2 2 n {("77) bEy2
<g » - <g> = 5 l:g T - (} - 0 )
N o p
2
= = | I 12§i%l— . [ I ol ]2:} (3.31)
NZ o p o o
As fungoes wi e wl! nao sao aproximagoes a autofun -
¢ao de uma liga, pois numa liga as autofuncdes s3ao mais localiza
das e nao se estendem por todo o cristal. Entretanto, se E(K)
for aproximadamente chata na zona de Brillouin, ¢| e wil podem
ser interpretadas como aproximantes a combinacdes lineares de au
tofungoes localizadas com autovalores proximos. A relacdo de fa
.
se (e]k'z) de b, e ¥, indica que a combinagao linear € da for
ma
i 1 e EE.E >
pk,r) = n(d) e o (r, 1) (3.32)

=
:J
=~

- — ~
onde ¢(r,z) sao um conjunto de autofuncgoes confinadas de modo

que

J ¢(?,E)* o(r,8) &3¢ - 833 (3.33)
R

e que tenham autovalores aproximadamente iguais, e onde n(ﬁ)z

= 1 ou 0 se ¢(?,E) existir ou ndo no sitio & .
Obviamente, a fragao f definida na equacao (3.24) & tal

gue

% n(f) = Nf (3.34)

As funcdes y(k,r) da equagao (3.32) coincidem com v,
(ou w!t) s6 na vizinhanca do ponto K considerado. 0 numero de
funcdes Y(K,r) linearmente independentes ¢ Nf (porque é igual
ac numero de funcgoes ortcgonais nao nulas ¢(?,3)).

Mas
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> & - - 3 1 i(?’-z).ﬁ
[v@h* @b dr - ] e n@ (335
Nf 3
- A . . T
que so depende de (k'-k) , ou seja, da diferenga de vetores k,
assim as Nf fungoes w(g,?) podem ser consideradas "uniforme-
mente distribuidas' no espacgo K. Assim, na vizinhanga d3k de

+ - -
um ponto k considerado, existem

3
N 947K (3.36)
QZB
. > >
fungoes ortogonais Y(k,r) .

Considere uma parte da amostra com n pontos do reticu-
lado (n estatisticamente significativo).
No estado descrito pela fungao de onda da equagao{3.32),

a fragao do eletron nessa regiao R <considerada €

¢ = —— IR a® (3.37)

<qg> = " (3.38)
2 2 1 R R -+ n2
<q7> - <q>" s s < PN PN (@) n@y) > -
N™f E E' N
mas
<R A > - <R R ad @y« R ad) @ |
[A 1 [ AFs; 33
— —— - —— e
(n-1) fnf nf
assim
2 (n=1)nf° + nf n2 n n n2
<q >—<q> = - = - -
szz Nz N2 N2 i sz N2
<gl> - <gs? . n [ 2y ] - n v - f
9 q ¥ - Z - (3.39)
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Comparando-~se as equacoes (3.39) e (3.31) chegamos a

1

foo= (3.40)
(a),2 ya
(" )" (o)
bl (1]

a qual da a fracao dos vetores de onda E que correspondem a es
tados ortogonais.

Apesar dessa '"'deducao' heuristica ser altamente plausi-
vel convem citar que ela tem um certo grau de arbitrariedade. Por
exemplo, na equacao (3.28) a carga da reqgiao || poderia ter sido

diferentemente distribuida. Assim, se definirmos

(o}
(a) 0
0’ - (3.41)
7 o(P)
B
de modo que ) Q’(G) = (3.42)
8]

e se interpretarmos

(o)

Ql
como a probabilidade de encontrar o elétron num certo atomo o

1

(isto &, “repartimos' a carga Q dentre as espeécies o), entao

a equagao (3.28) seria

(a)

(a) Q!
¢ = 1§ — a7 (3.44)
E o N p o
e chegariamos a
2, 2 _ _n (g ()2
<q > <q> = NZ ET(E)—-— - 1 (3-1‘}5)
que deve ser comparada com a equacao (3.31). Isso levaria a
1
PR ) (3.46)
(g (*))2

L ey

o P
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ac invés da equagao {3.40).

0s valores de f da equacao {(3.46) sao menores que 03
da equacao (3.40). Veremos na secao 3.4, ao usarmos células uni
tarias maiores, qgue a interpretagao de f dada pela equagao (3.46)
e fisicamente mais plausivel.

Note que pela equagao (3.36) f comporta-se como uma den

sidade de estado no espago k. A equagao {3.46) (ou a equagao

(3.40)) fornece um modo de calcular essa ''densidade''.

As interpretagoes heurfisticas, algo arbitrarias e com
multiplas possibilidades, podem assustar a primeira vista. Entre
tanto, elas levam a resultados corretos em 3 importantissimos ca
sos limite: o de um nivel profundo num dos atomos; o de um ele
tron altamente energético; e o de uma celula unitaria muito gran
de. 0 dltimo caso, de grande importancia, é tratado na secio 3.h.
Vejamos os dois primeiros.

Se tivermos um nivel profundo no atomo de espécie B , te

remos
Q(G) = 0 se a £ B
B L
assim, pela equacao {(3.41)
(a)
Q.(a} . _Q - Q(ot) = 0
0 + 1
{B)
0 L 0 L B L
0 + 1
e pela equagao (3.46)
P 1 . 1 = p(B)
(a))z 4] 1
(q' +
L @ p(&) p(B)

como deveria ser (o elétron desse nivel sé '""vé&" dtomos da especie

B).
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Se tivermos um eletron altamente energético, as funcdes
radiais u{a)(rg) tendem a se tornar funcoes esféricas de Besse |
€ para potenciais usuais independem do potencial do atomo o
(pois E - V(a)(r) na equacao radial € praticamente E , para E
elevado).

Como na equac¢ao secular o termo em GAA'(E) independe

(a)

resta apenas o termo em tia) . Calculando Q =

(o)

e proporcional a p - (be ou

de vi®)

= ae/av(“) chega-se a que Q(a)

tro modo, um elétron altamente energético se comporta como uma
onda plana e assim a carga num atomo & s& depende do raio do &-

Q(Ot)

tomo, e a carga em todos os atomos o obviamente sera pro

porcional a probabilidade de encontrar atomos , Ouseja, p(a).)

Assim
{a)

I(a) Q (CL)
Q = = D para todo o

Q(a) +Q(B)

Assim
1 1 1

fo= = = — = 1

(Q|(&))2 p(a) + p(B) i

o p o

como deveria ser {ou seja, o elétron desse nivel "vé'" todos os a
tomos igualmente, independentemente da especie).

0 fato de obtermos resultados corretos nesses dois ca-
sos limites cpostos, € um forte indicativo da plausibilidade da

forma ad hoc de obtencgio de f . Na secao 3.4 veremos um refor

¢o adicional 3s interpretacoes dadas.
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3.3 Densidade de Estados em Energia

Na segao 3.2 interpretamos as solucdes da equacdo secu-
lar {(equagao (3.22) que tem solugdes na forma das equagoes (3.1}
e (3.3)), como aproximantes a funcaoc de onda da equacao (3.32)
(que é desconhecida) € que essa aproximagao € tao mais correta
quando mais achatada for a funcao E(E) de uma banda, pois nes~
se caso quase nao ha superposigaoc entre as funcoes atomicas de di
ferentes atomos e a autofungao pode tanto ser interpretada como
uma fungao de Bloch ou como uma funcao localizads.

0 processo de aumentar a celula unitaria e reduzir a zo
na de Brillouin, e que é o modo correto de se calcular as bandas
de uma liga, tende a achatar a banda. Assim, a interpretacao da
da as nossas fungdes de onda é correta no limite de células uni-
tarias muito grandes.

Para bandas nao achatadas, a interpretacao e mantida,
por conveniéncia, mas ela sO seria correta no limite de ceélulas
unitarias muito grandes.

Na equacao {3.32) as funcgoes ¢(?,§) sao autofuncoes
(mas desconhecidas). Sejam Eg ©s seus autovalores correspon -

dentes (também desconhecidos). A energia e(k) obtida da reso-

lugao da equagdo secular (3.22) seria ent3o um aproximante 3 me-

dia dos ¢

e(d) = —— 7 &, n(d) (3.47)
[

0s autovalores €g sao aproximadamente iguais mas flu-
- . - . .
tuam em torno do valor medio e(k) ; seja O a vartianca dessadis

tribuigao

- 2
o = <8£2>—<€2>2 = <€22>- (€(k)] (3.48)
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Considere um ensemble {(conjunto) de amostras com N ato

- Y - -
mes cada. No ensemble, os valores mediocs ge(k} sao eles pro-
prios variaveis aleatorias. lsso significa que a varianca de
> - - - . * - . - -
e(k) & a varianga da distribuigao dos autovalores €, dividida

pelo numero de autovalores Nf .

2
< [e(i:) ] s - < e(R) s . ¢ (3.49)
NTf

A funcao e (K) , obtida pela equagao secular (3.22), &

(o)

uma funcdo das concentragoes atdomicas p . Seja uma amostra

(OL).

com concentragao atomica N(a)/N diferente do valor medio p

Assim, para essa amostra

£ [ ) } = € (p(u)) ) el {N(G) - P(a) ] {3.50)

£ e funcao de todos os o
Chamando
Z(a) 3€

= WEETST“ (3.51)

que pode ser facilmente calculada (numericamente ao menos) da ex

pressao da equagao secular (3.22) (para fazer a derivada € neces

(a)

sario liberar o vinculo § p = 1, o0 que numericamente € ir-
o
relevante) obtém-se
(o)
N
. [ } - e (pledy oy gl ey 1y (e p(a) (g
N o N E

o)

pois vl oy el
Z
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Como g(“)(ﬁ) € aleatoria no ensemble, podemos <calcu-

. -
lar a varianca de ¢(k) .

Mas
(o)
<€(Na]>=€(p‘“)) (3.52)
N
e
2 ni®) 2, (a) (@) ,(a') (o) (a')
< € { I > = €7 {p ) + < § ¥ 2 Z p p >
N o ol
_ 2 < z 2 E Z({I) Z(Of-‘) E(a)(ﬁ) p(&’) S
N 7 oo
P pp 2@l @ gy le gy,
N vzz,(xa'
entao utilizando & relacao (3.30) para £sse c€aso
<11 em e a@n s o e et el 5330
AR

+ N p(a) aaa’ 6?3'

chega-se a

)
< 2 [ N(a ] N (p(a) y e ) (z(a))Z p({x)
N N o
2
_ w,l,._[gz(o‘) p(“)} (3.53)
N a
Assim
(a) (a)
<E2[Noc ]>_<€[Nu }>2=—1——}:(Z(a))2 (a)
N N N o
2
} ,_J_[gz(a) p(oﬂl (3.54)
N a

Comparando as equagoes (3.49) e (3.54) obtemos a varianca de dis

tribuigcao dos autovalores €,

G - F 2 (Z(OL) )2 p(Of-) - f E Z(OL) p(Ot) (3.55)
o4 (¢}
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Assumindo uma distribuigao gaussiana de autovalores, a qual € jus
tificavel para altos nimeros de coordenacao guando os autovalo -
res sao somas de contribuicoes de muitos atomos teremos

(€ - e(X))?
p(E) = —1 ¢ 20 (3.56)

ou seja, a solucao e(k) da equacao secular € assumida descre -
ver um estado com a densidade de probabilidade dada pela equagao
(3.56) de ter energia E .

Assim, a densidade de estados em energia de uma banda fi

ca

, (B - e(B)N?
NE) = N | TR o) 1 e 20 (K) (3.57)

2,8 Y 21 o (k)

Note que f{k) dado pela equacgao (3.46) e o(k) dado pela equa
¢ao (3.55) sdo relativamente simples de calcular.

Para um nivel profundo em um dos atomos, a energia inde
pende da concentracao p(a) , assim Z(a) = 0 o que implica que

> - -
o(k} tende a zero. Para um elétron altamente energético Z(a)

. ™
independe de o e novamente o(k) tende a zero.

3.4 Ceélulas Unitarias Aumentadas

Numa celula unitaria aumentada, ao invés da equagao (3.1),

Para a funcao de onda no sitio atémico i, terjamos

-

(@) 7y cfa)  (a) ik.? A
bl = L W) T My ) ety (7, (3.58)

onde a designa um certo arranjo de atomos nos sitios da célula
unitaria. Se a célula unitaria tiver 4 sitios e a liga for bina

ria, existirao 16 arranjos diferentes, por exemplo, assim a soma
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em a sera nesses 16 arranjos. 0s coeficientes C , as fungoes ra
diais u e os raios vetores r dependem do sitio i . 0 vetor
Kk esta dentro da zona de Brillouin reduzida, cujo volume & o o-
riginal dividido pelo ndmero de sitios.

A equagao {3.58) tem, portanto, um numero consideravel]-
mente maior de coeficientes variacionais C do que a equacao
(3.1), o que por si sé permite um calculo mais preciso.

Na regiao interesférica, ao invés da equacao (3.3), te-

E § g ; A6 Ai?? hylery o
g

{(3.59)

Com essas funcoes e com a férmula variacional (3.4}, chegariamos

a
~ . -~ i‘i t
ler ) G ) = g, B lery g ) V(R0 gy (B -8
(3.60)
ao invés da equacao (3.7). Note que isso define g;:i que de -

pende de L' -% e que agora depende também dos pares de indices

i'" e 1 que relacionam diferentes sitios na célula unitaria.
0 novo fator de estrutura seria

. - l+ > A ]
SO Tt gl D) (3.61)
L

ao inves da equacio (3.11), e tambeém depende dos sitios conside-
- .- - > -

rados na célula unitaria. Nessa €quacao a soma em L e ma su-

per-rede de celulas unitarias aumentadas.

Com essas definicdes e o procedimento variacional e ne-

gligenciando a ordem de curto alcance, ¢ possivel chegar a

-1 -1 .
e ] - (2] s e e s )

(3.62)
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a qual é justamente a matriz secular do método do espalhamento
14

multiplo para um cluster {aglomerado) de atomos com arranjo o

Se definirmos a matriz T média por

(a) ()
Taiavic = LP Tai,are (3.63)
o
a equagao secular para a liga sera
B . (3.64)
Az. L [TAI,}\'E'] Yoo | A =0 3.

e os coeficientes A da equagao (3.59) seriam dados por

L)

-1
A)E?) = Z .El }\z' ii‘ T}E?),K'i' [T)\Iil,)\llE|l:| A}\nin (3'65)

e os coeficientes C ainda viriam da equacio (3.16).
Para uma célula unitaria extremamente larga, a matriz G
. . it +
poderia ser desprezada (pois glA‘(L) tende a zero para L gran
. - . > -
de, 0 gue ocorreria ja para o primeiro L da soma se a celula u
nitaria fosse grande). Mas nesse caso, a energia que torna o de
. -1 - .
terminante de T nulo, tambeém torna um dos determinantes de

[7ie) -

nulo (pois zeros de T—} implicam polos de T e que

7 (@) , Ou seja, zeros de [ 7 (@) 17, Assim,

implicam polos de
no limite de celulas unitarias muito grandes, os autovalores da
liga serao iguais ao conjunto de autovalores dos varios clusters
possiveis (isto é, com todos os arranjos possiveis de atomos nos

varios sitios). Mas o modo de cidlculo de ligas via clusters gran

des, com o peso estatistico de cada cluster, € o modo correto de

calculo de ligas, assim no limite de celulas unitarias grandes
os resultados corretos sio esperados.

0 paragrafo anterior mostra que, de certa forma, o métg
do aqui utilizado combina certas caracteristicas de um calculo

normal de bandas via KKR, com as de um calculo por clusters via
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14

metodo do espalhamento mGitiplo .
Na definigao da densidade de estados no espago-k, a equa

¢ao (3.25) seria generalizada para

(a) o€ (3.66)
o} = - .
: sy (s 1)

(isto &€, para uma dada configuracao, variamos o potencial no si-
tio 1 e calculamos a derivada, e efetua-se a soma, assim terfa-
mos a ''‘carga' nos atomos dessa configuracio).

Com essa definicao a densidade de estados no espago i
ainda seria dada pela equacao (3.46) usando-se a equacaoc (3.41).
No caso de celulas unitarias muito grandes f tenderia 3 proba-
bilidade p(a) do arranjo de atomos na célula unitaria cuja ma-

(o)

triz T satisfizesse

det { (Tiely=1 3 o (3.67)

A varianca o da distribuigao de autovalores continua-

ria a ser dada pela equacaoc (3.55) com os mesmos Z(u)

da equa-~
c¢ao (3.51), e no limite de células unitarias muito grandes, a va
rianga tenderia a zero (pois uma certa configuracao € a mais pro

vavel no limite termodinadmico).

3.5 Breve Comparacao Tedrica entre ATA, CPA e EMV

As teorias sobre sistemas fisicos desordenados, comeca-
ram a aparecer com grande frequéncia na década de 602, Em solij
dos, a desordem pode ser estrutural ou de composicao. Para a me
todologia tradicional da fisica de estado solido, a falta de pe-
riodicidade € desastrosa, assim, apesar da sua aparente inaplici
bilidade, o usoc da ""caracterizacao por um vetor de onda kM ain-

da € comum. Entretanto, o desenvolvimento de técnicas de pertur
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bagao em teoria de muitos corpos, como o uso de fungoes de Green,

tornou possivel o calculo de gquantidades experimentais sem O USO
da equacgao de Schroedinger em meios desordenados. Obviamente pa
ra sistemas desordenados necessita-se da combinagcao de fungoes
de Green com consideragcoes estatisticas, associando a '"dinamica"
com a "'estrutura''.

Experimentalmente, com respeitoc as excitacoes tratadas
por teoria de muitos corpos, dificilmente € possivel examinar um
modo normal de excitacao isoladamente, num cristal imperfeito.
Assim, por exemplo, a absorcao otica permite examinar todos os mo
dos do cristal numa frequéncia particular, Seria possivel, por
espalhamento inelastico de neutrons, examinar a distribuicao em
k desses modos. Num cristal perfeito isso levaria a proprieda-
des de modos especificos mas num cristal desordenado todos os mo
dos novamente serao amostrados.

Ha dois tipos comuns de métodos observacionais: respos
tas a campos macroscopicos externos (tais como forcas mecanicas
ou campos eletromagneéticos) e obtencio de secdes de choque por
espalhamento inelastico (de neutrons, elétrons, fétons). Essas
“propriedades' s3ao a rigor intimamente relacionadas, e todas de-

pendem de funcoes de correlacdo entre operadores quanto-mecani -

cos adequados. Um formalismo que leva diretamente a essas quan-~

tidades sem a necessidade de uma solucao completa dos modos nor-

mais € o das funcdes de Green termodin3micas.

Antes de tudo, ainda que nao necessaria nesse formalis-

mo, e feita a aproximacao de particula Gnica. Apos isso, por di

ficuldades de calculo gquase que insuperaveis, € feita a aproxima

gao de um Unico sitio (single site). Essa aproximacao basicamen

te consiste em desacoplar um dado sitio dos demais no meio me-
d;o10,15,16

. No caso de uma liga binaria substitucional, essa a
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proximacao resulta num meio no qual "atomos efetivos' sao locali

zados num reticulado periodico. Esse meio efetivo & caracteriza

do por uma hamiltoniana nao hermiteana, a qual fornece autovalo-
res complexos cuja parte imaginaria relaciona-se com o tempo de
vida dos estados eletronicos. A determinacao do meio efetivo po

de ser feita sem ou com auto-consisténcia. No primeiro caso te-

remos a aproximacao de matriz t média ATA (average t-matrix ap-
proximation). No segundo caso teremos a aproximagao de potencial
coerente CPA (coherent potential approximation).

Assim, o aspecto absolutamente essencial ao se trabalhar
com técnicas de fungdo de Green é que essa técnica leva a uma ca
deia de equacoes (formais) acopladas, as quais n3o podem ser re-

solvidas exatamente, mas sao desacopladas de algum modo nas apro

ximagoes praticas.

Os primeiros calculos realistas para ligas foram efetua

17

dos com o uso do potencial de cristal virtual

Vo = PaVa + PgVy (3.68)

(A~ 3tomo A, B + itomo B) onde o potencial virtual V, era sim

plesmente usado para o calculo de um cristal perfeito de mesmo re

ticulado.

Com o aparecimento do método ATA, o operador médio de

espalhamento

av Pata * Pgty (3.69)

€ quem deveria ter colocado em cada sitio em vez do potencial mé
dio. A arbitrariedade entretanto ficava na escolha dos poten-
ciais complexos individuais, os quais em principio deveriam re-
produzir as propriedades médias de espathamento de cada consti-

tuinte atomico.
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Temos1o’15’16
HeT(e) = p% + T v °T(F,E) (3.70)
n
como hamiltoniana efetiva e os vnef seriam potenciais efetivos

dependentes da energia que n3o se superpdem ("muffin-tin').
A solucao dessa hamiltoniana efetiva (E é complexo!) po

de ser obtida via fungao de Green através do operador resolvente

G(E) = ! {E estd multiplicado pelo) (3.71)

E1 - Hef(E) operador unitario

A densidade de estados seria dada por

N(E) = -

- Im Tr [G(E“)] (3.72)
i3

Este calculo da densidade de estados e, ainda que defi-

nido com rigor, pelo menos complicado pois envolve derivagSestaﬂ
- .
to de t,, Qquanto dos fatores de estrutura Gkk‘(k)'

A aproximacao ATA leva a equagao secular similar 3 do

KKR]O

det [:té; - GAA’(E} ] = 0 (3.73)

apenas que com a definicao de tA e t8 como operadores de espa
lhamento, para um dado Kk » @ equacao (3.73) em geral sd tera so

lucao para valores de E na forma de

E = E_(K) - _——;—m— (3.74)

¢ que fornece as '"bandas de energia de quasi-particulas', com lo
) - - - . .

calizac3o em En(k) com largura Fn(k) (Lorentziana, Gaussia -

na), a qual relaciona-se com o tempo de vida desse ''estado ele-

tronico.

A contribuicao destas bandas para a densidade de esta-
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dos depende dos fatores que influenciam o segundo membro da equa
¢ao (3.72). Fisicamente, isso significa que os "pesos' das ban-
das individuais numa liga desordenada nao sao necessariamente u-
nitarios.

Na aproximacao CPA, gue num certo sentido combina a a-
proximag¢ao do cristal virtual com a aproximagao ATA, as equacgdes
{(3.71) e (3.72) se aplicam, mas nesse caso o mesmo potencial VO

e colocado em cada sitio, mas V e diferente de

o pAVA + p,V

B B

(como seria no cristal virtual) e é escolhido de modo que a me-
dia ponderada das matrizes t devido aos potenciais perturbado-

res em cada sitio se anule

pAt [VA—VO] + th [VB-—VOjJ

Assim, no méetodo CPA, todos os centros espalhadores ex-

0 (3.75)

ceto um sao realmente tratados como um meio efetivo que € o cha-
mado potencial coerente que nao espalha eletrons, o espalhamento
do Gnico centro espalhador considerado é entio tratado exatamen-
te (mas as ondas que chegam a esse sitio s3oc promediadas de tal
modo que e impossivel determinar se seu espalhamento préevio foi
de um 3tomo A ou de um atomo B). A dificuldade com o metodo
CPA e que o potencial coerente sendo desconhecido tem gue ser de
terminado auto-consistentemente, entretanto isso & uma tarefa gi

gantesca pois para cada energia uma complicada soma na zona de

Brillouin deve ser feita em cada iteracao. Nesse aspecto, o mé-
todo ATA pode ser visto como a primeira iteragao a caminho da au
to-consisténcia. |

A dificuldade em aplicar-se o método CPA levou, como ve
remos no capitulo 5, a que grandes simplificagOes, usualmente fi
sicamente grosseiras, quase que obrigatoriamente tenham que ser

feitas para que se possa chegar a um resultado numerico. 0 méto
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do ATA entretanto, apesar das dificuldades, € viavel e tem si@o
aplicado com relativo sucesso {vide capitulo 5).

Apesar dessa apresentacao extremamente breve do ATA e do
CPA, & possivel vermos que a fundamentacdo dos mesmos (com res-
peito ao calculo da densidade de estados por exemplo) & teorica-
mente consistente. Entretanto, sua aplicabilidade apresenta di-
ficuldades. Estes métodos, sendo de aproximacdc de um Gnico si-
tio, pelo menos nas suas versdes usuais, excluem o tratamento de
ordem de curto alcance. Ao contrario de ter o objetivo de criti
ca do CPA e do ATA, o trabalho de L.G. Ferreira pretende apresen
tar, sob um ponto de vista completamente diferente {variacional),
uma alternativa para o calculo da estrutura eletrénica de ligas,
cuja simplicidade € o maior atrativo. No meu modo de entender,
seria pelo menos um "espalhamento maltiplo de ligas" (por compa-
racao com o conhecido método do espalhamento multiplo para molé-
culas, o qual apesar de ser aproximado em varios pontos, nao dei
xa de fornecer bons resuitados14).

Formalmente, as equacoes seculares do método ATA e do
metodo EMV (espathamento mGltiplo variacional para ligas)} sao si
milares, entretanto a obtencgao das mesmas foi por processos dife
rentes. No ATA usou-se consideracgbes de espalhamento via fun-
¢oes de Green, no EMV usou-se o método variacional. A diferente
definigao da matriz t levou no ATA a autovalores complexos e no
EMV a autovalores reais. A densidade de estados pode ser calcu-
lada com rigor no ATA, no EMV formas plausiveis foram assumidas.
A rapidez de calculo é muito maior no EMV, assemelhando-se a um
calculo convencional de bandas. No ATA e no CPA a introducao de
ordem de curto alcance tem que ser feita separadamente, noc EMV a

introducao & simples. 0O CPA é auto-consistente, o EMV nao.

No capitulo 5, apresentaremos resultados unidimensionais
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CPA, EMV e Monte Carlo (exato), e o leitor poderd inferir dos re

sultados 12 apresentados que, no minimo, a competitividade do mé

todo do espalhamento multiplo variacional estd garantida.
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0 KKR PARA LIGAS - DETALHES TﬁCNICOS

4.1 0 Potencial de Partida

Como vimos nos capitulos 2 e 3, o grande erro decorren-
te do uso do metodo KKR esta no seu potencial. No nosso caso, o
meétodo nao sera auto-consistente, assim o uso de um potencial in
conveniente pode ser critico.

Com base nesse fato bem conhecido, adotou-se a seguinte
norma de procedimento: trabalharemos inicialmente com cristais
puros perfeitos, de tal modo a escolher um potencial que ajuste
algumas propriedades essenciais desses cristais perfeitos (as
quais veremos no capitulo 6).

A adocao desse critério tem entretanto seérias consequen
cias. Normalmente, o ajuste de algumas propriedades necessita o
uso de diversos potenciais para atingirmos os valores desejados.
Assim, qualquer método computacionalmente demorado de obtenc¢ao
do potencial cristalino deve automaticamente ser posto de lado.

Recentemente, em decorréncia do uso do metodo celular
para moléculas, surgiu um método variaciona118 razoavelmente po-
deroso e muito simples, para obtencao de densidades de carga ato
micas. Esse metodo fornece, pelo menos para camadas mais profun
das, excelente posicionamento de niveis de energia. Esté metodo,
brevemente descrito a sequir, foi utilizado neste trabalho para
a obtengao de densidades de carga atémicas.

Basicamente o método consiste no uso de uma densidade
de carga ''tipo Yukawa'' com um, dois ou trés parametros livres
(que no caso de um Atomo seriam determinados de modo a minimizar

a energia global).
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Essa densidade de carga tem a sequinte forma com um pa-

rametro livre

2 "% 2 %"
7 8, e 2z % e
n{r) = + _ {(4.1)
3 bhar 3 boe
onde Z = numero atomico
i
§, = 5.8 x 0.55575455 z'/3
62 = parametro de ajuste (para um atomo isolado seu va-
lor pode ser determinado variacionalmente)
Um modelo mais sofisticado inclui 2 parametros
5 2 0T : 5 2 e'SZr
z °1 ¢ 27 °2
n{r) = + — " .
3 har 3 bhar
-5, T
632 e 3
+ Z (5.2)
val L
Tr
onde Zval = numero de elétrons considerados de valéncia
63 = outro parametro de ajuste (para um atomo isolado

seu valor pode ser determinado variacionalmente)

Neste modelo os elétrons de valéncia sdo considerados 3 parte pe
lo parametro 63 . Pode-se incluir uma ionicidade usando-se um
terceiro parametro | . Nesse casc, se estivessemos num cristal cu

jo volume da celula primitiva fosse Q » a densidade de carga se

-8, r -§.r
2 1 2z 2
D) - 7 61 e . [ 27 ] 62 e
3 Lor 3 val bor
-8,
632 e 3
{Zval - I} 4 (4.3)
TF

para cada atomo, mais a constante |/Q .

A densidade de carga cristalina é ent3o obtida atraves
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da soma na rede de densidades de carga atémicass. Esse procedi-
mento vale-se das regras de soma de Ewald e de constantes de Ma-
delung. A partir da densidade de carga cristalina, e através da
equagao de Poisson, obtém-se o potencial cristalino. Posterior-
mente faz-se a média "muffin-tin" deste potencial, como exigido
no metodo KKR. Finalmente adiciona-se o tefmo de exchange, com
O que obtemos o potencial para a equagao de Schroedinger. Neste
trabalho usamos o exchange de Slater multiplicado pela constante
o, ou seja, um exchange tipo XuIA.

A resolugao da equacgao de Schroedinger radial dentro das
esferas fornece a funcao de onda radial uia)(r) para varias e-
nergias E. Pela equacao (3.17), o que realmente interessa sao
as derivadas logaritmicas no raio "muffin~tin' de cada esfera.
As derivadas logaritmicas ui(a)(r)/uﬁa)(r) e o potencial cons-
tante Vli sac a rigor os GUnicos valores dependentes da escolha
de potencial, que entram no cdlculo KKR propriamente dito.

De posse desses valores, um calculo KKR sumario das pro
priedades a serem ajustadas € efetuado. Se os valores nio forem

aceitaveis, retorna-se com valores de & d, e 1.

2 3
E importante frisar que, exceto em procedimentos auto-
consistentes, o procedimento citado € tao justificavel teorica -

mente quanto qualquer outro método de obtengiao do potencial de

partida.
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k.2 Obtencao dos Autovalores no Programa KKR para Ligas

Vimos no capitulo 2 que a matriz secular do método does
pathamento multiplo variacional para ligas podia ser escrito na

seguinte forma (notacao aqui levemente alterada)

-1

- b4
Ha,A;a',A' N ta,z Gaa' GAA' * Ga,}\; a',A! ( )
onde a = indice da esfera
A = para (2,m} ou seu eguivalente
- 3-5
e onde Ga A:at_ jt ©ra o fator de estrutura e que € dado por
L+80 - L
2 |
Ga,l;a',h’ = br % ( Vli) EZ(k Lar]a) I11’\;::1,a'
(k.5)
onde A = par (L,M) ou seu equivalente
E ’VIE = energia considerada e potencial constante
I, = lintegrais de Gaunt (no caso para harmdnicas esféri-
cas reais)
FA i = um novo fator de estrutura
3d, 8
e vimos também que
() ()
taygf - z pa ta,!l, (4-6)
o
onde p;a) ¢ a probabilidade de encontrar o itomo da especie
na esfera a, e que
(Ct) 1
{o) 22+1 La,R Ja,ﬂ - Ra Ja,R
t = R (4.7)
a,k | Lle) oy - R_ N
a,% "a,t a a,hk
_ H 11 I S T .
sendo Ra = rato "muffin-tin' da esfera a; Ja,ﬂ y J;’g, Na,Q’
Né ¢ = funcoes de Neuman e Bessel esfericas levemente modifica-

- 2 -
das, funcgoes do argumento Ra (e - VII) e calculaveis por regras
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de recorréencia;

()
o) o2 Yaye
a,t a u(&5
a,f

e a derivada logaritmica vezes Ra2 para a especie atomica o no
ponto Ra e energia E .,

£ possivel provar ques, em vez de achar os zeros do de-
terminante da matriz secular, é equivalente procurarmos a ener-
gia E para a qual

1

Tr H-2 - 0 (}4.8)
Tr H
d Tr f7!
e 5 < 0 (4.9)
dE Tr H
-1 2
e {71r H_2 } = inteirc > 0 (4.10)
ir H
£ possivel mostrar” que a primeira condigao leva a det {H} = 0;
a segunda da garantia que o estado achado & normalizavel; a ter
ceira condicao garante que Tr H_1 # 0 e que o inteiro é a dege
neresceéncia do estado encontrado. Isso fornece um modo elegante
de obtencaoc de autcvalores.
0 calculo do novo fator de estrutura T g a e forte

consumidor de tempo computacional no método KKR, além de ser fa-
tor de imprecisao.
Esse novo fator de estrutura nio é analftico nos pontos

onde

(4.11)

-
sendo g um vetor da rede reciproca e kK um vetor da zona de
Brillouin em unidades convenientes. E possivel separar a parte

nao analitica da parte analitica e escrever
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(4.12)

(4.13)

{h.14)

independe de

(vide referéncia 5)

re-

r a - Ly Z(P) + 2(5)
Asa,a! Q Aja,a' Asa,a!
4 +
nao-analitica analitica
onde
> - L -> -+
2(p) i ; 'k + g ZA(k+g) 835-?
A;a,a! g |E-+§]2 _ K2
1%+3[% < ¢
(5T
Z(S) s 5 GR § QGZ
T Ta,a'’ TL,0 2 &
Aja,a! L n=0 n!(2n-1)
> > L > >
] 5 [k + gl ZA(k-kg) eia-?
> > >, 7 2
g lk+g]” - K
f§+§!2 £C
K2 - }§-+§’2
-+ -+ L (_l: +) . 5
[k+al” Z3(k+g i 4G
+ z e e
g k+3|? - &2
3
2t it 2, - 7) k. (Z-7)
+ ) e
ZHB/Z e > L+1
) |E-tﬂ
1T-Fl#0
2 > 2
x E [-LIM_ 6[% - 7|
L 4
sendo que K2 = E - VII
G = fnumero qualgquer, pois FA;a,a'
G segundo Ewald
_ - . . 3 o3
Q = volume da ce€lula primitiva em 3, = {0.529 A)
3,1 = vetores da rede reciproca e direta, respecti
vamente
ZA = harmonica esférica real
v = vetor de posigao do centro da esfera

lativo 3 esfera a!

em unidades de
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0 2 2
J XZL e-X - B/x dX

EL(B,Y) =
3

que sao fungOes calculdveis por regras de recorréncia.

2(p) nao sendo analitica ndo pode ser interpolada, e as
Aj;a,a! (s) -

sim € calculada para cada energia tentativa. EA;a,a' sendo ana
litica e razoavelmente suave para energias usuais, pode ser cal-
culada inicialmente para poucas energias e posteriormente apenas
interpolada. 0 corte C € escolhido de modo que a interpolacao

(s)

polinomial de 2 seja precisa. Escolhe-se & de modo gque

As;a,a!
a soma de 2£?i’a, seja rapida na convergéncia (o valor ¢ =
= (Zﬂ)]/Z/QB & adequado).
As harmonicas esféricas reais ZA e as integrais de
Gaunt Iz sao calculadas por procedimentos paeress. As deriva
das Togaritmicas Zg?é saoc monotdnicas com a energia e podem ser

interpoladas usando-se um aproximante de Pade.

Com todas as fun¢les e valores calculados para um dado

> . . -
K e um dado valor E da energia a matriz secular é montada. in

1

verte-se a matriz pelo metodo de triangulagao. Calcula-se Tr H™

e Tr H e a sequir Tr H-1/Tr H2 - Para cada trés energias E

-1 -2 -
e Tr H /Tr H correspondentes, passa-se uma parabola e procu
ra-se se a mesma tem um zero., O programa s6 encontra um nivel

por intervalo, assim para niveis muito proximos o passo de procu

Fa na energia deve ser reduzido, sen3o niveis serao perdidos.

k.3 Normalizac3o dos Estados Obtidos

Usando-se o teorema de Feynman (teoria de perturbacao
de 12 ordem), é possivel provar que a probabilidade de encontrar
o eletron descrito por um dado estado com momento angular 2, na

especie atdmica o da esfera a &
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(a) (o) (o)
Q(G) Pa ata,ﬂ aLa,ﬁ
a,s - yl (a)
L aLa’Q 3E
( TroH! ]2
_72 _
« 1 Tr H T oHlt (4.15)
1 “1,2  agg @shsasd
3 [Tr H™ ] (Tr #7")
oE Tr H"2 Tr -2

(veja referéncias 5 e 19 para um procedimento similar)

onde Z significa soma em m ou seu equivalente.
rAel

Ainda que a formula seja complicada, seu valor pode ser

obtido com relativa facilidade numericamente.

0 termo
at(ot) R2(2+1)
___%L%_ = - a (h.16)
oL [ (o) . ]2
a,t L N - R_ N
a,? a,t a a,t

€ negativo e como as derivadas logaritmicas tem a propriedade

< 0 (4.17)
oE

o - - . -
vemos que para Qé é ser positivo e preciso que a equagao (4.9)
]
seja satisfeita. Exceto em estados altamente concentrados ou em
pontos numericamente problematicos, € esperado que a equacao

(4.15) s6 leve a valores de Q fisicamente significativos.

4.4 Obtencao da Varianca o e da Fracao de Estados Ortogonais f

Como vimos, o calculo de f pode ser realizado pela e-
quacao (3.40) ou pela equacdo (3.46) (na qual usariamos a equa-

gao (3.41)). Obviamente

ol - ) Q;?; (4.18)
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onde Qéa; e dada pela equacgado (4.15). Assim, o calculo de f ¢
extremamente simpies.
0 calculo da incerteza do nivel é feito pela equacgao

(3.55) (usando-se a equagao (3.51)). Assim, precisamos de

AL 3E
a - ap@ai
a -1 52
Tr H
()
.y et 1 Tr H o H2
g 2 3 Tr H! (Tr 17 1Y% agg 2:%32,4
a4 =2 2
3E Tr H Tr H (4.19)
cujo valor € rapidamente obtido numericamente. Assim,
2 2
() (o) () (o)
o = f 3 Eza P - Lz, 5 (4.20)
o o o
0 ponto importante € a extrema simplicidade e rapidez
desses calculos quando comparados ao método ATA1O.
4.5 inclusac de Simetria
A funcao de onda dentro do atomo o da esfera a tambem
pode ser dada por (vide equacadao (3.1))
T
_ (a) 2 {a) - 1Py
/I g % Ca,ﬁ,m i ua,g(r) Zﬁ,m(r) e {(4.21)

onde r = vetor de posigao em relacdo ao centro da esfera a
Z = Z = harmonica esférica real
E,m A
+ - -
k = vetor de onda na zona de Brillouin
> I
ba = vetor de posigaoc do centro da esfera a

Vimos na

(o )
Ca se relacionam com

¥ >

equacaoc (3.16) que os os
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Aiai e A equagao secular (3.22) pode ser escrita
= 0 L.22)
2 E E Ha‘,l‘,m';a,ﬂ,m Aa,i&,m (
a &m
Para normalizarmos os Aa 2 m sabemos que para o P da
equacao (4.21) devemos ter
(o)
E Qa g
z SR (4.23)
o] dv = “—;TET—— .
a
rs<R
a

Assim, a resolucao da equacao (4.22) fornece todas as in

formagoes sobre a fungdo de onda. A solucao da equacgao (4.,22) é
0

obtida para valores reais de £, em contraste com o ATA1 . Entre

tanto, a resolucgao da equacao (4.22) pode consumir um tempo com-

putacional relativamente grande. 0 principal motivo e .que a di-
mensao da matriz secular pode ser elevada. Por exemplo, se a =
=2, % =2 teremos 2(1 + 3 + 5) = 18 elementos. Ainda que a

resolucao nesse caso seja totalmente possivel, qualquer diminui-
cao de tempo de calculo é plenamente desejavel.

