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Resumo:

Estudaram-se numericamente os efeitos do
angulo de deposicao de particulas no processo
de crescimento de filmes finos gerados pela
agregacao de particulas adicionadas
aleatoriamente. As particulas sdo agregadas
aleatoriamente na superficie plana e com uma
dada distribuicdo angular, originando com o
tempo, uma interface rugosa. As simulacdes
computacionais  foram realizadas em
dimensdes (1+1) e, mudando o angulo de
deposicdo, é observada uma transicdo da
classe de universalidade de Deposicao
Aleatéria (DA) para a classe de universalidade
de Deposicdo Balistica. Os resultados
mostram que as particulas adicionadas nao
perpendiculares ao substrato, podem alterar a
classe de universalidade em um discreto
modelo de deposicdo atomistica aleatoéria.
Quando as particulas sao depositadas com um
angulo de 45° em relacdo a superficie, os
mesmos valores do modelo de Deposicdo
Balistica sdo observados no modelo de
Deposicao Aleatéria.
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Introducéo:

A area da fisica relativa aos processos
termodindmicos fora do equilibrio é bastante
complexa, ndo tendo até o presente momento
uma teoria bem fundamentada. Por esta razao,
inlmeros problemas, muitos ainda com
interesse tecnologico, sdo estudados somente
através de teorias aproximadas e de
simulacdes numeéricas assistidas por
computador  (MEAKIN, 1998).  Alguns
problemas podem ser descritos com atomos e
moléculas em termos de um arranjo em rede,
onde nosso foco esta principalmente nos seus
aspectos dindmicos.

Grande parte destes problemas
estudados pela fisica estatistica apresenta
enorme interesse tecnoldgico por serem
passiveis de aplicacbes comerciais
(BARABASI; STANLEY, 1995). Estes se
utiizam de filmes finos de ligas magnéticas
compostas pelos metais do grupo do ferro (Fe,
Co e Ni) para a gravacdo magnética das
informacfes em nossos computadores.

Muito progresso foi alcangado nas
Ultimas décadas no estudo da formacdo de
padrbes de superficies e de interfaces devido
a deposicdo de particulas. Buscar o
entendimento das leis béasicas que regem o
comportamento e a dindmica desses
processos fora do equilibrio tem sido o objeto
de investigacdo de pesquisadores de diversas
areas do conhecimento. Na formagédo de
interfaces e superficies, hd uma gama imensa
de parametros que tém influéncia em seu
desenvolvimento e € praticamente impossivel
que se possa distinguir experimentalmente
cada um desses parametros.

Buscamos, de forma tedrica, considerar
apenas alguns parametros e comparar n0sSsos
resultados  tedricos com 0s dados
experimentais, de forma que possamos
explicar teoricamente um fendémeno natural.
Compreender a dinAmica desses processos de
crescimento é de interesse tanto tecnolégico
guanto tedrico para as ciéncias onde a
morfologia das superficies e das interfaces é
um fator critico. As areas que estudam o
crescimento de cristais tém interesse direto na
compreensédo dos fendmenos envolvidos, visto
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gue o controle cada vez maior de processos
de crescimento pode levar a producdo de
dispositivos tecnolégicos cada vez mais
eficientes e  precisos (REIS, 2006;
FORGERINI; FIGUEIREDO, 2009, 2010,
2011).

Objetiva-se, com este trabalho,
construir modelos numéricos e simulacdes
computacionais, com técnicas da area de
termodinédmica fora do equilibrio, para o estudo
do crescimento de superficies e interfaces,
com deposicdo de particulas em diferentes
angulos em relac&o ao substrato.

Metodologia:

Para se estudar a morfologia de uma
superficie, calculamos a rugosidade superficial
w, em funcao do tamanho linear do substrato L
e do tempo t. A rugosidade w(L, t) é definida
como a flutuacdo da altura quadratica média,

— 1/2 —
w(Lt) = (a6 — O], emque A(t) é a
altura media da superficie em um dado
instante de tempo t, como representado na

figura 1.
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Figura 1-Representag¢do grdfica de um corte transversal de
uma superficie.

Pode-se estudar teoricamente o
processo de crescimento de superficies
através de equacdes diferenciais estocasticas,
gue descrevem a interface em grandes
escalas de comprimento. Esse tipo de
equacao tem o formato:

% =p@{t) Eq1
em que ¢ (f,t) € 0 numero de particulas
depositadas na superficie numa posigdo r por
unidade de tempo t.

Nem todos os processos estudados
possuem uma equacdo exata que descrevem
seu comportamento. Portanto, neste estudo,
nés usamos extensivamente simulacbes
computacionais  numeéricas  para  obter
expoentes caracteristicos da evolucdo da
superficie.

