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RESUMO

Mais dados reais estdo sendo usados para o aprimoramento dos modelos de deposi¢ao estudados.
Os modelos computacionais de superficie e filmes finos tém sido usados ultimamente para fazer a
ligacdo entre experimentos computacionais ¢ fendmenos fisicos. Mediante ao uso de tecnologia
computacional para simula¢do de crescimento de superficie, podem ser coletadas diversas
informacdes usadas em diferentes areas do conhecimento. Novos dados s3o inseridos nos processos
de simula¢do do modelo, em que a rugosidade ¢ um elemento importante para a sua classificacao,
onde vemos que a mesma apresenta dois aspectos: um regime de crescimento e outro de saturagao.
Usamos a rugosidade para fazer comparagdes entre experimentos e modelos computacionais.
Nossos resultados experimentais de deposi¢do de Cfx / CF4 (Tetrafluorometano) para revestimento

de superficies podem ter bastante interesse em aplicacao médias.

Palavras chave: simulagdes computacionais, superficies e interfaces.
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2. INTRODUCAO

Neste relatério temos o resultado final do projeto de Iniciagdo Cientifica em Fisica,
tendo como tema central os estudos computacionais do crescimento de superficies e
filmes finos por deposicdo de particulas nanométricas, onde constam os resultados
alcangados com base nos resultados apresentados anteriomente.

No transcorrer do projeto foram estudados alguns problemas relacionados com
simulagdes de superficie e filmes finos por meio de simulagdes computacionais. Aplicagao
dos geradores de sequéncias de numeros aleatorios, desenvolvido um modelo utilizando
caracteristicas mais gerais dos modelos conhecidos. O tamanho das particulas é definido
por uma distribuicdo gaussiana, e a posigdo onde as particulas sdo depositadas é
sorteada aleatoriamente. Novos modelos criados baseados nas mais variadas aplicagdes,
sendo propostos e estudados com o uso de algoritmos apropriados e calculos numéricos.
Os resultados aqui apresentados, de forma geral, tem uma combinagcdo de modelos de
deposicao, representando assim as caracteristicas fisicas essenciais de um problema de
interesse fisico.

Foi desenvolvido um modelo utilizando caracteristicas mais gerais dos modelos
conhecidos, onde consideramos particulas de diferentes tamanhos, sendo depositadas
em uma superficie unidimensional ou bidimensional, sem possibilidade de difusdo das
particulas. O tamanho das particulas é definido por uma distribuicdo gaussiana, e a

posicao onde as particulas sdo depositadas é sorteada aleatoriamente.



3. REVISAO DA LITERATURA

A area da fisica relativa aos processos termodinamicos fora do equilibrio € bastante
complexa e extensa, ndo tendo até o presente momento uma teoria bem fundamentada,
como temos para o caso dos processos termodinamicos em equilibrio. Por esta razao,
inumeros problemas sdo estudados somente através de teorias aproximadas e de
simulagdes numéricas assistidas por computador. Grandes partes destes problemas
estudados apresentam enorme interesse tecnoldgico por serem possiveis de aplicagdes
comerciais.

Quando estudamos a dindmica que envolve os processos de fisica fora do equilibrio,
como no caso do crescimento de filmes finos, podemos considerar inumeros fatores e
aspectos dos processos que sdo extremamente complexos, o que nos permite estudar de
forma simplificada, ou até mesmo tentar simplificar, estes problemas complexos chegando
a um certo ponto, tornando-o possivel de ser compreendido e tratado matematicamente.

Em decorréncia desses conhecimentos sdo possiveis estudar varios problemas
somente utilizando as teorias aproximadas e de simulagcdes numéricas assistidas por
computador. A maioria dos problemas estudados apresentam de alguma forma um
enorme interesse tecnologico por proporcionar possiveis aplicagdes comerciais e
desenvolvimento de novos produtos.

Aprimoramento de modelos desenvolvidos pela inclusdo de paradmetros de difusao
das particulas na superficie. Além do estudo de métodos de calculo numérico que sao
necessarios para todas as etapas de desenvolvimento do projeto (BETTS, 2001),
devemos estudar as equacgdes diferenciais que regem os modelos continuos estudados
(BARABASI; STANLEY, 1995).

Os estudos tedricos vem apresentando grande volume de publicagbes e
proporcionando enorme interesse de pesquisadores na area (SANTOS et al.,, 2002;
KARMAKAR et al., 2005; REIS, 2006; FORGERINI, 2009, 2010, 2011). Do ponto vista
tedrico, a mecanica estatistica procura encontrar as caracteristicas fundamentais que
descrevem o comportamento desses sistemas tdo complexos.