Para ligas substitucionais desordenadas, estamos tratan
do com uma rede cristalina perfeitamente definida (0os atomos de
cada sitio e que estdo indefinidos). Assim, podem restar opera-
gGes rotacionais no espaco [ que levem a mesma funcao de onda.
fsso permitira reduzir a dimens3ao da matriz secular.

No programa utilizado, por construgao, a simetria € in-

troduzida da seguinte maneira: sejam Z, p(?) e Z (¥) dois

2,0
conjuntos de harmonicas esféricas reais. Os indices pe G in-
dicam certas combinacdes das projecoes m da componente z do

momento angular.

Entao existe uma matriz unitaria U tal gue
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ZQ,O(?) = g Ué%é Zg’p(?) (4.24)

No programa utilizado U € real. Fazendo também a com
binacao

Ra,i,0 = g “é%g Ra.t,o (4.25)
e como U e unitaria

Aa,g,p - g Ué%é Aa,l,c (L.26)

Jogando na equacao secular, a transformacdo de H ser3

_ (e) [ (2")
Ha,ﬁ,d;a',Q’,c‘ B g 3; Up,o Up',o' Ha,Q,p;a',l’,p' (k.27)

Como e sabido, a escolha adequada de U, reduz a matriz secular

a blocos ao longo da diagonal. Por construcadao do programa, U e

real e independe das esferas a e a!'.

Dentro destas restrigoes, vamos incluir a simetria do
vetor de onda. A funcgao de onda na esfera a, atomo o , centra
da em ga + 3 , onde T s um vetor da rede, € dada por

> -
ik.(b_+%)
() (a) A (a) x> > ' a
prol o= 7Y Ca,Q,O i ua,2(|r - b, -t 22,0(r -b_ -1 e
a,t 2 o
{4.28)

> - .~ ~ . -
{r nesse caso é vetor de posigao em relacao a um centro arbitra
rio)

Seja R uma rotacdo do grupo pontual do cristal e que

- - -
tambem pertencga ao grupo do vetor de onda L , isto e

‘//,//”

operador representado por vetor da rede reciproca
uma matriz de rotagao

RE = Ka+3 (4.29)

Entao
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(@) @) ) Py gy B D)
”~ o s} o A— - - _ Fad _ -
A %E‘Za,a,o (R -8, -1 7, (R b= t) e
’ (4.30)
mas
R'Y -8 -1 - BT F-RE -RD
a a
entretanto, se R pertence ao grupo pontual, vale
R, + RE = B+ 1 (4.31)
a a
Além disso
k.o, + %) = RK.R (B, + D (4.32)
pois R n3o altera modulos e gira igualmente os vetores.
Se R também pertence 3o grupo do vetor de onda
RE = K+7
Assim
KoB_+%) = (k+(GB_+Fn = .3 «%) + 3.5 + 27n
a a a a
(4.33)
Portanto
4
o () '9-94 (o) (a) (y> +
R v = e Ty ¢C u (lr - -—E‘])
a,ﬁ 7 a,8,0 "a,t a
iK.(Ea-+z') . TN +
- - 1
X e R ZR,O(r b - 1%') (4.34)
Onde usou-se o fato de 1‘(?3“T X) = R f(X) e que %' ou % €

indiferente devido a simetria translacional do reticulado.

A equacao (4.34) mostra que, aplicar uma rotacdo em Y &

completamente equivalente a aplicar uma rotacgao nas harmonicas
’ SIS
:g.ba
esfericas reais Z2 c 3& e = 1. fsto sempre acontece se
, A

for um ponto interno da zona de Brillouin, pois nesse caso

wy &Y

= 0,
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Para pontos na fronteira da zona de Brillouin a situa-

- - s .
¢ao e mais complicada. A possibilidade de g # 0 obriga a se
trabalhar com um subgrupo do vetor de onda. 0 subgrupo deve ser

tal que 5
ig.b
e 008 L (4.35)

- - R
para todas as esferas a em consideracao e para g's que satis

fagam a equacao (4.29). No capitulo 6 exemplificamos tal situa-

¢ao.

4.6 Tempos de Calculo

0s calculos foram realizados num computador Burroughs-
6700 do Centro de Computac3o Eletrdnica da USP. Cabe citar que
tal computador é consideravelmente lento quando comparado a cer-
tos computadores, p.ex., CDC Cyber 173 (Control Data). Citamos
aqui, a titulo informativo, a ordem de grandeza dos tempos de cal
culo., Cabe salientar que, somente com a informacao aqui dada, €
possivel uma comparacao de velocidades de calculo. 0s exemplos
sao para valores maximos de momento angular igual a 2, tal como

4

€ uso comum no KKR .

Obtengao de 200 valores de derivadas logaritmicas para

2 atomos com Z < 50 => tempo da ordem de 80 segundos.

Obtengao do fator de estrutura, Eq. (4.12), para 200 e-
nergias para um ponto k  da zona de Brillouin = tem-

po da ordem de 40 segundos.

Procura do autovaler E que satisfaz as equacoes (4.8),
(4.9) e (4.10) para 2 atomos diferentes

>
= para um ponte Kk sem qualquer simetria —> tempo da

ordem de 2 segundos para cada energia.
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- para um ponto de alta simetria (p.ex., ponto T em cris
tais cibicos) = tempo da ordem de 1 segundo para ca

da energia.

A grosso modo, no nosso calculo, 10% do tempo usado des
tinaram-se a ajustes do potencial, 5% a calculos do fator de es-
trutura e 85% a procura de autovalores.

A '"precisao' dos autovalores é da ordem de 1 x 10 3 Ry =
= 0.0136 eV {a "precis3o" adotada é a diferenca entre um calcuyu-

- - - - »)'

10 com simetria e sem simetria para um mesmo ponto Kk ). 0 progra
ma praticamente nao apresenta problemas de solucdes espurias, co
- . 4 . -
muns em versoes usuais . Cabe salientar que o aumento da célula
unitaria, se excessivo, provavelmente exigiria aumento de preci-
sao para diferenciar niveis. Este problema, entretanto, afeta-

ria similarmente métodos como CPA e ATA.
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- -

RESULTADOS UNIDIMENSIONAIS E APLICACUOES DOS METODOS ATA E CPA

5.1 Resultados de Calculos para Ligas Unidimensionais

Uma comparacao entre os metodos CPA e EMV, necessita ou
de valores experimentais, ou de resultados exatos. Em ligas uni
dimensionais, a deﬁsidade de estados 'exata' pode ser obtida. Is
so e possivel por um procedimento tipo Monte Carlo que consiste
no uso de numeros aleatorios. Em ligas unidimensionais "muffin-
tin' o calculo CPA & factivel, sem grandes dificuldades. O meto
do EMV aplica-se a qualquer liga "muffin-tin". As equagoes deri
vadas no capitulo 3 entretanto sao explicitas para o caso tridi-
mensional, assim uma nova deducao simplificada é necessaria.

Seja % o espagamento do reticuiado, b o raio das es
feras (unidimensional) e a o comprimento da regiao Il (“inter-

esferica').

A funcao de onda na regiao |l é escrita

wll(x) - z E(G)(O) A'E(-O'.) eiKX + X g(q) (,Q,} eikﬁ, Afu) eiK(a-—x)
) * (5.1)

para 0 < x < a

Ha forte diferenca entre essa equac¢io e a equacao (3.3)
(caso tridimensional). Na equac3o (3.3) a soma em & & sobre to
do o reticulado. Na equagéé (5.1) s6 temos ondas espalhadas pe-
tos dois atomos vizinhos (ou pocos de potencial coﬁ maior rigor).
Assim, no caso unidimensional, h3 muito maior possibilidade de
que a autofungao real se desvie consideravelmente da equacao (5.1),
pois na equagao (5.1) os coeficientes A, e A_ independem da

cela em consideragao. Dito de outro modo, o metodo EMV deve for
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necer melhores resultados em trés dimensoes.

Dentro das ''esferas’ temos 2 solucoes linearmente inde-
pendentes da equagao de Schroedinger. Fazendo-se combinagoes 1}

neares, podemos obter

e u (valores indefinidos até o momento)

uJEOL) (o)

no extremo direito e esquerdo, respectivamente, do pogo de poten

cial considerado. Disto pode-se obter as derivadas normais

au(“) Bu(a)
+ -—
e
an on

onde n > normal para fora do pogo
Existe uma relacao linear entre as derivadas normais e

03 valores nos extremos

2Ug (@) (a) + ¥
= 3 Doy Yy o {_ u {2 (5.2)
an U
(o) . . .
Note que Dcu depende de o e da energia. Ela seria o equiva-
lente a matriz t.
- (@) _ (o) Lo
Prova-se que D+“ = D_.+ €, se o pogo for simetrico,
(a) (o)
que D++ = b 7" .
0 analogo unidimensional da expressio variacional (3.4)
e
* % d2
Yol dx 9% oy, e = 3 dxw.[-— +VJ11).
i i 2 i 2z i
i i dx

! {w; - w.]{anwi + anwj] v (5.3)

(o) o A(a)

Nesse caso E deve ser estacionario com respeito a A

. o a - . ~
€ com respeito a ui ) e uf ) - Isto leva a seguinte equacao (a

nalogo unidimensional da equacao secular (3.22))
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2
7 o @) DE?) ] v <2 . [ ) o (@) Diz) ]
cos ki = & : o sen K a
2 [ 7ol Di‘f) )
a
[ Z p(&) Di?)
- o Cos kK a (5.4)

Looammmamtn Y
R~
L]
Q
L)
o -
1R
it [

Se, para efeito de cdlculo, supusermos que 0s pogos de

potenciais sao fungoes delta

vl oy o v @ s (5.5)
+
num ponto do
reticulado
entao
-1
() 2 _
Diﬁ) - Vv b [ go; kb | _senkb (5.6)
2 K b b
(o)
D(G) - . D(a) cos b 4+ vV b sen € b (5.7)
++ +-
2 Kb
Em calculos "muffin-tin" nao ha, em casos normais, ra-
zoes para a ser diferente de zerolh. Assim as equacoes foram
usadas para a = 0 (isto &, "“esferas muffin-tin" se tocando).

]

Adotou~se VII 0 (em realidade nio aparece se a=0,

no caso unidimensional) e
V(a=1)

V(u=2) - - 0.5

como magnitudes das funcdes & em cada atomo (pogo).

Note que, pela equacao (5.4), a funcao da banda E ver

sus k (ou k versus E) depende de g, o vetor de translacao da

rede unidimensionatl. Vejamos o gue isso significa.
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Suponhamos gue os atomos do tipo 1 e do tipo 2 estejam
consideravelmente afastados, isto €, que £ seja muito grande.

. - - .
Nesse caso cada um dos dois potenciais levara a um nivel caracte

(a)?
I . (a) Vv - .
ristico com energia E =" - Nesse limite, cada nivel
- - ~ . -k | xi
tera uma fun¢ao de onda ''de valéncia p(x) = e fortemente

localizada ao redor de cada atomo. Como os atomos gstéo muito
separados, o recobrimento das funcoes de onda de atomos diferen-
tes (ou mesmo iguais) tenderd a zero. lIsso significa que a ""ban
da' devida ao potencial do atomo 1 nao se superpoe com a ''banda’
do atomo 2. Ou seja, haverd um ''gap' razoavelmente grande entre
as bandas. Além disso, como as funcdes de onda de atomos vizi-
nhos nao se superpoe, o0s niveis de valé@ncia formar3o “bandas' a-
chatadas. A densidade de estados de valéncia sera entao caracte
rizada por dois picos muito agudos, separados por um gap. Nesse
limite, suponhamos um elétron pertencente a liga. Ou ele esta na
banda do atomo 1 ou ele esta na banda do itomo 2; Assim €& impe-
rioso que a integral da densidade de estados na "banda tipo 1'so
mada a da 'banda tipo 2'" seja igual a unidade. Nesse Iimite_es—
pera-se que o tempo de vida do elétron em cada banda seja longo.
Note que a varianga dos niveis tende a zero.

Aproximemos um pouco mais os atomos do caso anterior,
mas mantendo & ainda razoavelmente grande. Similarmente espe-
ramos ainda duas bandas separadas. 0 gap entre elas devera en-
tretanto diminuir. A interagdo interbandas aumentando levar3d a
bandas nao tao achatadas. O0s picos da densidade de estados se-
rao entao suavizados em altura, mas alargarao consideravelmente.
Alem disso espera-se que, no atomo de menor potencial {em modu-
lo), a interacao com estados de conducao seja maior. Isso dara

mais largura a densidade de estados dessa banda. Esta situacao
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ocorre para & = 5.0, p.exemplo, com os potenciais usados. Em
cada banda, em vez de um pico de densidade de estados, podemos es
perar varios. Estes picos representam estados localizados nao a
penas em torno de um atomo, mas de agregados com 1, 2, 3 ou mais
atomos.

Vamos agora aproximar ainda mais os atomos. O gap entre
as bandas podera diminuir consideravelmente. Se estiverem sepa-
radas ainda, apresentarao uma estrutura de picos mais rica devi-
do a interagcao mais forte entre atomos vizinhos. Esta situacao
ocorre para £ = 4.0, com os potenciais usados.

Finalmente examinemos o caso em que os atomos estao su-
ficientemente préximos. Nesse caso a interacao sera forte. As
fungoes de onda ainda que tendendo a se concentrar em torno do
respectivo atomo, poderao apresentar consideravel recobrimento.
Isso fundira as duas 'bandas" anteriores numa s6. O gap desapa-
recera. A estrutura de picos tendera a se enriquecer. Entretan
to a integral da densidade de estados ainda devera ser igual a u
nidade (exceto se houver fus3o também com bandas de condugao). Is
50 ocorre para & = 3.0, com os potenciais usados.

Note que essas conclusoes s3ao independentes do método
de calculo. Assim tanto o método CPA, quanto o Monte Carlo (exa
to), quanto o EMV devem apresentar essas caracteristicas. Os re
sultados Monte Carlo (que s3o aproximadamente exatos) foram toma
dos como padrao de comparacdo. Esses resultados (bem como os re
lativos ao método CPA) foram obtidos por T.P. Eggarter. Nas fi-

guras 5, 6 e 7 apresentamos as curvas do nimero de estados por ce

lula unitaria em funcio da energia, obtidas por L.G. Ferreira.

Claramente pode-~se ver, pelos resultados Monte Carlo, que as si-

tuagoes correspondem aos casos ja analisados.
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Comparemos os resultados CPA aos Monte Carlo.

Para & = 5.0 (Figura 5) os resultados CPA e Monte Car
lo saoc muito similares. A estrutura da banda relativa ao poten-
cial mais fraco entretanto parece ser pobre. 0 CPA tende clara-
mente a alargar os gaps. 0 numero de estados nas bandas de valen
cia deve ser unitario. No Monte Carlo ele € unitario por constru
gcao., Nesse caso o CPA da 1,154 estados. Uma diferenga de 15%.

Globalmente entretanto os resultados CPA sao bons, nesse caso.

Para £ = 4.0 (Figura 6) globalmente os resultados sao
similares. A estrutura da "banda' devida ao atomo 2 & pobremen-
te dada pelo CPA. Novamente o CPA alarga os gaps. 0 ndmero de
estados dado pelo CPA é 0.954. Uma diferenca de 5%. De modo glo

bal o0s resultados continuam bons.

Para & = 3.0 (Figura 7) oresultado CPA € muito pobre.
Um largo gap irreal e introduzido. A estrutura também & pobre.
0 numero de estados dado pelo CPA é 0.980 (bom). Globalmente o

resultado € pobre,

Assim por esses trés resultados pode-se ver que: mesmo
um méetodo altamente conceituado para o caso de ligas, tal como o
CPA, apresenta problemas. 0 leitor deve estar ciente que, em hi
potese alguma, tentamos concluir que o CPA & inconveniente. Um
unico resultado como esse nao permite tal tipo de conclusio. A-
tém do mais pode ser um caso de estudo problematico. Todavia, o
resuitado indica que, mesmo com o CPA, problemas podem aparecer.
Outra conclusao, mais fundamentada, & que a obtenc3o do nuamero
correto de estados parece ser diffcil.

Vamos agora comparar o metodo EMV-1 com o Monte Carlo.
Por EMV-1 queremos dizer espalhamento miltiplo variaci§na1 com 1

atomo por célula unitaria.

Para & = 5.0, o resultado EMV~1 tem a mesma qualidade
que o CPA. A estrutura dada pelo EMV-1 parece ser superior, Nota
-se que o EMV-1 tende a diminuir os gaps. Obtemos 1.08 estados.

Para R = 4.0, o resultado EMV-1 & inferior aoc CPA. Os
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gaps sao fechados, ainda que com uma densidade muito pequena. A
estrutura ainda assim € melhor que a do CPA. Obtemos 1.122 esta
dos.

Para 2 = 3.0 o resultado EMV-1 & superior ao CPA. A
estrutura e de boa qualidade. O nGmero de estados 1.251 entre-
tanto & muito elevado.

Dessas figuras dois fatos sao aparentes. A éstrutura da
da pelo EMV-1 é de boa qualidade. Ha dificuldade em prever o nu
mero correto de estados. O fechamento de gaps € entretanto um
problema tao sério quanto o aparecimento de gaps inexistentes. A
grande rapidez do EMV-1 quando comparado ac CPA & o seu maior a-
trativo. O0s resultados sao animadores mas mostram que se deve
proceder com cautela.

Vamos agora comparar o metodo EMV-2 com o MonteVCario,

com o CPA e com EMV-1. Agora temos 2 atomos por celula unitaria.

Para % = 5.0, o resultado EMV-2 & nitidamente superior
ao CPA. 0s gaps ainda que menores sao bons. 0 nimero de esta-
dos 0.995 € excelente.

Para & = 4.0, temos uma grande surpresa. 0 mau resul-
tado do EMV-1 e eliminado. 0 resultado obtido & de excelente qua
lidade. A estrutura & muito superior 3 do CPA. Os gaps sao bons.
0 numero de estados 1.035 & bom (se aproximou de 1).

Para & = 3.0, novamente um bom resultado. A estrutura
€ excelente. 0 nimero de estados 1.135 se aproximou da unidade.

Os resultados EMV-2 (2 dtomos por célula unitiria) sio
no minimo surpreendentes. Globalmente, os resultados poderiam
ser taxados de boa qualidade. S30 nitidamente superiores aos do
CPA, pelo menos nos exemplos dados. Se extrapolarmos os resulta
dos para trés dimensdes obviamente chegaremos a conclusao de que

o metodo sera fortemente competitivo. Isso acentua-se ainda mais
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caso nos lembremos que o tempo de um calculo EMV sera dezenas de
vezes mais rapido que um calculo CPA, num cristal (tridimensional).

0s resultados EMV-3 (3 atomos por célula unitarial)l tam-

bém estao apresentados nas Figuras 5, 6 e 7. Uma melhoria glo-
bal dos resultados seria esperada, mas tal nao acontece. A estru
tura melhora consideravelmente, tornando-se muito similar a dada

pelo método Monte Carlo. A contagem de estados todavfa, cai de

qualidade. Para 2 = 5.0 e & = 4.0 o leitor pode notar que
no método EMV, contrariamente aoc Monte Carlo, a "banda' de ener-
gias mais altas tem mais estados do que a l.'banda" de energias mais
baixas. Os gaps sao taoc bons quanto os do EMV-2.

Com base nesses exemplos podemos inferir que:

a) A estrutura de picos dada pelo EMV é muito boa (supe

rior a do CPA nesses casos);

b) Com 1 adtomo por celula, o EMV tende a diminuir os
gaps;

c) A contagem de estados apresenta erros da ordem de 10

a 20 por cento {geralmente para mais), em relacao a

um método exato.

A conclusao sobre a contagem de estados & grave. Entre
tanto, como vimos, ela tambem se aplica ao CPA. 0 leitor e acon
selhado a ficar alerta, pois como mencionaremos nas secoes 5.2 e
5.3, na literatura normalmente ndo sao feitas citacoes quanto ao
numero de estados. Cabe lembrar que & trivial "normalizar! esse

numero de estados na maioria dos casos.
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5.2 Breve Revisao Bibliografica sobre Aplicacoes do CPA

Objetiva-se aqui fazer um breve resumo das aplicacgoes do
CPA. Ha um numero muito maior de trabalhos do que os aqui cita-

d0510,15,16

. Espera-se entretanto que as nossas citag¢oes sejam
representativas, ou seja, que deém uma visao geral das aplicagoes
do CPA. Qualquer falha deve ser atribuida ao autor..

0 formalismo tipo CPA foi introduzido por volta de 1967

- . 20,21 Lo .
/68 por varios autores . Os primeiros resultados foram obti

- e, . 20 . s X

dos com potenciais & em cada sitio” , para ligas unidimensio -
nais. Estes resultados, algo melhores que os ATA do mesmo au-
tors? (usando potenciais &) foram animadores. Por resultados a
nimadores entende-se uma descrigao global razoavel da liga. As-
sim, como fizemos na secao 5.1, verificava~se o aparecimento de
gaps espurios, por exemplo.

Rapidamente o método recebeu uma formulagdo mais rigoro

23 . 23 :

sa ~. Nesse artigo extremamente longo, Velicky et al, wusando

a aproximagao de um dnico sitio, derivaram toda a teoria para o

modelo de uma Unica banda (single band). Nesse modelo a liga 6

descrita na aproximag3o '"tight binding'". 0 Unico orbital atémi-
co | n> é associado a cada sitio n. Assim para um cristal pu

ro uma unica banda apareceria. A Hamiltoniana &

HI
o]

H &= z } n > e, < n| + E | n> tmn <m | + W {5.8)

onde D €& a parte diagonal de H. 0 modelo supoe que:

a) os elementos diagonais en independem da composicao

e da configuragdo atdmica. Isto & s4 tem os valores g e gb
1 A B . . -

numa iga AB , onde ¢ e € seriam niveis atomicos. Note que

os elementos de D sao aleatérios.

b) As integrais de superposicao o ("hopping integrals')
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sao supostas independentes da composigao. Note que, nesse aspec
to, os elementos dé W sao translacionalmente invariantes.
Essas suposigoes sao boas se os orbitais forem suficien
temente localizados e se os potenciais atomicos nao forem muito
diferentes.
Sobre esse modelo, passivel de resolucao dentro da apro

23

ximagao de um Unico sitio, os autores obtém um vasto numero de
conclusdes. Conclusdes essas que mostram que o CPA € a melhor

. ~ 2 .
das aproximagoes. 0 trabalho de Soven ', novamente com Hamilto-
niana "tight binding', obtém mais conclusoces sobre as potenciali
dades do CPA. As discussoes deste autor usam exemplos para me-

tais de transicao.

Em 1970, Soven25 finalmente apresenta como seria a apli

cagao do CPA a um sistema de potenciais "muffin-tin"., |sto abre

caminho para a aplicagao do CPA a sistemas reallisticos. Soven

aplica o modelo para um sistema com''"niveis s'' somente, introdu-
25

zindo ainda outras simplificacoes

.

Ate 1970, portanto, os calculos CPA eram feitos com Ha-
miltonianas "tight-binding'" e nenhuma comparacgac com sistemas
reais fora feita. Num artigo26 de 1971, Gyorffy introduz mais
simplificagoes calculacionais no CPA. €Essas simplificacdes sua-
vizam o calculo da densidade de estados. Nesse estagio, o CPA
permitiria obter: densidade de estados, espectro de raios-X mo-
les, "knight shift' e o "M&ssbauer isomer shift", A comparagao
com resultados experimentais ainda nao foi feita.

A enorme dificuldade computacional do CPA, entretanto ,
parece ter provocado um ressurgimento do ATA. Schwartz et a]27
em 1971 voltam a comparar ATA e CPA. Revendo o ATA os autores

indicam que sua simplicidade e bons resultados tornam=-no competi

tivo ao CPA, 0 sistema Au-Ag com um modelo de 2 bandas ("two
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band model!) '"tight-binding' da resultados similares com ATA e
CPA. N3ao ha comparagaoc experimental,

Uma formulacao explicita das equagoes ATA e CPA foi fel
ta por Schwartz & Bansi128 em 1974. 0 direcionamento para o uso
do ATA & claro, pois os calculos ATA realisticos parecem ser tra
téveiszg.

0 primeiro calculo CPA "muffin-tin' para potenciais rea
lfsticoszg, entretanto, s$s6 apareceu em 1978, Stocks, Temmerman
& Gyorffy obtiveram a densidade de estados para a liga CuxNiva'
Assim, os primeiros resultados CPA apareceram 10 anos apos seu
surgimento. Neste calculo, chamado de KKR-CPA pelos autoreszg,
a densidade de estados calculada compara-se bemcomresultados de
fotoemissao. Os autores sao vagos com relacido ao tempo envolvi-
do. 0s autores também n3o mencionam se tiveram ou nao problemas
com a contagem de estados, pois os resultados s3o em relaclo a e
nergia de Fermi.

Na mesma época Bansil>V apresenta calculos CPA para ali
ga CuxNil-x . Nesse mesmo trabalho, entretanto, um novo ATA, me
lhorado, € apresentado. Bansil conclui gue a auto-consistencia
no CPA "muffin-tin" pode nao ser importante na discuss3o de al-
guns aspectos do espectro eletronico (tais como densidade de es-
tados) de ligas de metais nobres ou de transicgao.

Ainda que os primeiros calculos CPA "muffin-tin" apare-
¢am, trabalhos usando modelos empiricos continuam a sair. Para o
nosso estudo € importante citar o trabalho de Chen & SherSIsobre
a liga Ga]_x!nXAs1_yPy. Esse artigo sera discutido no capitulo

7. Novamente nao ha comparacidoc com resultados experimentais,mas

s6 com o método do cristal virtua!17.

A mais detalhada comparacgido entre ATA e CPA apareceu em

1979 num trabalho de Bansilaz. Neste trabalho o formalismo ATA
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e CPA é melhor esclarecido. Uma versao mais elaborada do ATA &

desenvolvida. As ligas Cu Ni e Cu Zn saoc tratadas. Sao

1 - 1-x

comparadas a densidade espectral < Q(K,E) >, a densidade de es
tados < p{(E) >, as '"bandas' de energia complexas, e a densida-
de de estados de cada componente < DA(E) > [é tal que
x < pA(E) > + {1 -x) < DB(E) > = < plE) >}. Bansil conclui gque
as solucoes fornecem estados de Bloch no meio efetivo médio Eiii
os niveis de impureza que resultariam se o atomo A f{ou B) fosse
colocado no meio efetivo., Bansil também conclui que a auto-con-
sisténcia do CPA tem efeitos significativos nas matrizes de espa
lhamento. Para ondas s e p o CPA e o ATA aperfeicoado sao simi
lares, para ondas d o CPA tende a aumentar o amortecimento dos
estados eletronicos. 0 espectro global (densidade de estados),
entretanto, € extremamente similar no ATA e no CPA, exceto que o
CPA tende a suaviza-lo. A parte imaginiria da energia & muito
grande nessas ligas conforme pode ser visto na referéncia 32.
Mesmo em 1980 certos problemas ainda persistiam no KKR-
CPA33. Derivacoes nao rigorosas, mas utilizadas, levam a resul-
tados nao fisicos. Os autores propdem que o calculo da densida~-
de de estados p(E) seja feito por diferenciacao da integral da
densidade de estados N(E) que pode ser obtida. A energia de
Fermi nao é determinada por contagem de estados, mas por diferen

ga com a densidade na banda de conduc3o, de forma que

N(EF) - N(Ec) = x ZA + {1 -x) Z8 (5.9)

onde EC € o fundo da banda de condugao e ZA e ZB sao os eleé

trons de condug¢ao de A e de B . N3o ha comparagao com a expe-
riéncia.
. 34 . - .
Em 1981, Bansil et al aplicam o ATA e o (PA a liga

CuXNI1_x . 0s resultados D(E,E) onde B € 0 momentum, basica-
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mente sao pouco sensiveis 3 auto-consisténcia do CPA, ou seja, o

ATA continua a dar resultados satisfatorios. Nesse artigo uma in

formacao precisa de tempo computacional é fornecida. Uma itera-

¢ao do CPA (ou seja, uma energia) leva cerca de 1 minuto num com

putador Cyber 72 (Control Data). Grosseiramente isso equivale a
5 vezes o nosso tempo (vide secao 4.6).

Cabe salientar que muitas conclusdes podem ser obtidas
usando-se modelos tipo CPA simplificados. 0 efeito do meio lo-

cal no estado ligado do nitrogénio na liga GaPXAs

35

4 i pode ser

interpretado””, e em acordo com os resultados experimentais, in-
troduzindo-se simplificacbes no CPA. Hamiltonianas "tight-bind-
ing" permitem uma avaliacao dos efeitos de ordem de curto alcan-
ce na densidade de estados36. 0 modelo permite pelo menos a ob-
tencao do sinal correto do parametro de ordem de curto alcance36

Relacionado com o nosso estudo existe o trabalho de Zagorski & Na
zarewic237. Usando uma hamiltoniana ""tight-binding" e simplifi-
cagoes ao CPA, os autores estudam o efeito da espessurade filmes
finos na densidade de estados. 0s autores concluem que a espes-
sura do filme nao influencia sensivelmente a densidade de esta-
dos.

Esta rapida revis3do bibliografica do CPA permite reti-
rar algumas conclusces. Efetivamente os calculos CPA s& comega-

ram a cerca de 3 anos e relacionam-se com as ligas CuxNi e

1=-x
CuxZn]_x . A maior parte dos calculos n3o traz comparacao com re
sultados experimentais. Problemas de calculo n3o s3o improva-
veis de aparecer. Baseado em tecnicas de funcao de Green, o meé-
todo tem forte sedimentacao tedrica. Para certas propriedades,

meétodossem auto-consisténcia podem ser competitivos.
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5.3 Breve Revisao Bibliografica sobre Aplicacdoes do ATA

A introducao de um formalismo tipo ATA para ligas ocor-

58w

reu cedo 0 metodo comegou a ser aplicado a modelos por

Lo

Soven22 e Beeby . Soven22 usou potenciais tipo funcoes & e ob
teve consideragoes a respeito da largura dos picos na densidade
espectral. Beebyha fez os calculos com Hamiltonianas "tight-bind-
ing'. 0 rapido aparecimento do CPA levou o ATA a um plano secun
dario. Pant & Joshih1 realizam um calculo ATA modificado, para
a liga CuZn (latao B) utilizando potenciais tipo funcdes & .
Incluem o efeito de ordem de curto alcance no potencial. 0s re-
sultados sao levemente superiores aos do cristal virtuall7. Como
citamos na secgao anterior, o trabalho de Schwartz et a127em 1971
pende para o ATA, devido as inUmeras dificuldades do CPA.

Em 1974, quatro anos antes do CPA, surge uma importante

aplicacao do ATA a liga CuxZn (latao (1)“2. Este trabalho e

1-x
o mais amplo de todos no estudo de ligas desordenadas, atée a épg
ca. Bansil et al‘[*2 usam 3 diferentes tipos de potencial de par-

tida, na tentativa de introduzir a transferéncia de carga. Dois

destes potenciais deixam um parametro livre para ajustes. A ex-

pansao do reticulado também é incluida e afeta significativamen-
te a energia dos estados proximos ao nivel de Fermi. Boa concor

dancia com os resultados experimentais é obtida para espectro de

absorgao e para parametros associados com a parte real das ban-
das de energia. Concordancia qualitativa é obtida para parame-

tros relacionados com a parte imaginaria das bandas de energia,

tais como temperaturas Dingle e resistividades residuais.
Os bons resultados da referéncia 46 levaram a um calcu-
lo similar para a liga CuxNi1_x h3. A qualidade global dos re-

sultados & novamente boa. 0 espectro eletrdnico & razoavelmente
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predito em toda a faixa de concentragoes. As temperaturas Dingle
calculadas estao em boa concordancia com resultados experimen-
tais. O0s primeiros problemas, todavia, comegam a surgir. A in-
tegral da densidade de estados, num certo ponto, decresce com a
energia. Isso indica que a densidade de estados em algum ponto
€ negativa, uma situagao nao-fisica, com certeza. Uma saida, lo-
calmente utilizavel, foi encontrada.

OQutra importante aplicacao do ATA apareceu em 1978, Ge
latt et alah aplicaram o ATA no estudo de hidretos nao-estequio-
metricos de metais de transigao 3d e 4d. 0s resultados global
mente estao em boa concordancia com dados experimentais.

0 problema da obtencao de densidades de estados negati-
vas foi levantado em 1979 por Bansi]32. Isto foi conseguido com
uma reformulacao do ATA.

Tambem o ATA, usando Hamiltonianas "tight-binding' pode

4o 4

fornecer bons resultados ~. Huisman et al aplicaram o ATA no
estudo de vacancias em Ti0 e TiC.

Weinberger s Pod]oucky46 aplicaram o KKR-ATA relativis-
tico as ligas UxTh1_xAs e UxTh]_XSb. Nao ha comparacao com re
sultados experimentais.

Como podemos ver, da pequena revis3o bibliografica aci~
ma, o ATA ainda € fortemente competitivo com o CPA. 0s resulta-
dos ATA globalmente s3o de boa qualidade. As referéncias L2, 43
e 44 sobressaem pela comparacao com resultados experimentais, um
fato que nao aparece nos poucos calculos CPA. Todavia, a téecni-
ca (PA, sendo conceitualmente mais rigorosa, & muito mais util]-
zada.

A oportunidade de um nove método de calculo, pode neste
ponto ser questionada, pois parece que agora o ATA e o CPA estao

no melhor de sua fase., A derivacao diferente do método do espa-
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lThamento maltiplo variacional (EMV), a sua simplicidade, a possi
bilidade da introdug3o de ordem de curto alcance, nao deixam de
ser atrativos. Outro que substituir o CPA e o ATA, o EMV viria
a complementa-los oferecendo uma alternativa de calculo. Alguns
calculos representativos, usando o EMV, mostrarao ou nao a sua

utilidade.
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_VI_

RESULTADOS PARA A LIGA DESORDENADA GaI_XInxAé]_ng

6.1 Calculos para os Cristais GaAs e InP

Como mencionamos na secao 4.1, para a obtengao do poten
cial de partida, ajustaremos propriedades dos cristais GaAs e inP.
Para facilidade de acompanhamento, dividiremos a apresentacao em

varias subsecodes.

6.1.1 Estrutura cristalina
O0s semicondutores GaAs e InP apresentam a estrutura
cibica do ZnS ({(zincblende). Na figura 8 vemos uma célula conven
cional com L4Ga e khAs . Cada atomo tem 4 vizinhos dissimilares,
dispostos nos vertices de um tetraedro regular. fixando-se, p.ex.
o Ga, os atomos de As estariam deslocados de —%— da diagonal

da célula convencional. Esta estrutura distingue-se da estrutura

do diamante por nao apresentar simetria de inversao.

A - i
/ \ . -
\
A ’ Y,
b / \\ ,/
\‘ \\ A
- \. M
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/ ,/ \‘ \\‘
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~
. \
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FIGURA 8. Celufa convencional do GaAs. a @ o pardametro da rede.

Assim temos uma rede espacial cUbica de faces centradas

com uma base. 0 grupo espacialh7 e sz (FE3m). 0 grupo pontual
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associado é T4+ 0 grupo sz € um grupo espacial simorfico, is

to €, as operagoes do grupo espacial, correspondendo a uma trans-

lacao nula s3o idénticas as operagdes do grupo pontual (Td). A ce
lula primitiva tem entao 1 atomo, mais uma base associada.
Ga -» 0 a; o+ 0 a, + 0 a3
b A - 1 > 1 > 1 >
ase S T 31 + T a2 + T 83
> a_ ot 7 > a_ f Py . T a7y
onde a, = 5 (y + k) ; a, = —— (1 + k) 3 3, = > (i + 1)

$3o os vetores primitivos da rede direta.
Se circundarmos cada atomo por uma esfera de raio {”mui
fin-tin'') a v/3 /8, o volume das esferas sera apenas 34% do volu-

me total. Assim a regiao Iinteresférica ocupara no minimo 66% do

velume total.

Para o GaAshS a = 5.6536 g = 10,6865 a

o
raio de Bohr, e para o InPL}8 a = 5.8696 A = 11.0957 a, > ambos a

, onde a e o
o]

300 K,

6.1.2 Simetria

. . . 2 - .
As propriedades de simetria do grupo Td estao ricamen
te citadas na referéncia 47, assim n3o entraremos em detalhes. 0O

teitor deve se remeter a referéncia 47 para qualquer divida sobre

notagso.

A figura 9 mostra a zona de Brillouin correspondente ao

2 . . ~
grupo Td com todos os pontos de simetria na notagcio BSW (Bou-

ckaert, Smoluchowski e Wigner)h7.
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FIGURA 9. Zona de Briffouin. Guupo T, . Notacdo Bsw®’.

Na tabela | listamos todos os pontos de simetria, mais
¢ ponto de Ba?dereschi5 em unidades de 27n/a .

A referencia 47 traz todas as tabelas de caracteres e
matrizes para todas as representacoes irredutiveis do grupo do ve
tor de onda. Com isso, em principio, podemos aplicar os operado-

res de projecao a fungoes quaisquer e obter as fungdes de base de

cada representacao irredutivel. Essas funcoes de base relacionam

-se com as harmonicas esféricas reais através da equacao (4.24),

S0
g,o

. - . 2 ;
assim obtem-se a matriz . No caso do grupo T a mailor par

d

te das representagoes irredutiveis € unidimensional, o que permi-
te procedimentos mais simples {(por tentativas). Os fatores de si
metria foram cuidadosamente verificados para assegurar que estao
livres de erros grosseiros. Numericamente, um excelente teste &
recalcular o nivel sem simetria, e verificar que todas as probabi
o

é da equacao (4.15) permanecem inalteradas.

3

lidades Q;
N

a secao 4.5 vimos que, para pontos na fronteira da zo-

na de Biillouin, deviamos usar um subgrupo do vetor de onda tal
que eig‘ba = 1 (equacado (4.35)). Vamos exemplificar para o pon
to W,

No ponto W temos k=17 + ; T + 0 K em unidades

de 21n/a .



T ABELA I

Pontos de simeitrnia, ponto

nedutiveds .

