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Resumo simplificado (Press release)

Na fisica de altas energias, estuda-se os componentes fundamentais que constituem a
matéria através de colisoes de particulas de altas energias. A coleta de informacoes proveni-
entes dessas colisoes é realizada por meio de diversos tipos de detectores, responsaveis por
registrar os produtos resultantes desses eventos. Os detectores de estado solido sao aqueles
em que o meio ionizante é um soélido e nao um gas. Quando particulas interagem com um
sensor de estado sélido, como exemplificado na Figura 0.1, elas geram pares elétron-lacuna,

que movem-se no material induzindo corrente que é captada por um sistema eletronico.

Particula
Incidente

Figura 0.1 — Tlustracao das cargas geradas e o seu movimento em um detector de estado
solido.

Considerando que o Grande Colisor de Hadrons do CERN planeja aumentar o niimero
de colisoes de particulas em 2029, o estudo de detectores mais resistentes a radiacao
entrou em evidéncia. O diamante sintético ¢ um material bastante promissor devido a
essa caracteristica. Dois tipos podem ser produzidos: monocristalino e policristalino. O
policristalino possui defeitos de contornos de grao que deterioram significativamente a

coleta de carga.

Neste trabalho, desenvolvemos uma simulagdo computacional de detectores planares
de diamante policristalino com o objetivo de comparar sua resposta com o diamante
monocristalino no regime de altas energias e avaliar a possibilidade de uso no Espectrometro
Preciso de Préotons do CMS (PPS). A eficiéncia do detector de diamante policristalino
para diferentes tipos de particulas e fons foi de no maximo 40%, indicando que esse tipo
de diamante nao pode ser utilizado no PPS, e nem para medidas mais precisas, como de

energia, mas apenas para contagem de particulas.

Palavras-chaves: detectores de protons. diamante artificial. estrutura policristalina.

espectrometro preciso de protons.






Resumo

O estudo de detectores de particulas resistentes a radiacdo esta em evidéncia na fisica
de altas energias, especialmente pelo consideravel aumento na luminosidade na operacao
do Grande Colisor de Hadrons do CERN programada para iniciar em 2029. O diamante
policristalino poderia ser uma potencial alternativa, destacando-se por menor custo em
comparagdo ao diamante monocristalino, contudo a ineficiéncia na coleta de carga é
conhecida devido aos contornos de graos. Neste trabalho, desenvolvemos uma simulacao
computacional de detectores planares de diamante policristalino com o intuito de reproduzir
o seu desempenho frente ao diamante monocristalino no regime de altas energias e verificar
o grau de aprimoramento necessario para emprego no Espectrometro Preciso de Préotons
do Solenoide Compacto de Mtons. A eficiéncia do detector para particulas minimamente
ionizantes varia de 13% a 40%, sendo o diamante de crescimento colunar o que apresenta
melhor desempenho. A resposta do detector frente a prétons de 7 TeV, em condicoes
analogas as do Espectrometro Preciso de Protons, revela-se limitada, com eficiéncia de
até 30%, indicando sua inadequacao para essa situacio especifica. Em relacao aos {ons,
como particulas alfa de 5,8 MeV, apenas o diamante de crescimento colunar demonstra ser
apropriado, exibindo uma eficiéncia de 33%. A baixa eficiéncia observada leva a classificar
o diamante policristalino como um material indicado para a aplicagao de contagem de
particulas. Simplificagoes utilizadas na simulacao, como a modelagem dos graos e a
geometria em duas dimensoes podem subestimar a queda na eficiéncia, sendo um aspecto

a ser aprimorado futuramente.

Palavras-chaves: detectores de prétons. diamante sintético. estrutura policristalina.

espectrometro preciso de prétons.






Abstract

The study of radiation-resistant particle detectors is prominent in high-energy physics,
mainly due to the increase in the luminosity of CERN experiments scheduled for the
end of 2029. Polycrystalline diamond could be a potential alternative, notable for its
lower cost compared to the monocrystalline diamond. However, the inefficiency in charge
collection is known due to grain boundaries. In this work, we developed a computational
simulation of planar polycrystalline diamond detectors to compare their response with
that of monocrystalline diamond in the high-energy regime and estimate its suitability for
use in the Compact Muon Solenoid’s Proton Precision Spectrometer. Additionally, other
materials, such as Silicon Carbide, may be studied as alternatives. The detector efficiency
for minimally ionizing particles varies from 13 % to 40 %, with columnar growth diamond
showing the best performance. The detector’s response to 7 TeV protons, under conditions
analogous to the Precision Proton Spectrometer, is limited, with efficiency up to 30 %,
indicating its inadequacy for this specific situation. Regarding ions, such as 5.8 MeV alpha
particles, only columnar growth diamond proves suitable, exhibiting an efficiency of 33 %.
The observed low efficiency suggests that polycrystalline diamond is better suited for
particle counting applications. Simplifications in the simulation, such as grain modeling,

may underestimate the efficiency drop, an aspect to be improved in the future.

Key-words: proton detectors. synthetic diamond. polycrystalline structure. Proton Preci-

sion Spectrometer.
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1 Introducao

Os experimentos realizados em aceleradores de particulas, como o Grande Colisor
de Hédrons (do inglés, Large Hadron Collider - LHC), compreendem diversos subsistemas
destinados a coletar informagoes sobre o produto das colisbes entre particulas de alta
energia. Esses subsistemas abordam variados aspectos (CAHN; GOLDHABER, 2009),
como o rastreamento da trajetoria das particulas, a medicao da perda de energia para
determinagao do quadrimomento, a medida da curvatura da trajetoria para estabelecer
a massa de repouso, a medi¢cao do tempo de voo para rejeicao de ruido e determinacao
da posicao do feixe, entre outros. Sendo assim, o emprego usual do detector visa medir o
produto oriundo de um processo de interacao na colisao de dois feixes de prétons, fazendo
uso de subsistemas de deteccao de particulas, como mostra a Figura 1.1, que ilustra os

subsistemas do experimento Solenoide Compacto de Muons (do inglés, Compact Muon
Solenoid - CMS).

Apesar da pouca resisténcia a radiacao, detectores a base de silicio sao largamente
utilizados, sobretudo pela facilidade de emprego da eletronica para aquisicao de dados. Tais
detectores estao a dezenas de centimetros de distancia do ponto de colisao, resultando em
uma fluéncia reduzida e esparsa de particulas. Por outro lado, o experimento CMS possui
calorimetros mais proximos ao feixe, como o Zero Degree Calorimeter (ZDC) (SILALE et
al., 2023), localizado a 140 m de distdncia do ponto de colisao do CMS, que sofrem muito
mais influéncia da radiacao durante os periodos de tomadas de dados. Tais detectores,
posicionados nas regides ditas frontais (préximas a diregao do feixe), sdo largamente
utilizados para medidas de particulas em colisdes de fons pesados, onde o nimero de
particulas produzido é muito maior que em colisdes entre prétons devido ao contetido
nuclear. Nestes casos, o ZDC acaba sendo usado para restricao na cinematica das particulas

envolvidas no detector central do CMS e nem tanto para medidas especificas.

Tipicamente os detectores do CMS procuram medir as particulas produzidas na
interacao entre protons, contudo um conjunto de detectores, chamado de Espectrometro
Preciso de Prétons (do inglés, Proton Precision Spectrometer - PPS) (ALBROW et
al., 2014a; ALBROW et al., 2014b) visa medir os prétons intactos espalhados durante
a interacao, processos esses conhecidos como exclusivos e caracteristicos de interagoes
eletromagnéticas ou difrativas'. A assinatura experimental principal é o espalhamento
de prétons em baixos dngulos (milirradianos), demandando o uso de detectores ditos
"préoximos ao feixe'. O PPS possui sensores capazes de observar os prétons espalhados

em pequenos angulos visto que estao posicionados a milimetros do feixe de prétons e

L Processo similar & difracio da luz ocorrendo com particulas e modelada pela interacio mediada pela

particulas Pomeron. Para detalhes, veja a Ref. (BARONE; PREDAZZI, 2002).
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CMS DETECTOR STEEL RETURN YOKE
Total weight : 14,000 tonnes 12,500 tonnes SILICON TRACKERS
Niobium titanium coil carrying ~18,000A

MUON CHAMBERS
Barrel: 250 Drift Tube, 480 Resistive Plate Chambers

Overall diameter :15.0m Pixel (100x150 ym) ~1m? ~66M channels
Overalllength ~ :28.7m Microstrips (80x180 ym) ~200m?* ~9.6M channels
Magnetic field  :3.8T
SUPERCONDUCTING SOLENOID
—
/ p 4 Endcaps: 540 Cathode Strip, 576 Resistive Plate Chambers

PRESHOWER
= Silicon strips ~16m? ~137,000 channels

FORWARD CALORIMETER
~ Steel + Quartz fibres ~2,000 Channels

CRYSTAL
ELECTROMAGNETIC
CALORIMETER (ECAL)
~76,000 scintillating Pb(WO, crystals

HADRON CALORIMETER (HCA
Brass + Plastic scintillator ~7,000 channels

Figura 1.1 — lustracao dos subsistemas de detectores do experimento CMS (SAKUMA;
MCCAULEY, 2014; CMS Collaboration, 2019). Detectores de silicio fazem
o tragcamento de particulas, seguido de calorimetros eletromagnéticos e ha-
dronicos. Mais afastados encontram-se as cdmaras de muons e o calorimetro
frontal.

localizados a cerca de 200 m do ponto de interagao do CMS, como mostra a Figura 1.2. A
deteccao desses protons é feita através de detectores de silicio, para o rastreamento da
trajetéria e determinacao de trimomentum dos prétons, e sensores de tempo de voo, feitos
de diamante monocristalino, para associacao de vértice de interacao e rejeicao de ruido.
Uma foto dos detectores de diamante usados pode ser vista na direita da Figura 1.3. Devido
a proximidade com o feixe, esses sensores sofrem com uma fluéncia de 5 x 10 prétons/cm?
(para uma luminosidade integrada de 100 fb~!) e de perfil ndo-uniforme, acarretando em
perdas de eficiéncia ao longo da operacao, como indicado a esquerda da Figura 1.3, onde
mostra uma simulacao da fluéncia de prétons na area do sensor de diamante do PPS. O
tempo para determinacao da fluéncia nao é continuo visto que a operagao do CMS ocorre
em estagios até que se alcance a luminosidade integrada desejada. Comumente utiliza-se a

unidade fb~! para fluéncia por ser uma grandeza efetiva da operacio do experimento.

Os diamantes utilizados nesses sensores sao sintetizados por meio da técnica de

deposi¢do quimica em fase de vapor (do inglés, Chemical Vapor Deposition - CVD)
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Figura 1.2 — Ilustragao de um dos detectores simétricos do PPS, situados a uma distancia de
~200 metros do ponto de colisao. Esses detectores compreendem os chamados
Roman Pots, nos quais estao instalados os dispositivos de rastreamento e
medigao de tempo de voo (BOSSINI, 2020a).

adquiridos junto a empresa Element Six. Os diamantes monocristalinos sao caracterizados
por uma baixa corrente de fuga, excelente eficiéncia na coleta de carga e uma alta resisténcia
a radiagdo (BOSSINI; MINAFRA, 2020). No entanto, esse material apresenta custo elevado
e estd disponivel em quantidade limitada de fornecedores, além de demorada preparacao

na metalizacao dos eletrodos nas superficies para coleta de pulso pela eletronica associada.

Com a iminente atualizagdo do LHC para o regime de alta luminosidade (do
inglés, High-Luminosity LHC - HL-LHC), programada para iniciar em 2029 (DAINESE
et al., 2019) e prevendo um aumento na luminosidade em aproximadamente 10 vezes em
relacdo aos niveis atuais, a resisténcia a radiacao torna-se uma preocupacao fundamental
no desenvolvimento de novos sensores, sobretudo por se projetar uma coleta de dados
da ordem de 300 fb~! a cada ano de operacdo. Portanto, diversos estudos estao sendo
conduzidos com o objetivo de explorar diferentes materiais e desenhos de detectores para

encontrar alternativas que atendam a esses requisitos.

¥ (mm)

&
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gllll

* (mm)

Figura 1.3 — (Esquerda) Simulagdo da fluéncia de prétons (préton/cm?) na drea do sensor
do PPS em 100 fb™!. (Direita) Detectores de tempo de voo do PPS em um
Roman Pot, compostos de 4 planos. Informagoes da Ref. (BOSSINI, 2020b).
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Figura 1.4 — Comparagao entre um (a) detector planar e (b) 3D (KOYBASI et al., 2010).
No detector 3D, os eletrodos ficam dentro do material, diminuindo o tempo
de coleta de carga.

Dada as caracteristicas da operagao do LHC, o diamante monocristalino permanece
como a melhor alternativa para uso durante o HL-LHC. Por outro lado, o diamante
policristalino, que, embora apresente uma eficicia bem menor na coleta de carga devido
a uma maior quantidade de defeitos, destaca-se como um material mais acessivel e facil
de produzir em comparacao ao diamante monocristalino. Entretanto, com os recentes
desenvolvimentos relativos aos detectores 3D, nos quais os eletrodos sao incorporados
dentro do material, conforme ilustrado na Figura 1.4, o diamante policristalino ganhou
renovado interesse devido a significativa melhoria em sua eficiéncia e resisténcia a radiagao
resultantes da reducao do tempo de propagagao das cargas (LAGOMARSINO et al., 2015;
BaNTI et al., 2022). Assim, dentro do contexto de novas tecnologias em detectores de
particulas altamente energéticas, o diamante policristalino volta a ser uma alternativa

para investigacao.

