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RESUMO 
 

Neste trabalho é feita a revisão de alguns métodos de inter-
polação para a obtenção do “gap” de energia em ligas da 
família do antimônio (GaAsSb, AlAsSb e AlGaAsSb), utili-
zadas na fabricação de VCSEL. Sugerimos uma expressão 
de interpolação para o “gap” da liga GaAsSb que se ajusta 
melhor aos dados experimentais disponíveis na literatura, 
tanto a baixas temperaturas quanto à temperatura ambien-
te. Avaliamos dois métodos de interpolação para a liga 
quaternária, e verificamos que a aplicação dos resultados 
obtidos para o GaAsSb em um dos métodos (método II) leva 
ao melhor ajuste dos valores do “gap” de energia para a 
liga AlGaAsSb. Os termos de “bowing” necessários aos a-
justes parecem mostrar uma dependência com a temperatu-
ra.  

 
ABSTRACT 

 
In this work we present a review of some interpolation me-
thods used to determine the band gap of alloys of the anti-
mony family (GaAsSb, AlAsSb and AlGaAsSb), which are 
used to fabricate VCSEL. We suggest an interpolation ex-
pression for the band gap of the GaAsSb alloy that has the 
best fit to the experimental data, available in the literature, 
obtained at low temperature as well as at room tempera-
ture. We have compared two interpolation methods and we 
have verified that the results obtained for the GaAsSb 
through one of the methods (method II) lead to a better fit of 
the band gap values for the AlGaAsSb alloy. The bowing 
terms necessary to the fit indicate a dependence on tem-
perature. 

 
 

1. INTRODUÇÃO 
 

Materiais semicondutores da família do antimônio (AlGa-
AsSb) com parâmetro de rede casado com InP têm sido uti-
lizados em heteroestruturas de dispositivos optoeletrônicos 
na região de 1,0 m-1 a 2,0 m-1[1]. Contudo, existe ainda uma 
relativa falta de conhecimento sobre algumas propriedades 
destes materiais, tais como parâmetro de rede, índice de re-
fração, “gap” de energia, constante dielétrica, entre outros, 
necessários para a fabricação de dispositivos [1-5]. Uma al-

ternativa para obtenção dessa propriedade é o método de in-
terpolação, conhecido pela praticidade em estimar alguns 
dos parâmetros físicos de compostos e ligas. 
Para as ligas de materiais semicondutores ternários podemos 
combinar elementos de duas maneiras: a) dois elementos III 
e um elemento V, ou b) um elemento III e dois elementos V. 
Exemplos destas duas formas são as ligas AlGaAs e Ga-
AsSb, respectivamente. No caso de materiais quaternários, 
existem três maneiras de se formar uma liga do tipo ABCD: 
a) a partir de dois elementos III (A e B) e dois elementos V 
(C e D); b) a partir de três elementos III (A, B e C) e um e-
lemento V (D); c) a partir de um elemento III (A) e três e-
lementos V (B,C e D). Exemplos destas 3 formas são as li-
gas AlGaAsSb, AlGaInAs e InPAsSb, respectivamente. 
Nosso interesse, são os materiais da família do antimônio, 
empregados na fabricação de espelhos de Bragg como as li-
gas AlAsSb e AlGaAsSb preparados sobre substrato de InP. 

 

 
Fig. 1 – Representação da energia de “gap”  em semiconduto-

res do tipo III-V em função do parâmetro de rede. 
 
Na Figura 1 mostramos uma representação gráfica do “gap” 
de energia em função do parâmetro de rede para vários 
compostos binários. Verifica-se a condição privilegiada do 
InP como substrato dos materiais semicondutores de nosso 
interesse. 
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Neste trabalho é feita a revisão de métodos de interpolação 
[2-4] para a obtenção do parâmetro de rede e do “gap” em 
ligas da família do antimônio (GaAsSb, AlAsSb e AlGa-
AsSb). Sugerimos uma expressão de interpolação para o 
“gap” da liga GaAsSb que se ajusta melhor aos dados expe-
rimentais disponíveis na literatura, tanto a baixas temperatu-
ras quanto à temperatura ambiente. Avaliamos dois métodos 
de interpolação para a liga quaternária, e verificamos que a 
aplicação dos resultados obtidos para o GaAsSb em um dos 
métodos (método II), leva ao melhor ajuste dos valores do 
“gap” de energia para a liga AlGaAsSb. 
 