2
Grupo Td

denadas esfdo em unidades

2n/a .

de Baldeneschi, nepresentacoes in
Notacao da regenencia 47. As coon

2

GRUPQOQ T

d

Coordenadas

Ponto de Representacoes
simetria X ¥ z Restricoes irredutiveis

T 0 0 0 N P T

X 1 0 0 Xy s X, Xy, X

A u 0 0 u<1 By by by, by

W 1 1/2 0 Wy Wy, W,

Z 1 u 0 u<1/2 ZI ,22

K 3/4 3/4 0 Ky oy K,

z u U 0 u<3/h Z, 0L,

L 1/2 1/2 1/2 L1 ,L2 ,L3

A u u u u<t/2 A1 ,Az ’A3

U ! 1/4 | 174 u,, U,

S 1 u u u<l1/4 S1 ,S2
Baldereschi |0.6223]0.2953 0 sem simetria




¥

-

oV

o

As operacgoes de simetria no ponto W sao

R

R3

RIS

Rig

Pela equacao (4.

al

az

al

a2

R

1

qual
gual
qual

qual

.
k -

-

Fy
|

n/2

faz
faz
faz

faz

>
k =

~¥
It

o

al

o

az

2T

Z

27

2T

27

27

z irem x,Yy,zZ

z irem -x,VYy,-Z
z ir em -z ,-y,Xx
z irem z,-y,-Xx

(0,0,0)
i a
b6a = 7 (0,0,
e _ a
bpe = —— (0,1,

81



82

.
o gh'bal = 0

> >
. » gl}'baz = 3TT/2

Assim o subgrupo do vetor de onda tal que, no ponto W

> >

ig.b_. ) . .
e at - para todos os gai , e formado pela unica operacao
que forneceu E'Eai = 2nm (i = 1 ou 2), ou seja R, . que € jus-

tamente o grupo sem simetria. Assim ao passar o programa, devere

[ - - - L d
mos faze~lo sem simetria. Nesse caso, entretanto, nao saberiamos

diferenciar um nivel como sendo Wy, W, ,w3 » Wy . A tabela de ca-

racteresa7 pode nos dar mais informagoes (vide tabela 11).
Para saber, por exemplo, quantas vezes PGa esta em w1,
apltica-se a formulal”
1 *
n = ) X (Po_) x(w,)
vezes Nimero de operacgdes todas 4 G2 !
do grupo operagoes complexo conjugado
= —%m 3x1 - I1x1 - Ixi - 1x1 = 0 {6.1)
com identico procedimento nos demais casos.
Obteriamos que:
- em um nivel w1 aparecerao Sga ? Pas » dGa s dAs

- em um nivel W, aparecerao 2d d

pGa » Ppg > Ga’? As

- em um nivel w3 aparecerao s, , Pea ° dGa , dAS
- Tvel 3

em um nive wh aparecerao Pga’ Pas > dGa s ZdAS
Assim verificando-se os Qia; identificaremos os niveis

de acordo com sua representacao irredutivel (exceto w2 e W, que,

no casoc, nao podem ser identificados por esse critério).

O mesmo procedimento global aplica-se aos pentos X L,K,
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T ABETLA 17
Tabefa de Caractencs. Ponto W,
P ONTOZGC W
R R R R
! 3 15 16 0BSERVACUES
Xy, Y7 ~X,Y¥Ys—Z mZ LY L X L Z,-Y,—X
i 1 1 1 W1
1 1 -1 -1 W2
1 -1 i - W
| i 3
1 -1 =i i Wh
e -g > _l; > —I; =Y -g
ig,. ig.. ig,. ig, .
. . . . o | Ga’e 2 Ga,e 3 Ga’e 4" Ga
S g S E S g =S —g
. '91-Pps '92Pns '937Pag '94+Dpg
1 -1 t -1 e ,€ »€ =
1 : ] 1 fungcac tipo s
(simetria esférica)
2T
ig.
i 1 1 1 5 = s X e Ga
Ga
iEJ)}AS
i - i —i -
1 i i sAS s X e
3 -1 -1 -1 fungao tipo "p" (as trés)*
T
ig.
Ga
—1 - — =
3 ] 1 pGa p X @a
- >
ig.b
3 1 hall | i pAS = p X a As
5 1 -1 -1 fungao tipo "d" {as cinco)*
T T
ig.
5 1 -1 -1 - Ga
dGa d x e
e
5 -1 - s dy. = d xe'9as
"0 caracter & dado por
X sen{f + 1/2) 8

senb /2
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onde B € o anqgulo de rotagao (R3, 8 = 7, R15, 8 = w/2, Rig» B =

= 7/2) ou por
2) 0
(_1)2 sen(f2 + 1/2)
senf/2

se a operagao for equivalente a uma inversao seguida de outra ope

racao.

6.1.3 Valores experimentais para ajustes

A questao de guais valores ou propriedades devem ser u-
sadas para ajustes, € completamente aberta. 0 qué ajustar, depen
de das faci!idaaes do método empregado. A maior parte dos ajus-
tes € feita por comparacdc com algum tipo de espectro 6ptico {re-
fletividade, fotoemissao, fotoluminescéncia, por exemplo). A faci
lidade com que o ajuste pode ser feito & importante.

Um valor de consideravel importancia em semicondutores
e o do 'gap" (banda proibida), entre o topo da banda de valéncia
e o fundo da banda de condug¢ao. A informacio sobre a posicao dos
niveis, em relacdo ao topo da banda de valéncia, pode ser encon -
trada, em maior ou menor detalhe, em varias referénciashB_S? (mﬁﬂ
cipailmente na referéncia 57).

Na figura 10 apresentamos a estrutura de niveis no pon-
to ', a qual foi utilizada nos ajustes. Ao contrario de preten-

der ajustar todos os niveis (o que & possivel, usando-se estrata-

gemas tipo pseudopotencial), optou-se por um ajuste fino do gap
(2%) e '"valores razoaveis" (5%) para as bandas "hs do As" e "3s
do P'"., As bandas "'d" do Ga e do In foram acertadas dentro do

possivel (20%).

Para nos, além da estrutura eletrdnica global, um para-
- . . % a2g )1 -
metro topologico como a massa efetiva m = 5 tambem teria
ak

grande importancia. A massa efetiva relaciona-se com a mobilida-
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de § atraves da reiag5058-62 n o= _ET . Além disso, valores da

60,61

m
massa efetiva para ligas quaternarias existem em literatura

Assim também procurou-se ajustar a massa efetiva do GaAs e do InP

com os valores existentes (vide tabela 111}, na esperanca que, um
bom resultado para esses compostos, leve a um bom resultado para
a liga quaternaria.

fundo da BC ¢ fundo dg BC

(centrado noGa)!t  —

— [

v Jcap«l.d3ey  [centrado no bl —= } Gap= 1346V

(oo, BYIRy T4 "ORSRy  topo o BV X Goes Ry
{centrado no P}

0.95 Ry 0-84 Ry

{centradono PIT; — ¥

v
{centrado no As)l| v

FIGURA 10. Valones experimentais dos principais niveis do GaAs e

do InP no ponto r48-57 4 300 K. 0 ndvel 3d do Ga
esta em - 1.40 Ry e o nivel 4d do In estd em - 1.24 Ry (ne-
Lativos ao topo da banda de valéncia (BYV)). Veja comentanios no
texto,

TABELA 111

Massas efetivas do GaAs e InP (1€ banda de conducac) .,
Vatones da nefenéneia 59.

Composto m*/me

GaAs 0.068

InP 0.073
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Temos um sentimento de que, valores calculados com er-
ros ate 30% nas massas efetivas poderiam ser considerados aceita

60-62

veis para estimar corretamente a mobilidade devida a desordem

6.1.4 Problemas com os ajustes
Como c¢itamos, a estrutura zincblende tem um Tator de em
pacotamento baixo, 34%. Assim, em favor da seguranga, que as es
feras "muffin-tin' se toquem, é altamente desejavel. Esta sim=
ples afirmagao é problematica no nosso caso. 0 InP tem um para-
metro da rede maior do que o GaAs . lIsso levaria ao uso de dife-

rentes raios 'muffin-tin' para Ga e in, e para As e P. Mas,

como citado adiante, a liga estudada Gal*xlnxAsI-yPy tem o mes
mo parametro da redel}8 que o InP ("lattice matched"). A substi
tuigao atomica exige mesmos raios "muffin-tin" para Ga e In,
por exemplo. Assim se usassemos raios diferentes para Ga e In,

determinassemos os parametros de ajuste, ao implementarmos a 1i-
ga pelo menos um dos raios seria alterado.

A situacao do paragrafo anterior & critica pois o0s va-

lores dos parametros 62, 63 e 1 dependem fortemente do raio

"muffin-tin'. Esta dependencia é muito forte, a ponto de fazer
com que gaps bem ajustados (2%) deem desvios de 30% para altera-
¢oes de 10% no raio “muffin-tin". Como o GaAs tem parametro da
rede inferior ao InP, a dnica saida & adotar para o InP os mes
mos raios que para o GaAs. Assim no InP as esferas “muffin-
H

tin' nao se tocam. Um ajuste mais dificil & portanto previsto

para o InP .
Adotamos RGa = RAs = 2.31369 a, (esferas se tocando).

0 mesmo para o InP (esferas ndo se tocam). lsto fornece um raio

consideravelmente pequeno para o lnh7

-
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Com relacao a equagio (4.2) adotamos:

[l

2 2 ;
- para Ga e In, Zva] 3 (4s hp] e 5s 5p )

- para As e P, Z . 5 (h52&p3 e 5525p3)

- . . 18
0 metodo variacional fornece:

- para Ga, 62 = 2.010 , 63 = 0.51611
- para As, 62 = 2.031 , 63 = 0.65414
-~ para In, 62 = 2,22684 , 53 = 0.368
S para P, 8, = 1.61945, &, = 0.700

Estes valores devem ser entendidos como pento de parti-
da razoavel para os ajustes. O0s valores de 62 sao significati

vos quanto ao posicionamento das bandas "d". 0 uso de 62 incor
reto forga a banda '3d" do Ga, por exemplo, a se misturar com a
banda "hs" do As. lsso é o principal guia de ajuste. Ainda que
a unicidade do ajuste n3o possa ser provada, ela e muito aparen-
te para quem faz os calculos. Assim os valores finais ajustados
dificilmente serdao meihorados. 0 ajuste do InP foi mais proble
matico que o GaAs, e a variagao dos &8 ajustados para os & ini
ciais e grande.

Aparentemente com 4 (ou 6) parametros (GZGa ’GBGa ’IGa’
62As ’63As ,IAS » por exemplo) consequiriamos ajustar pelo menos
4 valores, a saber: o gap, a largura da banda de valencia, o ni
vel d mais proximo e a massa efetiva m* . Muito cedo entretan-
to, ficou claro que isto nao seria possivel. A massa efetiva e

O gap estavam intimamente retacionados, uma mudanca favoravel de

um deles afetava desfavoravelmente o outro (quaisquer que fossem

62 e 63). I'sso nao seria ruim se um ponto Otimo entre ambos fos

se possivel (por exempio, 20% de erro para cada um). A situacao
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e, infelizmente, muito mais dramatica.

Se acertarmos o gap (2% de erro no maximo) obtemos:

- para o GaAs, m* em torno de 0.13

- para o InP , m* em torno de 0.15 ,

mas, comparando-se com a tabela 111, isso significa um erro da
ordem de 100% em m* ! Esse & um erro grande de modo a impedir o

*

*
uso de m calculado. Mas se acertarmos m

, O erro no gap e
da mesma ordem. Assim temos gque prescindir de um dos ajustes,
ainda que ambos sejam igualmente importantes.

Tentativas foram feitas no sentido de contornar oproble

ma. 0 potencial VII foi alterado, isto nao surtiu efeito,pois
- i
a tendencia permaneceu. 0 exchange7’ 9 (usamos o = 0.71) tam-
- . e e . 6 .~ ~
bem influi significativamente no gap 3. As variagoes de o sao

entretanto insuficientes para melhorar significativamente o re-

sultado. 0 parametro |, relacionado na equacao (k.3), para va-

47

lores fisicamente significativos ', afeta muito pouco os calcu =

los.

Em vista desses resultados, tivemos de abandonar o ajus

te de m* no GaAs e no InP, e em consequéncia m* da liga qua

ternaria ficard em aberto. Isto limitara sensivelmente a compa-

ragac com resultados experimentais.

Esta situacao aparentemente so pode ser explicada pela
ma qualidade do potencial tipo '"muffin-tin' para esses compos
tos3’L}’}9.

A situac¢ao nesse caso parece ser mais critica no InP,

pois devido ao raio adotado, boa parte da carga ficar3 na regiao

I't. Na situagao real ela se concentraria em torno das ligagoes
tetraédricas. Na obtencio de Viyy» 8 violenta '"dilui¢ao" do po

tencial {mais de 66% do espaco pertence 3 regiao 11} destrdi par

cialmente essa realidade.
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Para tranquilizar o leitor, talvez vaiha a pena lembrar
que a massa efetiva e um ''detalhe fino' no calculo de bandas. Pro
priedades topologicas corretas da superficie de Fermi também nao
sao faceis de serem obtidas, necessitando normalmente de melhora

64,65

mentos nos metodos de calculo

6.1.5 Resultados finais para GaAs e InP
Com o abandono do ajuste da massa efetiva, os parame-

tros finais de ajuste foram:

-~ para o Ga, 62 = 2.140 , 63 = 0.550

- para o As, 62 = 2.031, 63 = 0.488

- para o In, 62 = 2,285, 63 = 0.075

- para o P , 52 = 1.640 , 63 = (.8425
O0s calculos, como citamos, usaram

RGa = RAS - Rln = B? = 2.31363 %

%a T %as T %y, T @p = 0iregiéo o = 07l

No final da construg¢ao do potencial cristalino, & reali
zada uma mudanga do zero de energia de modo a colocar VH == 2.0
Ry , tanto para o GaAs como para o InP. A safda do programa
fornece as derivadas logaritmicas vezes Ra2 (equacao (4.7)).

Com esses resultados finais, as bandas de energia com-
pletas para o GaAs e o InP foram obtidas pelo programa KKR. A

lém dos nfveis de energias, as cargas em cada esfera para cada %

tambem sao obtidas. Esta informacdo & de considerivel importan-
cia pois, além de permitir segura identificagcao dos niveis, per-

mite acompanhar em detalhe os calculos. Se algum detalhe nao f7

19 B

sico ocorrer ~, & muito provavel que ele possa ser descoberto a-




90

traves do acompanhamento das cargas em cada esfera, para cada £,

Uma informagao de qualidade superior a essa, seria dada por grafi

19,65

cos da densidade de carga em varios planos a qual deveria a

presentar as propriedades das ligacoes tetraédricas covalentes, Em

19,45

alguns casos , € possivel o calculo de propriedades relaciona
das com a fung¢ao de onda sobre o nucleo de um atomo emparticular,
o que representa uma sofisticacgao superior em termos Heinfommgéo.

Nas tabelas IV e V apresentamos em detalhes, os resulta

dos dos calculos pafa o GaAs e para o InP .

Estas tabelas foram construidas com os seguintes crité-

a) 0 nivel 3d do Ga nao foi incluido; ele se situa em
- 3.674 Ry (F12 ,F15) e forma uma faixa bastante achatada. 0 ni-
vel 4d do 1n também nao foi incluido; se situa em - 3.598 Ry

(I“!2 ,F15) e tambem forma faixa bastante achatada.

b) A quarta casa decimal s é incluida nos niveis T e

15

Tl que fornecem o gap, se necessario, ou quando a separagac para

identificacao de dois niveis diferentes assim o exigir.

c} Tanto nas energias quanto nas probabilidades o gquar-
to decimal foi aproximado para 1 XIO"B se maior ou igual a 5 e
foi truncado se for menor que 5. Assim um nimero igual a 0.000 a-

L

penas indica que a probabilidade € menor que 5x 10 ', mas NAO &

nula.

d) MNas colunas das probabilidades, um trago indica que
para a referida simetria nao ha fungdo de base para o valor de &

em guestao, assim a probabilidade & identicamente nula para esse
2 .

e) A identificagio da 22 banda de conduciao (usualmente
feita pelas probabilidades) nem sempre esta livre de ambiguidade.
Provavelmente alguns niveis da 32 banda de conducdo estao mistura
dos. A maior parte de dados exp;rimentais da 22 banda entretanto
, A, X2

no calculo. 0 nosso interesse primario esta na 128 banda de condu

refere-se aos pontos T 0s guais parecem ser razoavels

¢30, assim nao insistimos nesse ponto, visto que também demanda -

ria um grande custo computacional,
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Resultados para GahAs
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ESFERA DO Ga ESPERA 0 As I ] ESFERA DD Ga £SFERA DO As
ENERGIA| S1ME | DE 0, ENERGIA [ SIKE §DE- q,,
Ry | TRIAGGENY oo Lolptwt|{pta2 |p2ed|ptatlptaz Ry [TRIR GER e ofpee1 ip2 =2 [pta0{ptatfpts=2
-3.222| T, 1 {0.08% | wam — §0.729f —— ] — 0.182 |§-3.153] &, 1 ¢.003(D.D25 [0.017 {0.818] c.000]|0.008¢ | 6,137
-2.6054 X, 1 ¢.413|0.002 [o.cot jo.002) 6.317|0.009 {0,256
-2.3036 Ty 3 | — {0.645}0.9306 % -~ | D.725{0.002 B.19B || -2. k24 &, 1 0.00C0§0.117 [0:003 {5,000 0.577]/0.001 | £.297
~2.3731 K, i w— 0,08 j0.011 — | 0.636]0.002 [ D.283
~2.1999 ry 1 jU.614 — — 0.181 — — 0.205%|-1.972 Ky 1 0.32140.021 je.008 [D.007] 0.383J0.0k% |D.219
-~ 73| K, 1 0.0E3}0.26L | 0.623 {0.023 | D.105]0.060 {0.512
-1.731 1"15 3 —_— 0.588 [o.002 e 0.G28{0.115 0.367|-1.521 K, ] — j0.466 [ 0,010 —_— 0.148l0.077 | 0.299
-t.498 | K, i 6.000({0.504 | 0.03h J0.036)| 0.193{6.022 | 0.321
-3.172 1 {o.036 {0.018 §j0.023 {0.788 ] a.601]|0.000 0.150 1-3.138| A, H 0.063§0.008 ) 0.0%%6 j0.753] 0.001{0.060 [ 0.16%
-2.564 - 1 ]0.357 {6,014 {0.006 | 0.028) 9.337{0.007 | 0.251}i-2.490 Ay ! 0.259]10,9036 } 0.01t FO.0k7] 9.391|C.8065 | 0,251
-2.391] 5 |1 {0.006 |0.104 | 0.012 |0.000 | 0.606[0.002 | 0.270 -2.322| A, { 2| — lo.uss o028 | — | 0.698l0.002 | 0.210
-2,356 : t |6.902 |6.094]0.015 {0.000| 0.651]{0.003 9.235
-1.994 « I |0.353 |e.01% | 0.006 |0.023| 0.397({0.027 0.185]}-2.080] A, 1 0.39910.0391 0.903 | 0.076 | 9.258]¢.014 | 6.2N
-t.736| o |t [o.000 |6.355 | 0.015 [0.038 | 6.038{0.062 | 0.492 —1.e88] o { 2] — to.u67 ) 0.008 | — | o.o58l0.110 | 0.361
-51.619 z 1 {0.0G1 [6.352 | 49.021 |0.004 | C.096{¢.095 | 49.h27 3
-1.562 1) 10,060 |6.454 | 9.014 | 0,067 | 0.125]0.08¢ 7.319||-1.679} A, i 0.01500.336 | 0,011 | 0.030) 0.117}0.064 | 0,428
=3.190 | A, 1 10.954% [g.011 | 0.008 |0.763] e.o01{0.00e | 9.363%}-3.170 L, 1 0.028(0.018 | 0.013 {0.7921 0.000}¢0.000 [ 0.149
-2.50% | 4, 110,31k |0.0t6 | 0.012 {0.051( 0.364{0.006 | 9.2371l-2.597 L, 1 0.317¢0.033 | 0.900 | 0.01t] 6.3k7}6.605 | 0.287
"E350 Ay )R ]0.09040.017 | — 1 0.65810.003 | 0.232)) , .0 by { 2| — |o.083|0.015 | — ] ou.673)c.002 |0.217
-2.350 Ay, 1 — p.090 1 0,017 _ 0.65810.003 0.232
~2.030 4, 3 |0.372 {0.003j0.010 [0.040( 0.373{0.020 0.17641-2.068] ¢t 1 G.376/90.,057 { 0.003 [ 0.057} 0.217{0.030 {0,260
-1.786 [ 8, 1 10.060 }0.381;0.006 30,063/ 0.007{0.069 § 0.500 -1.663] L { 2 — o420 {0,017 | — ] 0.062] 0.1t Lo.390
-v.616f Ay L | — Je.458{0.010 | —— | 0.105j0.100 | 0.323 3
-1.610C &) 1 — D.458 3 0.010 _ 0.109{0.100 0,323 17{-1.537 Ly ] 0.01710-260 ¢ 0.017 | 0,017} 0.282]0.000 [0.407
3152 Wy 1 G.026:0.0'81{0.821] — Jo.coc | 8.135(§-3.152 s, 1 0.90606]0.026 ] 2.018 {0,820 0.600{0.000 [G.i36
~2.605| w, 1 [6.426 } — ta.o00f — {0.31310.010 [ 9.251li.2. 612 S, 1 G.509{0.000]{ ¢.002{0.000] 0.320{0.008 [G.26:
“2.BIB WL M 1 f e B85 9.012 ] —— | 9.59410.000 0.289|-2.402 s, 1 0.96110.13746.007 | 0,000 0.600}0.001 |[0.274
m2.333 W, (W] 2 —_— 6,125} 90.805% — { 9.593{0,003 0.274(]-2.384 s, 1 — [0.V¥5f 0.008 | — | ©.624]0.901 |0.252
-1.942 W, 1 [0.330 _ 0.004 JU— 0.466i0.036 0,164 fl-1.988 S, 1 0.325}0.004 | 0.012 | 0.001] 0.367(0.047 | 0.243
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6.1.6 Comentarios sobre os resultados do GaAs e do InP
Como ja afirmamos, o resultado mais desanimador do cal-
culo do GaAs e do tnP, foi o valor da massa efetiva m* (na 1@
banda de conducdo), a qual tem imprecisao da ordem de 100%, impe-
dindo seu uso,

Nas figuras 11 e 12 apresentamos em forma grafica as ban

das do GaAs e do InP. Advertimos ao leitor que as linhas ai tra

cadas, nada mais sao do que um ''guia para os olhos', Um namero

consideravelmente maior de pontos intermediarios € necessario pa-
ra que as "ligagoes' sejam feitas. A representacao das faixas ao

longo de uma diregao (por exemplo TI-A-X, diregao (1,0,0)) €& um
procedimento mais recomendavel”, Assim, so o perfil global das
bandas deve ser tirado dessas figuras, nenhuma conclusao sobre de
rivadas ou detalhes finos & permissivel.

Se compararmos a figura 11 com os resultados do GaAs ob

7

tidos por H. Closs’, a similaridade global & boa. Obviamente nao

podemos exigir que o ajuste de 3 pontos fornega um resultado tao
bom quanto um calculo auto-consistente, como o de H, C10557. A di
ferenga acentua-se caso comparemos com as referéncias 64 e 65, as
quais usam o método do pseudopotencial com varios parametros.
Comparando~-se com resultados experimentaissh’57’6h con=-
clui-se gque para o GaAs :
- a banda 'bs do As' esta muito bem descrita (assimopi

co caracteristico no espectro de fotoemissao por raios X serad po-

sicionado corretamente).

- a targura da banda "hp do As'" é 30% inferior ao valor
experimental (v 5 Ry), mas globalmente é muito similar 3 experi -
mental {(assim a estrutura de picos no espectro sera bem descrita,
mas eles serao compactados). Note que todo o resto dessa banda

esta mais proximo do topo, do que experimentalmente.
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- o ponto X da banda de condugao desvia fortemente do
experimental. A maior proximidade da banda de valencia provavel-
mente € 0 responsavel por esse fato, forgando o ponto X a subir
(experimentalmente ele e proximo, ~0.028 Ry, ao ponto T ). isso
diminuira a densidade de estados no inicio da banda de conducao.

As mesmas tendéncias encontradas no GaAs aparecem no
InP . Este fato € importante, pois esta mesma tendénc}a implica
menor dependéncia dos resultados da liga quaternaria. A diminui-
¢ao da ltargura das faixas ('bandwidth') entretanto pode reduzir a
superposicao ('"overlap'") das bandas. 1Isto acarretara picos, tal-
vez mais salientes do que o0s reais, na densidade de estados da ban

da de valencia da liga.

In As P
X X

-y vy

6.2 Calculos para a liga Ga, _

Nesta segaoc apresentamos uma breve sinopse sobre a liga

quaternaria Ga1-x1nxAsi—yPy » © 035 resultados obtidos no nosso

calculo. A analise dos resultados & deixada para o capitulo 7.

6.2.1 Gai_xinxAs1_yPy , uma liga recente
A liga quaternaria Ga in_ As P tem recebido gran=-
T-x""x " 1=y vy
de atencaoc atualmente. Esta liga pode ser crescida sobre tnP

H

- . . o~ 48
com o mesmo parametro de rede numa larga faixa de composicoes

Os gaps resultantes estao na faixa de 1.35 eV (equivalentes a
0.92 pym de comprimento de onda) a 0.75 eV (1.65 um). Esta peque

na regiao espectral engloba a regiao de menores perdas e disper-

- . - L8 ,66,6 . P
$sao das fibras opticas ~* ° 7, assim lasers com emissao nessa re

267

. 0 uso em outros artefatos e-

66

giao seriam otimas fontes de lu
letronicos também & altamente promissor

O crescimento da literatura sobre essa liga pode ser vis
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to pelo nimero de artigos listados no Physics Abstracts (institute
of Electrical and Electronic Engineers, Londres, inglaterra). Na
figura 13 listamos aproximadamente o numero de artigos encontra-
dos nos verbetes Galium alloys, Galium arsenide e Galium compounds,

item InGaAsP , dos indices anuais ou semi-anuais do Physics Abs-

tracts.,
160
120 |
80 3
67| °®
40 7|9
L2 3 e

1973 1974 1975 1976 1977 1978 1979 1980

FIGURA 713. Antigos sobre InGaAsP no Physics Abstracts. Vide Zex-
to.

A grande maioria dos artigos (70 a 80%) tratam do aspec
to tecnologico dessa liga, principalmente em lasers. Isto e obvio,
ViSto que 0 interesse estd em suas propriedades tecnoldgicas, as-
sim larga parte dos artigos & experimental. Entretanto, muito es
for¢o € feito no sentido de interpretar suas propriedades com mo-
delos teéric0557_62’66’67. Sendo este trabalho sobre a estrutura
eletrdnica da liga, nds realmente estamos fortemente do tado teo-
rico do problema. 0 leitor deve ter esse fato em mente, princi -

palmente no capitulo 7.

Dentro do enfoque do paragrafo anterior, a regiao ener-

gética, dessa liga, mais estudada est3 ao redor do gap68-76. Co-

mo veremos, isso e problemdtico, pois mesmo em calculos auto-con-
. 7 - .~ . ., . X
sistentes’, esta e a regiao mais critica devido ac exchange e ao

procedimento “muffin-tin”19.

Devido ao seu carater recente e ao interesse tecnoldgi-
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co, o numero de medidas experimentais, relativas a GalﬂJnXAﬂ_yPy,

diretamente correlacionaveis com um calculo de bandasl6v32ah2,43

€ diminuto. Como ja citamos, uma das mais importantes proprieda~

60,61,68,69,73

des, a massa efetiva , tem baixa confiabilidade no

nosso calculo. Entretanto, a obtengao da densidade de estados da

banda de valéncia, uma importante verificagao dos resultados aqui

153,64

apresentados, €& possive

6.2.2 Estrutura cristalina

A liga desordenada Ga _xinxAs1_ P pode ser crescida

1
p 48,60

. 66
numa variedade de substratos ~. Sobre o In , para valores

de x menores que 0.466 e y dado por

1 - vy 1
(2.140 + 0.069 vy)

esta liga quaternaria apresenta o mesmo pardmetro da rede que O

inP, dentro de 0.2%. Ainda que, em crescimentos irre ulares, pos
q g pos

sa haver alguma distorgaoc, a estrutura zincblende & preservada.

Assim, temos a mesma estrutura cristalina, as mesmas propriedades

de simetria da rede, e, o0s mesmos raios "muffin-tin" atomicos.
A prfncipal diferenga € que os sitios estarao ocupados ao acaso,
de acordo com x e y. Como dissemos, nesse primeiro estudo de-
monstrativo do uso do metodo EMV, negligenciamos qualquer ordem
de curto alcance, ainda que essa possa existir77.

Advertimos que a ocupagdo do espaco, pelas esferas ''muf

fin-tin', e inferior a 34%, devido aos raios usados. Assim, o po
tencial na regiao Il, ao longo das direcdes tetraedricas, prova -
velmente difere consideravelmente do real. Calculos com pseudopo

64

tencial normais nao padecem desse mal . Calculos com pseudopo -

tencial nao local tem problemas similares, mas sao superados devi

.

do ao maior ndmero de parametros de ajuste65
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6.2.3 0 potencial na liga
Varios parametros ou propriedades de ligas semiconduto-
ras, ternarias (quaternarias), s3o razoavelmente preditas por pon
deragoes molares das mesmas propriedades das ligas binarias {e/ou

48,59,66

ternarias) associadas . Assim, para o parametro da rede de

48

Ga]-xtnxAsi-ypy , alx,y}), temos a chamada lei de Veg?rd

a{x,y) = (1 -x)(1-y) 3caps * (1 - x) vy agp *t X {1 -vy) 3 hAs

+ Xy a, g : {(6.2)

Como nao ha meiospreferenciais de definig¢io do potencial
da liga, adotamos um procedimento assemelhado ao acima. As deri-
vadas logaritmicas ja& determinadas para Ga, As, In e P, para o
mesmo potencial constante comum fixado, sao injetadas no KKR-EMV.

A matriz t de espalhamento encarrega-se da desordem. Procedi

32,42,43,78 Y

mentos similares existem na literatura Ban da va

rios procedimentos; a comparagi3o com dados experimentaiséo juiz,

6.2.4 As composigdes estudadas

Vimos que 0 £ x £ 0.466 e 0

A

y £ 1.0 para que a 17
ga tenha o mesmo parametro da rede gue o InP . Além disso, x e y
estao vinculados pela relacdo 1-y/(2.140 « 0.069 y) = 1 -x. As-

. - . 48
sim vamos desde o |InP até o In0.53hﬁa0_h66As . 0 gap varia de

0.0993 Ry para o InP até 0.0551 Ry para o an.SBQGaD.h66AS'

Para o estudo da liga quaternaria escolhemos 6 diferen-
tes composigoes. Uma composicdo com x e Y baixos, portantopro

xima ao InP . Qutra composicio com x e y altos, portanto pro-

xima ao in0.53hGaO.h66As' As demais foram escolhidas para repre

sentar suavemente a variacao de x e y.

Na tabela V! apresentamos as composigoes e os respecti-

vOos gaps obtidos por espectro de fotoluminescénciah8’75. Resulta
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dos mais rigorosos estao no trabalho de Yamazoe et al » por medi

das de eletrorefletancia, que fornecem
E = 1.35 + 0.75 (1 -y} - 0.138 y (1 -y):}//13.6
? [ > (6.3)

A diferenca entre os dois métodos, s6 é significativa abaixo de

200 K, e nos estamos a 300 K.

TABETLA VI

Composicoes estudadas e gaps expenimentais

ca&&eépondentaé43’74.
Ga1-xlnxAsl-ypy

P-y 1-x Eq (Ry)
0.155 0.083 0.0907
0.515 0.223 0.06750
8.531 6.250 0.074%
0.625 0.283 0.0696
0.742 0.318 0.0654
0.906 0.395 0.0599

6.2.5 Resultados finais para Gal_xlnxAs P

T-y'y

Para a liga quaternaria o nimero de niveis de energia,
obtidos no KKR~EMVY, dobrara em relagao aos compostos simples GaAs
e InP. Na liga, com dtomos ao acaso em cada sitio, cada nivel po

dera jogar carga nos 4 tipos de 3tomos (ao contrario de 2 possibi

lidades Unicas no GaAs e InP). Assim precisamos todos os Qiai
da equagao (4.15). 0 acompanhamento dessas cargas € importante,

como ja citamos.

No caso da liga, duas outras informa¢oes de crucial im-



101

portancia aparecem. A fracao de estados linearmente independen-
tes em cada nivel, f da equagao (3.46), e a varianca de cada ni-
vel, o da equagao (3.55).

A fragcao f nos diz quantos eletrons podemos colocar na

banda (faixa) formada por esse nivel, naquele ponto da zona de

Brillouin, A varianga ¢ nos diz que, na liga, o conjunto de N
niveis a este assemelhado, nao se situa exatamente no ponto calcu
lado. Devido 3 desordem, a maior parte deles, estd entre E. - Vo
e E_ + Yo , onde E. € o nivel calculado pelo KKR-EMV,

Nas tabelas VII a Xii{ apresentamos as bandas completas
para as & composigbes estudadas, além do ponto de Baldereschis, f
e VYo. As mesmas observacles feitas para as tabelas IV (6aAs) e
V {InP) aplicam-se as tabelas Vil a XI|. A raiz quadrada da va-
rianca, Vo, foi tomada com 1 algarismo significativo a mais que
0s niveis, como usualmente se faz (ainda que inadequadamente). A
letra p indica probabilidade de encontrar o elétron para o & ci
tado, nessa esfera.

0 leitor deve se convencer que, a informacdo contida nes
sas tabelas & equivalente as bandas de energia complexas do
ATA32’42’43 ou CPA29’32 mais a curva de densidade de estados dos
mesmos métodos. No nosso casoc, a densidade de estados & facilmen
te obtida da equacgao (3.57).

Haviamos enfatizado anteriormente, que a informacao con
tida em tabelas desse tipo é importante. Para 1 Atomo por celula
unitaria (mais a base), a equacio (4.15) que fornece Q(a) obti

‘a,f’

da pelo teorema de Feynman, tem <correlacgao com a carga,

para esse &, colocada pela autofung3do na esfera do atomo de tipo
0. Esta informagao correlaciona-se fortemente com a densidade de
carga e com a funcao de onda. Assim, resultados n3o fisicos ou im

precisos, provavelmente podem ser detectados pelo exame dessas car

gas.
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Nas figuras 14 a 19, repassamos os niveis de energia das

tabelas Vii{ a XI!| graficamente., Novamente as linhas al tracgadas

sao "somente um guia para os olhos!. Para gque essas fiquras fi-

32,k2,43

cassem similares as de Bansil deveria ser incluido.
Por motivos graficos nao representamos Yo . 0 leitor deve estar a
tento a esse item, lembrando que em cada ponto da zona de Bril-
louin temos, em principio, um Vo diferente (também;lobviamente,
sera diferente para diferentes bandas).

0 leitor pode notar que a 22 banda de condug¢aoc nao foi
incluida, ao contrario do que fizemos com o GaAs e o InP . Entre
tanto, ela foi integralmente calculada. Como citamos, ha possibi
lidade de que alguns niveis sejam da 32 banda.

Cabe frisar que este tipo de informacdo raramente & en-
contrado na literatura de ]igasbh. Incoeréncias locais, exceto se

. 43

muito graves °, praticamente desaparecem numa curva de densidade

de estados.

A analise e aplicagdo dos resultados obtidos para a li-
ga quaternaria estao todos no capitulo 7. Provavelmente um nﬁﬁev
ro maior de inferencias do que as contidas no capitulo 7 pode ser
obtido. Esperamos ter captado o0s pontos mais representativos. 0
leitor pode, por si proprio, examinar as tabelas, pelo menos glo-

balmente, e tirar suas conclusdes. 0 autor espera que elas este~

jam no capitulo 7.
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TABETLA V11
Resultados para a Liga Ga0‘0831n0.917A50.155P0.g45
ESFERA PO Ga ESFERA DO In ESFERA DO As ESPERA DO P
ENERGIA | SIME | DE- 2y, f ¢l
Rey TRIA | GEN. 4 1o . 0] pa a1 pLaZ |p2 a0 fpl=1 Ipoe? |plcld {pial|pleziplaed]peai|pra?