Outro ponto de extrema relevancia para este estudo é a expertise do Laboratorio de
Altas Pressoes e Materiais Avangados (LAPMA) do IF-UFRGS na producao de diamantes
policristalinos por meio do método de CVD. Essa competéncia motivou uma colaboragao de
pesquisa com o Grupo de Analise e Simulagoes de Particulas (GASP) do IF-UFRGS, visando
uma andlise preliminar das caracteristicas estruturais de algumas amostras fornecidas
pelo LAPMA. Amostras de diamante foram sintetizados pelo método de CVD utilizando
plasma sob um substrato de silicio. Na Figura 1.5 e Figura 1.6, temos imagens da se¢ao
transversal e da regiao de crescimento, respectivamente, obtidas através de um microscépio
6ptico. E possivel observar a caracteristica policristalina e colunar do material, que é

consequéncia do substrato em que o diamante foi sintetizado.

Dada a perspectiva de utilizar o diamante policristalino na criagao de detectores



200 pm

Figura 1.5 — Foto da se¢do transversal de um diamante sintetizado pelo método de CVD
em um subtrato de silicio produzido no LAPMA utilizando um microscopio
optico.

Figura 1.6 — Foto da face de crescimento de um diamante sintetizado pelo método de CVD
em um subtrato de silicio produzido no LAPMA utilizando um microscopio
optico.

de particulas, especialmente considerando a disponibilidade de producao local desse
material, torna-se fundamental recorrer a simulagdoes computacionais como ponto de
partida para o planejamento e estudo de um detector. Essas simula¢des sao importantes
para a determinacao de parametros e identificacdo de possiveis limitagoes do material.
Nesse contexto, o objetivo deste trabalho é desenvolver uma simulagao computacional de
detectores semicondutores, com especial foco em diamantes policristalinos similares aos
fabricados pelo LAPMA, para estimar seu desempenho em comparac¢ao com o diamante

monocristalino. Para isso, buscamos avaliar de que forma a indugao de carga no detector
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e a sua eficiéncia sao afetadas pelos defeitos inerentes a sintetizacao do diamante pelo
método de CVD, bem como pelo tipo de particula incidente. Avaliaremos a eficiéncia do
detector em relagao ao tamanho lateral dos graos e também sua resposta sob irradiacao
de particulas minimamente ionizantes (MIPs), alfa de 5,8 MeV e prétons de 7 TeV, em

condigoes analogas ao PPS.



2 Fundamentacao teodrica

Neste capitulo abordaremos aspectos teodricos relevantes considerados para o desen-
volvimento do trabalho. Iniciaremos com uma breve revisao sobre a interacao de particulas
carregadas com a matéria, com énfase na perda de energia. Na secao seguinte discutiremos
a estrutura eletronica por meio do diagrama de bandas e a dinamica de elétrons-lacunas no
material. Por fim, abordaremos os detectores de diamante, seu principio de funcionamento,

a formacgao do sinal e o impacto dos defeitos no material.

2.1 Interacao de particulas carregadas com a matéria

2.1.1 Perda de energia

Ao moverem-se por um material, as particulas carregadas perdem energia por
interagoes nucleares (colisoes eldsticas com os dtomos) e interagoes eletronicas (colisoes
ineldsticas com os elétrons). Essa perda de energia é chamada de poder de freamento (do
inglés, stopping power) e a média da perda de energia eletronica para altas energias é
descrita pela equagao de Bethe-Bloch modificada (ZYLA et al., 2020)

)—52—11&]—0—6 (2.1)

|
dz 324 S R T 7 2|

dBeec drrimc? 22 Z Ny ll (chszaIBQ
2

onde 3 = (v/c)?, sendo v é a velocidade da particula e ¢ a velocidade da luz, r, é o
raio classico do elétron, Z é o nimero atéomico do alvo, z é a carga da particula, A é a
massa atomica do alvo, N4 é o nimero de Avogadro, I é a energia de excitagdo média
do material, T},,, é valor maximo de energia em uma colisao com um elétron livre, C' e ¢
sao correcoes de densidade e do efeito de camada. Na Figura 2.1, apresenta-se o grafico
do poder de freamento de prétons na agua em relacao a energia cinética inicial. O ponto
minimo da curva representa a situacao em que o proton perde a menor quantidade possivel
de energia. O estudo de particulas nessa regiao é importante para detectores de particulas,
especialmente em altas energias, uma vez que a maioria das particulas se encontra nesse
intervalo. Essas particulas sao comumente denominadas como Particulas Minimamente
Tonizantes (do inglés, Minimum lonising Particle - MIP). Como mostra a Figura 2.2,
cada material tem seu valor minimo de energia perdida, e a regiao de MIP situa-se entre
Bry ~ 341

E possivel observar que para energias menores que MeV, outros dois modelos des-
crevem a perda de energia: Lindhard-Scharff e Anderson-Ziegler (LINDHARD; SCHARFF,

1

v é o fator de Lorentz. Para prétons no diamante, a energia cinética inicial de uma MIP é de
aproximadamente 3 GeV (WEISS et al., 2019).
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Figura 2.1 — Poder de freamento eletronico e nuclear de prétons na dgua (KRAAN, 2015).
Para baixas e médias energias, modelos diferentes reproduzem a perda de
energia.

1961; ANDERSEN; ZIEGLER, 1977). A contribuigao nuclear é preponderante para baixas
energias, enquanto que a perda de energia eletronica domina para altas energias. A perda

de energia nuclear também é chamada de poder de freamento nuclear, sendo descrita pela
equagao (NIKJOO; UEHARA; EMFIETZOGLOU, 2012)

dEnuc B 27TNA dOel .
o A q W(0,T)sin6do, (2.2)

onde 6 é o angulo de espalhamento, T' é a energia cinética da particula carregada, W (6, T)

dog

¢ a energia de recuo e <3 ¢ a secao de choque de espalhamento eldstico. Dessa forma, o

poder de freamento é a soma das contribui¢oes eletronica e nuclear

dE o dEnuc dEelec

Cdr dx dx

(2.3)

2.1.2 Variacdo da perda de energia

O processo de perda de energia decorre de uma série de colisoes elasticas e inelasticas
que, por sua vez, nao sao uniformes: em alguns casos, a particula transfere mais energia,
enquanto em outros, transfere menos. Tratando-se, portanto, de um processo estocastico
e nao puramente deterministico. Por conta disso, observamos uma variacdo na perda de

energia e no alcance da particula no material (do inglés, straggling)

A Figura 2.3 apresenta diversas fungoes da variacdo da perda de energia para
pions de 500 MeV em silicio com diferentes espessuras, ilustrando uma distribuicao de

perda de energia em torno do valor mais provavel (do inglés, Most probable value - MPV).
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Figura 2.2 — Energia perdida em diferentes materiais na regiao préoxima do minimo, onde
as particulas sdo consideradas MIP (ZYLA et al., 2020).

Importante notar que a equagao de Bethe-Bloch descreve o valor médio, que s6 coincide
com o valor mais provavel no caso de uma distribuicao gaussiana. Em altas energias, a
variacao da perda de energia é descrita pelo modelo de distribuicdo de probabilidade de
Landau, que possui uma caracteristica assimétrica. Na Figura 2.4 é feito uma comparacao
entre a distribuicao de Landau e gaussiana, onde é possivel observar a discrepancia entre

o MVP da distribuicao de Landau e o valor esperado da distribuicao gaussiana.
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Figura 2.3 — Fungoes da variacdo da perda de energia de pions de 500 MeV em silicio

normalizada no MPV para diferentes espessuras (ZYLA et al., 2020). Quanto
maior a espessura, mais proximo de uma gaussiana a distribuicao fica.

magnitude

Figura 2.4 — Comparagao entre a distribui¢ao de Landau (vermelho) e a gaussiana (preto)

(BULYAK; SHUL'GA, 2022). Nota-se que a média da distribui¢do gaussiana
nao coincide com o valor mais provavel da distribuicao de Landau.
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2.2 Semicondutores

Os detectores de estado sélido geralmente empregam materiais semicondutores,
como silicio ou germéanio, para a geracao e transporte de carga gerada por particulas
incidentes. O diamante, embora seja classificado como um isolante e nao um semicondutor,
compartilha o mesmo principio de geracao e transporte de carga. A principal vantagem do
uso do diamante estd na sua baixa corrente de fuga — devido ao fato de ser um material
isolante — e uma grande resisténcia a radiagao. Nesta secao, exploraremos os conceitos

basicos dos semicondutores necessarios para embasar o trabalho.

2.2.1 Estrutura eletronica

A abordagem mais basica para a condugao de elétrons é o modelo dos elétrons
livres, comumente aplicado na explicagao do comportamento dos metais. Nesse modelo,
os elétrons sao considerados como livres no material e suas energias sao descritas pela
solugdo da equacao de Schrodinger

52
— o= V2Y(7) = epty (2.4)

2m

A solucao desse problema é muito conhecida. As autoenergias sao continuas e seguem a

seguinte equacao
(k2 + k2 +K2). (2.5)

Entretanto, os semicondutores sao estruturas cristalinas peridédicas e a interagao dos
elétrons na rede cristalina nao pode ser desprezada. O efeito da rede cristalina nos elétrons
do material é que ela age como um potencial fraco periédico. A solucao da equacao de onda
para esse caso ¢ definida a partir do Teorema de Bloch, que estabelece que as autofungoes

da equacao de onda tém a seguinte forma
o k-7
(1) = " ug, (2.6)

onde uj ¢ a série de Fourier dos vetores da rede reciproca. A consequéncia direta da
interacao dos elétrons com a rede, conforme descrito pela Equacao 2.6, é o surgimento de
niveis de energia proibidos. Dado o grande niimero de niveis e a proximidade entre eles,
consideramos essas regides como aproximadamente continuas, denominadas bandas de
energia. Esse resultado contrasta com o modelo de elétrons livres, utilizado para descrever
metais, onde os niveis de energia permitidos eram continuos. Essa diferenca é evidenciada
pela comparagao dos niveis de energia em funcdo do vetor de onda k para um elétron livre

e um elétron em uma rede monoatdémica, conforme ilustrado na Figura 2.5.

Assim, as propriedades elétricas dos solidos sao definidas em funcao do preenchi-
mento das bandas de energia. De forma geral, a condutividade do material depende do

preenchimento da tltima banda de energia. Nos metais, por exemplo, a tltima banda é
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Figura 2.5 — Gréfico da energia € em fungao do vetor de onda k para (a) modelo de elétron
livre e (b) elétron em uma rede monoatomica de constante a (KITTEL, 2004).

semipreenchida, possibilitando a alteragao do seu estado com a aplicacao de um campo
elétrico externo e gerando corrente elétrica. J& nos semicondutores e isolantes, a ultima
banda esta completamente preenchida. Portanto, a 7" = 0 K, nao ¢ possivel gerar corrente
elétrica mesmo com a aplicacdo de um campo elétrico. A grande diferenca entre eles esta
no seu intervalo (gap) de energia (£,), que representa a distancia entre a ultima banda

preenchida e a primeira banda desocupada.

Quando a temperatura é maior que 0 K, excitagoes térmicas podem promover
elétrons da ultima banda preenchida (valéncia) para a proxima banda (condugao). O espago
deixado vago pelo elétron se comporta como uma particula de carga oposta, denominada
buraco ou lacuna. Desse modo, o movimento dos elétrons e das lacunas sob um campo
elétrico externo gera corrente elétrica. Quanto menor o valor de £, maior a probabilidade
de elétrons serem promovidos para a banda de condugao por excitacao térmica. Materiais
isolantes sao aqueles em que F, é tao grande que a quantidade de elétrons promovidos
para a banda de conduc¢ao, mesmo a temperatura ambiente, é infima, como ¢ o caso do
diamante (£, = 5 eV). Em contrapartida, semicondutores possuem um £, menor, como
o silicio (£, = 1,1 eV). Embora a diferenca entre as lacunas nao seja muito grande, ela
tem um impacto significativo na ocupacao da banda de conducao, visto que ela cresce
exponencialmente com o aumento da razao E,/kgT (REZENDE, 2004). A Figura 2.6

mostra uma comparacao entre os trés tipos de materiais na representacao de bandas.

2.2.2 Dinamica de elétrons e lacunas

Podemos estudar a dinamica dos portadores de carga a partir da equacgao da

continuidade. Seja uma densidade n de elétrons e p de lacunas, as seguintes equacoes sao

validas oty 1
n\r =
2 = V-J.+G—R, 2.7
ot ev + (27)
. 1 .
WD 1y jia_n (2.8)
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Banda de conducao Banda de condugao
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Figura 2.6 — Representacdao dos tipos de materiais no diagrama de bandas (DEROS, 2022).
A diferenga entre o Semicondutor (esquerda) e o Isolante (centro) é o tamanho
da lacuna (E,). O condutor (direita) nao possui banda de valéncia pois a
ultima banda nao ¢ totalmente preenchida.

onde J, e J_}; sao os vetores densidade de corrente dos elétrons e das lacunas, G e R
sao termos de geragao e recombinagao de portadores, respectivamente. Visto que ambas
as equacoes sao analogas, a partir de agora, concentraremos nosso estudo nos elétrons,
utilizando a Equacao 2.7. Os resultados obtidos podem ser facilmente adaptados para as
lacunas. O termo .J, engloba tanto o termo de difusdo quanto o termo de deriva (ou drift).