 
2. FUNDAMENTOS TEÓRICOS 
 
Diversos parâmetros físicos de ligas semicondutoras podem 
ser obtidos por meio da interpolação linear simples, conhe-
cida como lei de Vergard. Nesta aproximação os parâmetros 
dos materiais ternários e quaternários variam linearmente 
com a composição dos parâmetros dos compostos binários 
constituintes.  
A expressão de um parâmetro Tij de uma liga ternária do ti-
po AxB1-xC (ou ACyD1-y) obtido através da interpolação li-
near simples é dada por:  

 
jiij B).x1(B.xT −+=           (1) 

 
Sendo Tij o parâmetro relacionado ao material ternário for-
mado, Bi o parâmetro do material binário AC, Bj o parâmetro 
do material binário BC (ou AD) e x a composição relativa  
do elemento A (ou y a composição relativa do elemento C). 
A interpolação linear apresenta resultados muito bons na de-
terminação alguns parâmetros físicos como a constante de 
rede, a massa efetiva ou a constante dielétrica, entre outros 
[4,6]. 
Para alguns parâmetros como o “gap” de energia é necessá-
rio considerar correções baseadas em medidas experimen-
tais. Estas correções introduzem termos quadráticos deno-
minados termos de “bowing”, que dependem da composição 
relativa dos materiais [7-9]. Considerando estas correções, a 
expressão (1) é  substituída pela expressão: 

 
)x1.(x.CB).x1(B.x)x(T ijjiij −−−+=     (2) 

  
Sendo Cij o termo de “bowing” característico da liga terná-
ria. 
Parâmetros de um material quaternário Q(x,y), podem ser 
descritos em termos dos materiais binários e ternários que os 
compõem [2,3,12]. Este parâmetro Q(x,y) pode ser represen-
tado por uma superfície no plano, formada com os eixos x e 
y, sendo 0 ≤ x ≤ 1,   e    0 ≤ y ≤ 1 . O diagrama que descreve 
esta superfície para um composto AxB1-xCyD1-y  é mostrado 
na Figura 1, com os parâmetros dos materiais binários re-
presentados nos vértices e os parâmetros das ligas ternárias 
nos contornos da superfície do quadrado. 
Entre os vários métodos utilizados para a interpolação de 
parâmetros em ligas quaternárias, temos o método proposto 
por Moon e colaboradores [3], que descreve o composto em 

termos de seus componentes binários. Este método pode ser 
utilizado para descrever o parâmetro de rede, constante die-
létrica, índice de refração, entre outros. Considerando a no-
tação apresentada na Figura 1, o parâmetro da liga quaterná-
ria AxB1-xCyD1-y pode ser descrito pela expressão: 
 

y.x).BBBB(
y).BB(x).BB(B)y,x(Q

BCACADBD

BDBCBDADBD

−+−
+−+−+=

   (3) 

 
Sendo os termos Bij os parâmetros das materiais binários 
que constituem a liga quaternária, x a composição relativa 
do elemento A e y a composição relativa do elemento C.  
A interpolação linear para o “gap” de energia não apresenta 
boa concordância com os valores experimentais. Para a de-
terminação dos parâmetros de ligas quaternárias, outros dois 
métodos (método I e II) são sugeridos por Glisson e colabo-
radores [2]. A liga quaternária composta por dois elementos 
do tipo III e dois elementos do tipo V pode ser escrita na 
forma A1-xBxC1-yDy. No entanto, utilizaremos a descrição da 
liga com a notação AxB1-xCyD1-y , mais usual na literatura,  
obtida com a inversão  x → (1-x) e  y → (1-y). 
Assim, o parâmetro da liga quaternária é descrito pela ex-
pressão (método I): 
 

( )
)]}y(T).x1()y(T.x)[y1(y

)]x(T).y1()x(T.y)[x1(x{
)y1(yx1x

1)y,x(Q

BCDACD

ABDABC

−+−+

−+−
−+−

=    (4) 