-3.144 T, 1 0.081 | w {0,009 | — —— 0.825¢§ — — | 0.003 ) — — | 0.162 [0.160 {6.008%
~2.860 T, 1 6.013| — — | 0.664 | —— JA— 0.011{ — e 1 0,675 F — — | 0.238 {0.892 {0.0347
-2.39% r, 1 0,644 — — |0.015 | — e 0.000} — — | 0.008} - — [0.333 |{0.089 {0.0098
-2.305 Tys 3 — | 0.000}0.000] —— [0.002 {06,002 — | D.703| 0.000} —— [ C.DO) | 5.000 | 0.291 |[0.157 {0.0838
-2.077 | Ty, 3 —— | 0.006f 8.002 | ~— [D.022 |0.018 ~— | 0.005} 0.000] - | 0.693)0.001 [0.255 ¢.872 [0.0167
~1.991 r, 1 0.618) —— —_— 1 0.450 | aou— e 0.023} meen — F $.202)] — — | 0.307 [0.386 |D.0%63
-3.136 i 0.603 ¢.000 | 0.000 j0.002 [6.00F J0.003 ! ¢.835] 0.000| 0.00C| 0.000| 0.060 | G.060 § 0.154 | 0.157 0.0017
-2.8p9 1 0.005} 6.001 | 0.004 | 0.025 {0.011 10,007 | 5.001] 8.001| 0.006] 0.756| 0.002 | e.006 {9.200 |0.865 |c.0114
-2.419 - 1 0.550 | G.000 | 0.009 {0.0%3 |0.003 {0.001 0.001§ 0.063| 0.006( 0.037) 0,040} 0.002 0.310 |0.125 {0.6318
-2.351 f, 1 0.104 ] 06.001 | 0.000 §0.143 }0.005 '0.002 | 6.001{ 0.350| 0.09¢| 0.6:1 | 0.954 ] 0.003 9.327 | 0.386 [0.0365
-~2.316 - 1 0.06¢ 0.002 | 0.600 { 0.0062 {9.011 [0.002 | 0.000f 0.678 0.09C | 0.000 | 0.004 | 0.000 | 0.300 |o0.164 |0.0066
-2.310 e 1 0.000 1 0.001 | 0.000 ! 0.000 {0.807 [0.002 | 0.000) ©.731) 6000 | 0.006 | 0.000 | 0.00¢0 |0.278 0.159 |0.0014
-2.249 - 1 D.061 1 0.607 | 0.000 0.126 }0.003 |0.001 | 0.001) 0.267] v.000| c.01t | 0.260 | 0.003 0.333 [ 0.632 |0.0800
-2.158 ;‘ 1 ©.000 | 0.012 | 0.001 §0.908 {0,654 |0.066 ! 0.000| 0.609] 6.090 | 0.006) 0.569 | 0.002 0.339 {0.897 |o.0z212
-2.125 @ 1 0.0c0 | 2.012 | 0.001 {0.002 {0.051 |[0.608 § 0.000| 9.000| 0.000) 0.000 ] 0.623 | 0.00% 0.299 |{0.873 |0.010G
-1.802 1 G.002 | 0.056 ;1 0.007 {0.319 0,615 [0.064 | 0.002| 9.c27) 0.006! 0.0} 6.340 | ¢.o42 0.165 {0.976 ]0.02%9
~3.13% 4, 1 ©.001 | 0.000 | 0.0060 [ 6.00L [0.00Y |0.002 | 0.835] 0.006] 0.000) 0.0011{ r.000{ &.000 0.156 |0.158 |D.0040
~2.829 &, 1 9.0051 0.001 ) 8.000 | G043 {0.007 |0.004 | 0.003] 6.96¢[ 0.600] ¢.713| ¢.002 | ¢.009 ©.217 |6.B74 [6.01956
-2.407 &, 1 0.628 ) o.coo | 0.000 [ ¢.000 {o0.001 [0.001 0.007| 0.427} 0.GOD ©.015| 0.612 j 6.601 [ 0.321 j0.096 |6.0022
-2.329 4, 1 0.0233 0.4CG7 ; ¢.000 | 9.07% J0.004 |o.005 | 0.0071) 0.556) 0.930| 0.017 ]| 6.024 1 c.co1 0.296 {0.235 [6.0186
-2.310 8y 1 —— {0.90% | 0.000 | ~—— §0.006 |0.002 —— | 0.639} 0.000| - ! 90.000] 0.000%90.281 |0.155 1g.0008
-z.310 b4y H — | 0.90t | 0.000 [ — !o0.006 |0.002 — | e.699) 0.008| — | o.000 | 9.0000.281 |a.159 jo.0008
-2.224 4, H 0.000  0.001 {0.000 | 0.164 [0.005 [9.005 | 6.602| G.114] 0.00¢] 0.036 0.336 | 0.003 | 0.329 |0.968 [0.0521
-2.128 A, 1 — | 6.012 {0,801 | — |0.049 [0.c09 G.000f 0.00¢ 0.629 [ 0.002 | 0.297 {0.87t [0.0094
-Z.12¢ a, 1 —— [ 0.012 }0.001 ] — |9.649 {0.009 9.006[ ¢.000 0.6295 | 0.002 | 0.297 {0.871 |0.009%
~1.837 . 1 G.0C0hk | 0.016 [ 0.0DY [ D.326 |[0.000 {0.006 0.004} 0.624}F 0.005) 6.039] 0.322 } 0.033 | 0.219 |0.985 [0.031%
-3.1354 ¥y 1 — | 0.000 | 0.000 ] — |D.002 {0.004 C.842y —— | ¢.000} 8.009| —— | 0,000 [G.152 }C.157 |0.0005
-2.786 ¥y 1 — | 0.002]|0.081} — J0.017 |0.011 0.006; — | 0.000} 8.792| —— {40.000 [G.177 [0.BS5 |6.003%
~-2.437 ¥, 1 8.447] — }o0.000|0.065] — |0G.000 —— | 0.097} J3.%01 —— | 0.0675]0.c04 J¢.311 |0.178 {u.0260
-2.361 W, 1 0.2123 — 1 0.000 (8,177 — |¢.058 —— | 0.228} 0.000| —— | 0.059:0.0062 J0.332 [0.394 |o.04é3
-2.322 W, {Wy)] — [ 0.003]¢.006( — [0.016 |0G.003 — | 0.668] 0.000] —— | 0.014}0.000{0.299 {0.170 |0.6116
-2.318 W, (W) 1 ——— [ 0.003]C.000 | —— [G.016 |0.001 — | ©.682} 0.000| — | 0.006|0.900 0,292 |0.1565 }0.0078
-2.258 v, 1 0.002| ~—— [ 0.000]{0.103] —— J0.000 me— | 6.356) 0.000f —— | 0.212 | 0.003 |0.32% |0.455 {0.0542
=2.173 W, (Wl — [ 0.010[0.00Y ] — }0.049 {0.006 — | 0.027) B.000{ —— 1§ 0.548 | 0.000{0.360 ]0.932 {0.0346
-2.166 w, (W) — | 0.015{0.600} — {0.067 [0.002 — § 0.0:5) 0.000F — 1+ 0.561 0,003 (6338 }|6.910 {0.0265
-1.75% W, 1 0.000} —— {0.260]0.380 { — f(D.203 -} 0.039) 0.008| —— | 0.45710.062 {0.050 [0.972 |a.p302
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TABELA Vi1l
(continuacao)
ESFERA DO Ga ESFERA DO 1In ESFERA DO  As ESFERA D0 P
ENERGTA| SIHE | DE- - 2 f /5
‘ E
Ry TRIA N GEN. doewo | powtipraz|peeofpeat fpeazfpe-0 fpeatfpr-2lpe-o]peotipras
-3.136 z" 1 0.000¢ {o.c00 jo0.000 0.002:0.001 {0,003} ¢.840 f0.000 [0.GO0 D.000) D.000 % 0.000 {0,153 §0.t57 jo0.0017
«2.308 I, 1 6.045 (0.001 {0.00¢ | 0.025]90.011 [ 0.007 | G.001 f0.00% }0.000 0.747{ 0.002 {0,000 {0.199 | 0.846 j0.0113
-2.42¢0 z, § 0.538 {0.0601 |o.o0ec | 0.0t5 | 0.00L [0.001 {c¢.001 [0.066 [0.000 0.016) 0.043§0.0062{0.313 |0.128 {e6.0126
-2.353 I, H 0.115 |9.001 {0.9G0 | O.t4& | 0.007 F2.002 § £.001 {0.338 |0.000 0.009} 0.055{ 0.9061 {90,326 [0.394% [0.0377
-2,318 § - T, 1 0.00Y |0.002 {0.060 | 0,.006%f 0.013 }0.0021{0.000 [0.8682 |0.000 o.00¢j 0.007] 0.060 | 0.288 }0.167 {06.0085
-2.308 I, 1 — |r.091 |0.000 —— | 6.005 F0.002 ] w—— [0.701 {0G.000 —— | p.oo0{ 0,000 |0.290 F0.158 {¢.0007
-2.250 z, 1 B.001 [0.00t [o.000 0.t14 0,005 f0o.0081 {0,601 [0.277 {G.D0D 0.0t6 ] 0.2553 0.003 {0.334 [ 0.607 {0.0596
-2.170 g, 1 6.000 j0.011 [O.001% 0.030 ] 0.053 [ 0.005 {0.090 [0.G37 |G.000 .00t | G.543] 0.9002 | 0.358 f0.917 [0.0277
-2.10% L, 1 — §6.011 }2.0D1 — {B6.045 }B.011 —— [0.000 JG.000 1 0,649] 0.061 |0.281 [0.870 |0.0097
-1.808 I, 1 0.00% {D.150 19,000 G.28510.0643 306.002 {0.003 [0.024 [G.004 6.026 0.295] 0.034 [ 0.134 | 0.814 [0.0269
~3.134 Xy 1 — {0.000 {0.000 — §0.002{02.004|0.8451 | —— j0.000 {0.006] — 1§ 0.000{0.152|0.157 6.0005
-2.786 Xq 1 —— {0.002 {9.001 e~ 1 6.018 10.011 {0.00¢0 | — lo.00D 0.7%6| —— [ 0.0CD |0.179 | 0.655 |0.0036
-2.442 X, 1 0.404 | —— 10,000 6.076 1 — le.o001 — fo.t10 |o.00% —— | 0.088 0.063 [0.317 | 0.206 j0.0294
-2.3566 X, 1 0.253 | — Jlo.e00 § 0.158) — ] C.001 — }0.192 |0.000 = | 0.048 } 0.005 | 0.347 | 0.34% {0,0435
-2.315 Xg { T2 —— {0.002 {0.00D - | 6.073 {0.001 —— [0.687 lg.00D — | o.oos | o.006 | 0.292 | 0.163 {0.0060
-2.2649 X, 1 0.602 | «— 10.000 {0.688] —— J0.000 | — |0.374 {0.008 ween | 0,206 3 0.002 | 0,328 | 0,423 {0.0528
-Z2.153 xs{ H — 10.014 {0.c00 —= {0.061]06.003| —— |0.0067 §0.000 —_ 6.596 } 0.007T yC.326 | 0.889 [0.0194
-1.83¢ X, i 0.604 | ~— " lpD.00D} 0.296 ) —— §0.012 | w— [0.019 |0.010 —= [ ©.253§ 0.07¢ { 0.325 10,976 10.0236
-3.140 A, 1 0.GC1 |6.00C¢ {0.000 | 9.C05 ) ¢.001 §0.002 | 0.833 [B.000 10.000 0.001 [ 0.090% 0.000 }6.157 {0.158 Jo0.0051%
-2.837 Ay 1 0.¢10 [5.00% |o.00C | 0.049} 0.005 §0.003 [0.005 [0.00t fa.con 6.705; ¢.002 § ¢.000 {0.221 |0.878 {0.0233
-2.kos A, 1 0.633 (0.000 [0.000 | 0.002§ 0.00t }0.007 [0.001 |0.017 |0.000 0.0134 0.009 3§ 0,000 |6.323 {0.094 [0.0038
-2.329 Al 1 0.617 :0.002 (0.000 | 9.060§ G.099 [0.004 jG.001 {0.572 [0.0bD ¢.013 3 0.025¢0.0601 {6.297 {0.221 {8.0177
-2.306 A3 { 2 —  {0.081 (0.000 — J10.003 }0.002 | — }{0.703 |G.0C0 — §0.001[0.000]0.290 {0.158 [0.0023
L

-2.219% A, 1 D.000 {0.003 [0.060 | 0,13710.01% }0.060% [o0.003 {0,100 lo.oue 0.83310.363(0.002 [0.339]0.986 [0.05%1
-2.094 1\3 { H —— 40,009 [0.001 wawe 1 0.035 [ 8,014 } —— G.002 [0.00G¢ — | 0.669] 0.001 [0.267 | 0.B70 [0.0125 i
-1.88%9 A, H 0.008 10.069 [p.000 | o0.307}0.016 [0.001 [0.c09 [G.012 0.083 0.08B5 1 0.180 | 0,020 [0.290 { 0.946 |0.0392
-3.13% X, 1 0.060 $0.000 |0.000 | 0.90CG | 0.002 |0.00% 0.843 j0.009 !B.000 0.00¢ [ 0.000 | 0.066 [0.150 | 0,157 {0,000k
-2.788 %, 1 0.00% {0.002 [6.001 0.002 [ 0.017 [(0.01% (0,000 {o.000 [0.000 0.788 [ 0.000 | 0.060 | 6.172 | 0.856 [0.004}
-2.437 K, H 0.440 [0.0890 |e.n0d 0.06L4 [ 0.601 | D.ooe [g.000e {o.200 [o.00% 0.902 | 0.076{ 0.004 | 0.313 {0,182 |0.0261%
-2.362 K, 1 0.218 [0.c00 |0.000 D.163 [ 0001 |@.000 [0.006 §0.221 |0.000 0.000 | @.049 ] 0.002 } 0.339 | 0,385 |0.0452
-2.324 L ! G.oo0e (0.603 |o.p0AQ 0.000 { 0,020 | 0.002 [0.000 §0.556 |0.000 0.000 | 6.817§£.000 | 0.302 {0,173 {0.0130
-2.313 K, 1 e [0.002 {0,000 — | 0.810 | &.001 —— [0.634 |a.oo0 — | 0.60v {0,006 )}0.292 |0.161 {p0.0037
-2.258 K, 1 ¢.002 lo.o6D {0.000 0.0%9 | ¢.000 [ 0.000 {0,000 [0.358 jo.p00 6.000 [ 0.232 | 0.003 {06.325 {0.451 {0.0547
-2.186 K, 1 ¢.098 |0.0%2 |e.000 | ¢.0o00 ) e.055 j6.003 |0.000 |o.036 jo.oeo G.000 [ 0.524}0.001 |0.3693¢0.951 {0.0392
-2.140 K, 1 —  [6.0%3 {t.001 —— J0.058 {¢.o05 —— |o.002 {0.00D — [0.688}0.001|0.312{0.678 lo.0138
-1.7%0 K, 1 G.o¢r [0.0B9 [o0.004 0.28530.038 {C.006 j0.0081 |0.024 {0.008B G.00610.29% Fa.057 Jo0.194 |0.933 fo.0220
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TABELA Vil
{continuacao)
ESFERA DO Ga ESFERA PO 1In ESFERA PO A ESFERA PO P
ENERGIA | STME | DE. - 2 P /3
Ry TRIA NCEN- | e 0 peut |p2a? |p2ud |ptel | pret|pt-0 {peat |peo2 [pecolpeat [prao H

-3.136 L, 1 D.0C0 |G.000 (0,000 0.602 §0.001 ]C6.093 |9.839 [0.600 }0.c00 6.000 ] 0.000 § 0.000 [G,154 §6,157 [0.6016
-2.807 Ly 1 0.¢05 |0.00% [90.000 0.023 ;0.C11 {6.608B F0.601 {0,800 [9.000 0.756 4 4.0006 { 0.000 [0.195 {0.863 [6.0108
~2.432 t, 1 6.407 [D.0G2 §0.0C0 6.042 10,01 j0.000 30.007 J0.113 [0.000 0.011§ ¢.082 | 0,002 }!0.329 {0.195 [0.0237
-2.36%9 L, 1 0.245 fo.9c2 jo0.000 0.128 1 0.010 ;D0.0C0 j0.000 {G.204 {0.000 0.9011 €.055{ 6.000 | 0.356 {0.339 §{0.0392
-2.308 Ly 2 —— }0.081 |G.000 — {0.005 J0.062 §{ — |o.702 {2.000 —— {0,000 | 0.000 {0,230 §0.158 {p.c008
-2.258 L, 1 0.00: (0.060y |0.000 0.07310.005 {0.¢00 10,000 [C.366 |g.008 0.803) €.,225| 0.00t {0.325 {0.4543 {0.0556
-2.108 L3 2 — jo.211 {0,001 — | 9.045 |0.011 — [0.0080 J0.000 —— | 0.653 | 0.901t | 0.278 ]0.869 |0.00498
~1.B%90 L, 1 G.007 |0.077 |o.cDO 0.3¢2 { ¢.018 [0.003 |0.007 |0.008 {0.005 0.065{9.125| 0.037 | 0.3h% |0.922 ]0.0370
3,134 5, 1 0.960 |G.DOE [0.000 G.060 [ o.0Cc2z {0,004 |0.843 Jo.008 |o.000 4.000 | 0.060 ) 0,080 | 0.%50 {0,157 |0.0005
-2.786 5, 1 0.900 [6.002 [0.001 0.000 [ 6.0t7 {0,011 |0.90e |0.000 §0.000 0,791 [ 0,000 0,000 {0,378 §0.855 {0.0036
-2. 45 5, 1 8.453:9 {¢.000 |o0.000 6.07310.060 {0.001 {0.000 ;0,167 {o.00¢t 0.000 | 0,085, 0.004 | 0.2311 10,198 {0.0287
-2,365 5, 1 0.242 {¢.000 |0.000 0.161 1 6.0060 {0,001 }06.000 {0.20% {0.00D ¢.000 | 0.048 ) 0.001 | 0,345 {0,357 {0.0441
~2.3:8 - 1 0.800 i6.003 0.000 0.001 1 0.015 {0.001 {0.0C0 }0,68: [0.00¢ ¢.000 | 0,087 | 0.000 | 0.292 [0.766 {0.0085
~2.315 S, 1 —  {¢.002 [0.009 — Jo0.032 j5.0m w— j0.689 }D.000 w— | 0.0} 0.060}0.292 |0.t62 {0.005L
-2.25% 3, 1 8.802 [¢.000 }0.00D9 0.092 } 0.800 {0,000 {0.000 {0.370 [o0.000p 0.000 (| 0.207 | 0.062 [0.327 [0.437 {0,0532
-2.167 s, 1 0.000 [2.013 }0.000 0.0602 1 0,052 {0¢.063 {G6.000 {0.015 |u.609 4.000 | 9.563 ] 0.081 | 0.346 | 0,909 {0.0265
-2.158 s, 1 — le.c14 jo.000 — 1 0.060 j0.004 | — l0.005 |0.00¢C —— 1 6,595} 0.0061 {0.32) [0.886 {0.0178
-1.812 N 1 0.902 [0.087 §0.001 0.276 { 0,013 19.009 {0,900 [0.021 {0.00B | o.000| 0.267| 0.062 ) 0.252 | 0.918 {0.0160
-3.134 u, 1 0.0660 j0.000 §0.009 0.000 | 0.002 {0.004 |0.843 0,000 {0.080 ¢.000 | 2.066 [ 0,000 ] 0150 {0.157 {0.0904
-2.788 u, 1 0.86? jo.002 jo.001 0.002 | 0.037 JCe.011 |0.0GD j0.000 j0.000 0.788 | a.0606 | o.cc0] 0.179 { 0.856 0.0kt
-2.437 u, 1 0.540 [¢.066 J0.0%D 9.064 | 0,001 {0.000 |0.0006 {0.108 {[o0.001 6.002F0.076 | 0.00% {1 0.353{0.182 §u.0261
-2.362 v, 1 0.2318 |¢.000 {0.00C0 0.169 | 0.001 {90.000 |0.500 f0.221 {0.00¢C 0.600 | 9.049 | 0.002 § 0,337 {0.385 jo.o452
~2.32h u, 1 0.000 |G.003 {0.000 0.000 | 6¢.020 {0.002 |0.000 [0.656 [D.0C@ 0.600 1 0.077 | 0.000¢ 0,362 }0.173 [0.0130
~2.313 u, 1 — |t.002 {0,000 — | 6.010 |9.001 —— j0.6%% {p.c00 — | 6.001 ] 0.00C | 0,292 { 0.161 | 0.0G37
-2.258 U, 1 0.002 |¢.000 jo.oo0 0.099 [ ¢.080 |0.00¢ |0.000 {0.358 {¢.000 0.000]0.2121 0.003 [ 0.325 | 0,45t [0.0541
-2.186 Uy 1 ¢.0806 |G.012 j0.GO0O 6.000 [ 6.955 |a.e¢03 |[0.000 {0.036 iD.000 C.000 [ 0.524 ] 0.001 | 0,369 | 0.95% {6.0392
~2.140 Y, 1 — [C.013 {0.00G} — JC.058 ja.005 | . J0.002 {G.0090 weee | B.608] 0.001 | 0.312 {0.878 [0.0138
-1.794 v, 1 0.007 |c.08% {0.0G1 6.285 | 6,038 {0.006 [0.001 |0.024 [p.008 0.066 [ 0.291{0.057 [ 0,194 1 0.933 {0.0220
-3.134 z, 1 —— {c.o000 jo0.000 —— { 0.062 '0.004 |0.842 fo.000 |5.000 0.00¢ | 0,000 0.000 [ G.152 10,157 le.000%8
-2.786 Z, ] -—  Je.002 jo.201 ~— 1 0.017 [0.B%t |0.000 {0.000 {0,000 B.79t | 0.0090 ] 0,090 { 0,178 {0.855 r5.0036
-2.44¢ z, 1 0.425 {¢.000 [0.000 0.071149.000 }0.601 —— [6.104 |0.0DO} — t0.081f6.00k}0.315}0.192 |0.0278
-2.36% z, 1 6.232 {¢.000 {o.cO0O 0.165{0.00C [0.001 —— |0.208 {0.000 —~—— | 0.049 [ B.007 | 0.343 F0.368 [0.6446
~-2.319 24 1 0.800 J6.002 |0.GOD 0.0Gt Jo.013 fo.00z ] 6.614 jo.000 ~— | 6.007 | G.000 {0.361 | 0.166 |0.GG78
-2.316 z, 1 —  {6.002 |0.Q00 — 1 0.01% }0.0601 [0.000 [0.684 {G.000 G.000 | 2.005; 0,000 | ¢.293 | 6.164 |0.0069
-2.259 z, 1 0.002 {0.600 |{0.G0D 0.985 ] ¢.000 {0.06090 [ — [G.365 |0.000 — | 6.208 ] C.002|6.328 ¢C.437 {0.05313
~2.167 z, 1 0.000 Je.012 |0.coo 0.0¢3}10.05h Jo.005 § — lo.o15 {e.000 = P 0.500 | 6.001 | 0.352 [ G.3C8 [0.0261
-2.168 z, 1 —  18.01% |0.000 ~— {0.067 }0.0603 10.000 {0.017 {6.000 6.000 | 0.592c.062{0.311 | 6.899 {0,0237
-1.795 zZ, 1 0.e01 [0.015 [0.001 0.3§310.005 {0.008 | — |0.027 {0.C09 — [ B.33V}G.066 ] C.224 | 0,985 {0.0225
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ESFERA D0 Ga ESFERA DO 1In ESFERA D0 As ESFERA DO P
ENERGIA | SIME | DE- - q,, f /o
Ry TRIA N GEN- 1 oo b0 peat fp2at fpruo |p2at|prezipeoofptat ipee? {p2eo fpeat |p2.z

-3.164 r, ] 0.016 | — —_ 0.021 e — | 0,793 | —— e 0,004] —um — | 0.172§ 0.533 [ 0.0186
-2.828 T, 1 0.018 | wnm - 0.029§ — — | 0.018 { —— — 0.7t5{ — — (0.219) 0.5%1]0.0356
-2.384 r, 1 G.6t6 | — e 0.033{ — — | 0.005 } e 0.015] ——- —— 10,3313 0.259] 0.0248
-2,296 r15 3 — (0,003 {0.002 — { 0,006 €.007}] — |0.7th |0.000 — | 0.003F C.000) 0.264] 0.532}0.0103
-2.096 Ty 3 — 0,009 |0.803 - 1 0,011} 0.910] — |0.009 |0.000 — | 0.653] 0.000| 6.304] 0.523] 0.0161
-2.0832 T, 1 0.035 | wun _— 0.415| — —— ] 0,065 | —— - 6.105f — — | 0.3801 06.935{0.0579
-3.141 1 0.002 |0.,001 J0.00 0.005] 0.004 | 0.609{ 0,823 | 0.000 j0.000C 0.000]{ 0.000| 0.0G66| 0,153} 0.530 | 0.0054
-Z.799 1 0.0069 |0.002 j0.0601 0.613} D.,0C5| 9,003 0D.002 | 0.002 | 0.0CD D.763| 0.90%| 0.06060| 0.2060) 0.5104 6.0127
-2_.456 = 1 6.362 |[0.002 |0.001 0.038] 0.005| 0.003( 0.006 | 0,229 {0.062 0.022} 0.036| 0.002¢ 90.293| 0.5221} 0.0372
-2.348 o 1 G.244 [0.004 |0.000 9.121| 0,007 0.002( 0.0006 |0.272{0.0CD 0.00%| 0,006 0.000| 0.382| 0.662 | 0,0478
-2.330 s 1 0.027 [@.011 |0.001 0.029| 0.021] 0.00L4 | 0.00¢ | 0.608 | 0.000 0.000} 0.065| 0.00DF 0.2492) 0.593 ] 0.0126
-2.315 :’, 1 0.002 [0.010 |0.001 b.o04| 0.c18! ©.005} 0.0CG | 0.679 | 0.GGO 0.000) 0.001| 0.000F 0.279} CG.545 ] 0.D0O57
-2,189 j 1 6.009 F0.005 [0.000 .0%2) 0.001} e.000} 0.062 [0.173 ] 0.001 0.0605| 0.380| 0.001§ 0.545} 6.890 | 0.0684
2,181 < 1 0.000 [0.916 [D.001 0.004) 0.022 ) 0.002} 0.06G0 [0.0t5 | 0.601 a.goo| 0.576) t.o01) 0.3562) G.548 | 6.0204
-2.125 = 1 6.000 §{0.017 [0.00% G.00t} 0.0231( 6.005} 0.0c0 | 0.00% {0,001 0:660| 0.618] 0.00%| 0.333] 0.524 | 6.0081
~1.849 1 06.018 {0.08C [ .00 G.348( 0.000| D.003} 0.012 | 6.185¢{ 9.016 9.020| 9.245) 0,020 0.331] 0.966 ] 0.0586
~3.148 a, 1 0.005 jo.0e1 [G.oo1 0.013} 0.003 [ 0.006 }0.813 |0.0006 [0.000 0.001 | 0.000) 0.000 [0.159{68.533 0.0101
-2.811 a, 1 9.014% {o.001 [0.0GD 0.02¥] 0.003 fo.002 §0.607 [0.602 t0.000 0.751 [ 0.001 ) 6.000 | G.210% 6.522 {0.0215
-2.422 A, 1 0.457 {o.602 [0.001 0.006] 0.003 [ 0.0064 j0.609 |0.172 [0.001 ¢.031}0.020f 6.001 {0,.293] 6.403 {0.0196
-2.336 A, 1 9.167 {o.001 [o.001 0.138] 0.002 {0.9C% {0,602 |0.345 [0.000 0.004 p 0.60L | ¢.000{0.332] 06.732 {D.0449
~2.313 8y 1 — j0.810 [0.002 — { 0.017]06.0B6} — |0.63% [0.D0O —— [0.000) ¢.000}G.271{ 0.539 {0.0054
-2.313 . 1 e 10010 [0.002 e | G017 §0.006F — |l0.694% |0.000 ~—— | 0.600] ©.000 { 6.271 1 0.53% | 0.0054
-2.179 A, 1 G.000 jo.601 [0.000C 0.109]1 06.001 {0,001 {0,006 {0.115 |0.001 | 0.011} 0.401) c.001 | 0.353] 0.810 {0.0526
~2.122 a3 1 — }9.017 {0.001 — {06.022 | 0.005 ] ~—— |g.000 {CG.0D0% — | 0.620} 6.00Y | 6.334] 6.52t }0.0067
-2.122 &y 1 {0,017 10.001 ——— 1 0,022 10,004 — |o©.000 fB.001 — 1 0.620] 0,001 0.334{ 0.52% }0.0067
~-1.881 A, 1 0.026 |0.003 j0.002 0.358 ) 0.000 | 0.604% {c.620 |0.103 |e.012 6.032 ) 0.256 ¢ 0.014 § 6.169 ] 0.93% |0.0662
-3.134 v, 1 —_ [0.002 j0.001 w— | 0.005 ) 0.0020.833 | — |o0.000 0.000 | -—— | 0,000 0C.146] .527 |0.0024
-2,78%5 W, 1 —  |8.083 10.001 —— | 0.968 {0,805 |0.000 | —~— |&.000 .797 1 — | 0.000 ] 0.185] 0.436 {0.003)
-2.484 W, 1 0.345 | — |0.000 0.076} —— {10.000 | -~ {0.233 |{0D.092 — | 8,044} 0.003 ) 0.2961 D.556 | 0.0445
~2.388  fw, (W} o — [0.076 {0.001 — } 0.029}{0.005| ~—— [0.621 | 0,000 —— 1 0.015} 0,090} 0.313] 0.577 {0.0225%
-2.345 W, 1 6.309 | — |0.000 0.172¢ == [ 0.000| —— J0.179 |D.000C —— 1 6.005] 0,000} 0.336) 0.626 |0.0638
~2.337 W, (W3 3 — |0.018 |o.001 - § 0,033 (90,0602 { ~ |0.653]0.001 - { G.008] 0.001 ] €.284} 0.568 {n.0177
-2.194 W, 1 0.o000 | — lo.000 0.088)] — {0.000 | - J0.202}0.001 e 8.3587 0.002% 6.348} 0.930 | 0.0747
“2.151 f, (Wt — {0.013 jg.001 —— | D.01B{0.002] — |0.03330.00¢ —— {0.569F 6.000 ) C.364) 0.569 |b.0299
-2.thE W (w3 1 - |0.021 {0,000 —— | 0.029} 0,801 —— {0,025 | 0.001 — [ 0.633| 0.001 | ¢.289) 6,561 [0.0275
-1.795% W, 1 0.006 | — {0.00) 0.485] = | 0.002) — }0.170}0.029 w— 1 0.362] 0.037 |-0.093| 0.916 [ €.0622
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VITI
(continuacdo )
ESFERA PO Ga ESFERA D0 1In ESFERA DO As ESFERA 00 P
ENERGIA SIME | DE- q,, £ JE
Ry TR1A | GEN. L0 |ptal |ptut |pr.o Pl |pte2lptatl {peal [pie? {p2«0 pt =1 Iptl a2

~3.141 I, 1 G.002 j6.601 |D.001 |0.005 0.004 | 0.009 3 0,823 F0.000 {0.000 |0.000 i0.000 ©.000] 6.152 | 6.530 §{0.0053
-2.799 z, 1 4.009 {0.602 [0.001 jo.oip 0.005§02.003§0.002 [0.001 |0.080 |0.765 i0.D01 6,000} 0,199 6.510 | 0.0125
~2.458 £, 1 0.35% j0.c03 (o6.000 0,040 0.006 | 0.002} 0,006 [£.233 }0.002 j0.021 lo.637 6.002| 0.295} €6.530 | 56.0378
-2.351 z, 1 89.213 {0.007 10.000 jC.093 0.013 0.c02} 6.000 [0.329 {0.00¢ [0.001 [0.009 0.000( 0.332 4 0.668 | 6.0392
-2.335% I, 1 0.070 {0.009 {0.060 {c.061 0.017 1 0.002} 0,000 |C.526 {0.000 Jo.c00 [0.006 [ 0.000 0.3867 1 0.645% | o.0201
-2.309 £, 1 —— 10.008 |6.002 | — 9.015 10.066 | — J8.703 jo.000 § — |o.002 | 0.0600 0,267 10,536 |0.0041
-2.19¢8 I, 1 0.600 i¢.00t {0.000 [0.088 0.601 | 0.0008.002 {06,375 0,001 |0.004 |0.37% | o.o06: 0.35t | 0.89% {0.0687
~2.148 z, H 0.850 {6.015 f9.001 {0.c0S 0-621 £ ¢.002 | 0.c00 |2.026 [0.001 [D.000 6.573 0.06v{.0.356 | 0,564 | 0.026h
-z.115 I, i e (0,016 {0,002 § —— 0.021 1 0.005| — {0.0006 |0.000 | — {0.62% | 0.001 §.327{0.519 | 0.0059
-1.858 z, i 6.017 |0.162 |{D.c00 {0.301 0.061 | 0.001 | 0.015 |0.981 {0.0%4 |o.024 |0.191 6.017( 01741 6.935 }0.0523
-3 134 Xy 1 — |0.002 [D.001 —_— 0.00530.012{0.833 [ — f§0.000 J0.000 | —0 0.000| 0.1%E { 0.527 | 0.0023
-2.786 X 1 —  {0.063 [0.001 — 9.008 1 0.005{¢.000 | — }06.000 {0.796 § —— 0.000f 0.186 | 0.496 |0.0033
-z.491 X 1 0.316 ——— G.ocge |0.080 — [0.00) — |0.2%5 |0.D02 —  j0.048& 0.0062} 0.365] 0.590 |0.0L466
-2.349 Xy 1 0.331 ~— |0.000 Jo.153 — [0.00%§ —— }0.356 |0.000 | —— |0.004 0.0e6] 0.355] 0.573 {0.059]
-2.331 Xg { z — 10.016 J0.001 —_— 0.023 10,003 | — 10.665 }0.006 [ — |G.008 0.600} €.281f 6.558 {0.015¢0
-2.19% X, 1 0.ae0 | — |p.coo i0.082 — {0.0080 ] — 10.209 j0.00t | — |0.363 G.001| 0.3447 6.932 [0.0764
-2.139 Xg { 2 ~— f0.018 ;0,000 [ —0 G.024 0.801 | — |0.012 [0.000 | —— lo.59% [ 0.000 4.350 i 0.540 [ 0.01B6
-1.861 X, 1 0.021 | -— Jo.0064 |0.347 — [.009f — {6.090 |0.032 | —_ " 0.214 | 9,060 0.244 [ 9.932 |0.0524
-3.135% K, 1 06.600 (0.0902 f90.001 (0.Go00 0.005 1 0.012 | 0.832 [0.00¢ jo.0u0 Jo.ooo io.cop G.0003.0.157 1 @.527 j0.0023
-2.786 K, 1 0.001 {0.003 [0.001 y0.001 0.008 | 0.005 [ 0.00¢ |0.000 [0.00¢ {o0.794 [0.ccD 0.060} 0.184 ] 0.497 {0.0038
-2, 4854 K, 1 0.336 {0.000 [0.000 10.075 €.00F [ 0.601106.000 {0.238 [9.003 [0.002 [0.045 | 9.003 0.298{ 9.565 [0 gh4so
-2.352 X, 1 £.013 f0.017 |0.00Y {5,005 | ©.032 [ c.oe% | 0.000 6.596 |6.000 |o.0ce [0.017 | 0.c0c| 0.312 | 0.597 0,0233
-2.347 K, 1 0.239 (0.001 {0.9G0 [0.158 0.002 j 0.000 | 0.000 j0.289 |o.000 [o.00C {0.00L | 0.900 0.346 | 0.624 {0.0597
-2.324 Ky 1 —— |0.013 |G.00t | — 0.024 | 0,004 —~— }[0.679 {0.600 | — {0.003 0.000{ 0.275) 0.549 |0.0109
-2.194 K, 1 0.000 j6.00e Jo.ocae [0.087 | o.coo{ c.ooc{o.ope 0.205 [0.001 {0.000 {0,365 6.001} 0.340 ] ©.929 |6.0758
-2.155% K 1 0.600 {6.014 {0.000 J0.G00 C.020{ G.001 { 0.06D [9.042 [0,000 jo.000 |0.552 6.0J00]| 0.268 | 6.587 {0.0334%
-2.132 K, H — {¢.018 {a.p01 — 0.025p0.002¢ — Jo0.006 |0.006 | — {0.606 | ¢.00C 0.343{ 0.530 j0.0132

-1.842 K, 1 0.617 10.276 Jo.poz fp.225% 0.900 [ 9.c04 § 0,005 J0.062 |0.020 0.008 j0.142 [ g.025] 6.2274 8,770 }0.0289

-3.153 A, 1 0.066 }0.601 [0.00D {0.013 | ¢.002 | 6.005 [ c.808 |o.000p G.000 j0.0G2 (0.00C | 0.00C| 0.162 | 0.53% |p.0122

2.815 L 1 0.016 {0.c0t [0.000 f0.023 0.002 | 0.001 | 0.003 F0.00% §0.000 [B.73% [0.001 0.900} 0.212 | 0.527 {9.0253%
-2.415 A, i 0.558 §6.603 |0.001 [g.0019 0.806 0.003 {0.009 [0.270 §0.001 10.029 Ip.018 0.001} ¢.300{ ©.395 {0.0160

~2.340 Ay 3 0.i163 |0.00% {0.001 |0.116 | 0.008 v.003 | 0.007 |0.363 [o.000 {0.003 [0.006 G.009 [ 0.332)¢6.714 l0.0398

-2.302 hy { 2 - |0.006 {6,802 | —— 0.6:0 6.007 | ~ l0.709 {0,008 | — |o.00: 0.000§ 0.265{ 0.533 {0.066%

-2.176 A, 1 0.000 |c.003 |o.o00 [0.095 0.00h 1 0.00Y } 0,006 §0.104 |o.001 [o.0m 0.419 ) 0.00%} 0.354 [ 0.782 |0.0502

-2.106 A3 { 2 — |0.813 [0.082 | —— 6.017| 0.067 | — lto.002 |0.000 | —  ln.641 0.001{ 0.316 | 0.519 {0.0098 |
-1.932 A, 1 06.033 Jo.o42 [0.068 [0.332 G.011} 0.081 | 0.035 | 5.055 |9.p08 lv.053 lo.161 0.019; 0.258 | 6.964 | 0.0666 |
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TABELA VIII
(continuacao}
ESFERA DO Ga ESFERA D0 In ESFERA 0 A3 ESFERA DO P 1
ENERGIA | STME | DE- Q,, F el

Ry TRIA L GEN- | o0 {p2et fp2e? |pteo {pret|ptatlpaed Jpeot{pra? |prao |peaf fpraz J
-3.1h1 L, H 0.002 |0.006Y {0,001 |C.005 | 0,00k | 0.010f0.82% §0.000 [0.000 [0.000 {0.000 {0.000 | 0.152[ ©.529 a.ouss!
-2.798 L, 1 0.008 [0.002 §0.601 [0.013 0.005} 0.060450.002 0.0600 [0.060 [G.770 {0.000 |C.000 | 0D.197f 0.507 u.ut:7!
-2.479 L, 1 0.273 {0.006 {0.000 0.055 | 6.013 | 0.000§0.603 | G.267 E0.001 [G.010 [0.049 |0.001 0.32t} D.626 e.unhu|
~2.356 L, 1 6.364 10.002 |0.000 Jo.125 | 0.00%| 0.000]0.000 D154 [0.000 {0.000 [0.005 |0O.00G0 | 0.355¢ 0.512 0.0523!
|