Portanto,
on(r,t)
ot

onde e ¢ a carga elementar, p é a mobilidade elétrica, n é o niimero de elétrons, F é o vetor

=V - (unE + D,V,) + G — R, (2.9)

campo elétrico e D,, é o coeficiente de difusao. Para facilitar a analise, vamos considerar

um caso unidimensional com campo elétrico uniforme na diregao = (E = Eu).

Podemos analisar o efeito do campo elétrico no movimento de elétrons . Conside-
rando a Equacao 2.9 com D, = 0 (sem difusdo) e negligenciando geracdo e recombinagao

de portadores (G = R = 0) torna-se

on(z,t) on(z,t)
= —y,— 2.10
ot T o (2.10)
onde v, = —uk. E possivel verificar que a seguinte solucao satisfaz a Equacao 2.10
n(t) = no(z — v,t), (2.11)

ou seja, uma densidade ny de elétrons se move com velocidade uniforme, como mostra
a Figura 2.7, onde temos a evolucao de uma distribuicao gaussiana de elétrons em dois

instantes de tempo distintos.

Por outro lado, desconsiderando apenas os termos de recombinacao e geracao de

portadores (G = R = 0), teremos
on(x,t) on(x,t) D 8271(3:,15).

ot U o " o2 (2.12)
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Figura 2.7 — Evolugdo de uma distribuicao de elétrons em um espaco unidimensional
sob acao de um campo elétrico. A distribui¢cdo se move ao longo do tempo,
mantendo o mesmo formato.

Podemos notar que, caso nao houvesse um campo elétrico, recairifamos na equagao da
difusao e a dinamica aconteceria como uma distribuicao de elétrons que ficaria cada vez
mais alargada, como ilustra a figura a esquerda na Figura 2.8. Quando consideramos os
dois efeitos, em que ha deriva junto de um alargamento na distribuicao causado pela
difusdo, teremos um comportamento similar a um alargamento seguindo de uma evolucao

temporal, como vemos na figura a direita da Figura 2.8.

Adicionalmente, os termos relativos a geragao e recombinacao de portadores sao
importantes de serem estudados, uma vez que os defeitos no material representam potenciais
fontes de recombinacdo, resultando na perda de elétrons e prejudicando a eficiéncia do
sensor. Além disso, muitos dos elétrons capturados por esses defeitos podem ser liberados
por excitagao térmica, constituindo uma possivel geracao de portadores. Ambos os cenarios
serao abordados com mais detalhes na proxima se¢do. Por ora, focaremos no efeito por si
s6. Inicialmente, consideraremos um material no qual ocorre apenas recombinagao (G = 0)
e deriva de cargas (D, = 0). Seja R uma taxa de recombinagdo dada por R = n/7g, a
equacao diferencial fica

on(z,t) on(z,t) n(x,t)

ot " or 1p (2.13)

onde 7 ¢ o tempo médio para que um elétron seja recombinado. Também chamamos esse

termo de tempo de relaxacao ou tempo caracteristico. A solugao dessa equacao diferencial
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Figura 2.8 — (Esquerda) Dindmica da densidade de elétrons quando ha apenas difusdo. A
distribuicao alarga-se ao longo do tempo devido a difusao, mas mantém-se
na mesma posi¢ao. (Direita) Dindmica da densidade de elétrons com deriva e
difusdo. Ao mesmo tempo que a distribuicdo de elétrons se move sob a acao
do campo elétrico, ela também se alarga por conta da difusdo.

¢ a combinac¢ao da deriva com um termo exponencial responsavel pela perda das cargas

n(t) = no(x — v,t) exp (—;) : (2.14)

Portanto, a dinamica ocorre como na Figura 2.9, em que a distribuicao de elétrons
se move e diminui ao longo do tempo devido a recombinac¢ao. Quando adicionamos o termo
de geracgao, a soma dos dois termos indicard se havera uma queda ou um aumento na
densidade de elétrons, também de forma exponencial. No caso de detectores de diamante, a
geracao de particulas por excitagdo térmica pode ser neglicenciada devido a largura da sua
banda proibida de energia. O mais provavel é a liberacao térmica de portadores de carga
que estao capturados em defeitos do material. Assim, vamos supor que todas as particulas
que sao capturadas por defeitos podem ser reemitidas apos um tempo 7, sem considerar o
efeito de deriva por fins de praticidade. Agora temos duas equagdes diferencias: a primeira

relativa a densidade de elétrons livres (n) e outra relativa aos elétrons capturados (n.):

dn n N,

- _ 4 ke 2.15
dt TR T ( )
d

e _ 1 _ Te (2.16)

dt TR TG
Sabemos que n +n. = ng, logo, a substituindo na Equacao 2.15 e diferenciando em relacao

ao tempo, temos

2

(ilt73+(il72n:m =0, (2.17)

onde thml = i + % Trata-se de uma equagcao diferencial de segunda ordem, cuja equacao
caracteristica é

PRI W) (2.18)

Ttotal
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Logo, a solucao é dada por
n(t) = A+ Be Y/Teotar, (2.19)

As constantes A e B sdo definidas pelas condigoes iniciais. Em ¢ = 0, n(t = 0) = ng e

dc’ﬁ; = —2_ (Como resultado, temos:
TR

n(t) = ng |1+ Jete! (e7t/reoret — 1)} : (2.20)

TR
Essa equagao mostra que a densidade de portadores em um dado instante de tempo ¢

vai depender da combinacao entre os tempos caracteristicos. Caso a particula leve muito
tempo para ser liberada de uma armadilha (7 — o0), recuperamos a Equacao 2.14.
Caso a emissao de particulas capturadas seja extremante rapida (¢ — 0), a densidade
de cargas permanece constante ao longo do tempo. Isso significa que as particulas, na
pratica, ndo sao capturadas. Na dissertagao de (PIPEK, 2018) foi feita uma deducao de
um modelo com captura e liberagdo em um nivel de energia e apenas captura em outro.
Nesse caso, optou-se por explicitar em mais detalhes o caso mais simples, apenas com
captura e liberacao em um nivel, visto que a evolucao para o caso mais complexo é apenas

uma extensao das equacoes de continuidade.
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Figura 2.9 — Dindmica de elétrons com deriva e recombinagao. Ao longo do tempo, a
amplitude da distribuicao diminui pela perda de cargas.

2.3  Detectores de diamante

Os semicondutores, principalmente o silicio, sao muito utilizados como detectores

de particulas e estao presentes nos maiores e mais modernos detectores da atualidade,
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como no Proton Precision Spectrometer (PPS) (ALBROW et al., 2014a; ALBROW et al.,
2014b) e A Large Ion Collider (ALICE) (MAGER, 2016). Detectores que empregam um
material semicondutor como meio ionizante também sao conhecidos como detectores de
estado solido. Seu principio de funcionamento é bastante semelhante ao das camaras de

ionizagao, com a distin¢ao de que, nestas ultimas, o meio ionizante é um gas.

A viabilidade do uso de um determinado material como detector de particulas
depende de uma série de fatores. O fator fundamental é a geragao de carga. Para que um
numero suficiente de cargas seja gerado, a banda de energia nao deve ser muito alta, mas
também nao deve ser muito baixa. Uma banda de energia proibida muito baixa resultaria
em uma grande quantidade de pares gerados por excitagao térmica, o que introduziria
um ruido consideravel quando um campo elétrico externo é aplicado. Assim, um material
promissor para ser usado como detector deve ter um sinal significativamente maior que o
seu ruido intrinseco. Fatores como mobilidade elétrica® e velocidade de saturacao® também
sao importantes, pois determinam a duracao do pulso de sinal, que tem uma influéncia
direta na resolucao*. Nesse caso, a eficicia do detector em discretizar eventos depende
muito do ambiente de operacao e se a capacidade do detector de distinguir os eventos é

compativel com o fluxo de particulas que incide sobre ele.

Um dos fatores mais cruciais para um material é a sua durabilidade sob acao
de radiacao Atualmente, a fisica de altas energias estd caminhando para um aumento
significativo na luminosidade de seus experimentos (APOLLINARI et al., 2015), o que
impactara consideravelmente os detectores de silicio, exigindo ajustes para suportar a
fluéncia esperada de particulas (KUEHN, 2012). Simultaneamente, outros materiais mais
resistentes estdo sendo estudados, como o carbeto de silicio (TAN et al., 2022) e o diamante
(ANDERLINTI et al., 2022). Detectores de diamante jia sao amplamente utilizados em
experimentos de altas energias, como no PPS (BOSSINI, 2020a), destacando-se pelo baixo
ruido e pela grande tolerancia a radiacao. Essas caracteristicas tornam o diamante atrativo
a medida que ambientes com uma luminosidade cada vez maior se tornam necessarios.
Nas proximas subsegoes, exploraremos mais detalhes sobre o diamante e seu uso como

detector.

2.3.1 Diamante

O carbono é um elemento alotropico, o que significa que é possivel criar diferentes
estruturas com ele. Entre essas estruturas, destacam-se o grafite, o grafeno e o diamante. No
caso especifico do diamante, os 4tomos estdo ligados em uma hibridizacao sp® de orbitais
tetraédricos, formando uma rede cristalina ctubica de face centrada (SCHWANDER;

PARTES, 2011). Essa estrutura cristalina confere ao diamante propriedades de grande

Rapidez do portador de carga no material.
Velocidade méxima de um portador quando submetido a um campo elétrico externo.

4 Capacidade do detector de distinguir os eventos.
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Propriedade Si Diamante
Densidade (g/cm?) 2,33 3,51
Banda proibida de energia (eV) 1,12 5,5
Energia para criagdo de pares (eV) 3.6 13
Energia de deslocamento (eV) 13-15 43
Mobilidade de elétrons (cm?/V s) 1450 1800
Mobilidade de lacunas (cm?/V s) 450 1200
Velocidade de saturagao de elétrons (cm/s) | 0,8x107 | 2,2x107

Tabela 1 — Tabela de comparagao das propriedades do silicio e do diamante a temperatura
ambiente (NAPOLI, 2022).

interesse para a fisica de detectores, como evidenciado na Tabela 1, que compara as
propriedades do silicio e do diamante. Observa-se que é necessaria uma quantidade
significativamente maior de energia no diamante para promover um elétron da banda
de valéncia para a banda de conducdo. A primeira vista, isso pode parecer desfavoravel,
no entanto, isso implica em um material com baixo ruido, j4 que menos elétrons estao
na banda de valéncia por excitacao térmica. Isso dispensa a necessidade de resfriamento
e dopagem do material, ao contrario dos detectores de silicio, que exigem dopagem e
operacao sob tensdo reversa e baixas temperaturas. Além disso, a energia de deslocamento®
do diamante é muito maior do que a do silicio, resultando em uma resisténcia muito maior
a radiacao.

Utilizam-se diamantes sintéticos devido a influéncia da quantidade de impurezas
no diamante natural em sua performance. A sintese do carbono em diamante ocorre
principalmente pelo método de CVD. Esse método envolve o aquecimento de uma mistura,
geralmente composta de metano e moléculas de hidrogénio, que gera atomos de carbono

pela quebra da sua ligagdo com o hidrogénio, conforme a reagao em cadeia (BOSSINT;
MINAFRA, 2020)

CH,+H — CH,_, + H,. (2.21)

Os atomos de carbono resultantes da reacao descrita pela Equacao 2.21 sao depositados em
um substrato®. Esse processo é altamente controlado, pois hé restricoes quanto & composicao
dos gases utilizados na reac¢ao, como evidenciado na figura superior da Figura 2.10, na
regiao destacada em preto. Nessa area, encontram-se as concentragoes ideais de C-H-O no
gds para permitir o crescimento do diamante. Além disso, a produgao por meio do método
de CVD ocorre em baixas temperaturas e pressoes, conforme ilustrado no diagrama de fase
do carbono na direita da Figura 2.10. Diversas técnicas de aquecimento da mistura sao

empregadas, incluindo o uso de filamentos, micro-ondas e, de maneira bastante eficiente,
plasmas (SHIMAOKA S. KOIZUMI; KANEKO, 2021).

Energia necessaria para remover um atomo da rede cristalina.

6  Em diamantes policristalinos, o silicio é comumente utilizado como substrato.
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Figura 2.10 — (Superior) Diagrama de fase das concentragdes de carbono, hidrogénio e
oxigénio para crescimento de diamante (SCHWANDER; PARTES, 2011). A
regiao preta corresponde a concentragao dos trés elementos onde ¢é possivel
haver crescimento de diamante. (Inferior) Diagrama de fase do carbono
(SCOTT, 2014). Na regiao amarela hé condiges apropriadas para produgao
da fase do diamante no CVD, mostrando que é um método operante a baixa
temperatura e pressao. Desvios nessas duas grandezas durante o processo
pode sintetizar o carbono na forma de grafite, gerando mais defeitos.
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2.3.2 Tipos de diamante no método de CVD

O tipo de substrato no qual o carbono é depositado desempenha um papel impor-
tante no tipo de diamante produzido. Dois tipos de diamantes podem ser gerados pelo
método de CVD: monocristalino e policristalino. O diamante monocristalino cresce em
um substrato de diamante (seja ele natural ou sintético) e exibe uma eficiéncia e resolucao
excelentes, sendo utilizado nos detectores de tempo de voo do PPS do CMS (BOSSINI,
2023). No entanto, uma desvantagem significativa associada a esse tipo de diamante é sua
limitagao de tamanho, restrito a um didmetro méximo de alguns milimetros (SHIMAOKA
S. KOIZUMI; KANEKO, 2021).