Em relagdo as questdes mais técnicas de simulagdo, um certo cuidado deve ser
tomado a medida que simulamos grandes sistemas de forma que o compilador possa
reservar memoéria de maneira adequada, (MONTENEGRO; FERNANDO, 1994). Em
dimensbes maiores (d > 2), tempo de simulacdo pode aumentar significativamente,
podendo, para grande valores de L, chegar a horas, dias ou mesmo semanas, para varias

médias de varias amostras. Nas simulagdes realizadas nesse projeto, os maiores tempos



de simulagdes realizadas foram da ordem de uma semana, para diversas amostras do
modelo estudado.

Investigar os aspectos dindmicos dos processos de crescimento de superficies,
especialmente aqueles relacionados com a eletrodeposicdo quimica. Nos chamados
modelos de crescimento aleatério (MEAKIN, 1998) e balistico (BARABASI; STANLEY,
1995) ou combinagdao de ambos (NEWMAN; BARKEMA, 1999). Nestes casos, procura-se
determinar leis de escalas gerais que envolvem os parametros apropriados, com a
dimensao espacial, comprimentos de correlagao caracteristicos e o tempo.

Nos modelos apresentados, L determina o tamanho da rede em questdo ed a
dimensao dessa rede. Procuramos sempre encontrar caracteristicas como a rugosidade
da superficie (definida por w), a altura de uma determinada posi¢céo na rede (definida por
h), a porosidade do volume formado (definida por P) e como essas grandezas variam com
o tempo. O tempo utilizado é definido como um passo de Monte Carlo, ou seja, o tempo
necessario para se tentar depositar L particulas na rede no caso unidimensional (JAMSA,;
KLANDER, 1999; HARBISON; STEELE, 1991). E possivel inicializar matrizes
multidimensionais e neste caso € necessario especificar todas as dimensdes menos a
primeira para que o compilador possa reservar memoria de maneira adequada.
(MONTENEGRO; FERNANDO, 1194) A primeira dimensdo somente especifica quantos

elementos o vetor irda armazenar e isto lendo a inicializagdo o compilador pode descobrir.

4. MATERIAIS E METODOS
A pesquisa ocorreu fundamentada na leitura do referencial tedrico, materiais

bibliograficos e os conhecimentos adquiridos nas fases anteriores da pesquisa que,
durante todo o processo, serviu de alicerce para as etapas seguintes e para os resultados
alcancados. Para isso, foram usados os conhecimentos dos conceitos basicos da
linguagem de programagao cientifica C++ e da utilizagdo do método de Monte Carlo.

Depois de adquiridos os conhecimentos dos métodos de Monte Carlo, como € uma
técnica baseada no uso de numeros aleatérios, sdo precisos varias realizagoes para se
obter um valor aproximado, esse recurso de varias realizagdes, depende de muito tempo
de recurso computacional. A linguagem de C++ é um pequeno nucleo de fungdes e
estrutura basica, capaz de desenvolver programas altamente eficientes, pequenos e
velozes.

No decorrer das atividades foram aprimorados os estudados de comandos basicos da
linguagem computacional, bem como foram desenvolvidas rotinas simples desses

aprimoramentos. Foram feitas alguns programas basicos de entrada e saida de dados,



tomando contato com a area técnica de simulagao, leitura de artigos cientificos da area e
alguns métodos numéricos que foram necessarios em todas as etapas do
desenvolvimento do projeto.

Por fim, foram aprimorados os estudados dos processos relativos ao crescimento de
superficies e a evolugao de interfaces, em fungao do tempo e das dimensdes espaciais do
modelo proposto em estudo, criando computacionalmente um modelo de deposigao que
deve combinar as caracteristicas dos modelos de deposi¢cao aleatéria com o modelo

basilica.

5. RESULTADOS E DISCUSSOES

Uma breve descricdo dos conceitos de escala e definicbes de parametros que sao
estudados nos modelos de crescimento. Inicialmente o estudo das propriedades do
modelo desenvolvido onde teve com foco principal na rugosidade de superficie € na sua
evolucdo temporal, de modo que varias simulagbes foram feitas para diferentes
configuracdes e tamanhos de rede diferentes sendo possivel obter melhores resultados,
para depodsitos com particulas de apenas um tamanho. O que foi observado é que o
comportamento € essencialmente o0 mesmo, sendo que a porosidade satura com o tempo,
porém seu valor de saturacdo depende do tamanho da particula depositada.

A rugosidade da superficie é definida pela largura da interface formada, ou seja, uma

meédia quadratica das flutuacdes na altura:
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sendo que a altura € uma fung¢ao da posicao na rede e do tempo:
h=h= i,t=

Nos instantes iniciais, quando a rugosidade apresenta um crescimento como uma lei

de poténcia, temos que:
w(L,t)~tp (t<<tx),

onde o expoente B € o chamado de expoente de crescimento. Ja no regime de saturagao,

a largura de interface apresenta uma dependéncia como:
w (L) ~La(t>>tx),



onde a é chamado de expoente de rugosidade, sendo o segundo expoente critico. O
tempo t x geralmente é conhecido como tempo de saturagdo e os expoentes a e B nao
sao independentes, estdo correlacionados. Nos resultados obtidos o valores de a
tiveram pequenas diferengas de um resultado para o outro.