-2.308 L, { 2 — |b6.008 fg.002 | — 0D.0t15] G.006} ~—— 0,704 § 0,000 | w—— }0.000 J0.000 { 0.266] 0.536 ¢ 0,004
~2.193 i, 1 0.000 |{G.00% [G.000 {0.068 0.002 | 0.000}0.001 {o0.z03 !o.001 {0.002 jo0.37¢ {o.0e 0.342} 0.917 1 0.075%
~2.115 by { 2 — |[0.016 {6.002 | — 6,020 0,005] «—r 0.000 f0.000 | — J0.631 [0.000 | 0.325{ 0.519 | 0.0069
-1.925 L, 1 0.032 [0.059 }0.0671 |0.327 ] 0.6k} 0.002{0.626 | 0.040 {C.017 {0.039 {0.11L jo.021 9.309] 0.979 ] n.0622
-3.73%4 5, 1 0.000 §0.002 |¢.00t |0.000 | 0.005 ) ¢.037210.833 | 6.000 §0.000 |0.000 {6.000 [0.00C | 0.146] 0.527 | 6.0023
-2.786 5, 1 0.000 §6.003 [0.00t [9.600 | 0.008} 6.005¢.000 0.000 }0.C00 [G.796 |C.000 |D.000 | 0.186| 0.496 | £.0833
-2.48% S, 1 0.323 (0.9008 [0.00D 16.079 0.000 ] 0.001§0.000 | 0.242 {0.002 [0.000 |0.047 |0.0062 [ 0.3063) 0.582 | 6.0467
-2.349 5y p 0.299 |0.00Y fo.000 f0.138 | 0.603 | 0.001]0.000¢ [ 0.197 §0.009 {0.000 (0.0085 |0.060 | 0.356{ 0.606 | 0.0545
-2.338 s, 1 0.023 {0.015 {0.0D1 {B.0i8 | 0.628; 0.062)0.90¢ 0.610]06.000 |0.000 |0.003 [0.000 [ 0.294( 9.593 | 0.0166
-2.1329 s, 1 — |0.015 §o.001 { — 9.027)] 0.003 ] — 0.66910.006 | — ;0.005 !0.000 ] 0.279| 0.556 | 0.013%
-2.194 s, 1 0.060 |o.000 10.0G0 }0.08% | 0.000(| 0.000{0.0G0 | 0.208 | C.001 {0.000 i0.363 §0.001 0.352( 0.931 | 0.0763
-2.146 5, 1 0,000 |0.016 [0.000 {0.801 G.023| a.c01{c.co0 [ o0.022 | 0.260 [0.000 [40.575 {0.G00 | 6.361) 0.556 | 90,0245
-2.137 s, 1 — f0.018 j0.000 | — p.024 | 0,002 | — 0.610 | 0.060 § — _ j0.597 {0.000 | 0.348] 0.537 {0.017¢%
-1.850 s, 1 £.016 §3.082 [0.003 J0.31G 0.000| v.007(0.002 6.0685 | 0.028 [0.002 (0,398 |0.035 | 0.230% 3.971 §90.0476
-3.134 u, 1 0.600 J0.002 $&.001 f0.000 [ 0.005( 0.072}6.832 | 5.600|0.080 [0.006 {0,060 {C.000 | 6.157% 0.527 } 6.0023
-2.786 u, 1 0.0601 {0.003 §i0.001 0,001 0.008§ 0.005§0.000 | 0.000 | 0.000 [0.794% {0.cC0 [0.000 { 06.186] 0.%97 ! 0.0038
-2.48% u, H 0.336 |0.000 §0.00C (0.G75 | 0.0C7{ 0.001{0.000 {0.228|0.0063 [0.002 {0.045 [0.003 | €.2951] 0.565 | 0.0450
-2.352 u, 1 0.013 10.917 {G.00t [0.005 | 0.032| 0.004!0.8600 | 0.598 [ 0,060 ;0.000 |0.0%6 lo.000 | 6.312] 0.597 | 0.0233
-2,347 u, 1 0.308 {0.061 {0,000 j0.163 | 0.002| ¢.000[0,000 | G.t5570.con fo.000 jo.cok |o.co0 | o.326] 0.624 |o.u61s
-2.32% u, 1 — 10.013 {06.00% | — 0.025{ G.004F —— 6.679{0.000 | — [0.063 §0.000 | G.275§ 0.543 | 0.010%
-2.19% v, ] 0.00C J0.0G0 j0.00C |0.086 | D.0GU) G.000C¢.000 | G.20kJ0.00) §5.000 (0.362 10.001 0.3451] 0.929 [ 0.0752
-2.155% u, 1 a.000 jO0.014 |0.000 |0.000 0.020}| 0.001iG.000 ! H.042F 0.680 j0.000 |0.552 {c¢.000 | ¢.369]{ 0.587 [ 0.0334
-2.132 U, 1 — jo.618 [0.02% | — 0.024} 0.002] ~ 0.006 3 0.600 | — |0.606 |€.000 | 0.343] 0.530 {0.0132
-1.842 u, 1 ¢.013 (0.276 (0.0062 10.225 { 0.000| 0,00410.005 | 0.062]0.020 [c.008 [o.3k2 |o.025 | 6.221] 0.770 {o.0289
~3.134 z, 1 — |0.002 {D.001 | e 0.005; 0.01210,833 | 0.000{ £,800 {C.000 |0.400 |0.000 | ©.146 ] 6.527 [ 6.0023
—2.785 z, 1 — |0.003 [0.001 | — 0.608) 0.005 {0,000 0.000} 40.000 j0.797 (0.800 {G.000 | 0.185] 0.496 ;9.0032
~2.487 z, 1 0.327 |0.000 {0,600 fG.077 { 0.000] 0.0071 | —— 0.238 40,003 | — |0.046 JC¢.003 | 0.305) 0.575 | 0.8455
-2.349 z, 1 0.2B81 [9.003 Jo.00G jO.131 0,005 2.061| — 0,235]0.800 | —— [E.B06 JC,000 | 0.339| G.629 {D.0522
-2.338 z, 1 0.042 |0.014 0,001 0,032 | 9.025) 0.963 | ~—— 0.598 ] 0.000 | =~ [G.008 {C.000 | 0.2771 c.61% jo.0171
-2.334 z, 1 — {0.017 {6.000 ] — 0.031; 0,000 l0.000 | 0.659] ¢.co0 {6.008 [c.p0y jo.c00 | 0.285{ G.561 [ 0.0161
-2.1%4 z, 1 0.000 |9.000 10.300 (0.08% | 0.000{ 0.960 | ~ 0.2651 0,001 { ——  (0.360 {B.001 G.3481 0.931 [ 0.075h
-2.145 z, 1 0.000 j8.015 {0,001 [0.001 0.021] 0.002] — 0.022]0.800 | — [0.586 J0G.000 6.352| 0.554 [o.0246
-2.143 Z, 1 — |0G.018 |D.000 | — 0.025f 0.00%|0.000 | O0.017f€.00% {0,000 |0.582 {o.00& | 0.3541) ¢.550 [o.0218
-1.832 z, 1 0.015 |{6.030 |o.003 {0,371 0.000) D.006 | — 0,115} 0,630 | ~ee |0.258 |0.038 | 6.136) 0.949 | 0.0531

-
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TABELA IX
Resultades pana a Liga Gay guplng 750R8%, 53170 4409
ENERGIA | SIME | DE- ESFERA D0 Ga ESFERA D¢ In ESFERA DO  As ESFERA DO P
= e f YT
Ry TRIA | GEN. g
pt =0 |ptx] [pte? |pt .4 el =T | pl e 1pRel EpleT jp 2 [pL="0 pieilpLat
-3.165 T 1 0.011 _— — |0.021 _ — {0.791 — _ 0.608] — —— 10,173 { 0.556 10.0188
-2.827 T, 1 0.620 [ wv— —_ |0.027 e — | 0.018 | — — 9.716] == w— {0.219 ]| 0.52% |0.,0352
-2.381 r 1 0.609 | — — 0,037 —_— — | 6.006 | B 0.016| — — | 0.332]0.295 {0.0278
-2.296 Tis 3 —— j0.00% JO,002 | — 6.006 1 0.607} — JO.714 jO.000 — | 0.003] 0.000 | 6.263 | 0.549 {0.0103
-2.097 Tis 3 e D010 [8.003 | e 0.01010.009{ ~—— |[0.008 {0.000 ~— | 0.652 | 0.000 | €.206 | 0.506 |0.0156
-2.036 Ty 1 0.039 | — —_ j0.k13 R — {6.066 | —— JE— 0.101 | e | 0,381 [ 0.925 {0.0585
-3.142 1 0.603 (0.002 f0.001 }{0.08GS 0.00L | 0,009 {CG.822 {0.00¢ {0.0G0 0.0006( G.G00 | 0.0006 | G,153 [ B.5k6 |0.0056
-2.799 1 0.009 [0.002 [0.G01 {C.03%2 ¢.005 190,003 {6.002 {0.002 Jo.000 0.764} 0,001 0,000 | G.200 [ 0.%9% {0.0127
-2,459 - 1 0.359 (0,003 §0.001 [D.037 G.004 ) 0.003 8,007 {0.236 {0.002 6.023( 0,035 0.002 | 0.291 [ 0.563 |0.0383
-2.345 z 1 0.217 [0,006 [0.601 [0.1585 G.010 {0.002 {6.000 {0.30% ]G6.00D C.001| 0,006} 0,000 | 0.342 (0,703 J0.0L31
-2.330 w 1 0.051 [0.012 j0.001 [0.0&47 0.018 1 6.004 j6.000 {0.573 J0.060 G6.000f 0,004 0.000 | 0.289 [0.635 |0.0147
-2.316 : 1 9.004 {0,012 j0.002 [0.606 C.018 § 0,005 | 6.0040 {0,704 Jo.000 G.000 ¢ 0.G0° j 0.000 ) C.248 | 0.56% |0.0060
-2.187 - 1 0.000 {0.001 {0.600 {0.090 6.001 10,600 }0.002 [0.167 j0.00¢ G.005F 0,378} 0.00% | 0.354 [0.867 |0.0662
-2.1h1, : 1 0.000 {0,017 {o.oCt {0.00% 0.020§{0.002 | 0.CO0 |0.016 §0.008 0.000}t 0,577 { 90.001 | 0,362 [ 0.531 |e.020%
-2.125 « 1 0.009 Jo.019 }0.001 j0.cod 0.021§0.603 6,000 |0.001 Eo.00% 0.600;5 0.629 | 0.001 | 0.322 [0.567 |0.0082
-1.853 1 0.023 |0.063 10.001 {0.357 | 0.000 {0.¢03 |0.013 [0.113 [0.017 G.G¥9F G.269 | 0,020 | 0.122 | 0.859 |0.063%
-3.15¢6 8, 1 0.006 |0.00F {9,001 {9,611 6.003 } 0.006 | 0.824 J0.000 [0.0080 G.001 ) 0,000 | 0.000 ] 0,147 [0.589 |0.0%05
-2.81¢ 4, 1 4.015 {0.00% §0.000 {0.C19 6.003}0.001 [0.007 J0.002 [0.00D .74t ] 0.¢01 | 0,000 6.209 | 0.506 |0.02t%
-2, k424 8, 1 G.442 |0.062 {0.001 {0.006 0.003 | 0,004 G.010 {D.185 |0.00¢ 0.6325 0,020 0,001 )90.291 | 0.456 |o.0218
~2.333 4, 1 0.176 jo.0061 }o.001 0,142 £.002 [ 9.003 {0.001 [0.331 [0.000 | ©,003f 0.003 | 0.600 | 0,335 |0.755 [0.0474
~2.314 L 1 — {0.0%1 {0.002 | ——— 0.017[0.605}| — |0.634 |0,000 — 1 0.0GD | 0.600 |90.270 | 0,557 j0.00%0
-2.3th &, 1 0.0t1 [o.e02 | — 0.017 | 0.005 § — 0.694 {0.000 — j 0,066} 0.000}0.276 | 0.557 {o0.0060
«2.177 4, 1 9.000 (0,061 jO.000 {0.10B } 0.001 | 0.GO1 [0.0G6 t0.114 {0.001 0.0%0 7 0.403 4 0,00119.353|0.798 {0.0519
-2.122 by 1 — [0.018 jo.00! | — 9.020 | 0,904 | - f0.001 [0.,001 — § 0,617} 0.061]0.338 ) 0,504 [0.0067
-2.122 8, 1 — 10,018 {0.601 | e 9.029 [B.0G% | —— }f0.0071 {G.001 —— | 0.617 0,06t [ 0.338 | 0.504 j0,0087
-1,886 &, 1 0.031 10,903 jo.e02 {0.357 | 9.000 [ 0.004 |0.021 f06.108 {0.012 | 9.935] 0.255} 6.0614 | 0.162 0.926 {0.0696
-3.13h vy 1 —  |0.002 {0.06% | —— 0.005 | 0.0%2 {9.833 [ — {0.000 0.000] —— | 0.000 ]0.146 [0.54% Jp.0026
_’2-73? L 3 — 10,0904 fD.0081 | -— 0.p08 | 0,005 {o.0060 | — {e.000 0.798f ~ 1 0.000 1) 0.185 | 0,480 t0,0031
-2.488 ¥, H 6.3%9 | —  |p.900 |0.072 — 1 0.000 | —— [0.235 j0.0D3 - §¢.04310.903{0.295|0.588 {0.0452
-2.350 uZ(w,‘) 1 — {0.017 §0.002 | w—e 0.028 | 2,095 | — |0.612 | 0.000 —— 1 0.0141 0.000{86.322 }|0,595 {0.0226
-2.,3W1 LR 1 0.300 | — }o.,000 {0.178 ——— 0,000} — [9.178 §0.000 — { £.C03} 0.000 {0,341 | 0.684 {0,0667
~2.338  |u, (W, — {¢.020 J0.001 | — 0.032{0.002 | — |90.645 [o,0D1 —— { 6.0681 0.001 | 0.291 | 0.585 {0.0179
-2.192 ¥, 1 0.000 | ~— lo.000 0,088 — | 0,000 | — lo.196 [0.001 — | 0.362§ 6.002]0.351 {¢6.907 j0.0730
-2.150 “z(“k) i — j0.014 {6,001 — 0.017 }6.002 | — |0.033 |0.000 —— 10,5681 6.000 | 0.364 {0.550 [0.0293
-2.145 “'2“‘&’ 1 w— [0.020 {0.000 | — 0.624 § ¢.006 | —— {0,023 |a.001 —— §0.570[ 0.001 | 0.360 | 0.544 [0.0246
-1.79% v, 1 0.009 | —— jB.8O1 {c.489 — }0.002}{ — l0.177 |0.029 — | 0.357| ¢.036 -¢.100 | 0.909 0.8650
.




T ABE LA X
{continuacao)
ESFERA PO  Ga ESFERA DO 1In ESFERA DO Az ESFIPA DQ P
ENERGIA L SIME | DE- 2y, f 7
Ry TRTA GEN pL el |p2 .t Y 0% .0 | pk sl pL?1pe .o pE e i p? o« 7 pe = G pe .1 pl =1
~3.142 v, 1 v.062 [0.002 {0.001 0.065 : 0.084 10,009 {0.823 {0,000 ]0.000 ip,0G0 0.000; B.000 {0,152 [ 0,546 18,0055
-2.78% £, 1 6.009 j0.002 {0.001 0.012 | €.005 10.0603 [ 0.002 {0.001 [6.060 [0.76% 0.00 | 6.000 |D0.%99 |0.493 lo.0125
-7.461 ¥, 1 0.352 (9.003 [0.001 9.039 }4.006 |0.602 [ 2.006 |0.237 fo.082 [6.021 0.236 ] 0.007 190.2%3 '90.57¢ f0.0388
-2.3hg iy 1 9187 {0,011 |o.0u!t 0.063 1 0.c18 {0.002 0,000 [0.405 [6.008 |o.om 6.00%{ 6.600 10,317 /]0.696 |0.0308
-2.33% z, H 6.115 lo.ueg lo.con 0.09: | 0.012 |0.603 | ¢.000 j0.45C {0.000 lo.ocg G.0051 0.6C0 | 0.315 {0,703 |0.8289
~2.309 I, 3 — 35,010 1£.002 e 0 0,015 0066 —— 10,702 [0.000 _ 0.000 | 0.000 | 0.2866 | 0.553 |6.0045
-2.187 £, ! 0.0C9 |D.0G: {D.600 6.088 7 0.001 {0.060 | 0.902 {0,170 19.007 lo.po03 6G.278 1 0.00% [ 0.646 | 0.870 0.0670
-2 1h7 i 1 0.G00 |0.016 |6.001 6.00570.019 | ¢6.002 ]0,066 [0.026 {0.001 !G.0GO 9.563 1 0.001 ] 0,368 {6,557 u.uzeoi
-2.11% i, 1 —e {0,017 {9,002 —_ 0.019 J0.005 | —— 0,000 |G.CO01 — 0,629 | 0.001 [ £.328 }0.502 |0.0057
-1.8562 I, 1 0.022 {0.139 [8.001 0.313 1 0.601 §49.001 | 0.016 {0.68% |o0.815 lo.02% 0.198 | 6.017 ] 0.:66 | 0.959 lo.0o581
-3.13% Xg 1 — |0.002 |0.001 — | 0.005 1 0.012} 6.833 ] —— 10.000 |C.000 — | 0.000 {0,146 | 0.543 {00028
-2.786 X, 1 — 10.00%4 {0.G01 —_ 9.008 10,905 6.000 | —— |[G.000 {90.796 —— + 0.G00 | 9.186 | 0,480 ip.pe33
-2.4395 x; H 0.322 i —— |0.000 0.075 — [ D0.801 ~—— {0.246 {8,002 - 0.056 | 0.062}0.304|0.620 [0.C468
-2.34k5 X, . H £.220 R 0.260 C.157 ] — jo.001 — |8.156 [a.000 —_ 0.203 | 0.000 | 0.363 | D.633 {0,662}
-2.332 i { 2 — [0.018 [c.o00 —e | 0.028 ] 0.003 | —— F0.663 {0,600 | —mm 9.206! 0.000 | 0.281 | 0.576 |0.0158
-2.182 L 1 0,000 | — [0.0080 0.083 w— 1 0.000 | —— [0.293 }0.00% —_— 0.369] 6.001 [ 0.343; 0.9:0 10.0750
; -2.13% X { 2 — |0.019 {0.000 — | £.022 [ 0Q.001 —~— {0.013 ;6.008 f— 0.533| 0.000}90.35: | 0.5273 |0.6185
~1.865 Xy 1 0.025 { — 0.604 0.348 1 ~—— 1..€091 — |[0.0895 |0.033 — G.2 b4 0,038 0.235| 0.927 | G.06561
-3.135 K, 1 06.000 {¢.002 [0.co1 G.000 ] 0,005 0.01210.832 |¢.000 |o.coe fo.00p 0.0600 | C.008; 0156 c.554 L0, 0025
-2.787 K, 1 0.601 [0.00& [9.001 0.00%) 0.907 §0.0605(0.200 !0.000 {0.090 |5.794 0.0060} G.o00 | 0.187 | 0.481 |90.003¢%
-2.488 K, 1 6.250 j0.009 {0.004 0.570 ) c.o0r fe.c0t | 5000 |6.23¢ |0.ca3 {o.0nz G.043] 0.003) 0.297{ 0.598 {0.0453
-2.354% K, 1 8.0063 {0.820 {0.001 0.021) 0.033 | 0.603{ 6.000 §0.610 j0.000 |0.C00 0.0171 0.000({ 0.311 ) 0.606 }0.0243
-2.352 L 1 9.30C {0.001 J0.GoO 0.1673 0.001 | 0.960{ 0.000 |6.775 | 0.0600 10.c00 0.003[ 0.000f 0.353] 0.671 |6.0639
-~2.32% K, i _ 0.Gt5 {0.0C3 —_ g.02% Je.oon R 0.678 | 9.0090 —_ 0.003) ©.000 | 0.275 0.567 {0.011%3
~2.1922 K, 5 0.004 |0.860 [0.000 0.086 ) 0.003 | 0.000 | 0.680 {0.196 j0.c01 |2.560 U.3641 0,001 | 6.351| £.906 [0.0731
-2.154 K, i 0.000 Jo.015 |a,00p t.c00}) 0.019)0.001|0.950 |o0o.0h1 |o.080 [p.ong 0.553| 0.020 | 6.371 | 0.568 [0.0327
-2.132 K, i — {0.019 [0.001 — ) 0.0227a.502 | — L.006 ;0,080 —e 0.€841 6,000 9,345( 0.5¢2 |0.0122
i-:.sbs K, 1 0.014 f0.225 {0.002 0.251] 0.000 | 6.6050.005 | ¢.073 fo.022 {5.008 D.1587 0.6263 0.2114 0,880 [ 0.08379
;
T -3.154 Ay 1 0.007 i0.501 f0.001 C.0131 0.002 ¢ 6.005| 0.807 |0.0060 | 0.000 |o0.c02 0.000) D.000| 0.162{ 6.551 |9.0125%
i-z.815. i, 1 0.017 |0.001 [G.900 ¢.021) 0.00230.001 ] 9.009 jG.00+¢ }a.0c0 £.23s 0.601)] ¢.0004 0,212 0.%510 'c,azhs
| -2.417 I H 0.440 jo,004 [g.081 0.50z 0.09710.003)0.010 [0.186]0.001 [e.030 0.019] 0,001{ 0,298§ 0.45% Jo.0184
t
| -2.337 A 1 G6.375 f6.c0b4 {0,003 0.1191 0.007 | 0.603 | ¢.001 |G.344 ] 0.000 10.002 G.004) 0.000[ 0.339] 08.735 {0.0422
-2.302 a3 { 2 — 10.007 i0.G02 _— G.010 [ 0.087] — |0.708 ] 0.000 — D.001f 0.600} 0.265| 6.550 [0.0062
L
-2.174 A: 1 9.000 [0.003 (0.000 0.03%1 0.004] 0,00t | 0.906 {0.102 1 0.00: .03 8.418¢ 0,001 0.359] 0.762 0.04g1
-2.107 A3 { 2 ~— |0.014 |0.002 — | 0.096 | 0.007] — |[o0.002 | 0.001 J— 0.6401 6.001] 0.318) 0.502 {0.0694
P -1.937 ry 1 0.039 |o.es2 |o.ac0 b.329) 0.011 ) ¢.001 | 0.036 [0.057 | 0.o09 0.251 0.162| 6.010} 0.253} 0.960 | 0.0700
L




TABEILA X
{continuacac)
ESFERA D0 Ga ESFERA D0 1In ESFERA DO As ESFERA B0 F
ENERGIA | SIME PE- q,, P ¥
Ry TRIA | GEN. | e v 0ipret [peaz [preo PL=T lptwi? | PR=6]ptaTl jplo? [p2«0 [pe.7 |piaz

-3tk L, 1 0.603 | 0.002 [ 0.007 [0.005 {0.004 | 0.010] 0,324 {0,060 [0.000 |0.000 |C.000 |o.00¢ 6.152) 6,546 ; 0.605!
-2.797 L, 1 0.008 £0.002 | 0.001-|{0.C10 {9.005 | 9.003| 0.002 {0.006 | 0.000 {0.771 |0.000 |0.000 0,197 G.591 [ 0.011;
-2.483 Ly 1 0,276 [ 6.007 | 0,000 |0.052 [0.013 9.600f ¢.003 t 0.269 | 0,001 {9,090 [0.047 {D.001 0.320] 0,655 | D.044:
-2.351 Ly ] 6.355E0.0062 )| 0.000 {p.T729 [0.004 0,000 9.000 [ 0.14% | 0.000 ;0.001 {0,004 {0.000 | 0,361 0.568 | 0,055
-2.309 Ly { z —— |} 0.009 | 0.602 | — 10.015 | 0.606] -—— [0.703 [0.000 ! — |0.600 Jo.000 6.265( 0.553 | 0,004
-2.190 L, 1 0.000 .00t | 0.000 |D.068 |0.002 0.080| 0.001 | 0.193 }0.00% [0.0061 |9.377 {0.007 G.354( 0.893 | 0.072¢
-2.11% Ly { 2 -— 0.7 | 0.002 | — J0.0189 0.005) -~— | 6.000 §6.000 | — 0.631 fo.000 | 0,326 0.502 0.005¢
-1.930 L, 1 0.037 | 0.059 | 0.00% |0.325 [0.013 | D.002] 0.926 | 0.042 [0.017 |0.038 |0.115 |0.020 0.3031 0.977 | 0,065
-3.134 Sy i 0.000 J0.002 {0.00t [0.000 e.005 $.012} 6.833 1 0.000 | 0.080 |0,000 0.000 0.000 | 0.146) n.543 | 6.002¢
-2_.786 5, 1 0.000 j0.004 {0.00t [D,000 {0.008 0.005| 6.080 ] 0,06030,000 |0.796 t6.000 lo.0GD C.186 0.480 ] 0.0033
-2.493 5, 1 0.328 | 0.460 {0000 |0.674 [0.0060 | 0.001( ¢.000 ] 0,264 % 9.002 i0.000 C.045 i0.00G2 0.302) 6.612 ¢ 0,046
-2.346 s, 1 0.23% | 0.005 {0.001 |0.1:3 (0.008 | 0.902| 0.000 § 0.286 0.006 {0.000 |0.006 0,040 0.341] 0.692 | 0.0464
-2.338 3, 1 0.077 ) e.0t4 jo.801 |[0.056 |o.022 0.002¢ 0.000 | 0,525 | 0.008 |o.000 (0.007 |o.000 ¢.302] 0.662 ] 0.019%
-2.330 s, 1 w— 10.017 {0.0m1 wmes 10,027 F0.003) — [0.667 1 0.000 | — |0.505 lo.009 6.279] 0.573 | 6.01%4
-2.192 5, ] 6.0C0 {G.000 | 0.000 [{0.086 lo.o00 0.000} 0.000 | 0.207 ( G.001 |0.020 {0.378 |o.o01 0.326§ 0,909 0.0767
-2.145 5, 1 G.0G0 §0.013 §0.600 |0.001 {o.e: 0.061] 0.000 § 5.623) ¢.000 J0.006 [0.575 lo.g0p 0.361[ 0.539 | 00,0243
-2,137 5, 1 — 10.019 {0.001 ~— {0.022 a,.091 s 10611 50,000 | —7 {0,596 {0.000 | 0.358| 0.520 | 0.0173
-1.853 s, ] 0.020 [0.060 [ 0.003 ]0.322 fo.a00 0.007} 0.003 | 0,03 [ 9.630 |0.002 [0.206 [0.035 | 0.218( 0,965 0.0529
-3.135% Y, H 0.00C | 0.002 [(0.001 |g.000 |0.005% G.D12] 0.832 4 0,900 0.000 {0.000 {G.000 {0.906 | 0.146| 0.54% 0.0025
-2.787 U, 1 0.0071 o.004 [ 9.001 [0.601 |0.,087 | 0.005| 0.000 | 0.00c | 0.00c 0.794 to.e00 [0.000 | 0.187] 0.481 | 0.0639
-2.483 Y, 1 0.340 {0,000 {0.000 |0.07C {0.001 9.0011 0.000 | 0.239] 0.803 |0.062 [0.642 {c.003 G.297F 0.598 | 0.,0k53
-2.35h u, 1 0.083 10.020 j0.601 0,00t J0.033 0.063{ 0.000 | B.610; ¢.000 [D.006 |0.017 i0.000 0.311| 0.606 | p.0243
-2.3542 u, 1 G.3061 Jc.o00f {0,000 [D.168 {o.001 0.00¢| ©.0C0 [ 0.376 | 0.000 |0.000 [0.003 [0.000 | 8.35:] 0.671 B.0641
-2.324 u, 1 —— 30.0156 {0.081 — f0.024 0.004) —— 1a.678]49.0600 | — {0.003 |0.000 0,275 0.567 | 0.0113
-2,192 U, 1 9.000 {0,000 J0.000 {0.086 [0.0600 B.000 | 0.008 {0,198} 0,001 {0.000 |0.367 {0.001 G.3457 £.906 | ¢.0738
-2.154 U, 1 §.000 10.015 {a.000 f0.000 |B.a19 G.00%1 0.006G § 0.041 | 0,060 |9.000 [6.551 jo.00¢ | 6.371 6.568 ] 0.6327
-2.132 u, 1 —— 10.019% {0.00% | —— |G.022 ¢.002) —— [0.006/]0.000 | ~— {u.604 [0.000 { D.345 0.513]0.0132
-1.845 L, 1 0.01% jo0.225 {0.002 }9.251 lo.000 | a.005] 0.005 0.87340.022 J0.008 |0.358 [n.026 | 0.211| 0.880} 0.0379
-3.134 z, H —— 10,002 {0,001 ~—— |0.005 | 0.612{ 0,833 [ 0.000| 0.000 0,008 |0.000 G.0090 0.146] 0.543 | 0.0025
-2.786 z, 1 — | 0,004 j0_001 —— {o0.008 | 0.005f 0.000v [ 6.000| 6.000 |0.797 |o.000 fo.000 0.185{ D.480 | 2.0032
-Z.432 zZ, 1 0.333 [0.000 [0.000 {0.073 fo.000 0.901 ) —~— jo9.241) e.003 | —— Jo.08% [0.003 | 0.302 0.605 ] 0.0460
“Z2.346 I, 1 6.206 | 6.907 |0.601 {D.095 [0.012 v.002¢1 —— 10,3511 0.000 | —— lp.047 |o.000 | 6.318] 0.707 ¢.6397
-2.337 z, 1 0.118 [G.01F | B.001 {0.075 {B.017 6.002 — 10.477]0.660 | —— 0,006 {0.066 | 0.301 6,690 § 0,0259
-2.335 z, 1 -— c.o28 | 0.961 — 0,031 0-0031 0.000 J0.678] 0.06060 {9.800 [0.D08 j0.00G 0.259F 0.580} 90.0573
-2.192 z, 1 B.060 | 0.000 {0,000 §0.086 {G.000 0.000; -— f0.20tf[0.010 ] — }0.368 {0.001 0.342[ 0.909 | 0.0745%
-2.145 z, 1 0.000 {0.016 | 0.001 {0.081 ]0.019 | 0.002] —— [p.022 0.008 | —— |0.58% Jo.000 0.358] 0.536 | 0.0241
“2.152 2z, 1 -~ 10,020 |B.000 | — J0.023 0.6811 0,000 }0.018] 0.001 f0.000 |0.580 lo.oo 0.357] 6.533 | 0.0216
-1.835 z, H 0.020 |0.0622 }0.0803 [0.4%16 [0.00D 0.067 ) -— |06,135] 6.034 —— 10,286 {0,040 0.037] 0.936 | 0.0634

-



TABELA X
Resultados para a Liga Ga0-2831n0‘7?7A40.625P0'375
ESFERA PO Ga ESFERA 20 In ESFERA DO As ESFERA DO P
ENERGIA | SIME DE- ' a9, f Vo
Ry TRIA | GEK. {0 L0 fpr.1 pea2 | pta0|ptal |preaZipia0 {peal |pea?2 [pe-dfprT |pesz

-3.170 Ty 1 0.014 ] ——m - 0.022 | — — |0.785 e —_— 0. 00h ] e —— j0.175 [0.652 {0.0192
-2.818 r, 1 D.018 ) —— — 0.026 _ JR— 0.017 —— _ 0.731 — — D.214 |o.416 {0,0303
-2,378 T, 1 0.605 ) — _ 6.039 | —- —— }0.008 —_— — | 0.016] — — [0,332 |0.337 }8.0307
-2.294 1'15 3 —— {6,006 10.003 — {0.007 |0.009 | —— 0.7t84 0.000 | — | 0.063 | 0,000 [(0.25% [0.645 {9.0113
-2.181 Tis 3 — |0.009 [0.003 — {0.008 |0.007 | — 6,068 0.0600 | — | G.644 | 0.000 [0.32% [D.40% [0.0132
~-2,0k46 r, 3 0.042 | —— —_— 9.h16 { —— c.076 — — l0.081 —_— —— | 0.38% | 0.9065 10,0601
-3.143 1 4.004 |0.002 |C.001 0.006 {06.004 |[6.010 |0.819 | 0.000| 6.000 [ 6.000 | 0.000 |0.000 {0.153 |0.641 |[0.0063
-2.796 1 4.0€9(3.002 j0.001 0.009 §0.004 |90.002 |D.002 ] 0.602| 0.0006 | ¢.771 ] 0.0cce {0.000 {0.199 |0.394 o 0112
-2, 468 - 1 B.3450.0603 {0.00% G.039 {0.00% |0.803 |0,008 0.258| n.o02 | 0.020 | 0.028 |0.002 {0.288 [0,631 [0.0399
-2.344 f, 1 B.154 (0,832 |G.001 0.065 [0.017 {0.603 |0.000 0.416) ¢,000 ) 0,001 0.005)]0.0600 [0.325.10.759 10.0282
-2.3%0 o 1 8.126(0.0:0 {0.091 0.09% 10.013 10.603 |8.000 | 0.448) ¢.600{ 0.0 | 0.002 | 0.006 {0.311 [0.774 [0.0293
~2.317 = H 0.002 |0.0t5 |G.002 | 0D.011 [G.019 {3,306 [B5.00D 0.665] 0,800 | G.000 | 0,00 {0.000 }0.273 |0.666 [0.0059
~2.174 - 1 ¢.000/0.008 {0.000 | 9.079 [G.001 {0.000 |6.002 0.1443 0,001 [ G.003 [ 0.412 Jo.00t [ 0,357 |0.696 [0.0573
-2.136 ;’ 1 g9.00c |0.0:5 [o.001 0.003 | 0.014 [o.001 lo.o0C .0k} 0,001 | C,000 | 0.580 | 0.666 |0.370 |0.422 [8.90172
-2.124 @ 1 0.006 |0.0:6- {0.001 0.601 Je.016 J0.003 |G.000 G.0GZ| 0,601 [ 6.000 [ 0.619 10.008 [0.342 |0.405 [0.0069
~1.866 1 9.032 |C.040 {0,001 0.368 | 0.000 {0,503 {0,015 G.14%63 0,620} 0.015 [ ¢_22h | 0,016 {0.119 §0.940 {a.a714
-3.153 4, H 0.007|0.900% [0.001 6.012 ] 0.003 [0.007 |G.B807 | 0.900| 0.000} 0,001 {06.000}0.000 [0.16C |0.645 {0.010%
-2.805 4, 1 0.01%|0.08¢ (9,000 0.¢15 {0.002 {0,001 {G.006 | 0.00Z| 0.060{ 6.751 | 0.001 {0.400 [0.207 | 9.40% [6.0187
-2.431 8, 1 0.415|0.002 |0.002 |o0.009 {0.003 Jo.00% |0.014 0.218| o.00v f 0.030 [e.017[0.001 |0.28% [0.536 fo.0258
-2.331 b, H 0.2020.001 |0.001 0,153 {0.002 jo.003 |0.001 0.293| 0.0G0 ; 9.602 { C.002 } 0.0006 {0,341 [0.811 {0.0542
-2.315 A3 1 — |0.0t% |D.002 — | 0.019 §i0.006 | — 0.692{ 0.000f — | 0.900 ] 0.000 |0.265 }0.653 {0.0074
~2.318 4y 1 -— [0.0t4 [0.002 Ju— 0.01% {o.006 —_ 0.692] 0.000 _— 0.000 | 0.000 | 0,265 | 0.653 f0.0074
-2.167 &, 1 9.001 io. 001 |0.p000 0,093 ]0.001 10,0071 J0.006 C.162¢ 0.0CG: [ 0.007 [ 0.425 | C.001 [ 0,362 [0.641 i0.0458
-2.122 B 1 — $0.916 {0.001 wam {0,015 [0,003 | e 0.04%} 0,008 | — [0.617 } 0.000 {0,346 [0.8403 jo.c055
-2.t122 &y H — 0,016 j0.001 - 10,015 [0.003 | — 0.00t3 0,063 | — [0.617| 0.000 | 6.346 [0.4C3 [0.0055
-1.900 B, H 9.0kt i0.003 10.002 0.356 ;[ 0.000 [0.00% [0.026 0. 13%; 0,013 0.026 [ 0.22% | 0,010 j0.162 [D.816 §0.0752
-3.134 LA 1 -— §6.003 }0.002 ~—— | 0.006 [0.01% |0.831 ~— | 9.000) 0,000 — |0.000f 0,144 ] 0,639 {0.0034
~2.785 F i — §t.003 |o.007 c.0c6 |G.0ot {0,000 ——— f 6.000 0.798| —— | 0.000 | 0.192 | 0.383 10.0026
-2.497 v, 1 B.343} — [0.c0DO 6.079 ] —— |CG.008& | — 0.255[ ©.004} —— [0.933]90.602)| 0,293 0.645 10,0454
-2.356 wz(u,‘} 1 — 0.022 [D,002 — $0.,030 |£.005 | e 0.626) G.DOD — | 0.013 } 0,008 0.303]0.689 [5.0234
~2.342 uztu,‘} 1 — {0.025 }0.007 — L D.034 {0,062 | — 0.655( 0.00 — | D.008 ) 0.0006 ) 0.27%}0.6B% [0.0190
-2.336 W, 1 0.297 ) —— 10,000 {0,184} —0 |0.p00 | — 0.163] 9.600§ - |[e.001 ) 0.000] 0.355]0.744 f0.0706
-2.177 v, 1 0.060j— (0000 | 0.676}f — {0,000 | — 0.165] 0.002} -—— | ©.3981 0,001} 0.357{0.732 [0.0629
-2.143 "‘z("’u] 1 e lo.012 jo.001 — } 6.012 10.001 —— 0.929] 0.000f —— 0,578 ) 0.000] 0.367 ] 0.433 [0.,0243
=2.150 Lty ) 1 — 10.017 {6.000 — te.017 {0,000 | — 0.621f 0.003] —— }|0.572} 0.001}0.371 |0.531 [o.0205
-1.813 L 1 0.¢170 — [B.00) 0.576 1 -— (0.002 | —— D.2t4{ 0,033} —— [0.299}{0.927 |-0.070 ! 0.900 B.B714




TABETLA X

(continuacao)
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ESFERA B0 Ga ESFERA D¢ In ESFERA DO Aa ESFERA 00 F
ENERGIA STME PE- . . u
Ry TRIA | GEN. - 11
pl = 0 plall pr a2 | pR a0 {phul {plef |pE a0 {pk-1 jpt =1 pl a0 pt =1 Ipha?