Por outro lado, o diamante policristalino cresce sobre um substrato diferente do
diamante, geralmente silicio ou outros metais. Assim, esse tipo de diamante possui uma
estrutura colunar, com vérios graos, devido ao seu crescimento rapido (TRAJKOV, 2004),
conforme ilustrado na Figura 2.11, onde a imagem esquematica na figura representa o
crescimento colunar de um filme de diamante policristalino pelo método de CVD, enquanto
a microscopia eletronica de varredura mostra a caracteristica colunar desse tipo de diamante.
Os defeitos gerados durante seu crescimento, tanto de contorno de grao quanto dentro do
grao (JOMARD; BALLUTAUD, 2003; BRUZZI et al., 2002), diminuem sua eficiéncia e
restringem seu uso, especialmente em situagoes onde a resolu¢ao é importante. Apesar
de ser possivel melhorar a eficiéncia do diamante policristalino com uma pré-irradiagao
com radiacdo ionizante’, a qualidade superior desse tipo de diamante ainda possui uma
distancia de coleta de carga de 250 pm em 500 ym (JOMARD; BALLUTAUD, 2003).

2.3.3  Principio de funcionamento

O principio fisico por tras do funcionamento de um detector de diamante é analogo
ao de um detector de estado sélido. Particulas carregadas, ao atravessarem o material,
depositam energia, como explicado na subsecao 2.1.1. Esse processo coloca elétrons da
banda de valéncia para a banda de condugao. Uma diferenga de potencial elétrico é aplicada,
que separam os pares elétron-lacuna no material. Esse processo induz corrente, que é
detectada por meio de um circuito elétrico e amplificada, como ilustrado na Figura 2.12.
A geometria predominante dos detectores é simples, constituida pelo material ionizante
(diamante) entre dois metais (também chamados de eletrodos) responséveis pela aplica¢ao
do campo elétrico e pela coleta de carga. Essa configuracao é conhecida como Metal-
Isolante-Metal (MIM) ou planar, conforme também mostrado na Figura 2.12. Os contatos
de metais geralmente sao feitos de filmes de crémio-ouro ou titanio-ouro (AHMED, 2015).
O cromio e o titanio sao utilizados para a aderéncia do ouro na superficie do diamante.

Os filmes sao depositados pelo método de sputtering ou evaporagao quimica.

T Esse efeito ¢ conhecido como priming. (LAN et al., 2012).
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Figura 2.11 — (a) Ilustragao do crescimento dos graos ao longo do tempo no método de
CVD para producao de diamante policristalino. (b) Foto de uma amostra de
diamante policristalino utilizando um microscépio eletronico de varredura

(TRAJKOV, 2004).

2.3.4 Geracao do sinal

Os pares elétron-lacuna gerados no material movem-se seguindo as equagoes estu-
dadas na subsecao 2.2.2. A velocidade de deriva das cargas pode ser descrita através de
uma equacao semi-empirica (PERNEGGER et al., 2005)

Ty = (2.22)

onde g ¢ a mobilidade elétrica a 300 K, E é o vetor campo elétrico e vy, € a velocidade

de saturagdao. Assim que a carga é gerada no material, ela induz uma carga superficial
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Figura 2.12 — Ilustragao do principio de funcionamento de um detector de diamante
(SHIMAOKA S. KOIZUMI; KANEKO, 2021). Uma particula MIP passa
pelo detector, gerando pares elétron-lacuna no material, que se movem por
conta de uma diferenca de potencial e induzem corrente nos eletrodos. Essa
corrente é posteriormente amplificada em um circuito elétrico.

nos eletrodos do detector, gerando um campo elétrico cujo calculo pode ser feito pelo
método das imagens. A medida que a carga se move pelo material, a carga induzida
muda, gerando uma corrente induzida no eletrodo. Portanto, ¢ o movimento das cargas
no material que induz corrente no eletrodo. Pode-se cair no equivoco de imaginar que
s6 ha corrente no momento em que chega ao eletrodo, mas nao ¢ isso que acontece.
Se fosse verdade, esperariamos um atraso entre a passagem da particula e a corrente
induzida (KNOLL, 2010). No entanto, experimentalmente, esse fenémeno nao é observado.
A corrente é induzida assim que as cargas comecam a se mover pelo detector e, ao chegarem
no eletrodo, o sinal acaba. Essa corrente induzida por particulas pode ser calculada através
do Teorema de Shockley-Ramo (SHOCKLEY, 2004; RAMO, 1939)® (para mais detalhes,
veja o Apéndice A), que afirma que a corrente induzida por uma carga em movimento em

um eletrodo é descrita por

i = —qtv- Ep, (2.23)

onde ¢ é a carga, U é o vetor velocidade e Ey é o campo weighting.

A Equacgao 2.23 merece uma analise mais detalhada. O campo weighting é o campo
no qual a particula estaria sujeita se o eletrodo escolhido tivesse potencial unitario, todos

os outros fossem nulos e todas as cargas fossem removidas. O potencial weighting é obtido

8 A corrente induzida também pode ser calculada pelo método das imagens, mas o célculo do campo

elétrico é bastante complexo para geometrias mais sofisticadas de detectores.
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pela solucao da equagao de Laplace
V2p0(7) = 0. (2.24)

Pode-se interpretar, de certa forma, que o campo weighting atua como um agente que
incorpora a influéncia da geometria do eletrodo. Assim, seu acoplamento com a velocidade
da particula, governada pelo campo elétrico aplicado, resulta na corrente final induzida.
Logo, nao se trata do campo elétrico de fato, pois as particulas ndo seguem as linhas de
campo, é um artificio matematico que liga o movimento dos elétrons com a geometria do

eletrodo. A carga induzida é a integral no tempo da corrente induzida, portanto

t t N t
AQ:/ i dt:—/ g0 - E, dt:—q/ By - d7 = Ay, (2.25)
0 0 0

Assim, vemos que a carga induzida independe do caminho percorrido pela carga, mas sim
pela sua posigao inicial e final do detector, como evidenciado pela Equacao 2.25. A titulo
de exemplo, considere um par elétron-lacuna inicialmente localizado em zy no instante t,.
Apés um intervalo de tempo 1, a lacuna (h) estd em 7 e o elétron (e”) estd em x5 A
carga induzida em um eletrodo n pode ser expressa como

t

AQ = [Tic at+ (i at = —qlpo(ea) — polwo)] + alvo(er) — olzo)],  (2:26)

AQ = qlpo(r1) — @olz2)]. (2.27)

Se o elétron chega na superficie do eletrodo n e a lacuna em outro eletrodo, temos uma
carga induzida de —gq. Isso ocorre pois o potencial V(z) = 1 no eletrodo n e V(zx) =0
nos demais eletrodos. Portanto, apds todas as cargas atingirem os eletrodos, a carga total

induzida no eletrodo n é equivalente a soma das cargas que atingiram esse mesmo eletrodo
(ROLANDI; RIEGLER; BLUM, 1993).

Vamos agora analisar a corrente e carga induzida em um detector planar, que serao
usadas nas simulagoes ao longo do trabalho. Considere um elétron gerado dentro de um
detector de espessura d sob a agdo de um campo elétrico vertical para baixo, como mostra
a Figura 2.15. Analisaremos a corrente induzida no eletrodo de cima, de forma que seu
potencial weighting é unitario e no eletrodo de baixo é nulo, indicados por V;. No caso do
detector planar, a sua espessura é muito menor que a sua area, sendo possivel desprezar
os efeitos de borda. Dessa forma, a solugao da equacao de Laplace é conhecida e obtida de
forma analitica

Vo(z) = 2 (2.28)
Assim, o campo weighting é
S dVp - 1.

Ey=—"F=__F 2.2
0 dz d (2:29)

Portanto, a corrente induzida é, pela Equagao 2.23

v
T

1=

(2.30)
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A carga induzida ao longo do tempo, por sua vez

Lqu qu
Q(t) = /0 Lar=-Lu (2.31)

Em um detector planar, portanto, a corrente induzida é constante e a carga
induzida é uma funcao linear no tempo, como mostram os graficos das equacoes analiticas
na Figura 2.13 e a Figura 2.14, respectivamente. Diferentes geometrias de eletrodos
resultam em diferentes formatos de corrente induzida. Muitas delas nao sao possiveis de
serem resolvidas analiticamente devido a complexidade da solucao das equagoes de Laplace.

Nesse trabalho, focaremos no detector planar.

le—18 Corrente induzida vs Tempo le—19 Carga induzida vs Tempo
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Figura 2.13 — Corrente induzida em funcao  Figura 2.14 — Carga induzida em funcao do
do tempo de um elétron em tempo de um elétron em um
um detector planar. detector planar.

Figura 2.15 — Elétron sob a agdo de um campo elétrico em um detector planar.
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2.3.5 Efeito dos defeitos do diamante no sinal

Como destacamos na subsecao 2.2.2, a geracao e recombinagao de portadores de
carga na rede cristalina afetam a sua dindmica. Defeitos no diamante, resultantes das
condigoes de crescimento do diamante ou da irradiacao, atuam como fontes de geracao e
recombinacao dos portadores gerados pela passagem das particulas. Consequentemente,
a eficiéncia e o formato do sinal do sensor sao influenciados por esses processos. Vamos
analisar a seguir alguns tipos de defeitos e suas consequéncias no funcionamento do

detector.

2.3.5.1 Armadilhas rasas e profundas

Quando ha uma homogeneidade na distribui¢ao de defeitos no material, podemos
expressar os efeitos de captura e liberacao por excitacdo térmica de particulas em termos
de um tempo caracteristico, ou também chamado de tempo de relaxamento, 7 e 7p,
respectivamente, pelas equagoes (CANALIL; NAVA; REGGIANI, 1985)

L = L (2.32)
T Nrocvg,’
1 1
T Nooor exp (Er/kgT), (2.33)
onde Np é a densidade de centros de captura (defeitos), Er é a energia de ativagao, kg é
a constante de Boltzmann, vy, é a velocidade térmica dos portadores de carga livres, e o,
e 0. sao a secao de choque de captura e emissao, respectivamente. Se 7p for muito maior
que o tempo de transito dos portadores de carga (tempo maximo que um portador leva
dentro do detector), podemos considerar que praticamente nao ocorre emissao. Esse tipo
de defeito é chamado de armadilha profunda (do inglés, deep trap). Por outro lado, quando

o 7p é da mesma ordem ou menor, temos uma armadilha rasa (do inglés, shallow trap).

Fazendo uso das situagoes estudadas na Equagao 2.14, o caso de um sistema com
geragao e recombinacao pode ser visto como uma armadilha rasa, de forma que temos a

seguinte corrente induzida

) — _@ M 7t/Ttota _
it) =~ [1 + (e l 1)} : (2.34)
onde Ttlt - = i + % O caso de uma armadilha profunda ¢é a situacao onde 7p — o0,
portanto:
it) = —%e*t/ﬁ. (2.35)
A carga induzida é obtida facilmente
B tqu t _qQUTr Ly
Q(t)=— P (_TT> dt = e (e T — 1) . (2.36)

Por fim, podemos ter uma situacdo mais complexa, onde ha armadilhas profundas e

rasas coexistindo, como ilustrado na Figura 2.16. Um exemplo poderia ser o diamante
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Figura 2.16 — Ilustragao dos dois tipos de armadilhas no diagrama de bandas (PIPEK,
2018). Quando o tempo de liberagdo é muito maior que o tempo de deriva
(Tpp/Tr > 1), a armadilha é profunda (deep trap). No caso em que o tempo
de liberagao é comparavel ou menor que o tempo de deriva (7ps/Tr < 10),
a armadilha é rasa (shallow trap).

policristalino, em que as armadilhas rasas sao os defeitos dentro do grao e as profundas os
contornos de grao. Neste caso teremos uma equacao adicional nas equacoes de continuidade,
mas a solugdo ¢ semelhante ao caso de uma armadilha rasa, porém com uma soma de
termos exponenciais (PIPEK, 2018)

i(t) = —% A~/ 4 Be~t/m]. (2.37)

2.3.5.2 Defeitos por irradiacdo

A irradiagdo do diamante introduz novos defeitos no material, degradando-o com
o tempo. Em detectores de altas energias, costuma-se considerar o efeito da irradiacao
como sendo homogéneo” através de um termo fenomenoldgico que diminui o livre caminho
médio dos portadores de carga da forma devido ao aumento na densidade de armadilhas
de forma linear
. = 1 + k®, (2.38)
AN
onde \g é o livre caminho médio intrinseco, k é a constante de dano e ® é a fluéncia de

particulas.

A constante de dano depende do material, da particula incidente e da sua energia
inicial. No caso em que ha um campo elétrico uniforme e supondo que ha apenas apenas

armadilhas profundas, é possivel obter a eficiéncia do detector em fun¢ao do campo elétrico

9 Uma excecdo é o caso do PPS, em que os defeitos de irradiacdo sio bem localizados devido & proximidade

do feixe (CMS and TOTEM Collaborations, 2023).
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aplicado e do livre caminho médio de forma analitica, conhecida como equacao de Hecht
(LEROY; RANCOITA, 2011)

g2 () ety (M) (e 8), 2.9)

Dessa forma, a Equacao 2.39 é utilizada para obter-se experimentalmente a constante
de dano e, assim, estimar a duracao do detector com base na fluéncia de particulas
que incidira sobre ele apés um periodo de funcionamento. Diamantes monocristalino e
policristalino produzidos pelo método de CVD foram irradiados com prétons de 800 MeV
e 24 GeV e mostrou-se que eles possuem a mesma constante de dano, indicando que o
mecanismo de dano por irradiagao é o mesmo (BANT et al., 2019). Pode-se pensar, de forma
bastante simplificada, que o diamante policristalino pode ser entendido como um diamante
monocristalino com um Ay muito menor devido a perda de carga pelos defeitos intrinsecos
do diamante. E claro que essa simplificacdo despreza a inomogeneidade dos defeitos e na

coleta de carga, mas ainda assim é utilizada para fazer estimativas experimentais.