 
Sendo TABC, TABD, TACD, e TBCD, os parâmetros característi-
cos das ligas ternárias que compõem a liga quaternária, de 
acordo com notação indicada na Figura 1 e  descrita pela 
expressão (2). 
Pelo método II, o parâmetro é obtido pela expressão: 
 

)y,x()y(T).x1()y(T.x)y,x(Q BCDACD ∆−−+=            (5) 
 

sendo:  
]C).x1(C.x).[y1.(y
]C).y1(C.y).[x1.(x)y,x(

BCDACD

ABDABC

−+−+
−+−=∆

 

 
onde  TACD e TBCD são os parâmetros das ligas ternárias; e 
CABC, CABD, CACD, CBCD os valores dos termos de “bowing” 
característicos destas ligas ternárias. No método II os parâ-
metros das ligas ternárias são descritos pela expressão (1), 
conforme a notação indicada na Figura 1. 
Cada um dos dois métodos pode definir uma superfície as-
sociada ao parâmetro da liga quaternária, com os vértices 
dados pelos compostos binários e os contornos pelas ligas 
ternárias. Uma diferença muito importante entre os dois mé-
todos é a maneira como os termos de “bowing” são conside-
rados no cálculo. No método I, estes termos são considera-
dos nas expressões dos ternários, enquanto que no método II 
os termos de “bowing” são considerados junto às variáveis x 
e y. Comparando os dois métodos, observamos que no cen-
tro da superfície são obtidos valores diferentes para o parâ-
metro Q(x,y), ou seja, para valores de x = 0,5 e y = 0,5  tem-
se:  
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Método I  

)CCCC(16
1)y,x(Q BCDACDABDABCI +++=  

 
Método II  

)CCCC(8
1)y,x(Q BCDACDABDABCII +++=  

 
Assim, as superfícies definidas a partir dos binários nos vér-
tices da figura geométrica até o centro (x = 0,5 e y = 0,5) 
são superfícies distintas. 
Em relação à dependência térmica do termo de “bowing”, 
alguns autores [10] afirmam que estes termos não mostram 
dependência com a temperatura, já outros [11,22] argumen-
tam que os termos de “bowing” podem, em princípio, de-
pender dela. Não existem, entretanto dados experimentais 
sistemáticos que permitam aprofundar na questão [11,22]. 
 
 
 
3. RESULTADOS E DISCUSSÃO 
 
Para o cálculo dos valores da constante de rede a, de Eg (x), 
e Eg de (y) em ligas ternárias, ou ainda Eg(x,y) para ligas 
quaternárias, podem ser utilizados os parâmetros dos biná-
rios encontrados na literatura. Os valores dos parâmetros 
dos compostos dos binários que compõem a liga quaternária 
AlGaAsSb, à temperatura ambiente, são apresentados na 
Tabela 1 [9].  

 
Tabela 1 – Parâmetro de rede a, “gap” de energia nos vales Γ, 
X, L e a energia da interação spin-órbita )0 dos compostos bi-
nários que compõem a liga AlGaAsSb e do InP , a 300 K [9]. 

 

  a (Å) Γ
gE (eV) X

gE (eV) L
gE (eV) ∆0 (eV) 

AlAs 5,6611 2,95 2,16 2,36 0,28 
AlSb 6,1355 2,30 1,61 2,21 0,72 
GaAs 5,6533 1,424 1,91 1,73 0,34 
GaSb 6,0959 0,725 1,05 0,76 0,74 
InP 5,8688 1,35 2,21 2,05 0,11 

 
Na Tabela 2 são apresentados os valores dos termos de 
“bowing” da ligas ternárias que compõem a liga quaternária 
[9]. 
Os parâmetros do GaAsSb podem ser obtidos com a interpo-
lação linear ou interpolação considerando termos de “bo-
wing”, a partir dos valores dos parâmetros dos compostos 
GaAs e GaSb. A dependência do parâmetro de rede da liga 
GaAySb1-y com a composição pode ser estimada com a in-
terpolação linear apresentada na expressão (1). Utilizando 
os dado apresentados na Tabela 1, obtém-se o parâmetro de 
rede da liga GaAsySb1-y  em Å , a 300 K, de acordo com a 
expressão:  
 

y.4426,00959,6)y(aGaAsSb −=      (6) 
 