Aprimoramentos de novas técnicas de programagdes computacionais com base nos
conhecimentos e resultados ja obtidos, criando novos dados que foram analisados
obtendo excelentes resultados. Aperfeicoamento dos conhecimentos e conceitos de
programagcgao cientifica c++, as caracteristicas e funcionalidades de numeros aleatérios,
usados pra desenvolver novas técnicas, tendo como foco principal as funcdes dos
nameros aleatoérios, de modo que foram feitas varias modelos de programas obtendo
excelentes resultados.

Os resultados aqui apresentados sao valores médios de muitas simulagdes realizadas,
de modo que assim €& possivel diminuir o erro nas medidas que foram realizadas,
tentando reproduzir o ensamble estatistico. Na tabela abaixo o tempo é definido como um
passo de Monte Carlo, foram depositadas particulas com tamanhos iquais para
determinado tamanho de rede.

No resultado apresentado, L determina o tamanho da rede em questdo, N a dimensao

das particulas depositadas e A o valor de alfa (a).

L N A
256 N=2; M=2 0.474
256 N=3; M=3 0.433
256 N=4; M=4 0.400
512 N=2; M=2 0.474
512 N=3; M=3 0.435
512 N=4; M=4 0.402
1024 N=2; M=2 0.477
1024 N=3; M=3 0.438
1024 N=4; M=4 0.411

Tabela 1: resultados do expoente de saturacao para diferentes valores de L e de N e
onde M representa o tamanho médio das particulas depositadas.
Para os diferentes tamanhos de rede, os valores de alfa foram diferentes, com
diferenga pequena para dimensdo 2 como podem-se ser observado na tabela acima ,
visto que o tempo de simulagao para essas redes € bem menor e assim podemos realizar

médias calculadas sobre mais amostras. Dessa forma, como pode ser vista na figura 1, a



rugosidade cresce nos tempos iniciais e satura apds certo tempo (com expoente a =
0.474), para uma rede de tamanho L=256 e isso ocorre para os demais tamanhos de
redes e particulas apresentadas. Ja no grafico da figura 3, onde a rede € bem maior com
L=1024, a evolugao temporal da rugosidade apresenta muito mais ruidos do que o caso
anterior, sendo assim preciso realizar diversas outras simulagbes para ser possivel

chegar a um comportamento mais definido.

Depésito de particulas com tamanho de 2 e L=256
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Figura 1: Logaritmo da rugosidade em fung¢ao do logaritmo do tempo. A reta em verde
defini o valor do expoente de saturagao para os tempos finais.

Depésito de particulas com tamanho de 2 e L=512
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Figura 2: saturacdo em fungao do tempo para uma rede com tamanho L=1024 e

particulas de tamanho N=2



Depésito de particulas com tamanho de 2 e L=1024
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Figura 3: Mais flutuagdes e ruido podem ser observados.

Para simulagdes de tamanhos de rede menores € necessario um menor tempo de
simulagdo e um maior numero de medidas para obter um bom valor médio, os melhores
resultados obtidos foram para as menores redes simuladas. Foram realizadas simulagoes
para redes de tamanhos L = 256, 512 e 1024.

Para estudar melhor esse comportamento, foram realizadas diversas simulagdes para
depdsitos com particulas de apenas um tamanho. O que foi observado é que o
comportamento € essencialmente o mesmo, sendo que a porosidade satura com o tempo.
Porém seu valor de saturagao depende do tamanho da particula depositada, como pode
ser observados nos graficos das figuras 1, 2 e 3.

No decorrer das simulagdes podemos observar que tanto a porosidade quanto a
rugosidade de superficie, apresentam saturagdo com o tempo. Também foi possivel
observar que a rugosidade depende do tamanho da rede, enquanto a porosidade

independentemente do tamanho da rede cresce com o tamanho da particula depositada.



6. CONCLUSOES

Ao longo do desenvolvimento deste projeto de pesquisa discutimos e usamos o método
de Monte Carlo como base para as simulagdes das superficies criadas nas deposicao de
particulas e suas evolugdes temporais. Simulacdes foram feitas para calcular as médias
da rugosidade e a evolugdo temporal da porosidade comparando com dados
experimentais.

Apresentamos nossos valores das medidas obtidas, e podemos observar que tanto a
largura de interface (rugosidade) quanto a porosidade apresentam saturagdo com o
tempo. Apesar da saturacdo de superficie variar com o tamanho da rede onde as
particulas sdo depositadas, nossos resultados mostram que a porosidade formada nos
depodsitos também satura depois de um periodo inicial de tempo e seu valor de saturacéo

independe do tamanho da rede.
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