Neste capitulo, introduzimos os conceitos base que servirao para embasar a simu-
lacdo computacional. A perda de energia e o regime de particulas MIP, discutidos na
subsecao 2.1.1 e o principio de funcionamento de um detector de diamante junto com
a geracao do sinal, abordado na subsecao 2.3.4, serao utilizados na simulacao que sera

melhor discutida no capitulo seguinte.
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3 Simulacao

Com o objetivo de estudar os efeitos dos defeitos de contornos de grao e internos
do grao na geracao de sinal e na eficiéncia dos detectores de diamante, uma simulagao
computacional foi desenvolvida para o transporte de cargas no material. A simulagao é
dividida em duas partes: a primeira diz respeito a geracao de carga devido a perda de
energia de uma particula no material. Nessa etapa, utilizamos uma abordagem simplificada,
restrita a MIPs, e outra mais abrangente através da simulacao do transporte de particulas
com a matéria, que usa o método Monte Carlo, o Geant4. A segunda parte da simulacgao
trata do transporte dessas cargas no diamante, em que utiliza-se uma rede (grid) para

levar em conta os defeitos inomogéneos do diamante policristalino.

3.1 Geometria

O espago da simulacdo é mapeado através de uma rede cuja resolugao (espago
entre dois pontos da rede) é pré-definida seguindo as caracteristicas do problema, como
mostra a Figura 3.1. Desta forma, todas as grandezas de interesse para a simulacdo, como
campo elétrico, campo de potencial, velocidade, e entre outros, estao contidas em uma
matriz (m x n), com as mesmas dimensoes da rede. Considerando que os detectores mais
comuns de diamante sdo os planares, nesta simulagao focaremos em um detector com essas
caracteristicas, com um campo elétrico uniforme ao longo do material, de forma que todos

os elementos da matriz de campo elétrico possuem um campo dado pela equagao
=k (3.1)

d
onde V ¢ a diferenca de potencial e d a espessura do detector. Dessa forma, a resolucao da

rede determina o intervalo temporal da simulagao, que ¢é calculado por

At = (3.2)

(%7
onde v é a componente z da velocidade e g, é a resolucao da rede. Importante ressaltar
que o método da Equagao 3.1 s6 é valido para a situacao em que o campo elétrico é
uniforme em todos os pontos do detector, garantindo, assim, que a velocidade das cargas
seja constante. Para situagoes mais complexas, envolvendo campos mais elaborados ou
geometrias distintas nos detectores, é necessario aplicar uma discretizagao temporal. Essa
abordagem leva em conta os diferentes intervalos temporais entre o transporte de particulas

de um ponto a outro na rede.

A resolucao da rede desempenha um papel importante nos resultados da simulacao.

Quanto menor a resolucao, mais passos sao dados, e mais precisos sao os resultados. No
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Figura 3.1 — Representagiao do espago discretizado pela rede. (i,7) é um ponto arbitrario
no espago.

entanto, esse aumento na precisao implica um maior tempo computacional devido a maior
quantidade de passos e a discretizacao do espago quando sao consideradas inomogeneidades
no campo elétrico e no espago. Assim, é fundamental encontrar um equilibrio adequado

entre precisao e tempo computacional.

3.2 Geracao de carga

Conforme abordado no Capitulo 2, a interacdo de particulas carregadas com um
material, neste caso, diamante, resulta na perda de energia. Essa perda de energia promove
elétrons para a banda de conducao e cria lacunas na banda de valéncia. Os pares de
elétrons e lacunas, uma vez gerados, permanecem livres no material por um determinado
tempo, originando uma corrente quando sujeitos a um campo elétrico aplicado. Entretanto,
a distribuicdo de carga proveniente de particulas nao é trivial de estimar. Ao contrario de
casos ideais, como MIPs, a perda de energia nao é uniforme no material. Por exemplo,
estima-se que uma particula do tipo MIP no diamante produza aproximadamente 36 %
(BOSSINT; MINAFRA, 2020). No entanto, para outras particulas ou fons em regimes
distintos, s@o necessarias simulagoes Monte Carlo apropriadas para realizar calculos precisos.
Para abordar essa questao, adotamos dois modelos de geracao de carga. O primeiro, mais
simples e restrito a MIPs, é empregado principalmente para fins de validagao. O segundo,
mais realista, utiliza um simulador Monte Carlo, cujos detalhes serao explorados nas

proximas subsecoes.
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3.2.1 Particulas Minimamente lonizantes

Como observado que a perda de energia de particulas MIP é aproximadamente
constante e conhecida, podemos estimar o nimero de pares elétron-lacuna a partir da
distancia percorrida pela particula incidente no material. Assume-se, por hipdtese, que a
particula atravessa todo o detector e em linha reta, portanto, sem efeitos significativos
de espalhamento multiplo. Dessa forma, podemos calcular a distancia percorrida de uma

particula com angulo incidente 6 por trigonometria, como mostra a Figura 3.2:

i- 1 (3.3)

senf’

onde H ¢ a espessura do detector. O calculo do nimero de pares gerados é dado por:

Nepp=d (36 e;r/nh> . (3.4)

Particula
Incidente

° Yo ¥% y

Figura 3.2 — Tlustracao de uma particula MIP passando pelo detector. A linha pontilhada
é trajetoria que ela faria dentro do material quando desconsideramos o efeito
de espalhamentos multiplos.

Além disso, como a trajetéria da particula é uma linha reta, podemos descrever
seus pontos pela equagao
(z — 20)

- (3.5)

Y="Yo —

Assim, o procedimento seguinte é feito para geracao de particulas, assumindo que se sabe,

a priori, a espessura H do detector, a posicao inicial, e o angulo de incidéncia:
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1. Um numero z é sorteado aleatoriamente no intervalo (0,H) utilizando uma distribui-

¢ao uniforme.

2. Usa-se esse valor z como entrada na Equacao 3.5 para obter a posicao y correspon-

dente.

3. Repete-se esse processo N,- ), vezes.

O objetivo desse procedimento é o de manter a distribuigdo aproximadamente
uniforme de perda de energia, como esperado, mas, ao mesmo tempo, adicionar uma
flutuacao estatistica que também é inerente ao processo a fim de conferir-lhe um carater
mais realista e menos idealizado. Esse comportamento é corroborado na 7?7, onde temos
dois exemplos de distribuicao de carga de MIPs com angulos de incidéncia de 0° na parte

superior e 30° na parte inferior.

3.2.2 Geant4

No caso de particulas e ions em geral, a aproximacao utilizada na se¢ao anterior nao
¢ mais valida, pois a perda de energia das particulas no material nao é constante ao longo
do seu trajeto. Nesse cendrio, faremos uso do toolkit de simulacao Geant4 (AGOSTINELLI
et al., 2003; ALLISON et al., 2016; ALLISON et al., 2006), um software robusto dedicado a
simulacao da interagao de particulas com a matéria e um dos mais utilizados atualmente na
simulacao de detectores de Fisica de Altas Energias (MAZUREK; CORTI; MULLER, 2021;
SRIMANOBHAS et al., 2023). E relevante observar que o Geant4 nio se enquadra como
um simulador convencional, mas sim como um toolkit, ou seja, uma "caixa de ferramentas".
Diferentemente dos simuladores tradicionais, que estdo prontos para uso com o usuario
definindo parametros especificos, o Geant4 oferece classes abstratas contendo a estrutura
comum da simulac¢ao. Cabe ao usuario a implementacao, por meio de classes concretas,
como sua simulagao serd executada. Isso abrange a definicao da geometria, entrada e saida

de dados, a estrutura entre eventos, entre outros aspectos.

No escopo do nosso trabalho, a simulagao tem objetivo de obter a distribuicao de
cargas no material para que estas sejam usadas posteriormente em uma outra simulacao
dedicada ao transporte de cargas. A geometria é um paralelepipedo cujas dimensoes e
material sao pré-definidas por meio de um arquivo de entrada. Foi utilizada a lista fisica
FTFP_BERT, apropriada para simulagoes de alta energia, e a versao 11.1.0. Cabe também
destacar que, embora estejamos interessados no diamante, a simulagao é compativel com
qualquer material desde que a energia média para geragao de pares elétron-lacuna seja
conhecida. Um exemplo da geometria da simulagao esta na Figura 3.4 em que um proton
de alta energia atravessa uma camada de diamante. Em cada passo, a perda de energia
e as coordenadas espaciais sao registradas e salvas em um arquivo de saida para serem

posteriormente utilizadas na outra parte da simulagao.
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Figura 3.3 — (Superior) Histograma da distribui¢do de cargas em um detector de uma
particula do tipo MIP incidindo a 0°. A linha vermelha tracejada é a média
de pares elétrons-lacuna por intervalo. (Inferior) Histograma bidimensional
da distribuicao de cargas em um detector de uma particula do tipo MIP
incidindo a 30°.

A fim de validar a simulacgdo, a perda de energia de prétons foi comparada com as
tabelas de poder de freamento dos softwares SRIM (ZIEGLER; ZIEGLER; BIERSACK,
2010) e PSTAR (BERGER; COURSEY; ZUCKER, 1999), que pode ser visto na Figura 3.5.
O programa obtém resultados similares com os outros softwares, o que é um bom indicativo
de que a perda de energia dos protons estd sendo devidamente calculada. Além disso, é
necessario checar se a distribuicao de perda de energia é também coerente, pois o poder

de freamento nos fornece apenas a média da perda de energia. Para isso, estudamos o caso



34 Capitulo 3. Simulagdo

E

Figura 3.4 — Exemplo da simulacdo em Geant4 de um préton de alta energia no diamante.
O paralelepipedo de contornos vermelhos é o diamante, a linha azul é o préton
e os pontos amarelos sao os locais onde houve perda de energia.

de um préton MIP de 3 GeV, pois a carga gerada por uma particula desse tipo é bastante
conhecida na literatura (WEISS et al., 2019)" e pode servir como uma boa medida da
consisténcia da simulagao. A Figura 3.6 mostra um histograma da carga criada para um
diamante de 500 pm, onde a linha vermelha é um ajuste de funcao utilizando a distribuicao
de Landau. Podemos observar que a distribuicao de carga é bastante condizente com o

tipo de Landau e o MPV obtido foi de 2,7 fC, bastante préximo do esperado.

Conforme mencionado anteriormente, o uso do Geant4 nao se limita exclusivamente
a protons, abrangendo também qualquer particula ou ion, desde que devidamente validados.
Um exemplo relevante é a particula alfa, onde o uso de detectores de diamante surge como
uma alternativa aos de silicio devido a sua maior resisténcia a radiacdo, tornando-os mais
adequados para ambientes com elevada exposigao radiagao (KUMAR; TOPKAR, 2016).
Outro exemplo, no contexto especifico do diamante, é o estudo da eficiéncia nos lados
de crescimento e substrato, pois particulas alfa com energias na ordem de alguns MeV
apresentam uma penetracdo limitada no material?, com a maior ionizacao no fim da sua
trajetéria. Isso faz com que apenas um tipo de carga (elétron ou lacunas, dependendo
da polarizagao) contribua significativamente para o sinal, pois a outra é rapidamente
coletada (BEHNKE et al., 1998). Dessa forma, foram utilizadas particulas alfa de 5,8 MeV
na simulagao e a perda de energia em funcao da profundidade no detector foi analisada.
Conforme mostrado na Figura 3.7, os resultados indicam um alcance de aproximadamente

15 pm, com a maior perda de energia ocorrendo no final da trajetoria, o que é consistente

1
2

Espera-se que uma particula MIP gere cerca aproximadamente 2,9 fC de carga em 500 ym de diamante.
Aproximadamente 16 um para particulas alfa de energias de 5,8 MeV.
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Figura 3.5 — Validagdo do poder de freamento de protons no diamante da simulagao com
tabelas do SRIM e do PSTAR.
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Figura 3.6 — Histograma da carga criada por 10 eventos de prétons de 3 GeV em 500 pm.
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Histograma de energia depositada
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Figura 3.7 — Poder de freamento de uma particula alfa de 5,8 MeV em funcao da posicao
z no diamante.

com a literatura.

3.3 Transporte de carga e geracao do sinal no detector

Considerando que as particulas sao geradas por um dos métodos descritos na
secao 3.2, o passo seguinte é calcular o sinal gerado pelas mesmas no detector. Para
isso, as cargas devem ser propagadas na rede, levando-se em consideragao tanto o campo
elétrico aplicado quanto a geometria do detector. Além disso, no caso de um diamante
policristalino, é preciso considerar os defeitos do material, representados, neste caso, pelos
contornos de graos. Diante dessas consideragoes, desenvolvemos uma simulagdo em Python
para propagar as particulas ao longo do material e calcular o sinal gerado por essas cargas

nos detectores de diamante.