Ao se considerar a condição de parâmetro de rede da liga 
GaAsySb1-y em concordância com o do substrato de InP, se 
obtém a concentração relativa y = 0,513 para o elemento As.  
A dependência do “gap” de energia da liga com a composi-
ção é obtida aplicando o método de interpolação com termos 
de “bowing”, expressão (2), utilizando os valores apresenta-
dos na Tabela 1 e Tabela 2, obtendo-se: 

 
 2

g y.20,1y.502,072,0)y(E ++=Γ  (7)

 2X
g y.09,1y.23,005,1)y(E +−=  (8)

 2L
g y.09,1y.12,076,0)y(E +−=   (9) 

 
Tabela 2 – Termos de “bowing”, C, das ligas ternárias III-V 

que compõem o AlGaAsSb [9]. 
 

 CΓ CX CL C∆

AlGaAs 0,37 0,245 0,055 0,07 
AlGaSb 0,47 0 0,55 0,3 
AlAsSb 0 0 0 0 
GaAsSb 1,2 1,09 1,09 0,61 

   
Parâmetros da liga ternária AlAsSb podem ser obtidos com 
a aplicação da interpolação linear ou interpolação com ter-
mos de “bowing”, utilizando os parâmetros dos compostos 
binárias AlAs e AlSb. Com os dados apresentados na Tabela 
1, o parâmetro de rede da liga AlAsySb1-y em unidade de Å , 
a 300 K é descrito pela expressão:  
 

y.4744,01355,6)y(aAlAsSb −=        (10) 
 

Igualando a expressão (10) ao valor do parâmetro de rede 
do InP (5,8688 Å), se obtém a concentração relativa de 
0,562 para o elemento As, na qual a liga AlAsySb1-y  apre-
senta condição de parâmetro de rede casado com o do subs-
trato de InP.  
A dependência do “gap” de energia para o AlAsSb nos vales 
Γ, X e L, com a composição é obtida aplicando o método de 
interpolação com termos de “bowing”, expressão (2), usan-
do os valores apresentados na Tabela 1 e na Tabela 2: 

    
 y.65,03,2)y(Eg +=Γ    (11)

 y.55,061,1)y(E X
g +=    (12)

 y.15,021,2)y(E L
g +=    (13) 

 
As curvas da dependência do “gap” de energia a 300K, com 
a composição são apresentadas na Figura 2a para a liga Ga-
AsSb e 2b para a liga AlAsSb. A liga GaAsSb apresenta  
“gap” direto, sendo o vale  Γ o de menor energia em todo o 
intervalo de composição. Já a liga AlAsSb apresenta “gap” 
indireto, com o vale X com a menor energia em todo o in-
tervalo de composição. É importante ressaltar que, embora o 
AlAsSb tenha sido utilizado na confecção de dispositivos, 
são poucos os trabalhos sobre suas propriedades. 
Na Figura 3a são apresentadas as curvas do “gap” de ener-
gia a 300 K, em função da composição, para a liga GaAsSb, 
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de acordo com expressões e dados experimentais disponí-
veis na literatura [4,15-17]. A curva obtida a partir da ex-
pressão proposta por Klem e colaboradores [16] é a que me-
lhor ajusta os pontos experimentais.  Na Figura 3b são apre-
sentados pontos experimentais com os valores da energia de 
“gap” até 280 K, obtidos por de medidas de absorção [17]. 
Também apresentamos os dados experimentais obtidos a 
partir de nossas medidas de fotoluminescência (PL) [23]. 
Para ajustar estes pontos experimentais, apresentamos nesta 
mesma figura as curvas que descrevem a dependência do 
“gap“ de energia com a composição de As na liga GaAsSb, 
a 0 K, 60 K, 180 K, e 300 K. A curva que descreve o “gap” 
a 0 K é obtida a partir da expressão proposta por Vurgaft-
man e colaboradores [11] e a 300 K a partir da expressão 
proposta por Klem e colaboradores [16]. Para ajustar os 
pontos experimentais em 60 K e 180 K, empregamos curvas 
com termos de “bowing” obtidos a partir de uma relação li-
near entre os termos de “bowing” e a temperatura sugeridos 
por Vurgaftman e colaboradores [11] e Klem e colaborado-
res [16]. 
 