Os expoentes mais comuns, o, 3 € z
sdo obtidos em equacdes como a Eqg. 1 ou
através de simulacdes computacionais, em
gue a esta relacionado com a saturagdo da

rugosidade, z é o expoente dindmico, e B é 0
expoente que caracteriza a evolucdo da
rugosidade. Estes expoentes séo relacionados
pela equacao z = o/f.

Neste estudo, fizemos a deposicao de
particulas de tamanho unitério (em relacdo ao
reticulo da rede) com diferentes angulos de
deposicdo. Os angulos séo definidos em
relacdo a reta normal da superficie do
substrato inicialmente plano. A deposicdo de
particulas em angulos diferentes de zero
produz um crescimento paralelo ao substrato.
As posicdes das particulas séo escolhidas
aleatoriamente, representando o0 chamado
Modelo de Deposicdo Aleatério (Random
Deposition).

Resultados e Discusséao:

Os resultados das  simulagbes
forneceram as caracteristicas essenciais das
superficies estudadas. Na figura 2, observa-se
um corte transversal de uma superficie gerada
por meio de simulagdo computacional.

simulagéo computacional de particulas depositadas com o
dngulo de 45° em relagéo ao substrato em (1+1) dimensdes.

Por meio das simulagdes, obtivemos os
resultados numeéricos dos expoentes
caracteristicos o e B. Na figura 3 observa-se
gue, quando se aumenta o angulo de
deposicao das particulas, o valor de {3 varia de
0,50 a aproximadamente 0,30. No Modelo de
Deposicao Aleatoria encontra-se exatamente o
valor de B = % para 6 = 45°, enquanto o valor
médio de 0,30 se aproxima ao valor de 1/3, o
valor exato obtido para outro modelo de
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crescimento, o Modelo Balistico. Esse modelo
incorpora 0 chamado crescimento lateral, ou
seja, paralelo a superficie inicial do substrato,
como observado nas simulagdes.
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Figura 3 - Diferentes valores de 3 em fungdo do dngulo de
deposi¢do 0 para diferentes tamanhos de redes.

Como o expoente a corresponde a
saturacao da rugosidade, no angulo 0°, a = 0,
pois a rugosidade ndo satura. A medida que o
tamanho da rede aumenta, tendendo ao
infinito, por meio de regressdo linear,
obtivemos a = 0,15, ja que os expoentes sao
definidos para redes de tamanho infinito.
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Figura 4 - Valores de a em fungéo do inverso do tamanho da
rede para diferentes dngulos de deposigéo.

Pode-se analisar analiticamente este
problema por meio de uma equacao diferencial
estocastica apropriada. A variacdo temporal da
altura média é escrita como

2ED — F+5(f) Eq. 2

onde F é o numero médio de particulas
depositadas em um sitio qualquer da rede e
S(f) é um ruido do tipo rosa, na forma:

S(f) = (A+ B)f~Y Eq. 3

onde A e B sdo constantes, i € a unidade
imaginaria, f a frequéncia do ruido e y é um
expoente entre 0 e 2.

Escolhendo apropriadamente 0s
valores das constantes, e usando y = 2/3,
temos:

15/ [T (sgn ()-1)
S(f) = 2 Eq. 4

e

onde sgn € a funcédo sinal e I' & a funcdo gama.
Aplicando a transformada inversa de Fourier,
temos:

N 1
T(S):(p(r,t):Cm+F Eq5

onde t é o tempo e C e F sdo constantes
arbitrarias. Integrando ¢ (r,t) entre 0 e t,
podemos escrever <h(f,t)> e h®» e ?, de
forma que

<h(B,t)> = Ft + fot(p (% t)>dt = Ft?/* Eq.6

e portanto,
w? = F4/3, Eq. 7

Como podemos escrever a rugosidade como
w?(t) = <h®» — 2,

w?(t)=Ct*P s w(t)=CtY® Eq.8

e por fim, g =1/3.

Dessa forma, com a equagao
diferencial estocastica apresentada na Eg. 2,
obtem-se o expoente da Deposi¢cdo Balistica
para o modelo estudado.

Conclusdes:

Neste trabalho foram realizadas
simulacdes computacionais de Deposicao
Aleatoria (DA) de particulas com diferentes
angulos de deposicdo, bem como estudo
analitico, por meio de uma equacéo diferencial
estocastica que representa a evolucdo da
superficie em questao.

Com 0 uso de  simulacdes
computacionais, o0 modelo de DA com angulo
de 45° recupera-se os resultados do modelo
de Deposicdo Balistica, para o expoente f.
Nossos resultados analiticos corroboram as
simulacdes. O expoente de saturagdo da
rugosidade encontrado para o modelo é
a = 0,15, que difere do modelo de DA.
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