A velocidade das cargas em uma célula (i, j) é calculada pela Equacao 2.22, porém

adaptadas para a forma matricial

Ty = (3.6)
1+ Bol Ei ;|

Vsat
onde E” é o vetor campo elétrico na célula (i, j). A geragao de sinal é calculada a partir
do movimento das cargas seguindo o teorema de Schokley-Ramo, descrito na Equacao 2.23.
A corrente induzida na passagem de uma carga de um ponto a outro da rede é dada por

(MILAZZO; MAINWOOD, 2003)

-

ii—>(z’+1) = —q@-,j : Ei,j- (3-7)
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Figura 3.8 — Comparacao da carga induzida na simulagdo com o modelo teérico para um
detector planar.

A carga induzida é a integral no dominio do tempo da corrente induzida. Em um espaco

discretizado, temos

A carga total induzida é a soma de todas as cargas induzidas
ACgtotal - Z Qi—)(i—&-l)' (39)

A partir da carga total induzida, podemos definir a eficiéncia de coleta de carga do
detector como sendo a razao entre a carga total induzida e a carga das particulas geradas

inicialmente (@)

n= AQtotal. (310)

Qo

Para validar o modelo, apresentamos na Figura 3.8 o resultado de uma simulacao

de 18.000 pares (escolhemos esse valor pois sabe-se que uma MIP gera esse nimero de
pares em 500 pm de diamante) elétron-lacuna posicionados no centro do detector. A carga
induzida ao longo do tempo mostra uma boa concordancia com o valor teérico, conforme
descrito pela Equacao 2.31. Esse resultado sugere que o teorema de Schockley-Ramo e o

modelo de transporte de cargas foram implementados corretamente.

3.4 Defeitos no material

Adotaremos um modelo de trapping-detrapping (armadilhamento-desarmadilhamento)
de dois niveis previamente empregado por (MILAZZO; MAINWOOD, 2004) na simulagao
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de diamantes policristalinos. Esse modelo obteve sucesso ao reproduzir os resultados expe-
rimentais obtidos por (HAN; WAGNER, 1996). Nele, consideramos dois tipos de defeitos:
aqueles localizados dentro do grao e os situados nos contornos de graos. A inclusao desses
defeitos é realizada por meio de uma matriz de tempo de relaxamento, 7, permitindo o
mapeamento espacial dos defeitos em cada ponto do espago. Para os graos, dois modelos
sao considerados e discretizados na rede, provocando alteragdes na configuracao da matriz
de tempo de relaxamento. E importante destacar que, dado o pressuposto de discretizacao
do modelo na rede, a simulacao pode ser expandida nao apenas para esses tipos de graos
especificos, mas também para quaisquer outros defeitos ou inomogeneidades espaciais de

interesse.

3.4.1 Defeitos dentro do grao

Os defeitos dentro do grao sao assumidos como homogéneos no espaco, de forma
bastante semelhante a modelagem de danos causados pela radiagao nos detectores quando
irradiados por particulas de alta energia. Esse tipo de defeito é definido como uma armadilha
rasa (do inglés, shallow trap), pois é permitido que haja liberagao de cargas presas por
excitagao térmica, que é o processo de detrapping. A probabilidade de que uma particula

seja capturada no transporte de uma célula i para (i + 1) é:

. 7T
_ )
Pissivr) = At (3.11)
Para o detrapping, temos uma expressao analoga:
D

D —_ 27]

Pl = At (3.12)
A d
Na simulacao, ha duas matrizes de particulas, uma para a particulas livres (P)

<
e outra para as particulas capturadas pelo processo de trapping (T'). Assim que uma
<~ <~
particula é capturada, ela é registrada na matriz de T, e pode retornar para a matriz P
caso seja liberada e assim ¢é propagada no espaco novamente. O algoritmo da simulagao

desse processo ¢ o seguinte:

1. Em cada cela, hd NN; ; particulas. A cada passo, N; ; sorteios para cada cela sao feitos

utilizando um valor aleatério r entre [0,1].

2. Casor < 7712(2- +1)) subtraimos uma particula do elemento de matriz P, ; e adicionamos

no elemento de matriz 7 ;.

3. Apos propagar as particulas livres no passo, IV; ; sorteios sdo feitos para cada elemento

. <
da matriz 7.

4. Casor < PZZ(Z» +1), subtraimos uma particula do elemento de matriz 7; ; e adicionamos

no elemento de matriz P ;.
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Figura 3.9 — Carga induzida com efeito de trapping comparada com o modelo teérico.
Utilizou-se 7'17; = 0,1 ns para elétrons e ng = 10 ns para lacunas.

5. O algoritmo é repetido até que a soma das particulas coletadas e capturadas sem

retorno sejam igual ao nimero total de particula geradas.

Para fins de comparacgio, exploramos o efeito de trapping sem detrapping (15, — o0),

considerando que a solucao da equagao de transporte é analitica e, portanto, mais fajcilmente
validada. Nessa abordagem, posicionamos 18.000 pares elétron-lacuna no centro do detector
e os propagamos utilizando um tempo médio de trapping de 7'3; = 0,1 ns para elétrons
e TZJ; = 10 ns para lacunas, dentro da faixa de pardmetros utilizada por (MILAZZO;
MAINWOOD, 2004). Os resultados apresentados na Figura 3.9 indicam que o modelo esta

adequadamente implementado.

Uma preocupacao importante relacionada a esse modelo é a resolugcao da rede, que
pode impactar nos resultados. Quanto maior a resolucao, menos sorteios sao feitos e menos
preciso é o processo de trapping. Entretanto, uma resolugao muito pequena aumenta o
tempo de simulagao, principalmente devido ao maior nimero de passos e sorteios, assim
como a demora na discretizacao de particulas e inomogeneidades na rede. Dessa forma,
escolhemos uma resolucao de 0,84 pum, que é a mesma usada na simulacao feita por
(MILAZZO; MAINWOOD, 2004), e mostra uma concordancia razodvel levando-se também
em conta o tempo computacional. Essa escolha é corroborada ao compararmos a eficiéncia
do detector, calculada a partir da simulagao com o modelo de Hecht para particulas do
tipo MIP, que é dado pela Equacao 2.39. Como mostrado pela Figura 3.10, a simulacao

concorda muito bem com os diferentes valores de livre caminho médio (A e Aj,) das cargas.
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Figura 3.10 — Eficiéncia do detector em relagdo a razao entre a soma do livre caminho
médio dos portadores de carga e a espessura do detector para particulas do
tipo MIP. Consideramos que A, = 1,3\, (BANI et al., 2019).

3.4.2 Defeitos de contorno de grao

Os diamantes policristalinos crescem, preferencialmente, de forma colunar, com
graos cujo tamanho inicial é de, aproximadamente, 1 um e seu tamanho cresce linearmente
com a espessura do material (ZHAO et al., 1993). Dependendo das condigdes de temperatura
e pressao, o diamante pode ndo ter uma dire¢ao preferencial de crescimento (NETO et al.,
2022). Portanto, dois modelos de graos serao estudados nesse trabalho. No primeiro, em
que nao ha uma orientagao preferencial de crescimento (Partialy Oriented Polycristalline -
PCD), os graos sao quadrados, como mostra a Figura 3.11. No segundo, em que os graos
crescem de forma colunar (Highly Oriented - HOD), temos uma estrutura em formato
de cone, que comega com 1 um e cresce linearmente até uma regiao de saturacao, onde
o crescimento cessa e o grao cresce com tamanho lateral constante, como ilustrado na
esquerda da Figura 3.12, em que dgs, € 0 tamanho lateral do grao, muitas vezes chamado
de tamanho do grao. A altura maxima em que o grao cresce até saturar nao é bem definido
e é um parametro livre na simulagao. Como indicado na direita da Figura 3.12, é possivel
ter duas formas de crescimento que levam ao mesmo tamanho lateral de grao. No caso
do grao vermelho, ele cresce linearmente até uma altura h; e cessa. Ja no grao azul, o
crescimento linear cessa em uma altura hy > h;. Chamaremos esse parametro de altura de
saturacao. Assim, quanto maior o tamanho lateral do grao, menor a inclinacao da reta

de crescimento para uma mesma altura de crescimento. A fim de dirimir confusoes na
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grao

Figura 3.11 — Ilustracao do modelo de graos PCD. O tamanho lateral do grao (dgs0) € 0
tamanho da aresta do quadrado.

terminologia quando tratarmos do grao colunar, chamaremos dgs, de tamanho lateral de

grao e h de altura de saturacao.

grao

Figura 3.12 — (Esquerda) Iustragdo do modelo de graos HOD. O tamanho lateral do grao
(dgrao) € a largura do cone apds a saturagao. (Direita) Crescimento dos graos
no modelo HOD. O tamanho lateral do grao cresce linearmente até uma
altura de saturagao (hy ou hy). A altura até essa saturacdo é um parametro
da simulacao.

Os defeitos de contorno de grao sao classificados como armadilhas profundas (do
inglés, deep traps), o que significa que as particulas que sdo capturadas por esse tipo
de defeito nao sao capazes de voltar (7'}3- — 00). Esses modelos sdo gerados a partir de

fungbes, que geram uma série de pontos que sao transportados para a matriz de tempo de
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x4
relaxacao (77). Uma vez que uma ou mais particulas entram em um ponto da rede que

possui um contorno de grao, ela é capturada. Portanto, nesse caso:
T
Pirny = 1. (3.13)

Foram realizados testes de consisténcia com o objetivo de verificar a coeréncia na discreti-
zacao das fungodes na matriz. No caso do modelo PCD, incidimos MIPs com angulo de
incidéncia de +1° e 0° ao longo de um grao de 10 gm, como pode ser visto na Figura 3.13.
Espera-se que a eficiéncia seja a mesma ao longo do grao devido a simetria, exceto nas
bordas, o que de fato pode ser visto na Figura 3.13. Quanto ao modelo HOD, a eficiéncia de
MIPs foi calculada com angulo de 0° em varias posi¢oes de um grao com tamanho de 20 pm.
Como indicado no grafico superior da Figura 3.14, os valores de eficiéncia apresentam uma
razoavel simetria. As pequenas discrepancias ocorrem devido a discretizagao dos graos na
rede, que nao é perfeitamente simétrica, como evidenciado na parte inferior da Figura 3.14.

Outros estudos que abordaram simulagdes computacionais de diamantes policristalinos,

Eficiéncia vs Posicao Inicial
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Te =0.1ns; T, = 10.0 ns

0.35 4

0.30 4

0.25 4

0.20 A

Eficiéncia

0.15 4

0.10 -

0.05 -

0 10 20 30 40 50
Posicao inicial (um)

Figura 3.13 — Eficiéncia em funcao da posi¢ao inicial de incidéncia para angulos de +1° e
0°. O tamanho lateral do grao é de 50 pm.

como o trabalho de (OH, 1999), incorporaram uma maior probabilidade de trapping a
medida que as particulas se aproximam do contorno de grao, utilizando uma funcao que
calcula a distancia entre a particula e o grao mais proximo. Em nosso trabalho, adotamos
uma abordagem semelhante, embora mais rudimentar: para cada ponto da rede onde ha
particulas, verificamos os seus 8 primeiros vizinhos. Se houver um contorno de grao em

um desses pontos, a particula é capturada. Isso reflete a consideracao de que os contornos
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Eficiéncia vs Posicao Inicial
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Figura 3.14 — (Superior) Eficiéncia em fungao da posicao inicial de MIPs incidindo com
dngulo normal ao detector. (Inferior) Contornos de grao de 20 um discreti-

zados na rede.

nao sao objetos perfeitos, de modo que nas suas proximidades ha mais defeitos do que no

centro do grao.

Com o objetivo de explorar a influéncia de cada tipo de defeito na eficiéncia do

detector, realizou-se uma comparagao da carga induzida considerando cada tipo de defeito
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separadamente e comparamos com o diamante monocristalino. Conforme apresentado na
Figura 3.15, é possivel observar como esses defeitos afetam a coleta de carga. O tamanho
lateral do grao utilizado é de 30 pm para todas as curvas, com excecao da pontilhada
roxa, em que o tamanho de grao é de 90 um, como indicado na legenda entre parénteses.
O diamante monocristalino possui a melhor performance, como esperado, e o diamante
policristalino de crescimento colunar (HOD) apresenta a melhor alternativa para a coleta
de carga. No diamante HOD em que ha apenas defeitos de contornos de grao, vemos
que quanto maior o tamanho lateral do grao, mais proximo ele se aproxima do diamante
monocristalino. Os defeitos internos sao significativos e contribuem para a redugao da
eficiéncia. Para fins de comparacgao, simulamos o diamante monocristalino irradiado até o
tempo de vida dos portadores ser igual ao utilizado para o diamante policristalino com
defeitos internos. Vemos que a sua performance fica entre o HOD sem defeitos e o HOD
com defeitos. Assim, podemos concluir que quanto menos defeitos internos (e também
mais pureza) e maior o tamanho do grao, mais a curva se aproxima do comportamento do

diamante monocristalino (SC) sem defeitos.

Carga induzida vs tempo
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Figura 3.15 — Comparacao da carga induzida em MIPs para todos os tipos de diamantes
e defeitos. O tamanho lateral do grao do diamante policristalino de todas as
curvas é de 30 um, com excecao da curva pontilhada roxa, que possui um
tamanho lateral do grao de 90 pm.