 
 

Fig. 2 - Variações das energias de “gap” em função da compo-
sição de As, para as ligas GaAsySb1-y  e AlAsySb1-y. 

  
Sugerimos expressões para o “gap” de energia a 0 K e 300 
K, que ajustam melhor os dados experimentais. Estas ex-
pressões, apresentadas na Tabela 3, foram obtidas ajustando 
a curva aos dados experimentais, alterando ligeiramente o 
valor do termo de “bowing” sugeridos por Vurgaftman e co-
laboradores [11] e por Klem e colaboradores [16], e utili-
zando valores mais precisos do “gap” de energia para os 
compostos binários [18]. 

 
 

Fig. 3 – a) Curvas de dependência das energias de “gap” da li-
ga GaAsySb1-y  a 300 K, em função da composição de As e da-
dos experimentais obtidos por absorção. b) Curvas de depen-
dência das energias de “gap” com a composição de As na liga 
GaAsSb, em 0 K, 60 K, 180 K, 300 K, sendo as linhas - valores 
teóricos calculados, os pontos vazados - dados experimentais 

deste trabalho, e os pontos cheios - dados experimentais da lite-
ratura. 

 
Tabela 3 – Expressões sugeridas para o “gap” de energia direto 

da liga GaAsSb. 
 

Temp.  
(K) 

(GaAsySb1-y) 
Eg(eV) 

(GaAs1-ySby) 
Eg(eV) 

EgGaAs 

 (eV) 

EgGaSb  

(eV) CGaAsSb 

0 0,813 -
0,725y+1,40y2 

1,519 -
2,106y+1,40y2 1.517 0,812 1.43 

60 0,804 -
0,706y+1,414y2 

1,519 -
2,106y+1,40y2 1.512 0,804 1.414 

180 0,770 -
0,679y+1,382y2 

1,519 -
2,106y+1,40y2 1.473 0,770 1.382 

300 0,726-
0,654y+1,35y2 

1,424 -
2,058y+1,36y2 1.423 0,727 1.35 

 
Este estudo sobre GaSb é relevante devido ao maior peso re-
lativo deste componente ternário para o cálculo do  “gap” da 
liga AlGaAsSb, com a  liga quaternária com concentração 
de alumínio relativamente baixa (de 0,08 até 0,12), empre-
gada normalmente na fabricação de espelhos de Bragg. 
O parâmetro de rede da liga AlxGa1-xAsySb1-y  em função da 
composição pode ser estimado com a interpolação linear a-
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presentada na expressão (3). Aplicando os dados da Tabela 
2, o parâmetro de rede (em Å) da liga AlxGa1-xAsySb1-y, é 
descrito, a 300 K, pela expressão: 
 

y.x.0318,0y.4426,0
x.0396,00959,6)y,x(a GaAsSbAl

−−

+=   (14) 

 
Considerando o parâmetro de rede da liga quaternária igual 
ao do substrato de InP, obtemos uma relação entre a concen-
tração relativa dos elementos tipo V em função da concen-
tração de elementos tipo III, de acordo com  a expressão:
  

1x0x.0318,04426,0
x.0396,02271,0)x(y ≤≤

+
+=        (15) 

 
Os valores de x podem variar em todo o intervalo de con-
centração do elemento Al. Aplicando o valor de x = 0 e x = 
1, e rescrevendo a expressão (15) na forma de x(y), se ob-
tém: 

 

0,562y0,513y.0318,00396,0
y.4426,02271,0)y(x ≤≤

−
+−=    (16) 