-3.143 L 1 9.004 [0.002 10.003% j0.006 0,604 § 0.0i0| 0.819 [0.600% ¢.000 [0.000 [6.000 0.000F 0,152 0.64% ] 0.0062
-2.796 L, 1 94.009 {0,002 | C.0061 {6.009 0.604{ 0.0602| D002 J0.G0Y} C.0090 (0,772 {D.900 0.000f 0,198} 0.395 ] 0.0110
-2.470 5 1 0.338 |0.00% [ G.0061 |C.04O 0.006{ 0.002[ 0,008 {0260 0.0902 [0.038 {0.029 o.002| 0,291 0.636 | 0.06402
-2.351 I ] 6.0%5 |6G.018 [0.001 [G.030 0,024 ] 0.004f 0,000 }0.500 4 5.000 [0.001 {0,008 6.000( 0.319 0.741 | 0.0191
-2.332 q' 1 0.181 |G.005 {0,081 [0.134 0.007 | 0.002§ 0,0GD [98.316{ 6.000 [0.000 [0.00Z G.000| 0.342| 0.799 | 0.0483
-2.310 b 1 —_— |e.013 | 0.0062 | — 0.017]0.006{ —— }0.702} 0.000 | —wm~ J0.00D ¢.000f 0.259| 0.650 [ 0.0059
“2.17h b 1 6.060 |G.007 J6.000 [5.078 | 0.001]0.600] 0.0062 [0.148¢ 6,001 |0.002 jo.417 0.061} 0.348| 0,698 | 0.0587
-2.%ht I, 1 0.000 |CG.014 | 0,001 [0.004 0,014 ] 0.000( 0,060 [90.023} 6.001 [0.000 J0.573 0.000f 0.369] 0.%32] 0.0216
~2,.117 £, 1 —— fo.015 | D.002 | — 0.014) 0.003] — Jo0,000] 0,000 | — J0.629 0.000f 0,336} 0,601 [ 90,0041
-1.874 b 1 0.031 [0.097 | 0.001 |0.334 9.p0062] 0,007 0,0t9 [0.120]| 0.018 |0.020 |0,188 6.014[ D.255] 0.964 | 0,068}
-3.13h Xy 1 —— 16,003 [0.002 | ~—— 0.006§ 0,014 0D.83y ] — | 0.00C¢ [0.000 | —— 0.D90| 0.345] 0,639 ] 0.0633
-2.788 Xq 1 — 10.003 [D.0D1 e 0.006%{ 0,004| 0.080 ] — | 0.000 [0.797 | — ¢.000( 0.189; 0.383 [ 0.0029
-2.504 X, 1 0.317 | — lo.000 {0.072 — 1 0.001 — |o6.266]| 0,003 | — |0.036 0,002 ©.303f 0.674} 0.0465
~2,340 X, 1 0.323 { — lo.000 |0.167 e ] 0,001 | meee [ O.147] 0.000 | —  f0.001 0.361f 0.693| 0.0673
-2.337 Xg { 2 —— ]0.c622 i0,001 JR— 0.030} 0.003{ —— [0.659] 0.000 | ~— 10.005 0.000| D,27%| D.672 | G.0163
-2,178 X, 1 0.0006 | — Ja.000 |O0.072 — f 0.000] - |D0.168}{ 0,001 — J0.403 06.061] 0.354] 0.731 | 0.0638
2,134 Xg { 2 — [0.017 j0.000 [ - 0.016} 0.081 — {0.012} 0.000 | — l0.597 § 0.000] 0,357] 0.416| B.0157
-1.876 X, 1 0.034 | — "} 0.004 {0,353 — [ 0.068] ‘e j0.121[ 9,038 | ——- 10.190-] 0.030} 0.221] 0.919)] 0.0627
-3.135 Ky 1 £.000 [0.003 {0G.0C2 |2.000 0.0¢06| 0.0v3) 0.830310.060] 0,000 [G.000 {0,000 0.000| 0.145] 0.639 0.0034
-2.786 Ky 1 6.081 [0.003 [0.06% |0.001 G.006| 0.004| D.0Q0 ! 0.000; 0.000 {0.795 [G.000 §.0006] 0.189| 0.384| 5.0033
-2.498 K, 1 6.33% {0.0071 0,000 |G.069 0.001| 0.001| 0.001 ] 0.259} 0.0603 {0,001 [0.034 { 0.602| 0.296| 0.654| 6.0455
-2.3690 'KI 1 6.961 [0.025 {0.003 [0.00D0 0.634) 0.005| 0.000 j0.611{ 0,000 |0.000 |0.01% | 0.800{ 6.310f 0.697| 0.0245
-2.337 K, 1 0.298 {0.000 {6,000 |[0.173 0.¢01| 0.900| D.0OC | 0.157F 0.600 | 0,000 [0.001 o.co0| o0.370] 0.728] 0.0676
-2.328 LI 1 — {0,019 {D.002 | — 0,026 0.004| — t0.673] D.p00 | — l0.002 0.060) 0,272 0.663)] 6.0125
-2.177 K, 1 G.000 {C.0006 | 6.000 [0.07S 0.000{ 0.660| 6.000 (| 0.166| 9.001 {0,000 $0.401 0.001; €.355] D.730] 0.0631
2,146 ¥, 1 0.000 {0.014 | C,000 {0,000 0.C14} 0,001 0.000 [ 0.037| 0,600 i0.000 j0.586 | o0.0006] 0.348) o0.446% G.0281
“2.128 Ky 1 — |G.017 [B.001 | — 0,016} 0.001 — | 0.006( 9,800 { — {0.606 | 0.6G06} 0.352f 0.%09] ¢.0113
-1.853 L 1 0.022 |¢.14% [ 6,002 [0.297 0.000} D.064( 0.006 | 0,111 0.628 [0.006 ]0.166 | 0.023} 0.150] 0.9631 ¢.0337
«3.157 4, 1 0.009 |0.00% (0,001 |G.014 0,002} o.005| 0.802 | 0.000| 0.000 [0.G02 10.00¢C 0.006| 0.163] 0.646f §.0130
-2.8¢c8 L 1 0.0%5 |G.0G? [0.0C. |0.016 .60t 0.001| 0.009( 0.0C8%| 0.600 [0_.746 {c.004 G.000f 0,209 0.407[ 6.D217
-2.423 A, 1 0.405 |c.005 | 0.001 jC.B0Y 0.6871 0.004( 0.013 ) 0.223| 0.60) {0.028 }0.016 | 0.00t| 0.2921 6.537| .0z24
-2.335 fy 1 0.208 |6.005 j06.901 [0.129 | 0.0B6Y D.0C3| 0.001 { 0.363| 0,600 |0.00% {0.002 0.000| 8.340f ©6,787| 0.0d90
-2.302 A3 { 2 - |B.00% j0.003 | — 0.012] 0.0068| —~— | 0.717} 0.000 | ~— [0.003 0.000f 0.257] 0.6%6] 0,007
-2.164 A 1 6.061 |G.002 [0.000 |0.D84 0.002) D.0C% | 6.006 {0.092§ 0,001 [0.007 |0.439 D.001) 0.364) 0.615] 0,043}
~2.109 A3 { z —— [6.013 [0.002 | 0.012] 0,005 | === {10.002]0.000 [ == |[0,635 [ 0.000] ©.330{ 0.4063%| 90,0075
-1.943 T 6.043 10.037 [0.000 {6.330 | 0.010} 6,007 | 0.042 {0,073} 0.010 to.o%t [0.150 | 0.007] e.249] 0.947 | 0.0744
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TABELA X
(confinuacdo)
ESFERA D0 Gz ESFERA PO 1In ESFERA PO As ESFERA DO P
ENERGIA | STME | DE- - 2, ¢ Ve
Ry TRIA | GEN. PLe0 |pt«t [pLa? |p2asd PRl |plaZ | plal Ip2al [plca? lpe«0 |ptel |p2at

-3.143 Ly 1 0,004 |0.002 [0.0DY 0.006 [ 0.064 [G.C11 {0,822 [o.ce0 [0,.000 [0.000 |0.000 0.000]0.150 | 0.641 j0.0061
-2.795% L, 1 0.008 [0.062 fp.001 C.008 | o.00% [0.002} 0,002 ja0.360 ]90.000 [0.777 |0.GGO 0.00030.196| 0.392 } 90,0103
-2.492 L, 1 0.269 (0,008 i0.0B0 0.951 }0.032 {0,600} 0.003 §0.289 {0,002 [0.009 |0.036 6.001 3 0.320| 0.710 }9.0439
-2.347 L, 1 6.356 [0.003 J0.co00 0.135 [ 0,00k {0,000} 0.000 §0.134 £0.000 [0.001 |0.6D2 0.000f 0,366 | 0,622 | 0,0595
~2.30¢ Ly { H — t0.0:3 lo.002 — [ 0.056 |D.C06]| ~— 0,703 [0.000 | — [9.060 0.600f 0.259| 0,649 [ 0,00859
~2.176 Ly ( 1 0.009 l0.061 jo0.000 D.0&% J 0.00Y [0.¢00 [ 6.00F {0.161 §{90.001 }0.601 |0.413 0.050140.359 | 0.709 10,0618
-2.116 Ly i 2 —— }0,0%5 {0.002 —— jo0.0%s |0.004 )| —— 0,000 F0.0CG0 | — f0.630 06.600 8 0,334 | 0,40 [0.0042
-1.94¢ L, ] 0.047 §0.054% j0.G01 0,328 §0.0%2 |0.601 ] 0.031 [0.c55 0,020 (o.G30 l0.108 0.616 3 0.297 | 0.968 [ 0.0704
-3.134 5, 1 o0.00C6 {p.c03 {o0.p02 0.000 ;0,606 [G.014 | 0.83% {0.600 te.00c t0.000 jc.oco G.D00 ¢ 0,545 0,639 [ 0.00633
-2.78s5 s, 1 0.000 |0.G03 |0,00t 0.000 ] 0.006 [0.004 [ 0,000 |0.G0O0 [G.000 [0.797 (G.600 ¢.000¢ 0.3189| 0,383 19,0628
-2.503 s, 1 0.323 {0.c00 |0.C00 0.072} 0,000 (0.007 [ 0.900 39,263 [0.003 [0.000 i0.035 0,002 0.361 0.667 [0.0462
-2.347 s, 1 6.068 J0.020 {0.¢0t 0.923%3 1 0.027 [0.003 | 0.000 {6.56% [&.0G60 [0,000 j0.008 0.000¢90.295| 0.723 [ 0.0374
-2.337 5, t 0.258 |o.cos |o.go0 0.149 [ o.cos5 [o.ony [ 0.0C0 $0.237 (9,000 |0.600 |o.pe2 0.000 5 0.344 ) ¢.76% | 0.0586
~2.33% 55 1 — [0.022 |o.0m — }0.029 |0.003 | — 19.663 J0.0090 | — Jo.eos 0,600} 0,277 0.670 }0.0t53
-2.178 s, 1 G6.080 [0.000 |0.00D 0.073 | 0.060 |0.000 [ C.00C JO.168% {0.001 |o,.800 [0.4¢) 0.601 ¢ 0,356 0.731 [0.0635
-2.t140 5, 1 p.000 |o.0t5 {o.o00 G.001 [ D,0:5 ]0.c01 | 6.000 $0.020 {0,000 |0.co0 [0.582 0.000:0.36%5 ) 0.427 [0,0205
-2,133 S, i —  |0.417 [0.00C0 — | 0.016 j0.001 | — ‘o0.010 [9.00C — 0.60¢ 0.000 | 0.356 | 0.4%1% [ 0.0145
~1.864 5, 1 0.629 [0.032 |G.0C4 G.34L [ 0.00¢ | .007 | 0.001 §06.126 [0.035 [0.6CG%t [0.193 0D.628 [ 0.199} 0.952 [0.06%7
-3.135 u i 0.600 {0.003 {0.002 0.000 | 0,006 [ 0,083 |0.830 (0,006 j0.G00 |o.060 |o.00¢ 0.060 | 0145 0,639 | 0.003%
-2.786 U, 1 D.eo1 (0.003 lo.o0¢ G.0C3 | 6.006 [0.00% | 0.000 [0.006 ic.0c0 [0.795 {0.000 C.006 | 0.189 | 0.384 [D0.0033
-2.498 v, H 0.334% jo.06t f(e.onc 0.069 | ¢.001 [0.061 | 0.001 [0.259 fo.063 |6.001 jo.e3Y4 0.9062 | 0.256] ¢.654 [ G.045k
-2.360 Y, H G.001 {6.025 [G.001 0.000 | 6,034 [C.004 [ 8.000 {¢.611 [0,0080 |G.000 |0.01& 0.000§0.319] 0.697 [6.0245
-2.337 v, s 6.3063 Jo.o000 |0.p00 0.176 | 0.001 J0.000 [0.000 |e.15% |o.000 (c.000 [o.001 0.000 | 6.3551{ 6.728 [0.0688
-2.328 U, 1 — j0.019 }0.002 —-— | 0.026 J0.004 | «——— {0.673 [0.005 | —  Jo.003 0.000 | 0.272{ 0.663 [0.0125
-2.177 u, 1 G.9C0 {0.000 (0.C00 9.075 1 0.000 {0,006 |0.c00 0,167 |0.001 {0,000 {o.4o04 0.001 { G.350 | 9.730 |0.G636
~2.146 v, 1 G.860 |0.014 lo.o000 9.000 | 0,014 jG.001 [0.000 f0.037 |c.006 |o.000 l0.386 D.000 | 0,348 ¢ 0.446 (0,028
-2.129 U, t —  [9.017 l0.001 — 1 0.016 jB.001 — 10.006 |2.006 | — I8.606 | £.000 ] 0.352] a.%69 |0.0113
-1.853 u, t G.022 |0.14a |o9.p02 0.297 { 0.000 {5,004 0,086 [0.331 [C.028 |0.006 [0.166 8.023 {0,190 | 9.963 |9.0537
-3.13% zZ, 1 —— |0.003 {G.002 —— 1 0.006 [ 0,014 | 90,831 — }0.0060 [6.00C | -—0 0.0006 | 0.145| 0,639 | 0.0033

2.785 z, 1 — |0.003 [0.901 — | 0.096 | J.004 | 0,000 [ —— |D.0CD .73 —_— 0.000 ] €.18% | 90.383 a.0027
-2.50% " z, 1 0.328 |5.000 {0.000 0.071 1 0.000 [0.00: — }06.261 }0.003%3 | — [0.035 0,002 | 6,298 | 0.660 | 0.0460
-2.348 z, 1 0.062 |¢.018 (o.0M) a.622 | ¢.025 (0,004 | — {0.543 {o.00¢ | — {c.008 6.00010.317 ] 0.724% [0.,.0173
-2.340 z, 1 —  I6.025 }o.00 ——- 1 0.032 |2.003 | 0,000 10.662 {0.00C {0.000 r.pO7 6.000]0.271] 0.676 |0.0178
~2.336 7, H 0.248 Io.o004 lo.000 0.152{0.005 |&.001 — }0.244 [B.000 {| —  jo.pD2 8.000 1 0.344]0.773 [0.0587
-2.177 z, H 0.000 0.009 [0.00Q 0.67510.000 [6.000 | — [0.163 | 0.001 - {0.305 0.001 § 0.349]1 0.731 | 0,064
~2.139 z, 1 6.000 0.014 j9.009 0.0C1 { 9.014 jo.001 g0.820 [@.000 { —— lo.576 0.000 50,375} 0.425 [0.0199
~2.137 z, 1 —  {8.017 }0.0090 — J0.017 |@.00t | D.000 [0.8%6 [CG.001 |0.000 [6.581 0.000 % 0.3681 0.423 [0.018}
-1.847 Z, 1 £.027 6.010 {0.003 0.383§0.000}0.006 | — [0.155]¢.035 | — Jo.zz9 | 0.028f ¢0.124 0.320 |0.06LE
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TABELA X1

Resultados para a Liga Ga; sy.Ing peghby 74,P0 454

ESFERA U0 Ga ESFERA DO 1n ESFERA DO As ESFERA DD T
ENERGTA | S1ME | DE-
< i Q f 'L
Ry TRIAJGEN. o oo fprwt |praz [p2eo fpevi prez|proo|pens PL a2 bpt .o jprat lpraz i

-3.176 Ty 1 0.0657 | —— — |0.024 —_— —— L0779 — | 0.N03 | — 6.177| 0.766 | 0.018
-2.807 r, 1 0,014 _— — 0.013 —_ — 0.013 —_ —— 2.751 —_— —_— 0.208 ) 0.281 }g.022!
-2.375 T, 1 0.603 [ — — j0.041 — — {0,012 | — — j0.013 | — —— 0.330) 6.380 ] 0.033;
-2.291% Fig 3 —— 10,008 {0.605 | —— 0.008 {0.0710 — J06.724 t0.000 { — 10.902 [p.000 | 0.243} 0.762{0.012
-2.106 Tig 3 — 10,007 {6,003 [ 0.005 ) 0.005{ —— {0,006 |0.000 | —— |[c.836 J0.0c0 0.337| B.275 ) 0.0609]
-2,058 r 1 0,045 § me — o k2 P — | 0.08% | —— — |0.855 | — _— D.390 | 0.880 | 0.,0593
-3.145 1 0.005 {0.003 [f0.062 [9.007 0.005 [ 0.01240.814 | ¢.000 [ 0,000 f€.000 |0.000 |0.000 | 0.152{ 0.757 0.006¢
-2.792 H 0.007 (0.906Z |6.000 10.606 | 0,082 0.00% | 0.002 |¢.001 [6.000 {9.779 |o.000 lo.oce 0.195§ 6.269 | 0.008¢
~2.47e - 1 0.331 [0.003 {0.00% [0.0#H1 G.0G5 | 6.003 §0.011 /0,280 | ¢.003 {0.015 |0.019 {0.001 0.289 | 0,694 | 0.0399
~2.347 i 1 0.084% |e.02t 0.002 jo.027 ] 0.02L {o0.004 0,000 |0.536|a.000 {0 000 9.00% lo.000 | e.296 | 0.820 FO.01ks
-2,3129 : 1 D.178 |06.009 [0.001 {0.126 {90.0190 {0.002 [ 6.000 |6.348 |0.000 fo.000 0.001 {0,000 | 0.330 | 0.856 | 0.0453
~2.319 a 1 6.029 |9.017 [0.003 [g.030 0.013 {0.006 [ ¢.000 }0.629 {0.601 [0.000 {c.00C [6.000 § 0.267] 0.796 | 0.0048
-2.157 ; 1 0.00t {0,000 {0.GO00 [G.961 0.G00 § 0.000 | 0,602 [0.109 {0.801 |0.001 {0.453 |o.go1 0.371 1 04542 10,0417
~2.131 ;‘ 1 6.00C [0.CG11 {0.CO00 {6.002 0.¢03 [ 0,001 | 0.000 [0.G11 ;0.003 |0.008 [0.592 |a.000 0.373} 0.284 [o_g125
-2.122 @ 1 0.0620 :0.0%2 [0.00! [0,e01 0D.0F0 | ¢.002 j0o.000 {0,001 {C.00¢ |0.000 [0.610 Jo.000 0.363 | 0.275 | 0.0043
-1.8B84 1 0.845 {0.026 10.00+ J0.373 | 0.003 | 2.002{0.019 [0.390 |0.023 fo.011 |9.176 lo.011 | 6,121 0.526 {0.0779
-3,156 a, 1 0.0%0 |0.002 }0.061 |0.013 }0.003}0.008 6.801 Fo.007 [0.000 jo.001 0.00G6 |0.000 [ 8.,161§ 0,760 | 0.0109
~2.798 L 1 0.61%1 |0.001 {p.0DO [¢.010 0.00% | D.0CY [ 0.005 [D,002 |0.000 j0.766 {0.000 |o.600 | 0.204 0.274 |o.0o142
-2.440 a, 1 ©.389 [0.603 {0.002 {0.813 | 0.003]0.005|0.0:8 |[c.249 |0.002 0.023 i6.012 {0,600 0,280 ¢.61% | 0.0285
-2,327 & 1 a.z24 jo.g01 |5.063 [0.165 | 6.001 | e.003 | 6.001 G.255 12,005 Jo.o01 fo.o01 {0.000 | 0.347) 6.861 | 0.0611
-2.317 .33 1 — 40,019 [0.003 | ~—— 0.02170.007 ) — 10.685f0.001 — |0.000 {0.000 ; e.260] 9.769 {a.0092
-2.317 by 1 — 2019 }0.003 } w— 9.621 | 0.607{ —— 10,689 | 4,001 — {0.00¢ |0.000 | 0.260f 0.765 {0.0092
~2.153 4, 1 0.801 [C.000 10,000 [0.073 [0.000| 0.600{6.005 [c.083% |0.001 lo.004 0.46% Je.000 | 0.367| 0.421 [0,0353
-2.12% LN 1 — {0.072 |0.007 | —— D.009 | 0.002 | ~— [0.001 0,060 § — |6.674 [0.000 | 0.350 0.274 | 0.0038
-2.12% 4y 1 — |0.012 0.001 | — 0.0034 0.002 1 —— |0.00t{0.060 § ~—— J6.614 10,000 | 0.360 0.274 | ¢.0038
~1.918 &, 1 t.054% |0.003 {o.c02z 0.354 0.000§ 0.5063 {0.032 {0170  0.015 [G.018 fc.176 l0.007 ! 0.166 G.908 | 6.079%9
-3.135 Wy 1 ~— jo0.00% f0.003 | -— G.0C7 1 0.016 1 0.829§ — |0.000 jo.eo0 | — Jo.000 [ 0.143 0.755 10,0045
~2.784 ¥g 1 — 10.063 {0.001 R 0.004 ] 0.002 {0.0006 | — {0.000 {0.860 | — |o.000 0,19t} 0.262 | 0.0019
-2.507. v, 1 6.337 | — [0.D00 [0.068 — {0.002 ) — 0.276;0.004 { — J0.022 {o.862 | 6.291] 0.700 | 0.0446
-2.363 Wo (W) 1 — |G.026 jO.002 | —— 0.031§ 0.005 ) -— jo0.625|0.0060 | ~— Jo.009 fo.0¢0 § 0.301 0,796 | G.0223
-2.348 Wo W) —  [0.030 jo.c01 | — 0.035| 0.062 [ — J0.632]0.00t | — {0,005 [o.000 0,292} £.791 ] 0.0183
-2.330 W, 1 6.296 | — {0,000 {0.:93 — jB.000 ) — $0.247{0.000 | —  }0.000 |0.000 | 0.363 0.805 {9.0753
-2.164 W, 1 4.001 —_— 0.059 _ o.ode —— 0.125: 0,002 B — 0.452 lg. o0 0.363] 0.459 [ B, 046D
~2.135 W {w, 3 1 w—  10.909 [0.000 | — G.007)90.001 § — 0,022 0.808 { — |0.593 10.c00 0.367) 0.288 {06.0173
-2.133 Wy W, M o1 — {0.013 Jo.p000 | — 0.011}0.600 | —— 10,016 06,661 | — ]0.593 f0.0B0 6.365] 0.289 | 0,0150
-1.833 L 1 0.030 f — {0.001 Jo.461 — | 0.002} —— 10.267{0.037 { — {0.223 [0.018 {-0.039 0.896 | 2.0780

—
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(continuacdao)
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ESFERA D0 Ga CSFERA PO In ESFERA DO As ESFERA DO P
NERGIA SIME PE- -
ENERGI E - e, ¢ /5
Ry TRIA | GEN- 4o b0 tpaetipte? |po-0|pt-1 |proz jpeec Jpeut |prez|praofpesilproz
-3,145 I, 1 0.005 (0.C¢03 {o.002 9.607 [ 0.005 (D.0%2 §0.836 {0.0C0 6.00C 1} 0.000 §0.0060 | 0,000 [O.150 {0.757 |6.0068
-2,792 z, 1 0p.007 fo.oc2 jo.ooa | o.e06 | 0.002 [6.001 Jo.ce2 {o.o01 0.00C6 1 0.780 {9.0060 [ 0.000 [0.$98 10,269 {0.0684
~-2.481 z, 1 £.326 [0.004 {0,001 0.642 0.005 (0,002 §0.610 {0.283 0,003 6.014 {0.019 | 6,003 [0.290 10.699 {6.0401
-2.355 z, 1 G.05% (0.024 (0,002 0.612 {0.028 [0.,004 10.000 10.557 0.00t{ 0.000 [9.006 | 0.000 [0.311 [0,.814 {0.0t62
-2.329 z, 1 G.2h2 0,003 jOo.001 0.165 {0.004 jo,001 10,600 [0.239 0.000 ] 0.000 | D.601 | 0,000 {0.345 [0.845 {0.0629
-2.310 I, 1 —  [0.017 ]0.003 e {0,019 0.007 | —— 10.701 G.000 -~ [90.000 | 0.000 J0.252 [0.766 {0.GE79
-~2.158 £, 1 p.063 [0.000 [o.008 0.061 je.0006 [o0.000 §0.602 [C.112 0.00t | 0,001 |9.461 {0,001t }0.359 |0.453 jo.0428
-2.13% z, 1 3.000 [0.G10 la.o0e 9.003 f6.009 {0,001 [0.c00 lo.018 0D.90C ] 0.000 ] 0.586 | 0.000 |0.372 {0,289 {D.06155
-2.117 I, 1 — F0.012 {0.00F e {0,009 |0.002 | — |8.000 D.000 — | 0.622 | 0.008 [ 0.353 {0,273 {0.08624
~1.890 T, 1 0.044 |G.066 {0,001 0.349 {1 6.003 {0.601 jC.024 [C.3164 6.92% ; 0.014 | 0. t54 ] ¢.010 {0.150 | 0.950 {D.0761
-~3.135 Xg 1 —— 10.00% §0.003 — | 0.007 {0.015 {0.828 | —- 0.0C0% C.000 | —— §0.000 |0.143 {0.755 j0.,0844
-2.784 Xg 1 —— |G,003 }8.0GT — [ ce.084 f0.0602 jC.000 | — 0,000 €.799 | —— §0.000 §6.391 §0.263 j0.002)
~2.515 X, 1 0.311 — |o.00% 0.070 | — {0,801 — {0.287 0.903 —— 19.624}0.001 } 0,302 }0.726 |0.6452
-2.341 Xg { 2 —— IE.028 |0.003% v | 0,032 [0,003 §} — |0G.,656 0.900} — | 0.005| 0.008 [0.276 :0.784 [D.6166
-2.334 X, 1 6.322 | —  {0.000 t.176 | — | 0.G01 — |5.134 D.060 —— | 0.007 | 0.000 |0.367 |0.756 |B.0723
-2.160 X, 1 6.601 — {0,000 0.056 | — [0.000 | —— l6.325 0,903 —— ;1 0.35° | 0.00% | 0.365 | 0.457 [&8.0458
-2.128 XS { 2 — In.012 jB.000 — {0,010 | 0.001 — j0.B0% 0.000 —— 10,631 0.0001}0.367 |0.281 {0.0113
-t.88% x, 1 0.045 | —— jC0.004 0.358 | —— {0,007 | — [G.160 6.0k —— 10,151} 0.020{0,2¥3{0.912 [0.0696
-3.13% K, 1 0.800 |0.C0& §0.0903 G.00190C.007 }0.015 |2.827 |[¢.c00 0.00D} 0.000 | 0.08C ) 0.C00§ 0.144 | 0.755 |0,0045
-2.78% K, 1 0.001 18.002 [0.00¢ G.00% f G.00% [ 0.002 {G.00D0 [0.500 G.Cc00| 0.798 | 0.060 ] 0.660 ¢ 0.19t {0,263 {0.0025
-2.508 K, 1 0.327 |0.CGGt j0.000 0,068 6.001 {0.601 {0.001 {0.279 G.004] e.001 ] 0.0227 0,001 06.296] 0.709 [0.0443
~2.367 K, 1 0.607 |£.030 [0.002 0,000 [ 6.0D35 06,0054 [0.000 {0.6567 G.00G) 0.000} 0.0CG} 9.030 | 0.312(0.802 [0.9239
-2,332 K, 1 06.305 |c.008 {0.000 0.387 ] c.000 [ 0.000 {9.060 |0.154 6.00C3 0.000| 0,006 9.000 [ 0,361 | 0.789 [0.0742
-2.33 K, ] — |6.025 {G.002 -~ | 6.028 [ D.005} —— {9,871 G.0C0; — {0.0062| 0,006 0,267 [ 0.777 [0.0134
-2.160 K, 1 0.061 |¢.000 (0,000 0.058 | 6.0006 | 0.000 f0.560 J0.125 G.001| 0.CO0| 0,454 0,003 { 0,360 | 0.%57 | 0.0460
-2.137 K, 1 G.000 |6.016 {0.00C 0.000{ ¢.008 | 0,060 [ 0,000 {D.G26 ¢.000| 0.060| 0.577] G.000} 0.378 ) 0.295 [0.0190
-2.126 Ky 1 —— 1B.012 }0.00C — | G.010 | 0,001 — 19,005 06.000 — | 6.608{ 0.9008 | 0,363 {0.277 |6.0082
-1.866 | K, 1 0.034 j0.085 0,002 | 0.334) 9.001 [ 0.004 |0 0067 F0.164 F 0.035| 0.004 | 0.146] 0.016 | 0,168 G.960 (0.0664
~3.,161 A, 1 B.632 [¢.001 0,001 0.0¢16{ 0.002 | D.006 30.795 |0.00D 9.000) 0.001§ B.000] 0,000 0.165]0.762 {0.0127
-2.801 Ay 1 0.012 [8.001 §9.000 0.631{ 8.001 | 3.00¢ {0,807 |0.001 0.600} 0.76171 6.000) 0.090; 6,205 ] 0.276 {9.0164
~-2,%39 A, 1 0.373 |0.096 j0.002 0.066¢ 0.008§ 0,00k §0.618 J0.258 0.601) 0.0221 6,012} 0,001 6.2891{ 0.621 |0.6251
-2.333 A, i 0.236 {0.00% {0,000 0.140 ) 0.006 ! 6,002 {0,000 {0,262 0.00D} 0,000 0.007} G.000( 0.346} 0.830 }0.0557
-2.301 Ay { 2 ~— {D.012 [D.004 — | 0,04} 0009} — 0,713 0.000) —— | 0.000} 0.000] 0.257 | 0.763 | 0.0085
-2,151 Ay 1 6.061 {0.007 |0.000 0.068) 0.06Y [ 0.000 [C.006 {G.075 0.0G3} G.004) 0,477 | 0.000 0,364 | 0.406 {0.0333
~2.112 A3 { 2 —_ §0.010 |0.002 — | 0,008 0.003 | — fo&.001 0.060 ~—— | 0.629| 0.C00{ 0.346} 0,273 | 0.0050
~1.965 A, 1 D.062 {0.031 |0.800 0.33t] 0.009) 90.001 {0,051 16,097 0.0137) c.e28f 0.127 0.005] 0.2481{ 6.932 '0.0784
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T ABELA X1
(continuacac)
ESFERA DO Ga ESFERA PO 1In ESFERA DO As ESFERA DO P
ENERGIA | SIME DE- 13 Q £ /5
Ry TRIA § GEN. Pl a0 pL=1| pRe2{pe a0 {pLel fp2 a2 |ptao lpt .l PR« | phel iptel|[phc? bt

-3.14h5 L 1 0.005] 6.003] 0.002 } 0.006 }{0.005 [0,012 {0,817 0.009} €.000| 0.9906 | 0.000 | 0.0G0 J0.150 §0.757 {6.0067
~2,.791 L‘ 1 0.006| 0.002( 2.000} 0.005 {0.002 |0.002 |0.002 0.000) 0.000 ) 0.784 ) 0.000 | 0.006 §0.197 |0.268 0.06078
~2.503 by 1 0.263}0.009] 0.000[0.,050 {0.012 |[0.000 |0.004 0.309f 0.002) 6.007{ 0.024f0.001 [0.320 0.763 J0.0422
-2.3%2 L1 1 0.360} 0.003; 0.000 [ 0,143 |0,004 {0.000 |0.001? 6.123] 0.6007 G.001§ 0.001{ 5.000 |[0.365 {0.678 10.0644
=2.3%10 L3 2 R 0.0171 0.003 —_ 0.018 {0.047 —_— 0.7031 0,000 — .000 5 C6.000 j0.251 (0,765 [0.0078
~2.159 L] 1 .00t} 0.601] 0,000 | 6.074 |0.001 {0.000 J0.002 0.320] 0,00t | 0.001 0.691 [ 0.00% | 8,047 J0.443 [0,0665
~2.117 L3 2 _— 0.0t 4 0.001 — 0.009 [G.002 —_— 0.0801 0.0060 -— 0,623 | 0.000 }0.352 |6.273 j0.002%
~-1.953 L! 1 0.055} 0.0494 0,00t }0.331 {0,012 [0.001 6.037 0.076( 0.02L ) 0.023 | 0,092 | 0.0%0 {90,288 6.958 }0.0756
-3.135% Sy 1 0.000 ) 0.00% 0.003 }o0.000 j6.007 |0.015 [0.828 0.099| 6.000| 0.006G] 0.000 | 0.900 | 0.153 [0.755 fo.cobs
-2.784 SI 1 0.G0O} 0.903| 0.001 { 0.000 |G.00L [0.C02 |9.G00 0.000] G.000%{ 0.799§ 0.000 | 0.040¢ 0.19% | 0,263 0,062
~2.513 Sy 1 0.3187 06.000| 0.000 | 0,063 [0.000 [0.051 [o0.cD0 0,285 0.003] 6.000{ 6.0231] 0.041 0.299 §6.720 ‘0.0HSD
-2.351 S1 1 0.6377 0.027} 0.002 | 0.004 }0.032 J0.463 {0,000 G.613f 0.060| c.000} ¢c.006 ) 0.000 |0.29% |0.800 0.0177
-2.339 Sy 1 —— G.027¢ 0.002 — 9.031 0,004 —— C.660( 0.0G0 _ T.004] 0.000 [0.273 |0.782 |0.0157
-2.333 S1 1 0.294| ¢.001| p.c00 | 0.173 [0.001 [p.000 {0,000 ¢.358| 0.060| 0.00D0 0.601 | 0.000 | ¢.371 0.788 0.0698
-2,169 51 1 0.9CG1] 0.000) D.000 1} 0.057 |06.000 [0.00¢ {o6.000 0.827) 6.00t| 0,000 | 0.456 [ 0.001 1 0.357 G.456 j0.0468
~2.133 51 1 .00} 0.0%11} 0.000 | 6.000 |0.009 {0.600 $0.000 9.C151 0.086] 0.600 | 6.523 | 0.000 0.369 {0.286 D.D!Q§
~-2.128 52 1 —_— 0.012%1 0.0060 _— 0.0t0 [0.00 — 0.00B| 0.000 —=~_ | 0.602 ] 0,060 0.366 [9.280 0.G105
-1.878 S‘ H .04t [ 0.017§ 0,004 ]0.359 {0.000 [0.006 0.001 G.171; 6.042 1 0.901 ] 06,156 0.019 | 0,188 0.92% (0.06%6
-3.136 U1 t 0.0G0 [ 0.004§ 0.003 { ¢.00) |0.00G7 0.015 |o.827 9.B6G| 0.000{ 0.000 | 0.000 { 0.00G0 {0,144 0.755 |0.0G45
~2.785 U1 ] B.00s5 [0.002¢ 0.0061 [0.00t {0,064 |0.002 {c.060 0.000| 0,000 0.798 | 0.00¢ {0.000 0.1%1 10,263 |0.0025
-2.508 U] ¥ ¢.32710,00t) 0.000 |0.066 J0.00) [0.001 0.001 0.27%) 6,004} 0.001 ]0.022 0,001 [0,296 3.709 |0.0kh3
-2.367 U‘ 1 0.001 1 0.630 | 0.002 [€£.0600 |0.035 |0.604 [0.000 0.697; ¢.000 | ¢,000 30,010 }oc.000 {o0.312 Jlo.802 0.0230
-2.332 U‘ 1 0,305 0.660 | 0.000 |0.187 |e.00G 0.00C [0.600 D.14s VU.BDB G.000 | D.000 | 6.000 [ 0,361 0,789 |o.07h2
-2.311 U, 1 _ 0.0251} 0.002 — 6.028 (0,005 e 0.671f 0.600 _— £.002 | 0.000 [0.267 |G.777 [0.0134
~2.160 Ui ] 0.00140.000) 0,000 [0.059 {0.000 |o.900 j0.0G0 6.127] 0,00v{ 0.800 | 0.460 | 0.c01 0.351 [0.457 Jo.0466
-2.137 UE 1 0.000:D0.910 | 0.000 | 0.000 |0.008 i0.000 0,000 0.626( 0.000§ 0.660 | 0.577 | 0,000 9.378 10.295 [6.6i190
-2.126 UZ 1 —_ 0.012 | D.GDO —_— 0.830 [D.0O1 — 0.665( o.000 —_ 0.608 1 0.000 {0.363 J0.277 |0.0082
-1.866 U1 H 0.934 | 0.085{ 0,002 0.334 j0.001 |0,004 [p.0O7 0.16%4; 8,035} 0.004 [ 0146 ] 0.016 §0.168 0.960 |0.0664
-3.13% 22 1 —_— 0.00413 @003 —_— B.007 |0.015 [0.828 0.000| G.000 | 6,000 ¢ C.C00 | 0.008 0.143 [0.755 10,0045
-2.78% 22 1 _ 0.603 [ 0.001 —— G.00% Jo.002 [a.co0 0.000) v.000| 6.799 [ 0.000 | 0.008 |o.1a1 £.263 (0.0029
-2.511 Z‘ 1 9.32310.0660) 0.000 | 0.069 |0.000 }0.05) —_— G.282]| 9.c00h —— 0.C23 ) 0.001 {0.296 [0.714 B.0449
-2.353 Z‘ 1 0.0243 0,026 0,002 ) 0.906 0.030 | 0,004 — 0.633; 0.0086 —_ 0.0C06 {0.000 {9,258 j9.802 G.0178
-2.345 Zz 1 —— 0.029 | 0.001 — 0.034 10,003 [0.000 9.6451 0.001] 0.900 | 0.005{ 0.000 {0,282 0.788 (0.017%
-2.331 Zi 1 0D.283 | c.001{ 0.080 |[cC.181 G.082 ;G.8090 —— 0.132] ©.000 B — 0.001 [ 0.000 }0.354 [0.806 |0.0715
-2.160 2t 1 0.961 1 0.000} 0,000 |0.058 §0.000 0.000 —_— 0.126} 0.00) —_ 0.453 r0.001 [ 0,361 |0,458 |0.D4éT
-2.132 Z4 1 0.0C0 | 0.010F 0.000 | 0.001 [0.009 [0.001 —— 0.015§ 0.0800 m— 0.598 | 0.000 |©6.366 {0,285 [D.014s5
~2.13% Z2 1 s 0.013] 0,000 — 0.010 [9.000 §0.000 0.012{ 0.000 6.060 {0.591 | 0.000 |0.372 6.285 |0.013¢
~1.863 Z! 1 D.0394 0.005} 0.003 | 0,388 | 0,000 4.00%5 — 0.202] 0.041 —_— 0.178 | 0.015 | G.122 G.910 jo.0721%
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TABELA XT1
Resultados para a Liga Ga0.3951n0_605A60.906P0.094
ESFERA D0 Ga ESFERA DO 1In ESFERA D0  As ESFERA D0 P
ENERGTA | STME DE. Q” £ 7o
Ry TRIA: | GEMs ¥ of oof| ok o] py 58 PL=0 fpt=l |pte? |p2se0 |pael [po«2 |pou0|pretll|pe.z