Neste capitulo, explicitamos a simulagado computacional desenvolvida para calcular
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a corrente induzida em detectores planares de diamante policristalinos. Na secao 3.2
mostramos o processo de geracao de carga utilizando o Geant4, e um método simplificado
para MIPs. Na secao 3.3 descrevemos o transporte de carga no detector e os modelos
utilizados para adicionar os efeitos de contornos de grao e os defeitos internos do grao.
Assim, no capitulo seguinte mostraremos os resultados de casos especificos fazendo uso

dessa simulacao.
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4 Resultados e discussao

Neste capitulo, apresentaremos os resultados obtidos por meio da simulagao deta-
lhada no capitulo anterior. Inicialmente, abordaremos a influéncia da temperatura pela
liberagao de cargas capturadas na inducao de carga. Em seguida, examinaremos o efeito
dos contornos de graos, estimando seu impacto na eficiéncia do detector. Por ultimo,
analisaremos o desempenho do detector em situagoes especificas no regime de alta energia

que sao de interesse: MIPs, protons de 7 TeV e ions de alta energia.

4.1 Impacto da emissao térmica de cargas capturadas

A liberagao de particulas presas em armadilhas ocorre, principalmente, por efeitos
térmicos. Conforme indicado pela Equacao 2.33, quanto maior a temperatura do sélido,
maior a probabilidade de emissao. A Figura 4.1 apresenta uma simulacao da carga induzida
em funcao do tempo para MIPs em um diamante monocristalino em diversas temperaturas.
Observa-se que até temperaturas de pelo menos 500 K, a emissao tem pouco impacto no
sinal gerado. No entanto, a medida que a temperatura aumenta, podem-se identificar dois
comportamentos na carga induzida: o primeiro, mais rapido, devido a deriva das cargas

livres; e o segundo, mais lento, resultante das cargas liberadas por excitagao térmica.

Embora a liberacao de cargas ocorra com maior frequéncia, aumentando a eficiéncia
do sensor, esse aumento na temperatura também amplia o tamanho do pulso, diminuindo
a resolucao. Dado que a emissao de cargas é relevante para o sinal apenas em temperaturas
mais extremas, e considerando que os detectores de diamante geralmente operam de
maneira estavel em temperatura ambiente (ANTCHEV et al., 2017), é possivel desprezar

esse efeito nas futuras simulagoes, ja que isso gera grande ganho de tempo computacional.

4.2 Eficiéncia e tamanho lateral do grao

O tamanho lateral dos graos no diamante policristalino esta relacionado com a
quantidade de contornos de graos e, portanto, com a eficiéncia dos detectores fabricados
com esse material. Devido a heterogeneidade dos defeitos, cada posigao inicial e angulo de
incidéncia da particula resulta em uma eficiéncia diferente. Com o objetivo de abranger
uma variedade de casos, para cada particula incidente, foram sorteadas a sua posi¢ao
inicial no detector e o seu angulo de incidéncia, variando entre —5° e 5° e calculando, em
seguida, a média de 100 eventos. Esse intervalo angular foi escolhido para tentar considerar
diversos tipos de particulas incidentes, mas nao a ponto de enviesar os dados, pois angulos

muito grandes gerariam uma divisdo na coleta de cargas (elétrons muito préximos do
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Figura 4.1 — Carga induzida em fun¢do do tempo com efeito de liberacao de cargas
capturadas por armadilhas. Os efeitos da temperatura s influenciam no sinal
a partir de 800 K, em que vemos um sinal mais longo e com uma componente
mais lenta devido a indugao de corrente das cargas liberadas.

eletrodos) que aumentaria artificialmente a eficiéncia. Nas simulagoes, adotou-se uma
diferenca de potencial de 100 V, uma espessura de 100 um, uma largura de 500 pm, e
particulas MIP, seguindo os mesmos pardmetros utilizados por (MILAZZO; MAINWOOD,
2004) para fins de comparagao. Nas proximas subsegoes, discutiremos os resultados para

cada tipo de diamante policristalino.

Nos graos do tipo PCD, nos quais ndo ha uma orientacao preferencial de crescimento,
o modelo simplificado, no qual cada grao é considerado um quadrado, implica em um
aumento linear da eficiéncia com o tamanho lateral do grao, conforme ilustrado na
Figura 4.2. Os valores obtidos nesse modelo assemelham-se aos encontrados por (MILAZZO;
MAINWOOD, 2004). Tais imperfei¢oes no diamante podem surgir em casos nos quais ha
algum problema na temperatura ou pressao durante o método de CVD. Portanto, esse
comportamento linear pode ocorrer em diamantes cujo processo de crescimento apresentou
falhas na sintetizacdo do diamante. O diamante com crescimento colunar tipo HOD, em
contraste com o caso PCD, nao exibe um aumento linear da eficiéncia conforme cresce o
tamanho lateral do grao. Pelo contrario, observa-se um crescimento que tende para uma
saturacao, conforme indicado na Figura 4.3. Isso ocorre a medida que o tamanho lateral
do grao aumenta e a quantidade de contornos de grao diminui, fazendo com que os defeitos

dominantes no transporte sejam os internos do grao. No caso do grao tipo cone, além do
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Eficiéncia vs Tamanho lateral do grao
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Figura 4.2 — Eficiéncia de um diamante policristalino do tipo PCD em funcao do tamanho
lateral do grao comparada com a simulagdo de (MILAZZO; MAINWOOD,

2004).

tamanho lateral do grao, ha uma regiao de crescimento linear. Devido a

falta de indicacao

sobre a altura em que o crescimento do grao comeca a saturar, foram realizadas simulagoes

com alturas de saturagao variando de 50 ym a 100 pm.

Os resultados obtidos diferem dos encontrados por (MILAZZO; MAINWOOD,

2004), tanto nos valores quanto na forma. No entanto, é importante destacar que o caso

do diamante HOD envolve diversas variaveis nao explicitas no trabalho que impede a

reproducao completa da simulagao, como o modelo de crescimento do grao, a altura do

grao e as condigoes das particulas incidentes (dngulo de incidéncia e posicao). Esses fatores

sao relevantes pois alteram a geometria dos defeitos no espacgo e a distribuicao de cargas,

podendo contribuir para a divergéncia nos resultados.
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Eficiéncia vs Tamanho lateral do grao
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Figura 4.3 — Eficiéncia de um diamante policristalino do tipo HOD em funcao do tamanho
lateral do grao comparada com a simulagao de (MILAZZO; MAINWOOD,
2004).

4.3 Sinal gerado pelo detector em casos particulares

Utilizaremos a integracao com o Geant4 para estudar a resposta do detector de
diamante monocristalino e policristalino quando particulas de condi¢oes nao ideais incidem
sobre o sensor. De inicio, faremos um teste com prétons no regime de MIP pelo Geant4,
mas também estudaremos o regime da escala TeV, que ¢ de interesse para o uso no CERN.
Por fim, exploraremos o diamante para deteccao de particulas alfa. Em todos os casos,

utilizamos graos com uma altura de saturagao de 50 pm.

4.3.1 Particulas Minimamente lonizantes

Para o estudo de MIPs, utilizamos uma distribuicao de carga obtida pelo Geant4 de
prétons de 3 GeV em um detector de 100 um de espessura sob uma diferenca de potencial
de 100 V. Como forma de comparacao, fizemos a mesma simulacao utilizando o modelo de

geracao de MIP explicitado na subsecao 3.2.1.

Podemos observar na Figura 4.4, o grafico de carga induzida pelo método simpli-
ficado (superior) e pelo Geant4 (inferior) sdo bastante semelhantes, o que indica, mais
uma vez, a consisténcia entre os dois métodos. Ainda assim, a distribuicdo do Geant4

é a malis precisa e leva em conta mais fatores de flutuagdo que o modelo simplificado,



4.8. Sinal gerado pelo detector em casos particulares 51

Carga induzida
Toe =0.1ns; T, =10.0 ns

0.641 — sC
Poly PCD - 20 um
—== Poly HOD - 20 um
—— Poly PCD - 30 um
0.5 --- Poly HOD - 30 um
—— Poly PCD - 40 um
Poly HOD -
£ 0.4
©
RS
g
o] 03’
£
©
2
o 0.21 ________7_—__—_:7_:‘_—_:?
@] ===
0.1+
0.0
0.0 0.2 04 06 0.8 1.0 1.2 1.4
Tempo (ns)
Carga induzida
Te = 0.1 ns; T, = 10.0 ns
— sC
0.61 Poly PCD - 20 um
—== Poly HOD - 20 um
—— Poly PCD - 30 um
0.54 ——- Poly HOD - 30 um
—— Poly PCD - 40 um
Poly HOD - 40 um
£ 0.4
©
ke
N
- 0.3
k=
®
2
© 0.2
O]
0.1
0.0 1
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 12 1.4
Tempo (ns)

Figura 4.4 — (Superior) Carga induzida em fun¢do do tempo para uma particula MIP pelo

método simplificado. (Inferior) Carga induzida em fungao do tempo para um
proton de 3 GeV no Geant4.

como espalhamento miltiplo e etc. Como esperado, a eficiéncia dos detectores de diamante
policristalino é bem baixa quando comparada com o monocristalino (média entre 13% a

40%), com o modelo PCD sendo o pior em termos de eficiéncia.
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4.3.2 Particulas alfa

No que tange a deteccao de ions, o diamante se destaca como uma alternativa
promissora ao silicio, principalmente devido a sua resisténcia a radiagao, pois ions danificam
bastante o material. Embora nao seja ideal para situacoes que exigem alta resolucao, como
na determinacao precisa da energia do ion, o diamante pode ser empregado como um
contador de particulas, aproveitando a vantagem de gerar uma corrente muito maior
em relacdo ao ruido. Em particular, particulas alfa com energias em torno de 5,8 MeV
possuem um alcance de aproximadamente 15 um. Esse fator representa uma vantagem
significativa em comparacao aos prétons de alta energia, pois conhecendo o alcance da
particula é possivel minimizar a espessura do detector para aumentar a sua eficiéncia. Para
investigar a resposta do detector nesse cenédrio, empregamos um diamante policristalino
com tamanho lateral de grao de 10 um, espessura de 30 pum e diferenca de potencial de
100 V, reproduzindo as condigoes do experimento conduzido por (SOUW; MEILUNAS,
1997). Na Figura 4.5, sdo apresentadas as cargas induzidas de elétrons e lacunas para os

dois tipos de diamante policristalino (PCD e HOD), juntamente com o monocristalino.

Comparacao entre cargas induzidas
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Figura 4.5 — Simulagdo da carga induzida para o diamante monocristalino e policristalino
com uma particula alfa de 5,8 MeV. A espessura do detector é de 30 um e a
diferenca de potencial é de 100 V.

O diamante do tipo PCD tem a pior performance, com eficiéncia de apenas 0,5%,
nem mesmo aparecendo na figura devido a rapida captura das cargas geradas. A geometria
dos graos, que inclui contornos na dire¢ao normal a trajetoria das cargas, e sua concentracao

em uma regiao do espaco favorecem a rapida captura por um contorno de grao. Por outro
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lado, o diamante do tipo HOD apresenta uma resposta superior, e a indugao de carga é
predominantemente causada pelas lacunas devido a polarizagao do campo junto com a
proximidade dos elétrons do eletrodo, fazendo com que a diferenca de potencial de weighting
seja menor. A eficiéncia na coleta de carga alcangada nesse caso foi de aproximadamente
33%. Este resultado é bastante consistente com os dados experimentais, onde a distancia
de coleta de carga foi de 10 ym em 30 pm, representando uma eficiéncia de 33,3% e
indicando que a eficiéncia do detector estd limitada ao tamanho lateral do grao. Outros
experimentos foram realizados com geometrias e espessuras diferentes (WANG et al.,
2005), obtendo eficiéncias de 42,9% e 37,4%, respectivamente, o que nao difere muito dos
resultados da simulacao, especialmente para a geometria tipo sanduiche, que é semelhante

a nossa configuracao simulada.

A aplicacao do diamante para uso em ions pesados é bastante estudada devido
a rapida coleta de carga e resisténcia a radiagao, pois é de se esperar que ions pesados
danifiquem muito mais o material. A limitagdo na eficiéncia da coleta de carga do diamante
é balanceada pela grande ionizacao dos ions, fazendo com que seja um material bastante
apropriado para contagem de grandes fluxos de ions (BERDERMANN et al., 1999).
Experimentos com ions de Chumbo e Uranio mostraram uma capacidade de contagem
superior a 10® fons/s (BERDERMANN et al., 2001). Podemos ver isso quando analisamos
a amplitude de corrente induzida da particula alfa, como mostra a Figura 4.6. Embora
os elétrons sejam rapidamente capturados pelo eletrodo, no instante em que se inicia o
sinal, h4 uma corrente da ordem de 10~* A (sem levar em consideracao a amplificagdo do
sinal), muito maior que o ruido intrinseco do material. Em fons mais pesados, mais carga

¢é depositada e maior ainda é a amplitude inicial da corrente.

4.4 Protons a7 TeV

A irradiacao de prétons de alta energia na escala de TeV é relevante para aplicagoes
no CERN que testam o Modelo Padrao das Particulas Elementares e buscam por indicio de
nova fisica. Uma das motivacgoes deste trabalho é avaliar o uso de detectores de diamante
na operagao a alta energia do LHC. Existe particular interesse em avaliar o uso destes
detectores no experimento CMS dado que esse detector possui propoésito geral para medir
diversos mecanismos de producao e testar a validade de propostas do Modelo Padrao e de
suas extensoes (BAYATIAN et al., 2007; RESSEGOTTI, 2019). Assim, buscou-se estimar

a eficiéncia do detector de diamante policristalino em condi¢des andlogas ao do PPS.