   
Portanto, a condição de casamento do parâmetro de rede en-
tre a liga AlGaAsSb e o substrato de InP só é possível com 
concentração de As variando no intervalo 0,513 < y < 0,562, 
enquanto a composição de Al pode variar no intervalo 0 < x 
< 1 .  
O “gap” de energia da liga quaternária, a 300 K, pode ser 
obtida a partir da expressão (4) (método I) e da expressão 
(5) (método II), usando os parâmetros dos compostos biná-
rios apresentados na Tabela 1, e os termos de “bowing” da 
Tabela 2. 
As curvas com a dependência do “gap” de energia do com-
posto quaternário para os vales Γ, X e L, utilizando os mé-
todos I e II, de acordo com as equações (4) e (5) respecti-
vamente, são apresentados na Figura 4. Observa-se que o 
vale Γ é o de menor energia com a composição de alumínio 
variando de 0% até pouco acima de 40%. Assim, a liga Al-
GaAsSb apresenta “gap” direto nesta região e “gap” indireto 
para x acima de 40%.  
Para avaliar os dois métodos apresentamos na Figura 5 valo-
res experimentais para o “gap” de energia direto, obtidos da 
literatura e de amostras “bulk” (76N39) e dois espelhos de 
Bragg (17Q29 e 17Q44) [24]. Também apresentamos na Fi-
gura 5 as curvas da dependência do “gap” de energia com a 
composição de Al, obtidas através dos métodos de interpo-
lação I e II. O método I, desenvolvido por Glisson e colabo-
radores [2], é mencionado como o que apresenta melhor 
concordância entre os valores calculados teoricamente e os 
medidos experimentalmente. No entanto, verificamos que na 
região de baixa concentração de Al, o método I é o que me-
nos concorda com os pontos experimentais. Na curva refe-
rente ao método II, com linha tracejada, utilizamos os dados  
das ligas binárias e ternárias descritos na Tabela 1 e na Ta-
bela 2.  Para a obtenção da curva com linha sólida, foram u-
tilizados os mesmos dados da curva anterior, exceto as in-
formações referentes à liga GaAsSb, que foram obtidas da 
Tabela 3. Assim, vemos que o método II, com o termo de 

“bowing” sugerido neste trabalho para o GaAsSb, é o que 
melhor ajusta os pontos experimentais do “gap” direto na li-
ga AlGaAsSb. 

 
 

Fig. 4 – Energias de “gap” da liga AlGaAsSb em função da 
concentração de Al, com a concentração de As, y = 0,516, de 

acordo com o modelo I em a) e com o modelo II em b). 
 

 
 

Fig. 5 – Curvas para as energias de “gap” no vale Γ em função 
da composição de Al, para a liga AlGaAsSb, com o parâmetro 
de rede casado com o substrato de InP. Os pontos cheios são 

dados  experimentais obtidos nos trabalhos dos autores indica-
dos nas referências de Chiu [13], Klem [14], Blum [19], Har-

mand [20] e Chusseau [21]. 
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4. CONCLUSÕES 
 
Revisamos e avaliamos diferentes métodos de interpolação 
encontrados na literatura para o cálculo de diversos parâme-
tros das ligas GaAsSb, AlAsSb e AlGaAsSb, como o “gap” 
de energia em função da composição, o parâmetro de rede, 
entre outros. 
Apresentamos uma expressão com termos de “bowing” para 
o cálculo do “gap” da liga GaAsSb em função da composi-
ção que se ajusta melhor aos dados experimentais disponí-
veis na literatura, tanto em baixa temperatura quanto em 
temperatura ambiente. As expressões para o “gap” que pro-
pomos para o GaAsSb se ajustam melhor aos pontos expe-
rimentais quando consideramos a dependência  dos termos 
de “bowing” com a temperatura, embora esta dependência 
ainda esteja em discussão segundo Vurgaftman e colabora-
dores [11], Cuevas e colaboradores [22] por falta de dados 
experimentais. O método II, por Glison e colaboradores, é o 
que apresenta     melhores    resultados para o  “gap”  da liga  
AlGaAsSb. A aplicação do método II com a expressão por 
nós sugerida para a liga GaAsSb resulta no melhor ajuste 
dos pontos experimentais do “gap” direto na liga AlGa-
AsSb, com parâmetro de rede em compatibilidade com o 
InP e baixa concentração de Al. 
O uso adequado dos métodos de interpolação permite o cál-
culo de diversos parâmetros de ligas, necessários ao desen-
volvimento do “design” de dispositivos. No caso dos espe-
lhos de Bragg utilizados na fabricação de VCSLEs, estes 
cáculos permitem a otimização das espessuras das camadas 
de ¼ de onda.  
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