-3.184 r‘ 1 0.024 e — —— 0.024 —_— _ 0.770 e _ 0.001 —_— —_ 0.180 |0.918 [0.0131
=2.791 I‘] 1 0.007 —_— -— 0.004 _ —_— 0.006 _— _ 0.782 e — _— 0.202 |0.098 |0.0090
-2.368 l‘1 1 0.600 —_ —_— 0.045 —_— —_ 0.021 _ —_ 0.007 —_— _ 0.327 | 0.476 |0.0390
-2.289 TIS 3 _ 0.012| 0.008 - 0.010 0.01.2 —_ 0.732 |0.000 — 0.001 | 0.000 | 0.226 |0.917 0.0123
-2.113 1"15 3 R — 0.003| 0.001 _— 0.002 [0.002 _ 0.003 |0.000 R — 0.620 | 0.000 | 0.369 0.097 j0.0036
-2.077 I’1 1 0.051 e —_— 0.525 —_— —_ 0.104  — e 0.020 e _— 0.400 10.820 [0.0572
-3.149 1 0.007 ) 0.004 | 0.003 | 5.007 |0.005 |0.012 |0.808 0.001 |0.000 0.000 ) 0,000 | 0.000 }0.152 0.914 |o0.0072
-2.786 1 0.003 | 0.001 | 0.000|0.002 |0.001 Ig.000 0.001 j0.001 |0.00D 0.793 | 0.000 [ 0.000 [ 0.199 {0.096 0.0036
-2.495 ; 1 0.325| 0.004 | 0.001 | 0.039 |[0.004 [0.002 |0.014 0.305 |0.004 0.007 | 0.007 | 0.000 | 0.288 0.780 }0.0370
=2: 353 = 1 €.031 | 0.033| 0.003 | 0.005 0.027 [0.005 |0.000 [(0.601 [0.001 0.000 | 0.002 | 0.000 [ 0.292 0.930 0.0118
=2.327 : 1 0.053 | 0.026| 0.003 | 0,029 [0.021 . 0.005 |0.000 |0.585 |0.001 0.000 | G.000 { 0.000 0.277710.932 |0.0055
-2.315 : 1 0.201 | 0.006| 0.002 | 0.168 0.005 |0.002 |0.000 |0.283 |0.000 0.000 | 0.000 | G.00O 0.334% |0.953 |0.0606
=2..133 3 1 G.0C1 | 0.000( 0.000 | 0.029 |0.000 |0.000 [G.001 0.051 |G.001 0.000 | 0.543 | 0.000 | 0.366 0.123 |0.0166
-2.122 < 1 0.000 ) 0.005}| 0.000 | 0.G01 0.003 |0.000 |0.000 [0.005 [0.000 0.008 | 0.605 | 0.000 | 0.381 0,097 |0.0021
-2.119 = 1 0.000: 0.005{ 0.000 | 0.000C 0.003 |0.600 |0.000 {0.001 j0.000 0.000 | 0.620 [ 0,000 | 0.370 0.097 |0.0020
~1.916 1 0.077 1 0.015| 0.002 | 0.367 [0.001 |0.002 0.023 |0.269 |0.027 0.004 | 0.082 ) 0.00% 0.127 {0.922 |0.0856
-3.161 Ar 1 0.014 ) 0.003) 0.002 0.013 | 0.003 J0.008 }0.793 |0.001 |0.000 0.000 | 0.000 | 0.000 0.163 10.916 |0.0091
-2.788 AI 1 0.005| 0.000 | 0.000 | 0.003 | 0.000 | 0.000 0.003 |0.001 {0.000 0.791 | 0.000 | 0.000 0.196 {0.097 |0.0059
-2.454 ':"l 1 0.362 | 0.003f 0.003]0.016 0.003 | 0.005 |0.026 |0.286 0.003 6.010 | 0.005| 0.000 | 0.278 0.729 [0.0290
-2.317 51 1 0.239{0.091 [ 0.001|0.187 |0.001 |0.002 0.000 j0.208 |0.000 0.000 | 0.000 | 0.000 | 0.359 0.941 [0.0710
-2,321 A3 1 D — 0.028 | 0.005 —_ 0.022 | 0.007 e 0.686 |0.001 _ 0.000 | 0.000 | 0.251 [0.920 0.0117
-2.321 Ah 3! —_ 0.028 | 0.005 _ 0.022 jo.007 _ 0.686 [0.001 —_— 0.000| 0.000{ 0.251 | 0.920 0.0117
-2.132 A[ 1 0.002| 0.000 | 0.000 | 0.036 | 0.000 |0.000 0.003 |0.042 |0.001 0.001 | G.547 | 0.000 | 0.369 0.123 |0.0150
-2,119 AB 1  — 0.005] 0.000 —_ 0.003 j0.001 — 0.000 {0.000 —_— 0.624 | 0.000 | 0.366 0.097 |0.0015
-2.119 Alo 1 —_— 0.005)] 0.000 _— 0.003 |0.001 —_— 0.000 [0.000 — 0.624 | 0.000 | 0.366 0.097 |0.0015
-1.952 A, 1 0.086| 0.002)| 0.002 | 0 348 | 0.000 {0.003 [0.041 0.235 |0.017 0.007 | 0,086 0.002| 0.166 0.910 |0.0860
-3.134 H3 1 B — 0.006 ) 0.004 E— 0.007 0.017 |0.825 _— G.000 0.000 _— 0.000 | 0.141 |0.913 0.0063
-2.783 w3 1 e 0.001 | 0.000 -— 9.001 [ 0.001 |D.000 R — _U.OUD 0.804 _ 0.000 0.193 [0.095 |0.0008
-2,523 N.I 1 0.3 —_— 0.000 | 0D.060 —_ 2.000 —_— 0.299 |0.005 —_— 0.008) c.001 | 0.286 0.779 |0.0415
~2.373 UZ(UI‘) 1 —_— 0.035| 0.003 e 0.030 | 0.005 — 0.622 |0.000 e 0.003| 0.000 ] 0.301 0.931 |0.0181
-2.356 Uz(\n'h) 1 e — 0.042 ] 0.002 _ 0.035 | 0.003 _ 0.645 |0.001 _ 0.002 | 0.000{ 0,269 0.929 |0.0165
-2.317 'n'l 1 0.287 — 0.000 | 0.225 — 0.000 —_ 0.132 J0.000 —_— 0.000 | C.000} 0.356 0.929 |0.0867
-2.134 U! 1 0.001  — 0.000 )| 0.027 _ 0.000 _ 0.056 [0.001 —_— 0.544 | 0.000 | 0.371 |0.124 0.0174
-2.124 HZ“‘&) 1 _— 0.004 | 0.000 _ 0.002 | 0.000 o 0.009 |9.000 e 0.605| 0.000 0.380 |0.099 [0.0064
-2.123 Hz(h‘h) i —_— 0.006 | 0.000  — 0.003 | 0.000 _ 0.007 |o.00C —_— 0.606| 0.000{ 0.378 0.099 |0.0057
-1.867 h" 1 0.063 — 0.001 | 0.430 e 0.001 —_— 0.357 {0.042 —_— 0.095} 0.006 | 0.005 | 0.903 0.0854




TABELA X11

{continuacao)

113

ESFERA PO Ga ESFERA DO In ESFERA D0 As ESFERA DO P
ENERGIA | SIHE | DE- q, ¢ s
g
R TRIA | GEN.
4 PL=0 (plel |ptal {p2 -0 {plalipte2) pRalipe=l |p2=2 |pRe [po-17 lpta?
-3.1Lk8 E, 1 0.607 ]0.004 |0.003 [£.007 9.005{0.013| 0.885 | 0.6G0 {0,000 {0,000 |0.G0G [0.000 [0.,152 0.314 ] 0.007.
-2.766 I, 1 0.003 fo.C0Y [D.GO0 }D.0CZ 0.001 | 0,0c0] 0.00y {¢.001 {0.0080 |0.793 f¢.000 (0.000 [0.1¢8 0.096 | ¢.003
-2_kg7 L, 1 0,327 j0.CG0D5 (0,001 j0.QbLe 6.005} 6.062% 9,013 {6,307 {0.00L4 |]0.006 [C.007 |6.000 |O.289 0.784 ] 0.027
-2.363 z, H 0.027 {0.03% [0.603 {0,003 0.028 | 0.0065} 0.0G0 § 6.534 {0.001 | 0,000 [G.003 [6.000 |0.302-f 0.931[ 0.014
-2.318 I 1 0.262 {0.003 [0.801 {G.197 0.002} 0,001} 0.C00 {B,1751¢C,000 J0.000 [€.000 [0.000 |0.360 0.930[ 8.076
-2.313 I, 1 — 10.025 [9.00% | —~ 0,020} 90.608] —— §0.69%3]0.00t — |o0.000 Jc.00C |0.242 6.913| 0.010
-2.133 L, 1 0.00% {9.000 [0,000 j0.629 0.9601 0.000| 0,001 § 6.051 § 0,00t | B.000 [D.544 |0.000 j0.372 0.123 0.016
-2.123% z, 1 09,000 |4.005 jQ.000 [0.601 0.063) 0.000) ©6.000 [ 0.008 § 0,000 {CG.000 [0.681 {0,000 |C.301 G.039| 0.006
~2.117 I, 1 9.005% fa.001 -— 0.003] 0.001 e £ 0,000 F D006 — 10,629 {0.000 ]0.361 g.097 | 0.00¢C
-1.921 z, 1 G.076 |{0.03% $0.001 }9.354 0.00471 0,001 0.029}0.243 10,025 {0,005 [0.076 {0,083 {0.3i44 0.938| 0,085
-3.136 3 1 e {3,006 §0.005 | — 6.007] 6.017] 0.825f =~ [ 0.060 |0.000 [ —— |0.020 {0,141 0.913] 6.006
-2.783 Xq 1 — |0.00t fO.00C | — 0.601f 0.001} 0,000} — |[0.060 [0.802 [ — |0.060 [9.394 0.085| 0.00¢0
~2.531 X, 1 0.3i6 | —— 10.00%1 |0.061 — p 0,001 — | 0.310{0.00% | — [0.008 |0.800 {0,298 0.801{ 0.04t
-2.349 XS{ 2 —— |C6.038 }[0.002 | —m 0.032] 0.003f —— | 0.650} D.000 —— 0,002 jo.0060 [0.273 G.926] 0.015
-2.321 X, 1 6.305 | — }0.080 {0.200 -— . 0.001 ~ 10,119} 0,000 — [0.090 {0.000 }0.375 6.891] 0.081
-2,134 X, 1 6,001 —  F0.090 {0.0829 —~— | 0.000} -—— | 0.060]0.00% — |[0.590 {0.000 }0.318 0.124) 0.018
-2.122 XS { 2 —— |0.005 {0,000 | — 0.0C31{ 0,000 -~ | 0.004] 0,000 — |0.613 }0.80¢ |D.37% 0.098 | 8.004
-1.917 X, 1 .975 | — |4.005 }0,357 — | 9,006] —— | 0.234f 6.050 —— [0.072 [0.007 |B,19% 0.914{ ¢.080
-3.137 K, 1 0.001 {0,006 [0.00L 0,001 0.007¢ 0,667 6.824{ 6.000 | ¢.000 J0.000 [G.000 |o.000 |0.1k2 0.913§ 0.606
-2.783 K, 1 G.000 }0.%01 [0,000 [0.c00 0.0024 0.0013 6.000[ 0.000 6.000 |0.802 {6.00% {G.000 |0.194 0.095) 0.001
-2.524% K, 1 G.330 [06.001 }j0.000 [c.659 0.90%f 9.007] 0.00% | C.303| 0.005 |0.000 |0.008 {G.007 {D.292 0,787} 9.0411
-2.377 K 1 0.000 }0.039 [0.002 |a.co0 0.023f c.00h} 0.000 | 0.606) 0.000 {9.000 [0.005 [0.000 [0.311 0.933} 0.018:
1
-2.337 K 1 e | G035 | 0.003 — 0.028( 0.005{ -~ | 0.666} 0.001 — {0.801 [0.000 JG.262 0.924 | D.0F3
2
-2.319 K, 1 C.288 [0.000 |0.000 {0,212 G.00G| 0.0006f 0,660 0,126f 0,000 {0.600 (0,000 i0.000 G.372 0.916] 0,083
-2.13% K, 1 ¢.001 (0,000 |[0.600 |D.,027 £.090) 6.008} 0.00D| 0,656 0.6C1 §0.600° [0.545 {0,000 [0.371 0,124 0.017:
-2.124 Ky 1 0.000 [6.004 (D.GDO {0,000 G.003}{ 0.008] 0.0080 0,673 | 0,000 [0.000 [0.614 [0.000 [0.168 6.093| 0,007
-2.12% X, 1 —— [0.006 |0.000 —_ 8.003} 0.00C0} .~ § 0.002] G.000 — |0.5G8 |0.0060 [9.381 0.037| 0.003;
-1.89% X, 1 0.066 [9.038 [n.002 [0.355 0.002} 0,003 6.007} 0,260 0.042 | 0,00 {o0.07% [0.006 |o.141 6.938] ¢,080;
~3.167 Ay 1 0.017 {o.e02 {0.001 je.016 9.002] 0.006| 0.747 [ 0.001| 0.000 0,00t {0.000 {0.900 {0.167 0.9167 6010
-2.789 Ay 1 0.006 {0,000 |{D.00D j0.003 0.000} D.00O| 0.C03} 0.0013 C.000 |06.773 §o0.000 [0.000 |o.2t4 D.G97; C.uD%5
~2.44% Ay 1 0.34% $0.009 |0.0802 i6.010 9.C08} ©.00%| D.026( 0.300] 0.G02 | 0.01C [0.005 {0.000 |0.28% 0.7411 0.025;
-2.323 Ay 1 0.259 }0.0B6 {0.001 [G.158 0.004| ¢.002f 0.000| 0.214) 6.00C {C.000 [c.000 ] 0.000 |0.355 0.906| 0.065!
-2.300 '\3{ 2 —_— | 0.0%9 {0,006 | — 0.035) 0.010) —~— | O.715] 0.003 —— |G.000 [ 5,000 [D,23% 6.917 ] 8.0104
-2.131 A, i 0.602 |D.0GO {0.0860 |0.036 0.000} 0.680} C.004{ 0.039] ¢.001 {90,001 [0.555 |o.000 [0.362 0,122 0.014;
-2.116 A3{ 2 - | 0.00% [¢.08) —_— 0.002) 9.661 —_ {0,002 0.000 —— {0.620 |¢.0600 |0.37¢C 0.097 | D.OOTE
-1.995 A, L 0.093 {0.025 0.6t §D.325 0.007] 0.0031] 0.0637 G.t&44] 0.012 }{0.0%0 [0.075 |0.002 |G.243 6.913] 0,084:
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TABETLA X11
leontinuacao)
ESFERA DO  Ga ESFERA PO In ESFERA DO As ESFERA DO P
ENERGIA | STME | DE- P Q,, f v3
Ry TRIA 4 GEN. 1 g 0 fpee7 |peaz Jproo lpaat |peez{preolpeet {proz {peuc lpess po.asz
-3.148 Ly 1 0.007 j0.004 {0,003 jc.007 0.605 rD.013) 0.810 [0.¢00 |0.000 [0.000 |9.800 [G.000 0.150] 0.914) 0,007
-2.786 L, 1 p.003 |0.00% [O0,000 |0O.007 G.G0Y [ 0,000 | 0.001 |0.co00 |o.000 {0,795 J0.000 J¢._000 0.1%71 0.096 | D.0G032
-2.520 L, 1 0.265 |0.c11 0,000 |0.G45 0.0t19 fo.co0l 0,006 [C¢.331 |Gc.003 o.063 {2.008 |0.0900 0.318] 0.832 | 04,0373
-2.338 L, 1 0.346 {0,004 ]0,000 [0.:162 0.803 | 0.600} 0.0BY [C.311 |G.00O {0.000 |G.000 |0.000 0.3721 0.832 | 9.6740
-2.312 Ly 2 — 10.025 {0,005 | —— 0.020 {90,008} — |0.702 [G.200 —— |G.000 |0.000 o.242] 0.918 | 0.0610¢
-2,133 Ly 3 0.081 {0.000 {0.000 [0.027 9.00¢ {0,000 0,801 ED.057 [G.001 {0,000 [D.59D [G.00¢6 0.322} 9.%22[ 0,018
-2.117 iy 2 —  |G.005 {G.001 —— 0.003{9.001 — lp.0C0 [G.000 | —  [G.614 [0.008 06.377] 0.097; 0.0005
-1.978 L, 1 6.090 {G.04: |G.00t [0.329 g.010{9.001; 0.044 10,120 |0,028 [0.007 j6.052 [0.00% 0.273] 0.945 | 0.0843
-3.136 S, i 0.006 {0.006 {0.804 [0.000 0.00710.0t740.825 j0.000 Jo0.000 |0.000 (0,000 (G.00O G.141 | 0.913 | 0.0062
-2.783 s, 1 0.006 [0.006Y |0.000 [G.00D 0.001 {0.,00t]0.006 {0.060 {0,000 [8.883 j9.600 |c.DCO G.194| 0.995} 0.0009
-2.529 s, 1 0.321 {0.089 lo.001 |0.061 0.000 §0.00t ] 0.000 £E0,3087 [0.G04 [0.000 j0.0G8 |C.000 0.296| 0.796 | 0.0413
-2.360 s, 1 0.006 {0.038 |0.602 |0.001 0.032 ;:6.003] 0.000 }0.625 J0.000 {0.000 j9.003 l!g.ooo 6.290 | 0.930 |-0.0159
-2.3486 S, 1 — }{90.037 ]0.002 [ —— 0.631 [ 0.004] —— {0,654 {0,600 | —  Jo.v02 |0.000 0.2701 D.926 | 0.0148
-2.320 5, 1 0.295 [0.001 {0.600 |0.206 G.000 | 0.000§ 0.00CG {0,129 [0.000 {0,000 §{0.660 |c.0G0 0.369| 0.906 | 0,0825
-2.33% 5, 1 0.00% {0.000 |0.000 [p.027 G.000 | 0.060§ 0.200 [0.056 [H.001 (0,000 0,545 !0.000 6.371§ 0,124 | 6.0174
-2.123 5, 1 0.0006 {0.005 {0.000 |0.C00 0.003 | 0.0G0] 0.006 [ 0.667 |0.000 |o.00¢ [0.652 {o.000 6.332F 0.038 ] 0.0069
-2.321 5, 1 —— {9.005 |0.600 —_ 0.003 | D.000 = [0.084 10.000 | —— 10.615 |0.000 6.373% 0.098 ] 0.0041
-t.906 s, 1 0.072 {0.007 {0.004 |0.363 0.000 | 2,905 0.001 [0.253 |0.648 j0.000 [0.075 {C.006 0,166 D.318 | 0.0808
-3.137 ¢, 1 9.00% {0,006 [0.004 0,001 0.c07 4} 0.036} D.824 |0.60D0 {0.G00 §0.0006 |0.06C {G.000 c.1h} 0.%13} 0.09063
-2.783 v, 1 9.000 [0.091 [(0.0090 |0.e00 0.00Y f 0,00t § 0.000 |[0.000 J0,.000 [0.802 |0.060 {0.000 G.1941 0,0851 0.001%
-2.524 U, 1 0.331 |0.001 [0.000 [0.059 0.c0t § 0.001% 0.00t 0,383 19,005 £0.000 |5.008 [0.001 0,291 0,787 ] 06,0411
-2.377 U, 1 9.600 |¢.039 [(0.002 |o.GDO 0.G33 1 0.005{ 0,000 |0.666 [0.600 [06.006 j0.004 {0.000 G.211( 0,933 ] 0.0184
-2.337 Yy, i - |}.035 |0.003 | — 0.028 | 0,805] -~ |D.665|0.001 — [0.001 {0.000 | 0.263( 6.924] 0.0137
-2.31% U, 1 0.288 [e.000 [(0.000 |0.217 0.600 [ 0.060 § 0.000 {0.126 |0.c00 [6.00¢ {9.660 Jo.o000 0.372( 0.916] 0,083%
-2.134 u, 1 0.001 [e.000 [0.000 Jo.c27 0.600 | 0.000: 6.000 | 0.056 | 0,061 |0.000 J0.565 J0.¢00 | 0.371| 6,124 0.0173
2,124 U, 1 0.000 [0.004 {0.000 J|o.co0 0.003 10,000 ¢.000 {0.01t {0,060 [G.000 |0.6154 Jo.c00 | 0.368] 0.099 ¢ 0.0073
-2.121 u, 1 — |0.005 ]0,0080 | e 0.003 ) 0.000f —- [0.0062)0.000 | —— {0.603 {0.0600 { 0.381] 6.097} 0.0032
-1.894 v, 1 D.066 [(06.G38 |o0.002 |6.358 0.082 { 0.003 ] G.007 |0.260 [0.042 |0.001 |0.074 {0.606 | 0.3%1] ¢.938 | 0.0802
-3.136 Z, 1 — 10.006 {0.00L | — 0.007{0.017] ¢.825 |0.9051{0.060 {0.000 {0.038 {6,000 9.141) 0.913 | 06,0063
-2.783 z, 1 - |G.001 {0.000 | — 0.001,0.9CG% §{ 6.000 {6.00CG [ 0,000 |0.797 lo.000 to_coo 0.199} 0.095% ¢.0008
-2.528 Z, 1 0.326 [6.000 }o.c00 [0.060 0,060} 0.003 ——— | 0.30k f0.0065 ] — {0.005 }0.001? 0.296} 0.7%1} G.0k12
-2.361 z, 1 0.009 (c.036 |0.¢03 jo.00) 0.9030 F 0.004%} — "Jo0.624 [ 0.000 | — 0.003 |0.080D 0.289} 9.930} 0.0158
-2.1353 z, 1 - [0.041 |0.602 | —— 0.935| 0.003 | 6000 {0.652] 0.00¢ |o.000 lo.002 |o.000 0.266] 90.928 ] 0.0160
~2.318 z, 1 0.301 j0.001 joO.G00 {0,223 p.a%1 | 0.000 - 6.141 | 0,000 — G.oo0 |0.,000 0.335% 0.918; 0.0871
-2.13% zZ, 1 0.001 §6.000 {0.000 {0.928 p.aep | ¢.008| ——— {0,059 0,001 — {8.573 |0.000 0,338 0.124 4§ 0,083
-2.123 z, 1 0.000 to._004 |0.G6o0 {0.0Ce 6.003 (06,086 — 10,006] 0.000 { ~— J6.617 |0.000 0.369] 0,698 | 0.0056
~2.122 Z, 1 — §0.005 j0.06680 | — 0.003 | 0.000 [ 0.000 [0.005] 0.000 {0.000 |0.602 |o.000 0.384]| 0.0698 ] 02,0050
-1.893 z, 1 0.063 |0.002 0,003 {0.2182 0.000) 0.00k ] ~—— 10.287] 0.047 | — J0.081 |0.006 §{ 0.119] 0.9121 0.0822
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- VIl -

ANALTISE DO0S RESULTADOS

Neste capitulo empreendemos uma analise dos resultados-
apresentados. Procuramos mostrar tanto aspectos positivos como
negativos. A densidade de estados é apresentada graficamente. A

P
tarefa, mais dificil, de comparacao com resultados experimentais

esta na secao 7.8. Um breve resumo das conclusdes sera apresen-

tado no capitulo 8.

7.1 Posicionamento das Bandas

0 posicionamento das varias bandas normalmente é verifi
cado pelo ponto T da zona de Brillouin. 0 ponto T , ainda que

usualmente seja o mais importante de todos, nao € representativo

da zona de Brillouin.

A media, de qualquer funcao periodica g(ﬁ) suave em
k, :
2
- cp > 3 -
g = 3 I glk) d7k = 95 yiereschi (7.1)
(2m)

onde Qep e o volume da céluta primitiva, pode ser bem represen
tada pelo ponto de Ba?dereschi5’79. Assim niveis de energia,den

sidades de carga, densidades de estados, T, O podem ser obti-

dos, aproximadamente, pela verificac3o dos valores no ponto de

Baldereschi ['E - 2T (0.6223 % + 0.2953 v+ 0 %) ].
a
Uma rapida verificagao nas figuras 14 a 19 nos mostra

que as bandas sao muito suaves e claramente definidas. 0 mesmo o
32

corre com o ATA
Das tabelas VIl a X!|! nota-se que:

- ha duas bandas profundas "tipo s", uma em ~ - 3.1 Ry
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e outra em " - 2.8 Ry, gque representam os niveis 4s do As e
3s do P ., A separacao dessas bandas é bastante acentuada {~v 0.34
Ry), no nosso modelo. lsso implica, que estando corretas suas
posicoes, elas poderiam ser facilmente distinguidas experimental
mente. Estas bandas parecém reter fortemente o seu carater atdo-
mico ("hs" e "3s'" respectivamente) e n3oc se misturam.

- entre - 2.k e - 2.5 Ry, encontramos outra banda,
predominantemente tipo 's'", fortemente centrada no atomo de Ga .
Este resultado & uma surpresa. 0 nivel s do Ga, anteriormente
banda de condugao no GaAs , mais raso do que p As portanto, foi
transformado em nivel de valéncia. Como citaremos adiante, a ve
rificacao experimental deste fato seria dificil, mas se confirma
da seria uma importante previsao do método. £ muito provavel que
essa previsao seja correta, pois € dificil explicar o "nivel s"
do Ga mais profundo que o ''nivel p' do As (veja a seguir} so-
mente devido a escolha do potencial.

- entre - 2.3 e - 2.4 Ry, temos uma banda centrada no

As , ''tipo p". Ela e triplamente degenerada no ponto T, Eﬁ um
ponto genérico, p.ex. Baldereschi, o mais profundo dos trés ni-
veis desta banda também tem e}evada componente s , centrada no Ga
€ In. Esta indefinigcdo ou mistura provocar3 incerteza elevada
em sua energia. Em nenhuma das composigdes estudadas, esta ban-
da torna-se o topo da banda de valéncia da liga. isto levara a
alguns problemas. 0 modo com que o potencial foi construido, e o
fato de nao realizarmos auto-consisténcia, podem ser responsa-
veis por esse fato.

- © topo da banda de valéncia localiza-se em torno de
- 2.1 Ry, e uma banda "tipo p'", triplamente degenerada no ponto

I'. £ centrada no P. No ponto de Baldereschi, o nivel mais pro

fundo tem elevada componente p no As , indicando mistura. Note
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gque a banda em si, isto €, sem levarmos O em consideracgao,

e
bastante achatada.
- a Gltima banda mostrada e a 12 banda de conducgao. £

centrada no in e no P. A 22 banda de conducao {(ndao mostrada),
para baixas porcentagens de Ga (altos x ), intercepta aparte su
perior da 12 banda de condugao, Entretanto o ponto ,F1 da 12
banda tem sempre a mais baixa energia (v 0.17 Ry abaixoc dos de-
mais).,

0 leitor pode notar que, mesmo para a larga faixa de com
posicoes usadas, as figuras 14 a 19 s3o muito similares. As prin
cipais mudancas detetaveis s3o: aumento ou diminui¢ao da largu-
ra das bandas; alteracao do gap (faixa proibida). Consequentemen
te espera-se densidade de estados com estruturas de picos simila
res.

0 posicionamento aqui obtido € passivel de verifica%éo
experimental. A separag¢ao das bandas s do As e s do P {em
- 3.1 Ry e - 2.8 Ry) ndo & tao dificil de ser verificada. A ban
da de valéncia "s do Ga', entretanto, exigiria maiores cuidados

experimentais para sua verificacao.

7.2 0s Valores de f e /o

Considerando-se o GaAs , ou ¢ InP, temos 3+5 = 8 ele

trons por celula a acomodar, incluindo o spin, ou seja, 4 esta-
dos orbitais por célula na banda de valéncia. 0 mesmo se aplica
a liga quaternaria. Assim a soma dos f

, na banda de wvaléncia

deveria ser igual a 4. A rigor terTamos gue calcular

QCP

— [ fi(i) d3k = n = numero de estados orbitais
io(2m) por celula (7.2)

onde i varre as bandas de valéncia (ou até aqui supostas de va-
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l1éncia). Como citamos, esse valor pode ser aproximado por

nestados Baldereschi

= z F (7-3)

Com isso, obtém-se os resultados da tabela XIll.

TABELA X111

Contagem de estados no EMV, bandas consdderadas de

valencia.

1-x Y L1 G A ? £
0.083 0.845 Gaﬂ.083ln0.9I7ASU.155PD.8h5 Lh.258
0.223 0.485 GaU.223in0.777A50.515p0.h85 5.324
0.250 0.469 Ga In As p 5.410

0.250 '0.7507°°0.531°0.469

0,283 0.375 Ga in As

6.283'"0.717"%0.625P0.375 | °-388

0.318 | 0.258 | Gay 391Ny ¢g2R5g 742P 258 | 5-19%

0.385 0.09k4 GaO.B95’nO.6DSASD.9D6PD.U9h 4,922

Assim, exceto para a composigao muito préxima 3 do InP,
a contagem de estados e superestimada em 30%. Se tentassemos im
por a condicao de obtengao do nivel de Fermi, Z fi = 4, cairia

i

mos no meio da banda ''tipo p' do P, uma situac3o impossivel nes
se semicondutor. Assim sabemos que a contagem de estados & su-
perestimada. Se esta tendencia & superestimac3o permanecer em
futuros calculos, dever-se-a alterar o calculo de f. Note gque
©s valores de f variam ao longo da zona de Brillouin, mas a va-
riagao € suave na maior parte das bandas. Variacoes da ordem de

100% entretanto existem.

Note tambeém que os valores de f s3o usualmente maiores
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(o)

do que as probabilidades p , onde a € o tipo do atomo no
gqual o nivel esta principalmente centrado.
0 valor de f dos niveis da 12 banda de condugao & pro-

ximo a 1. fsso em qualquer concentragao.

0s valores de o variam severamente segundo os niveis,

e além disso, dentro de uma mesma banda, variam consideravelmen-

¥

te segundo o ponto da zona de Brillouin considerado. Numa liga

realmente nao €& um '‘numero quantico' adequado, a descrigao da 1i
. > . .o :
ga via k 'leva a incerteza nos niveis. Essa incerteza entretan
to nao € meramente descritiva, mas intrinseca de ligas. Se asso
N . > -
ciarmos uma onda progressiva com vetor de onda k a um eletron,
ela sera espalhada pelos '"atomos' (carocos). Como esses centros
espalhadores sao aleatorios (p.ex. tipo A ou tipo B), a onda te-
ra um certo tempo de vida. Assim o faz as vezes da parte ima-

ginaria da energia complexa, do ATA ou CPA.

0 leitor pode notar que ha valores de Vo da ordem de

0.075 Ry

n

1 eV. Este € um valor consideravelmente elevado. A o
corréncia, como € possivel verificar por inspecio das tabelas Vi
a Xlt, se da em niveis com elevada porcentagem de carga em pelo
menos dois tipos de atomos. O valor de o, ou Vo , reflete par
cialmente essa incerteza. Saliente-se gue € um valor absolu-
tamente essencial no EMV, do mesmo modo que a energia complexa

ne ATA e no CPASZ.

A dependéncia da téoria em ¢ pode ser problematica, pois
se Vo for subestimado, gaps esplrios podem aparecer. Por outro
lado, se Vo for superestimado, gaps reais podem ser fechados.
Se f for superestimado, g provavelmente o sera, pela equacio

(3.55). Este fato deve estar presente no restante deste capitu=-

lo.

0 valor de V6 do topo da banda de valéncia [ys pode



132

ser considerado razoavel (0.0036 a 0.0167 Ry}. No fundo da ban-
da de condugao ele € apreciavel (0.0461 a 0.0601 Ry). Isso indi
c¢a que o potencial espalhador varia severamente para energias pqé
ximas ao-fundo da banda de conducao. Esse € um efeito da desor-

dem. Isto certamente levara a estados no gap, uma situagao nao

impossivel em ligas.

7.3 As Cargas em Cada Tipo de Atomo e na Regiao ||

Pelas tabelas VII a XII podemos acompanhar as cargas em

cada atomo. Se nos fixarmos nas bandas de valéncia, poderemos

fazer duas observagoes globais:

- as cargas, para cada 2, colocadas em cada atomo, a-
presentam uma coeréncia global acentuada. Assim em todos os pon
tos da zona de Brillouin, n3o & possivel observar nenhuma patolo
gia referente as cargas, tais como cargas muito elevadas num étg

mo, desaparecimento abrupto de cargas para um dado %, altas por

centagens para L = 2, Pode-se dizer que os resultados sao real
mente como o que se esperaria. O mesmo se aplica 3s cargas na
regiao 1, Q;,» elas saoc pequenas para niveis profundos e aumen

tam para niveis mais elevados, como esperado. Esta coeréncia nas
cargas da banda de valéncia, imprime confiabilidade no calcu-
1039,6b,65.

- as cargas para £ = 2 sao muito pequenas. Esta obser
vagao € boa indicagcao que, exceto se tivermos niveis d , Prova =
velmente nao e necessaria a inclusdo de £ = 2. Isto & esperado

-4

em calculos KKR , mas tinhamos que verifica-lo no caso do KKR-

EMV.

Note que das tabelas VII a XIl, em principio, poderia-

mos obter as cargas de valéncia em cada tipo de atomo, mas para
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isso precisamos de valores exatos de f ., tsto forneceria indica
coes sobre a transferéncia de carga ocorrida no calculo, a qual
32

pode ser importante””.

Vejamos as bandas de conducao. No ponto I‘l , fundo da

banda de condugao, a carga na regiao 11 e superior a dos niveis
de valencia, como esperadoq’39’h9. .
Em pontos altamente representativos da zona de Bril-
79,80

louin , tais como o ponto de Baldereschi, A, W e I, entre
tanto, situacoes diferentes ocorrem, o que necessita algumas ex-
plicagoes adicionais.

A carga na regiao |l para esses niveis & menor do que
Q,, para os niveis de valéncia. Essa sifuagéo e improvavel,mas
nao impossivel, pois uma interferéncia de ondas espalhadas acen-
tuada, poderia forgar o elétron de condugao a permanecer a mator
parte do tempo centrado nos atomos. A situacdao entretanto én@is
complicada. Para alguns niveis (particularmente ponto w}), 0
valor de QII calculado e negativo. Assim, ou ha algum probie-
ma ou a nossa interpretacao concernente a cargas nao pode ser es

tritamente feita. A explanac¢ao dessa situacdoc estd na proxima

secao.

7.4 A 22 Banda de Conducgdo

0s resultados algo anomalos da 12 banda de conducao (ei
ceto ponto F]), salientam-se com a 22 banda de conducdo (nao mos
trada). A maior parte dos valores de QII calculados sao nega-

tivos. Assim se fizermos a rigida interpretacao dos Q(a) como

cargas, estaremos em situagao problematica, pois n3o podemos ter

cargas negativas na regiao Il. Ha uma explicacgdo simples paraes

sa situagao aparentemente embaracosa.
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Se a funcao de onda nao & continua e nao tem derivada

continua, € impossivel provar que

JE
3V

V, + potencial na regiao B

% 3
v oW dor B

1t

B

regiac B

= - . % 3
assim a carga na regiaoc B, que e dada com rigor por f oo dor

regiao B
pode nao ser igual a w%%— . Mas nos estamos justamente usando
B
oF b
~§y~ Para obter as cargas.
B

~ . . - - 81
Esta situagao € muito similar a do metodo celular ', no

qual ha dois modos de normalizar, uma baseada na integral e ou-

tra em B3E/3V . No presente caso, somente dentro das esferas, e

possivel provar que

wﬁ Y] dBF & —j¥%7 V(u) potencial na esfera a

esfera R

Assim nao ha surpresa para o sinal de 0

i
- . JdE y
vo. O ponto e que, estritamente falando, Ty ’ como usado pe

av

lo programa, nao € exatamente a carga na esfera o

ser negati-

, mas apenas

proporcional a ela.

Note que o metodo de cidlculo de f dado pela Eq. (3.40)
seria inconsistente com os fatos acima. Isto explica o uso da

Eq. (3.46), ao invés da Eq. (3.40).

7.5 0 Gap da Liga

A definigao do gap de uma liga desordenada a rigor nao

e inequivoca, como a de um material puro ou de uma liga ordenada.
Ocorre que, estritamente falando, ndo had estados de ondas "cami-
nhantes' perfeitamente estacionarios. Tais estados tem um certo

tempo de vida e portanto uma certa largura. Além disso, e bem
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provavel a existéncia de auto-estados localizados, com energia

no interior do gap (devido a clusters).

No nosso caso o gap e direto e no ponto T . {gap =
= F?ondugéo - F:g]éncia . Suponhamos gue o gap calculado seja
determinado desse mesmo modo na liga. 0 leitor pode notar que a
varianca dos niveis F15 {topo da banda de valéncia) e F1 (fuﬂ

do da banda de condugao) é apreciavel. Assim certamente havera
estados introduzidos no gap. Isso entretanto praticamente nao a
fetara a densidade de estados. Note que o ponto T nao & um pon

79,80

to representativo da zona de Brillouin . Assim a esmagadora

contribuicao para a densidade de estados vira dos pontos repre -

79,80

sentativos

A comparacao dos resultados obtidos com a literatura es

ta na secao 7.8.

7.6 Densidade de Estados

A densidade de estados calculada é considerada o princi
pal elo de interligag3c com resultados experimentais [Refs, 17,
32,42 ,43,53,55,57,64-65,78]. A densidade de estados experimen-
tal, obtida por exemplo através de espectroscopia de raios X, re
vela tanto o comportamento global das bandas de energia, quanto

53,57

alguns detalhes finos . Assim o calculo da densidade de es-

tados € basico no estudo de iigas32

A equacao {3.57) nos permite o calculo da densidade de
estados., Esta equacao € consideravelmente mais simples que a si
milar ATA. Entretanto, mesmo a equacao (3.57) exige

integracao

na zona de Brillouin. Acontece que o integrando da equacaoc (3.57)

- . &> - .
e fungao suave de k . Nesse caso a média na zona de Brillouin

79

Baldereschi .

pode ser bem representada pelo valor no ponto de

Unm esquema mais aperfeicoado que o de Baldereschi € o esquema de
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. 80
trés pontos de Chadi-Cohen .

No esquema de trés pontos de Chadi-Cohen

(£ - ()2 (e - en?
2.0 (%) 2 o{A)
FR) & - - | ) e
/ 2m oK) - 21 o(A)
medio
na ZB
(£ - e(w))? (e - e(z))?
2 o(wW) o 2 o(x)
+ flw) & + 2fF(%) (7.4)

/S 2m o(W) Y 21 o{Z)

ou seja, os pontos A, W e £ representam a média na zona de
Brillouin,

No nosso caso, apenas pequenas diferencas ocorrem se u-
sarmos os esquemas de Baldereschi ou de Chadi-Cohen 3 pontos. |

——

so _se deve ao carater suave do integrando (veja as figquras 14 a

19 e as tabelas VII a Xil). Escolhemos o esquema de 3 pontos de
Chadi-Cohen para efeito de apresentacao. Este esquema fornecg u
ma estrutura de picos levemente mais rica que o ponto de Balde -
reschi. A simplicidade no calculo da densidade de estados & im-

portante atrativo do EMV. No ATA ou no CPA, os integrandos para

- . . > 32
calculo da densidade de estados variam severamente com k3 . Es

te fato acarreta a necessidade de integracdes muito mais sofisti
cadas, e portanto demorad3582 no ATA e CPA.

Nas figuras 20 a 25 apresentamos as curvas de densidade
de estados em fungao da energia. Lembremos que: em - 3.1 Ry te
mos uma banda ''tipo s As'"; em ~-2.8 Ry temos uma banda “"tipo s
P"; em -2.4 Ry wuma banda tipo 'misto s Ga + p As''; em -2.3 Ry
temos uma banda '"tipo p As'" com algum car3ter s Ga + s in ; em
- 2.15 Ry temos uma banda '"tipo p P" com algum carater p As ; a
cima de -2 Ry temos a 12 banda de condugaoc, predominantemente

s In'" {0Obs: as energias citadas s3o indicativas).
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A acentuada semelhancga das curvas de densidade de esta-
dos das figuras 20 a 25, era esperada pelas bandas das figuras 14
a 19. As curvas de densidade de estados, entretanto, incluem f
e 0 que estdo vinculados as porcentagens dos componentes ea de
sordem.