Os diamantes monocristalinos utilizados como sensores de tempo de voo no PPS
possuem uma espessura de 500 ym e operam sob uma diferenca de potencial em torno
de 800 V (ANTCHEV et al., 2017). Surge, entdo, a questao se seria possivel utilizar

diamantes policristalinos, que s@o mais economicos e menos eficientes. Para explorar essa
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Figura 4.6 — Simulagdo da corrente induzida para o diamante monocristalino e policrista-
lino com uma particula alfa de 5,8 MeV. A espessura do detector é de 30 pum
e a diferenca de potencial é de 100 V.

possibilidade, realizamos simulagoes da carga induzida por um préton de 7 TeV, utilizando
os parametros mencionados, com resultados apresentados na Figura 4.7. Na simulacao,
utilizamos uma altura de saturacdo do grao de 50 um e diferentes tamanhos laterais
de grao (entre 20 pm e 40 pm), representados na legenda do grafico. Observa-se que a
eficiéncia para o tipo PCD diminui drasticamente (até 5% em média), o que pode ser
atribuido, em parte, ao fato de que agora ndo ha uma perda de energia aproximadamente
constante ao longo do material, o que facilita a captura de um niimero maior de cargas
por defeitos de contorno de grao. A eficiéncia do tipo HOD é pior do que o caso de MIP:

aproximadamente de 30% em média.

A nao linearidade na distribuicdo de carga é corroborada pela analise da corrente
induzida na Figura 4.8. Se a distribuicao de cargas fosse constante, esperariamos uma queda
aproximadamente linear na corrente do diamante monocristalino. Observamos também no
diamante PCD que o pulso acaba muito rapidamente, indicando uma recombinacao rapida
de cargas devido aos contornos de grao. O diamante HOD possui uma corrente menor que
o monocristalino, mas com tempo de pulso bastante semelhante. Isso mostra que, neste
caso, a influéncia dos contornos de grao nao é tao intensa como no PCD. Do ponto de
vista de deteccao, vemos que as correntes sao da ordem de pA, muito superior ao ruido

intrinseco do diamante, que é da ordem de pA.
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Embora a deteccao seja possivel, a eficiéncia extremamente baixa do diamante
PCD sugere que a sintetizacao do material deve ser muito controlada para diminuir ao
maximo as falhas durante o processo de crescimento. Ainda assim, considerando que o
objetivo principal do uso do diamante é a sua resisténcia a radiagdo no regime de alta
luminosidade, a eficiéncia do diamante HOD ¢é também muito baixa quando leva-se em
conta que ela diminuira ao longo do seu tempo de uso. Ao compararmos com diamante
monocristalino, que possui uma eficiéncia inicial de aproximadamente 100%, concluimos
que nao se justifica substituir um material com uma coleta de carga muito menor e que
tera menor durabilidade. Portanto, os resultados mostram que o diamante policristalino
nao ¢ uma boa alternativa ao monocristalino para uso em condigoes andlogas ao do
PPS considerando a configuracao padrao de campo elétrico constante em detector planar.
Alteragoes para campos elétricos nao-uniformes e outras geometrias poderiam trazer

alternativas para incrementar a eficiéncia de coleta de carga.
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Figura 4.7 — Simulagao da carga induzida para diamantes monocristalino e policristalino
com um préton de 7 TeV. A espessura do detector é de 500 um e a diferenca
de potencial ¢ de 800 V.

Como ja mencionado anteriormente, embora o objeto de estudo seja o diamante,
a simulacao nao ¢é restrita a ele, sendo possivel avaliar o sinal para qualquer material
ionizante, desde que as caracteristicas do mesmo sejam bem conhecidas. O carbeto de silicio
(SiC) é um material também bastante resistente a radiagdo, sendo bastante estudado para
uso em ambientes de alta fluéncia e temperatura. Dentre os diversos tipos de SiC, o 4H-SiC
é o mais utilizado para esse fim devido a sua maior banda proibida de energia, que faz com

que o material tenha uma menor corrente de fuga a temperatura ambiente que o silicio,
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Figura 4.8 — Simulacao da corrente induzida para diamantes monocristalino e policristalino
com um préton de 7 TeV. A espessura do detector é de 500 pum e a diferenga
de potencial é de 800 V.

junto de uma maior mobilidade dos portadores (NAPOLI, 2022). Os detectores de carbeto
de silicio mais comuns sao os diodos Schottky, utilizados principalmente para deteccao
de protons, particulas alfa e ions pesados com uma eficiéncia na coleta de carga préxima
de 100% (LIU et al., 2017). A Figura 4.9 mostra a carga induzida de uma simulacao de
um detector planar de SiC e diamante monocristalino para prétons de 7 TeV. Neste caso,
embora a carga induzida seja maior devido a menor banda proibida de energia, o tempo
do pulso do SiC é muito maior, diminuindo a sua resolugao, o que inviabilizaria o uso em
alta luminosidade. Em particular, como o PPS estuda empregar detectores rapidos de
protons, na escala de dezenas de picossegundo, o SiC acabaria resultando numa resolucao
temporal muito baixa e dificil rejeicao do ruido, inviabilizando medidas no regime de alta

luminosidade.
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Figura 4.9 — Simulacdo da carga induzida para o diamante monocristalino e o carbeto de
silicio com um proton de 7 TeV. A espessura do detector é de 500 um e a
diferenca de potencial é de 800 V. Embora o SiC tenha mais carga gerada, o
tempo do pulso é consideravelmente maior.
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5 Conclusoes e perspectivas

Neste trabalho foi desenvolvida uma simulagdo computacional de detectores planares
de diamante policristalino, explorando a viabilidade desse material como uma alternativa
aos detectores de diamante monocristalino, especialmente considerando a capacidade de
producao local desse material. Analisamos o desempenho do diamante policristalino em
comparacao com o diamante monocristalino em cenarios especificos de interesse, como a

interacdo com prétons de alta energia e particulas alfa de 5,8 MeV.

A eficiéncia do diamante policristalino PCD mostra um crescimento linear propor-
cional ao tamanho lateral dos graos. Por outro lado, para o diamante HOD, cuja geometria
de crescimento é colunar, a eficiéncia tende a saturar a medida que o tamanho lateral
do grao aumenta uma vez que os defeitos internos do grao predominam no transporte
de carga. Em situacoes de incidéncia de MIPs, os diamantes policristalinos apresentam
eficiéncia na faixa de 13% a 40%, sendo a geometria PCD a menos eficaz. Em cenérios
semelhantes ao do PPS, com prétons de 7 TeV e diamantes de consideravel espessura
(500 pm), a eficiéncia atinge, no maximo, aproximadamente 30%. Isso sugere que, nessas
configuragoes, esse tipo de diamante nao pode ser considerado uma alternativa viavel ao
monocristalino. Entretanto, em casos envolvendo ions, como particulas alfa, cujo alcance
de penetragao é bem conhecido, é possivel ajustar a espessura do material para maximizar
a eficiéncia. Com particulas alfa de 5,8 MeV e uma espessura de 30 pum, a eficiéncia atinge
33% para o diamante HOD, semelhante a resultados experimentais nas mesmas condi¢oes.
Por outro lado, o diamante PCD apresenta uma eficiéncia préxima de zero nessas condigoes,

indicando que nao é adequado para tais situagoes.

A baixa eficiéncia de coleta de carga do diamante policristalino sugere que esse
material é adequado para uso como contador de particulas, mas nao para realizar medidas
de natureza espectroscépica. E importante ressaltar que a simulacdo se baseia em modelos
simplificados de graos, uma vez que, na pratica, os graos variam em tamanho e nao apresen-
tam uma perfeita forma colunar. Uma perspectiva interessante para futuras investigacoes
¢ o desenvolvimento de um gerador de crescimento de graos de forma probabilistica e
o aprimoramento da geometria da simulagao para trés dimensoes, que reproduziria de
maneira mais fiel a complexidade do problema. Isso permitiria uma analise mais precisa,
evidenciando ainda mais a reducao na eficiéncia dos detectores construidos com esse
material. A simulacdo se concentrou em detectores planares, dada a sua predominéancia e
a disponibilidade de resultados comparativos na literatura. No entanto, outras geometrias
podem ser mais eficazes para determinados tipos de particulas e energias, como os detec-
tores 3D. Outra perspectiva de aprimoramento para a simulagao ¢ implementar outras

geometrias para que seja possivel investigar formas de aumentar a eficiéncia dos detectores.
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APENDICE A - Teorema de Shockley-Ramo

O Teorema de Shockley-Ramo é amplamente utilizado para determinar o pulso e a
corrente induzida nos eletrodos de detectores, tendo como ponto forte a sua simplicidade,
pois outra forma de calcular o sinal é através do método das imagens, contudo, envolve
calculos bem mais complexos. A maior dificuldade reside na solugao da equacao de Laplace
para determinar o potencial weighting dada as condi¢oes de contorno do eletrodo. Para
provar o teorema, é necessario utilizar o Teorema da Reciprocidade de Green, entdao iremos

tratar disso primeiramente.

A.1 Teorema de Reciprocidade de Green

Suponha que temos uma distribuicao de carga p e um potencial V', e outra dis-
tribuicdo p e um potencial V', completamente distintos e independentes da anterior. O
Teorema da Reciprocidade de Green diz que

/ oV dr :/ 5V dr, (A1)
espaco espaco

onde d7 é o elemento infinitesimal volumétrico.

Para provar a afirmacao acima, vamos considerar a seguinte integral

/ E-E dr, (A.2)
espago
podemos escrever E = —VV e fazendo uso da seguinte propriedade do calculo vetorial
V(A= (V-Af +A-V], (A-3)
identificamos que AV f nada mais é que é - VV. Colocando isso na Equacao A.2 temos
- E-VV dr = —/ V-(VE)dr+ [ (V- E)V dr. (A.4)
espago espago espago
O primeiro termo da Equacao A.4 pode ser reescrito fazendo Ej = —VV e utilizando o

teorema da divergéncia
- V. (VE) dr = 74 (VVV) - dA, (A.5)
espaco superficie
Considerando que as distribui¢oes de carga sao finitas, isso significa que no infinito V' — 0
e V — 0. Assim, se tomarmos a superficie como sendo uma esfera suficientemente grande,

dado que as cargas possuem distribuicao finita, a integral é nula pois os potenciais tendem

-
E -
espago

a 0. Ficamos entdao com

=

dr = / (V-E)V dr, (A.6)
espago
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que podemos reescrever fazendo uso da Lei de gauss

L oz 1
/ E-Edr=— 5V dr. (A7)
espago

Eo Jespago
Se fizermos o mesmo céalculo reescrevendo o campo elétrico em fungdo do gradiente do
potencial para E ao invés de F, obteriamos o caso contrario
R 1 _
E-FE dr = — pV dr. (A.8)
espago Eo Jespago
Portanto, provamos o Teorema de Reciprocidade de Green. O calculo foi feito
utilizando duas distribuicoes de cargas por fins de simplicidade, mas é claro que o teorema

¢ extensivel para um ntimero maior de cargas e potenciais, basta adicionar mais termos na

integral da Equacao A.2.

A.2 Deducao do teorema de Schockley-Ramo

Temos o seguinte problema: Seja uma carga pontual ¢ com velocidade v em um
sistema de condutores estacionarios aterrados, como ilustrado na Figura A.1. A carga
pontual é considerada como um condutor muito pequeno, e serd identificado com o niimero
0, e os demais condutores de 1, ..., n. O condutor (também chamado de eletrodo no contexto

de detectores) no qual queremos calcular a corrente induzida serd o 1. Entao, podemos

Figura A.1 — Iustracao do sistema de condutores aterrados e as corrente induzida pela
carga em movimento (SHOCKLEY, 2004).

considerar duas situacoes: Na primeira, todos os condutores sao aterrados e o condutor
0 possui carga q (Q, = ¢; Vi = Vo = V3 =V, = 0); na segunda, removemos a carga
do condutor 0, e assumimos que o condutor 1 possui potencial unitario (Q, = 0;V, =
Vi(P); Vi = 1,Vy = V3 = V; = 0). Essa escolha se d4 porque queremos calcular a corrente

induzida nesse eletrodo em especifico.
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Visto que estamos tratando de condutores, o potencial elétrico é constante, entao

pela Equacao A.1 e estendendo para N eletrodos:

N N

Z QiVi = Z QiVi. (A.9)
Portanto, aplicando a equacao acima, ficamos com:

Q1= —qVi(7). (A.10)

Finalmente, a corrente induzida ¢é a derivada temporal da carga induzida:

dQ,  dVi(r(1)) dr
I(t) = — = — L A1l
(t) v - @ «(VVi) - (A.11)
Finalmente,
I(t) = —qFE, - 7, (A.12)

onde o campo E éo campo elétrico resultante do fato de que o eletrodo 1 é unitario é
os outros sdo aterrados. Esse campo é chamado de campo de potencial (traducao livre
de weighting field), e é caracteristica da geometria do eletrodo, uma vez que é solugao
da equacao de Laplace. Esse campo nao é o responsavel pela deriva das cargas, mas sim
¢ um termo que acopla a geometria do detector com o movimento das cargas. Podemos
notar que a derivagao foi feita com argumentos puramente eletrostaticos, portanto efeitos
retardados significativos podem invalidar o uso do teorema em determinadas situagoes.
Concluimos que a corrente induzida no eletrodo nao é gerada apenas quando a carga chega

no mesmo, mas durante o seu movimento no detector.
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