Note que a separacao das bandas 's As'" em - 3.1 Ry e
"s P" em ~-2.8 Ry & grande, e que essas bandas também estido a-
centuadamente separadas da banda superior de valéencia. A separa
¢3o ou o ajustamento das bandas ''s As' e ''s P' nao pode ser tri-
vialmente predito. Entretanto, em vista da discussao na secao
5.1, a possibilidade das mesmas se separarem e muito grande. Am
bas as bandas tem niveis fortemente localizados, e, como o para-
metro da rede do {nP e superior ao do GaAs, o recobrimento das
funcoes localizadas de atomos vizinhos &€ muito pequeno.

Na parte superior da banda de valéncia, a proximiéade
dos niveis e sua varianga significativa, levam a uma continuida-
de na densidade de estados em qualquer composicao. Ha uma estru-
tura de picos razoavelmente rica nestas bandas. Pelos menos 3pi
cos caracteristicos podem ser distinguidos em todas as composi -
goes. Essa rica estrutura de picos & uma consequéncia do efeito
de liga. Uma auto-consistencia no potencial diria se essa estru
tura e verdadeira.

Exceto talvez para y = 0.094 , baixa porcentagem de P
(vide figura 25), o gap pode ser claramente distinguido pela a-
centuadissima queda na densidade de estados. Entretanto, exceto
para a liga Gaﬂ.0831n0.917A50.155P0.8h5 , a densidade de esta-
dos no gap pode ser considerada apreciavel. Remetemos o leitor 3
figura 6. A discussao deste ponto esta nas secoes 7.7 e 7.8.

A densidade de estados na banda de conducdo realmente &

muito menor do que se esperaria. A n3o inclusado da 2% banda de
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condugao € responsavel por este fato. [Isto afeta muito pouco as
conclusces posteriores.

Um ponto importante das curvas de densidade de ‘estados
& seu comportamento com respeito as concentragoes x e y. A po.
sicao dos picos depende muito pouco das concentragoes (tanto de
x gquanto de y). A area sobre os picos, sua larquraealturas de

i
pendem de x e vy.

Ao aumentarmos a concentracgao de As (isto é, diminuir-
mos vy ), da figura 20 a 25 podemos notar o alargamento acentuado
dos picos correspondentes a niveis centrados no As . Em corres-
pondéncia os niveis centrados no P encurtam-se, como esperado.

Para baixas porcentagens de Ga (isto &, altos valores
de x), o nivel centrado no Ga & bastante destacado, mas pouco
largo. Com o aumento da porcentagem de Ga o alargamento e cla-

ramente visivel.

Também nas figuras 21 e 22 que tem aproximadamente as
mesmas porcentagens de As e P, os picos correspondentes saomui
to similares, como esperado, pois essa &€ a desordem do As e P.
A diferenca entre as figuras 21 e 22 é pequena, indicando compor
tamento suave da banda de valencia em fungao da concentracgao.

As alturas dos picos, aproximadamente, seguem as mesmas
tendéncias citadas. Entretanto, um certo cuidado & necessario
na interpretag¢ao das alturas tedricas dos picos. 0 nimero de pon
tos usados na integracaoc na zona de Brillouin & pegueno (3 pon-
tos), assim algum pico que talvez fosse menor, pode ser aumenta-
do se os pontos A, W e I tiverem energias muito similares.
Isto acontece no nosso caso. Assim a comparacgao das areas, ain-

da que sem rigor, € preferivel, mormente no caso de bandas sepa-

radas.
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7.7 Estados no Gap

Por simples inspecao das figuras 21 a 25 podemos verifi
car que o numero de estados no gap deve ser apreciéve].; Como te
mos a densidade de estados total no gap (soma das N(E}) de va-
rias bandas, principalmente do tipo da banda de valéncia e da 12
banda de condugéq), podemos integra-la nas energias do gap e ob-
ter o numero de estados no gap.

Tentemos, entretanto, um tratamento analitico, que tal-
vez permita melhores conclusoes. Vamos incluir somente a 13 ban
da de conduc¢ao, a qual apresenta f(z) = constante T 1 e para

+
ag(k) adotaremos um valor representativo.

_ (e - e(k))?
N(E) = 2 J it ‘ e o (7.5)
+ Y] Y 2w ¢
. B ZB
spin
-> kz - -
Tomaremos e(k) = 7 » onde usou-se unidades atomicas (isto é:
m .
energias em Ry; m° em unidades de m, a massa do eletron; k

em unidades de Zn

onde a e expresso em termos de a |, o)
raio de Bohr), e o zero de energia no fundo da banda de conducao.

Chamaremos de n o nimero de estados no gap. Entao

0 ; CLE - e(R)?
~ d” k 1 20
n = 2 J dE J e
“w zp Yzg Y2T O
Mas
- 2 >
0 _ {E - e(k}) ~e (k) 2 ® 9
dE e 20 - dx e X /20 - J dx e-x /20
-0 -0 €(z)

Y21 o [ K2 }
= T/ erfc| —
2 m v 2G

Assim
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2
n = i [ by k2 dk erfc[ —k ]

m* /20

Estendendo a integracao em k de 0 a «, e integrando por par-

tes chega~se a

2
oo -k"/20 m*

Nz 8 Y2 e dk

3 Qg m Vo 5 .

- L 27 (% 372 *x2/20 m*z

n = " X d

39ZBm Vo o]
0 integrando e maximo para x = —%1 m* . Adotando es

se valor para o fator pré-exponencial obtemos (apos reconsiderar

unidades e dividir pelo volume da celula primitiva QCP = 342 ao3
Z 50.6x10 2% cnd)y
] 7 1k 32 32 :
() (e
v 3 h3

onde h = constante de Planck.

Coloquemos m* = 0.15 (InP), Yo

it

0.05 Ry entao

n = g ><1U+I9 estados ;o gap
v

cm

Se tivessemos m- = 0.0k {1iga), Yo = 0.0%1 obteriamos

n = ¢ ><”)-1-17 estados ;o gap
v cm
. n .
Assim v depende severamente {(em termos praticos) do
produto m” Yo . Se integrarmos, numericamente, a densidade dees

tados das figuras 20 a 25 na regiao do gap, obteremos aproximada

mente os resultados da tabela XIV.
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TABELA X1V

Estados no gap.

Obs: na banda de valéncia (4 eletrons) temos

L XZ/QCP = 1.48 XT023 estados/cm3
L1 6 A n o= n? de estad;s no gap
cm
Ga In As P 9.5 X 1019
0.083'M0.9177%0.155 0.845 y
Ga In As P 3.2 x 102!
0.223 ' 70.7777%0.515 0.485
Ga In As P 3.3 x 1021
0.250 ' "0.750"%0.53170.469
Ga In As P 3.3 x 102
0.283'0.7177%0.62570.375 :
Ga In As p 2.7 x 1021
0.318'0.6827%0.742"0.258 '
Ga In As p 1.7 x 102}
6.395'70.5605"5%0.906"0.094 -

{omo podemos notar, os valores da tabela XIV sao consi-

+19 3

deravelmente superiores ao valor 5x10 estados/cm” , obtidq
com o uso da equacao (7.6). A razao € que a rigor nao podemos
compara-los. 0 valor de n da equacao (7.6) s6 inclui a banda
de condugao, prescindindo de qualquer contribuicao da banda de va
lencia.

Na figura 26 mostramos com maior detalhe a regiao do
gap. UYma situagao inesperada surge. A grande contribuicao para
o numero de estados no gap, realmente provem da banda de valén -
cia. Somente para a liga Ga0.395|n0.605A50.906P0.094 e que po

demos perceber com maior intensidade a contribuicao da 17 banda

de condugao.
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A explanagao para essa grande contribuicao esta nas fi-
guras 14 a 19. 0 carater excessivamente plano da banda '"tipo p"
do P (topo da banda de valéncia), leva ao aparecimento 'de uma
grande cauda da banda de valéncia no gap. Este ;aréter plano es
tava presente tambem no GaAs e no InP. Assim, o problema & de
vido ao potencial e nao ao modelo. '

0 parégréfo anterior explica parcialmente o grande name
ro de estados no gap. Entretanto, nao pode explicar, por exem-
plo, a grande cauda da banda de conducao para Gao‘395in0'605
ASO.9O6PO.094 . Nesse sentido e possivel estar ocorrendo uma Ssu-
perestimagao de 0 na banda de condugao. Como foi citado na se
¢ao 7.2 a superestimagao é provavel. Uma volta ao capitulo 5, se
¢ao 5.1, figura 6, para 1 atomo por célula unitaria, mostra que

a tendéncia a superestimagado existe. Nessa mesma figura notamos

o desaparecimento do problema com 2 adtomos por célula unitaria.

Os comentarios anteriores suavizam fortemente o proble-
ma do excessivo numero de estados no gap. Cabe salientar que,_em
uma liga, estados no gap devem existir, introduzidos pela desor-
dem. O método pode prevé-los, sé que ha superestimacao. Um pon
to importante de ser guardado, refere-se a que efeitos de poten-
cial (que igualmente existem no ATA e CPA) influem significativa

83

mente nos resultados .

7.8 Comparacao com a Literatura

Nesta seg50 tentamos, do melhor modo possivel, empreen=~
der uma comparagao com resultados existentes em literatura. Como
sera facil ao leitor perceber, o namero de tais comparacoes é pe

queno. Dividimos em algumas secdes para facilitar o acompanha -

mento.
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7.8.1 Gap
0 gap € o mais importante parametro da liga. Como ajus
tamos somente o gap dos materiais puros, e permissivel a compara

cao dos gaps obtidos com a experiéncia.

0.10
E
g

(Ry)

0.05
4 Experimental
« EMV

000 i | 1

06 0.7 ): 0.8 09 1.0

FIGURA 27. Gap de energia para a Liga Ga?wa”xA/"%gP s com ¢

mesmo parnametro de rede que ¢ InP. Valfores caleoula-
dos e expernimentadis.

Na figura 27 apresentamos os gaps calculado e experimen
tal em fungao da concentracido de In, x. Como x e y estao re-
lacionados pela relacao

P - vy
(2.140 + 0.069 y)

= ] - x (7.7)

nao ha necessidade de repetir para a composicao y. 0O gap em fun
¢ao de y apresenta a mesma tendéncia que a curva em funcgao de x,

s6 que a faixa de variagao de y é maior. 0 gap experimental pro
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vem da referéncia 74.

Pode-se notar que a tendencia de diminuicdo do gap com
o aumento da fragao de Ga, isto &, com a diminuicao de 'x , & bem
descrita. Entretanto, o valor calculado do gap desvia-se razoa-
velmente do experimental. Esse desvio € tanto maior guanto maior
a8 porcentagem de Ga . Mesmo experimentalmente a varjagéo do gap
difere levemente do comportamento linear, o mesmo 0COrre no nos-
so caso.

A causa principal da diferenca com o valor experimental
parece ser devida ao modo de obtencao do potencial da liga. Real
mente usamos as mesmas derivadas logaritmicas para todas as com-
posigoes e deixamos a matriz t «cuidar da desordem. 0 procedi=-
mento usual difere deste. Varios autoresi7’3}’32’h2_kh’80’82p{g
ferem usar o potencial do cristal virtua117, que € uma soma pon-
derada de potenciais atomicos, ou modificacoes desse esquemahz.
A concordancia experimental & melhor nesses casosgo. Mencionamos
anteriormente que infelizmente nao ha meios preferenciais de es-

colha dos potenciais. Nao & possivel garantir que, ajustando-se

©0s gaps dos materiais puros, o gap da liga seja adequado.

7.8.2 Topo da banda de valéncia

Das tabelas VIl a XII e da sec3ao 7.1 percebemos que: a)
@ banda superior de valéncia tem cariter predominantemente "tipo
p centrado no P'", com alguma mistura de pAs , no ponto de Balde
reschi; b} no ponto T a banda superior e predominantemente p P,
em todas as composic¢des; <c) a diferenca de energia entre a ban-

da F15 As e T15 P e G.15 Ry .
Assim, claramente para nos, o topo da banda de valencia

e um nivel centrado no atomo de P. Vejamos o que isso signifi-

caria em termos experimentais e tedricos.
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Primeiramente podemos observar que, se fizessemos o li-
mite para y + 0 (isto é, liga sem P), caindo na ternaria
A devido a diferenca de 0.15 R um enorme ga

Gag . 466'Mp, 534R ¢ Y s gap
apareceria. Isto levaria a seria contradigdo com a experiéncia.

48,74

Experimentalmente este gap € justamente o menor de todos,
v 0.055 Ry . Entretanto ha uma explicacido bastante simples desse
efeito anomalo, Ao construirmos o potencial da 1ig%, usando as

derivadas logaritmicas dos atomos nos compostos puros, realmente

éstamos tomando o In cercado de P. Mas naoc existem tals atomos
n i ternaria in As' ! Assim nesse caso se
de P a liga na GaO.h66 0.53% s
seguissemos o mesmo esquema adotado para a liga guaternaria, de-
veriamos parametrizar GaAs e InAs e nao InP! Este fato & im-

portante, pois a matriz t = Xpatp + Xptp tenderia 3 matriz de

As se a fragao de As tendesse a t, mas nao o0 posicionamento de

potenciais, o qual foi feito de antemdo. Assim é permissivel con

cluir que o posicionamento dos potenciais, isto e, sua escolha,

¢ de primeira importincia no estudo de ligas.

Cabe salientar ao leitor que a conclus3o anterior de mo
do algum & nova. 0 mesmo problema ocorre com materiais puros, co
mo citado a dezenas de anos atrés1_4. Em consequéncia & certeza
O seu aparecimentc em iigasi7’32’h2’h3’82. Nesse aspecto o po-
tencial do cristal virtuali7 leva alguma vantagem, pois coloca
por exemplo no sitio catidnico, uma média ponderada do As e P.
Assim automaticamente o efeito da concentracao de fosforo tendeﬂ
do a zero seria incluido. Entretanto, o cristal virtual Eéﬂ for
nece propriedades de ligas adequadamente10’16.

G problema de escolha de potencial & assim critico. To-
davia este problema sé pode ser parcia]mente7 resolvido com auto

32

consisténcia””. 0s efeitos de transferéncia de carga parecem ser

de grande importéncia em ligas, como citado por Bansi]sz’hz_ £



153

. ~ 32
importante ter em mente que a mesma situagao ocorre com o ATA

e com O CPA32! 0 CPA trata auto-consistentemente a desordem e

nao o potencial atomico!

Voltemos a examinar o topo da banda de valéncia. Um ni
vel fortemente centrado no P no ponto T, em principio fornece-
ria propriedades similares a esse atomo. Uma propriedade razoa-
velmente caracteristica do tipo de atomo, principalmé€nte se eles
tiverem nimeros atdmicos afastados, € a separacao spin-6rbita de
niveis que sem corregdes seriam degenerados. Os 3tomos de P e

55

de As estao nessa condigao. A separagao spin-orbita do GaAs

€ 0.025 Ry = 0.34 eV e a do lnP8h e da ordem de 0,088 Ry = 0.12
eV ,

Recentemente a separagao spin-orbita da liga foi medi-
dash. Chamando de AO a separacaoc spin-orbita da liga, Perea et

a]8h

obtiveram

2

A, = 0.312 - 0.086 y - 0,107 y° (300 K){(em ev) (7.8)

Assim, a separagao spin-orbita da liga varia de0.12-eV
para o InP (x = 1.0, y = 1.0) a 0.31 eV para a liga terndria
G60.466En0.53hA5' Para a separagaoc spin-orbita variar severamen

te com a composig¢ao, como pela equagao (7.8), ha necessidade de

acentuada mistura As e P no topo da banda de valéncia.
Nesse sentido, uma interagao mais forte entre as bandas

"tipo p'" do P e do As (de valéncia) & necessaria. Ainda que te

nhamos uma certa mistura de P e As , no ponto T, a misturaé

fima. Obviamente a distribuicao de carga € melhor ditada pelo
ponto de Baldereschi do que pelo ponto I'. Mas mesmo no caso do

ponto de Baldereschi, a mistura de As e P & pequena para justi

ficar a equacao (7.8). npeste modo, n3o deve ser descartada a pos

sibilidade que, a banda '"tipo p" do P esteja alta em demasia ou

a do As baixa em demasia.
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Mas ja citamos que o posicionamento de niveis depende
da escolha do potencial. Assim, de modo algum seria surpresa, a
mudanca da situacao obtida se efetuassemos uma auto-consisténcia

32,42

no potencial, A transferéncia de carga poderia ocorrer , por
exemplo, se os atomos de P tivessem muita carga sobre si {('mais

do gque o devido'), provocando a transferéncia de carga do P pa-

ra o As, os niveis do P descendo e os do As subindo.

7.8.3 Comparacao com o calculo CPA de Chen & Sher3!

31

Chen & Sher in

aplicaram o método CPA a liga Gai-x X

A P, » usando uma variante do método '"tight-binding". Quatro

Sl-y'y
orbitals tetraedricos sao dados a cada atomo. Os pardmetros re-
lacionados a cada orbital {(que pode ser Ga-As, Ga-P, In-As, In-P),
sao obtidos por parametrizacao empirica com os semicondutores pu
ros binarios.

Os autores usam entac um CPA de "ligagao dnica" para in
terpolar entre as propriedades dos compostos puros binarios. ls
to leva a uma equacao escalar para o CPA, como nos métodos ''tight-
binding“10. O0s calculos sao feitos relativamente ao potencialdo
cristal virtual. O procedimento é o seguinte: com x e y, cal-
cula-se uma hamiltoniana de cristal virtual H; com H obtém-se
en(i) , isto &, as bandas; obtem-se a densidade de estados

S(E) - _;,_ Eé a{e- en(fz)] :

com essa densidade de estados, entra-se na condicao de espalha -
mento do CPA, que a8 matriz t de espalhamento média seja nula.
No meio do processo aparece a "'self-energy" do CPA, que mede a
diferenca entre CPA e a aproximac3o do cristal virtual. Procede

-se iterativamente (um procedimento simples, se a equagaoc e esca

lar).
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A seguir resumimos as principais conclusoes do <calculo
de Chen & Sher:

a) Devido a pequena diferenca em energia de ligagao en-
tre diferentes tipos de atomos (inAs, -10.06 eV, InP, -10.28 ev,
GaP, -10.81 ev, GaAs, -11.17 eV), as diferencas entre as densidg
des de estados calculadas pelo CPA e pelo VCA s3o insignifican -
tes. Os autores haviam chegado a mesma conclusao pa}a ligas ter
nériasgh.

b) A densidade de estados CPA para todas as concentra-

¢o0es no sistema Ga In_As P sao muito similares,
T=-x "x" "1-y vy

c} 0s picos da densidade de estados deslocam-se ]evemei
e para energias superiores quando x cresce para y fixo. Para
X crescendo, cresce a porcentagem de In e a energia cresce co-
mo podemos ver pelos valores acima.

d) Para x fixo e y variando, praticamente n3o ha des-
locamento dos picos na densidade de estados. Como podemos ver, ha
pouca diferenca entre InAs e InP , pelos valores citados. Entre
tanto a largura dos picos cresce com o aumento da concentragéé de
As .

e) H3 uma dependéncia n3oc linear da energia FIS em fun

¢ao da concentracio, Segundo o0s autores esse fato seria respon-

savel pela variacdo levemente diferente da linear do gap da liga.

f) 0 alargamento da densidade de estados & pequeno no
topo da banda de valéncia, mas & apreciivel dentro da banda. I's
so implica que a mobilidade de buracos "profundos' & pobre devi-

do & desordem.

Vamos tentar comparar as conclusdes de Chen & Sher com
0s nossos resultados. A similaridade na densidade de estados pa
ra todas as composigdes € a mais forte comparagao possivel. 0 fa

to de que tanto o cristal virtual, o CPA e o EMV deem densidades



156

de estados similares, naoc deve, de modo algum, ser encarado como
uma certeza de calculo. Ha possibilidade que os 3 estejam incor
retos! SO a medida experimental pode efetivamente dar o parecer
final. Entretanto tal ponto mostra a similaridade dos metodos,
ao menos nesse caso,

As conclusces c} e d) sao dificeis de comparar, pois tra
tamos s6 da liga crescida com o mesmo parametro de. rede que o
[nP , © que vincula x e y pela equacao (7.7). Chen & Sher fi-
zeram para todas as composicoes.

A dependéncia da energia F15 no nosso caso € melhor a
justada por expressoes nao lineares, mas o desvio da linearidade
e muito pequeno. Como o encurvamento do gap & muito pequeno74,
qualquer afirmacao tem baixa confiabilidade (incluindo a de Chen
& Sher).

31

Chen & Sher corretamente chegam a conclusao f) em aue
© alargamento da densidade de estados & pequeno no topo da banda
de valéncia. Como frisamos, nossos resultados diferem severamen
te. Vimos que, no nosso caso, a banda de valéncia com largura
pequena & o responsavel pelo alargamento da densidade de estados,
e e um problema de potencial. Com um melhor ajuste das bandas do
inP e do GaAs , gue deixam a desejar fora do ponto T, provavel
mente o problema seria corrigido. Assim o potencial é o respon-
savel por esse fato. [ importante gque o leitor tenha em mente
que o ajuste preciso da maior parte dos pontos de uma banda, & u
ma tarefa Formidéve]7.

Vamos comparar, grosseiramente, a densidade de estados
CPA de Chen & Sher com a nossa. Ainda que as composicoes nao se

jam exatamente as mesmas, a comparacio e permissivel, pois todas

as densidades obtidas, por Chen & Sher s3o similares a densidade

mostrada na figura 28.
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FIGURA 78. Densidade de estados para a figa Ca In As
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Vide texto. Enengias em Ry .
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Na figura 28 apresentamos 3 curvas de densidade de esta
dos. A CPA para x = 0.75 y = 0.50 do trabalho de Chen & Sher,
a EMV da figura 22 para x = 0.75 y = 0.469 e a mesma -EMV, so
que alargada.

Vejamos o que significa o "alargamento! da curva de den
sidade de estados. Experimentalmente sempre temos uma resolucao

finita dos aparelhos de medida. Assim podemos distinguir entre 2

densidades de estados, a "verdadeira! NV(E) e a ''medida" NM(E)'
Devido & resolugdo A do aparelho
cFERA/2
1
NM(£) = — NV(E) de
A -’
E~-A/2
[+
i a
I 8(e - E+A/2) 8lE + - g| N {¢g) de
A v
—-® . (7-9)

ou seja, a densidade "verdadeira'" sofre uma convolucao com fun-

¢oes degraus 6 unitarias

-, . .
£
mas experimentalmente nao ha esse carater brusce, entac faz-se

I (e -E)2/2(8/2)?
—— 6(c - E+A/2) B(E + A/2 - ¢) » &

A v 21 (A/2)?

assim

v (e -E)%/2(872)2

N, (E) = N d
M fm \¥i E) £ (7-]0)
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A equagao (7.10), dita convolugao da densidade de esta-
dos, simplesmente suaviza a estrutura de picos de NV(E) , tal co
mo experimentalmente. Assim € mais facil comparar NM(E) obti-

da da equagao {(7.10) (usando N_(g) (e) ) com o expe-

Ncaiculado

v
. . - . 52,53
rimental. O procedimento € comum em literatura .
Usamos A = 0.5 eV, pois um espectro de raios X forpe-

ceria uma resolugao similar. F possivel também o uso de diferen
tes A para diferentes bandas., Tipicamente 4 = 0.25 eV para
a banda de conducao e o topo da banda de valéncia, e A = 0.75 eV
para niveis mais profundossz.

A figura 28 mostra claramente as diferencas obtidas, en
tre o EMY e o CPA.

Para os niveis profundos ("4s" do As e "3s'" do P) o CPA
prevé uma dnica banda, o EMV prevé duas. A situacao pode ser de

cidida experimentalmente, pois a separacio do EMV & elevada. Es
sa grande diferengca e dificil de ser explicada, so levando emcon
ta os potenciais. Cabe lembrar que as nossas bandas profu?das
estdo razoavelmente ajustadas. 0 trabalho de Chen & Shersl vale
~se de ponderacgdes em x e Y <que talvez falhem para bandas pro-
fundas. Chen & Sher também nada citam sobre o carater dessas ban
das (a rigor, Chen & Sher ndo citam se seria uma unica banda ou
mistura, mas deduzimos pela area sob a curva de densidade de es-
tados, que esta banda tem 1/3 do numero de estados das bandas de
valéncia superiores).

Para a banda superior, tanto o CPA quanto o EMV preveem
dois picos distintos. A forma da estrutura CPA, entretanto, e

31

similar em todas as composigoes” . No EMV, os picos est3o leve-

mente mais unidos que no CPA. Entretanto, o peso f e ¢ alte-
ram consideravelmente a estrutura segundo as composicoes Y usa-

das. Note que Chen & Sher nada afirmam sobre as densidades de
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Cargas componentes do topo da banda de valéncia. Isto deixa o
problema da variacao da separacao spin-Grbita em aberto mesmo com
o CPA. Somente as densidades de carga componentes de Bansi132
trariam melhor luz ao problema.

Note que Chen & Sher ndo incluiram a banda de conducao.
No topo da banda de valéncia esta a major diferenca entre EMY e
CPA. A densidade de estados do CPA apresenta comportamento to-
talmente diferente do EMV. Entretanto, Chen & Sher nao localiza
ram o ponto rIS na curva de densidade de estados, o que impede

me lhores comparacoes.

Experimentalmente, a separac3o ou nao dos niveis profun

dos poderia ser decidida por espectro de raio X de fotoemissao
xps>357 ou via ESCA, cuja resolucao é da ordem de 0.2 - 0.5 ev.
Provavelmente tal distingao seria muito mais dificil no topo da

v

banda de valéncia. Observe que a constincia da densidade de es-
tados obtida no CPABI e nao no EMV também poderia ser esclareci-
da experimentalmente. A excessjva constancia da densidade de_ei
tados no caso CPA (qualquer composicio!) & difici] de aceitar,
pPois aparentemente indicaria que oS atomos perderiam acentuada -
mente o seu carater mesmo em niveis profundeos, No EMV tal situi

¢ao € muito mais promissora.

7.8.5 Calculos de contribuicido da desordem 3 mobilidade
A mobilidade dos elétrons num semicondutor, depende das
interacoes desses portadores com os dtomos da rede cristalina,
com os atomos de impureza, com defeitos da rede; com outros por-
tadores. Sao os chamados mecanismos de espalhamento.
Ha pelo menos dois tipos distintos de mobilidade: a mo

bilidade Hall Hy € @ mobilidade de deriva My ("drift mobility")
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2
e < T > <'{2> <T >

n. = = u, 2T 2 - A (7.171)
H m” <'r>2 d <T>2 d

onde A & uma constante. Nessa equacac <T1> e dito '"tempo de
relaxagao' dos processos de espalhamento e < > significa a mé
dia em energia devida a equacao cinética de Boltzmann. O coefi-
ciente A a rigor depende dos mecanismos de difusao. Entretan-
to, a dependéncia dos diferentes mecanismos em re]aééo a tempera
59.

tura e distinta Assim, para uma temperatura fixa, os tipos

de mecanismos predominantes sao fixados e A & praticamente cons

tante com a composicao. Assim, eliminande o simbalo
etT
Uy = . (7.12)
m‘:

Se supusermos que os mecanismos de espalhamento sao in-

dependentes entre si, e lfcito escrever

R = e, 4 + e - " e
T Tfonons Timpurezas Tiiga (7..13)
ionizadas
¥ ' v '
1 1 i 1
—_— o — - o o+ e
My Mg My 1iga (7.14)
onde
®T1iga
Hliga ~ B (7.15)

E possivel, através da medida de Wy, em varias tempera

turas, separar aprokimadamente Me» Uy, e uliqa' Normalmente

requer um cuidadoso ajuste aos dados experimentais60
0

Leheny et al mostraram que, apenas incluindo-se He e

Uyy © @ajuste aos dados experimentais ndo & possivel, para a liga

Ga1-x‘nxA51-yPy . Somente incluindo-se e que os dados ex

perimentais podem ser convenientemente ajustados. Desse modo ob

H1iga
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tiveram u]iga em fungao de vy, a 300 K.
No que se segue, tentamos relacionar Tiiga ©OM va , a
variancga dos niveis de conducao.
Para uma temperatura fix359’86, e uma liga Ax81~x
‘ 6
(7.16)

T, . o
N9 (-0 (an) E () 372

Nessa equagao AU ¢ a ‘'profundidade do poco de potencial espa-
thador". 0 fator x{1-x) vem da desordem e ponderacio de AlY

86

relativo ao cristal virtual .
e -
Vimos que os nossos valores de m~ s3ao largamente su-
perestimados nos materiais puros, eliminando a possibilidade do
- & . . *
calculo de m’ na liga. Assim, para m usaremos o0s valores ex
. . 61
perimentais de Perea et al .
Numa figa desordenada, devido a falta de periodicidade
no potencial, o elétron nao tem mais associado a si um vetor de
.*} - - - . >
onda k definido. Assim, se associarmos um vetor de onda k ao
eletron, necessariamente esse estado terd um tempo de vida. Is-
so se deve ao carater aleatorio do potencial, o qual pode fazer

> > -
k > k', através de espalhamento.
Seja em t = 0, a funcao de onda wa(E,O) , a gqual tem

energia media Ea associada. 0 estado quase estacionario, com

tempo de vida t, s sera em t = t
- iEat/ﬁ - t/2tV
p (E,t) = v (£,0) e e
onde v (g,0) = J c_(€) pe () dE
onde ICa(E)l2 dE determina a probabilidade do sistema ter ener

gia entre E e E + dE .

Mas © tempo de vida t, relaciona-se com a indetermina

87

¢ao da energia AFE = & atraves de
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t £ = il (7.17)
v
Pode-se mostrar87 que a lei de decaimento de um estado
esta diretamente relacionada com sua funcio detﬁstrEMﬁgéolca(E)

2 .
|~

87

Nesse caso

e/2m

- 7.18)
|Ca(€)| T, { (
a L
€ a densidade de probabilidade para a energia no estado wa(E,O)

ter energia E. O valor € caracteriza o alargamento em energia
e € chamada largura natural do nivel de energia. Esta densidade
de estados tem a forma de uma Lorentziana.

Assim uma curva em forma de sino na densidade de esta -
dos, tem uma largura que é representada por €. Mas & € inver-
samente proporcional ao tempo de vida do estado. Portanto g ,

do nosso calculo € inversamente proporcional ao tempo de vida do

estado

R (7.19)

t
v

Mas a probabilidade de transicac w, ou a sec¢ao de cho-

que que lhe € associada, é inversamente proporcional ao tempo de

vida

(7.20)

Assim

w « /g (7.21)

Mas, se supusermos um pogo de potencial espalhador com

profundidade caracterfstica AU ,» Sabemos que vale a relacao

w o« (AU)?2 (7.22)

Como mostrado por Mott86, @ probabilidade total de espa

lhamento € proporcional a (AU)2 » mais um fator de ponderacio da
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desordem B (numa liga ABL_ . seria o x(1-x) «citado).

Assim
2 o {7.23)
w « B (AU}

Ent3ao pela equacgado (7.21) vem que

2

Yo = B (AU) (7.24)

Finalmente, utilizando as eqguacgoes (7.16) e (7.15) chegamos a

-1

" {m*5/2 /E] (7.25)
liga

Na tabela XV apresentamos y, m', Yo no ponto I, e

w22 s

TABELA XV

Vatonres de rm*S/z /E]-] “ Uliga

y m* /or (m*°/2 /5y~
0.09k 6.0kk4 0.0572 5.30 x 10"
0.258 0.048 0.0593 3.34 x 10°
0.375 0.053 0.0601 2.57 = 10"
6.469 0.056 0.059% 2.26 x 30h
0,485 0.057 0.0579 2.23 x 1[}£\t
0.845 0.068 0.0461 1.80 x 10"
> 1 + 0.08 -+ 0 + o

Na figura 29 apresentamos versus vy (fracao

U].
iga
molar de P ), obtidos da tabela XV, e o resultado de Leheny et

al60. Como nao temos valores absolutos de B1iias ? dividimos a

mobilidade de Leheny et al por um fator constante, de tal forma

que os minimos das curvas tivessem o mesmo valor. Assim, a esca

la vertical € relativa.
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xi07* \

L& ,

\ «~——NOSS0 CALCULO
6l \ (60)

' ---O--LEHENY ET AL

/ L

'F linha de reteréncia

i i I I 1 L ] ] L

0.0 0.5 .0
Y
FIGURA 29. Mobifidade devida & desordem para a £Liga GaI_xInx

AéI UPU em funcao da composdicac ¢ . A escala verti-
cal e nelativa. Vide texto.

E importante frisar que o ''ponto de retorno A" na figu-
ra certamente existira (nao foi calculado). lsso se deve a que
m* tenderad ao valor do InP puro (aproximadamente 0.08), mas /o
diminui ao nos aproximarmos de vy = 1 {InP puro), assim o fator

=5/2 -1 - . . =
(m"S/ Vo) tendera a crescer a partir de alguma composic¢ao. 0
leitor pode notar que no ponto de Baldereschi essa tendéncia ao
decréscimo de V0o & muito mais acentuada.
A concordancia mostrada na figura 29 é muito boa,emvis
ta dos argumentos simples utilizados. Aléem disso, no trabalho de
60 . - . .-
Leheny et al , a dispersao dos valores experimentais &€ grande,
- - 60 - P
a unica conclusao global segura e um minimo em torno de y~ 0.4
a 0.8, e um crescimento razoavel nos extremos.
Ainda que devamos tomar esse resultado de modo qualita-
tivo, a aplicagao do mesmo argumento poderia ser feita com ligas
simples, bem estudadas, tais como GexSi1 < » O que forneceria

maior fundamentacao.
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7.8.5 Pontos L e X
. 88 . .
Recentemente, Grinyaev et al investigaram a estrutura

de bandas de algumas composigoes da liga quaternaria Ga As

P .
T-y'y

Utilizaram o método do cristal virtual associado ao método de psey

I—xinx

dopotencial empirico. Basicamente ajustaram as bandas dos quatro
componentes 1inAs , InP, GaAs e GaP e com esses parametros de
pseudopotencial usaram o metodo do cristal virtual., ‘
Entre as composigoes estudadas, duas delas sao proximas
as nossas de tal forma a permitir uma comparacao.
Na tabela XV!, apresentamos os valores de Grinyaev et
88

al calculados, o experimental quando disponivel, e as correspon

dentes transigoes no nosso calculo.

TABELA XVI

Algumas ftransdicoes da Liga quatennaria
Energias em Ry .

Ga;_,Tn As; P .

L1 GaA Referdncia | [Ly- L7} | Ir{g- X7 | Ix] - X_?l
G35.08'"0.92"%0.18%0. 82 Eﬁ?”‘é‘é 0.228 0.160 0.354
G35 .083'"0.9177%0. 15570, 845 cileuto | 0-218 0.247 0.323
G35.08'"0.927%0.18%0.82 Rt By | 0-180 — 0.335
tag,42'"g . 58"%0 ., 93P0. 07 ;:?”gg 0.139 0.132 0.346
€20.395' "0 605”50, 90670 . 094 cileuto | 0-139 0.196 0.205
B3 421" 58750.93P0 07 e ‘g9 | 0-195 — —

A principal diferenca entre os c3dlculos de Grinyvaev e o

- . . v
nosso esta no posicionamento F15 e X°

1 justamente para o qual

nao ha valores experimentais. Nossos valores sao acentuadamente
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elevados para F1; - X? , tal qual ocorreu no ajuste dos compos-

tos puros GaAs e InP . Isto e, o ponto X? da liga parece es-
tar muito alto em decorréncia do potencial utilizado. Tambeém pode -
mos notar que para GaD.395‘”0.605A50.906P0.09h ha diminuigao das
larguras L; - L e X; - X? em relacao ao calculo de Grinyaev.
Isto concorda com a mesma tendéncia com oS compostos;puros, pois
0s pontos X? e L? estao relativamente afastados de F}; nocg;
so dos compostos puros.

Cabe salientar que Grinyaev poe dividas nos valores 0,180

89

e 0.335, experimentais, de Caspers & Wieder ~, atribuindo-os a ou
tras transigoes.

Ainda que qualitativamente, os valores da tabela XVI pa
recem claramente indicar como 05 ajustes das transigOes dos mate-
riais puros influenciam fortemente a liga. Isto implica que uma
cuidadosa escolha dos potenciais dos materiais puros € necessaria.
Em outras palavras, mais ajustes sao necessarios.

Deve~se frisar que o calculo da separagao spin-drbita do

v ; . P
nivel F15 feito por Grinyaev concorda bem com a experiéncia.
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- Vili -

RESUMO DAS CONCLUSDES

Tentamos aqui sintetizar algumas conclusdes ou inferén-
cias relativas a esse primeiro trabalho com o meétodo do espalha -
- P
mento multiplo variacional para tigas (EMV).
0 fato que mais se sobressai € a extrema rapidez com que
os calculos de uma liga podem ser feitos com o EMV. 0s calculos
unidimensionais, mesmo com 3 atomos por célula unitaria foram ex-

tremamente rapidos. O0s calculos para uma composigao da liga qua-

ternaria Ga fn As p
- X X

1- 1-yPy foram extremamente rapidos. Em reali

dade superaram levemente o tempo computacional para o calculo con
junto do GaAs e do InP. Ou seja, o EMV leva a tempos de calcu
lo de ligas similares aos de materiais puros! Em comparacao com
o ATA ele é pelo menos 5 vezes mais rapido, e portanto dezenas de
vezes mais rapido que o CPA.

O0s calculos para a liga Gai-xinxAsl-yPy , feitos com o
ajuste de apenas 2 materiais puros, GaAs e InP indicam que uma
escolha judiciosa do potencial é necessaria. Se a escolha tiver
defeitos, mesmo com os materiais puros, pelo menos parte desses
defeitos podem ser transportados a liga. A mesma situaci3o ocorre
com o ATA e com o CPA, Isto € um indicativo que, talvez ajustan-
do-se algum parametro experimental da liga, bons resultados pos-
sam ser obtidos.

Nenhum problema sério foi encontrado com o método EMV .
Assim niveis esplrios, integracdes problematicas na zona de Bril-
touin, problemas numéricos estiveram ausentes com o EMV. Esses
problemas sao situacoes comuns no ATA e no CPA. A contagem de es

tados no EMV parece ser superestimada em 20% - 30%, mas nio ha in-
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formagoes em literatura que nos permitam obter a contagem de esta
dos para o ATA e o CPA. Vimos entretanto no caso unidimensional,
que tais problemas tambem aparecem no CPA.

A possibilidade do aumento da célula unitaria e da in-
troducao de ordem de curto alcance é real no EMV. 0 aumento de
tempo computacional exigido nao seria tao elevado. Qudeoutra foy
ma, seria factivel a verificacao do comportamento de ;ontos de al
ta simetria, I, A, p.ex., sob aumento da célula unitaria ou de
introducao de ordem de curto alcance.

Ainda que de forma taxativa, nenhuma conclusao e permis
sivel de um s6 calculo, o método se mostra bastante promissor., 0
estudo de ligas onde grande nUmero de informagoes experimentais e
xista, e onde a aproximagao "muffin-tin" seja adequada, tal como

a liga Cu Zn, mostrarao a potencialidade de que o método dis-

- A

poe,
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