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A minha mae, ao meu irmao, aos meus avos e aos meus amigos.



"Nos vamos morrer, e isso nos torna afortunados. A maioria das pessoas nunca vai
morrer, porque nunca vai nascer. As pessoas potenciais que poderiam estar no meu
lugar, mas que jamais verao a luz do dia, sao mais numerosas que os graos de areia da
Arabia. Certamente esses fantasmas nao nascidos incluem poetas maiores que Keats,
cientistas maiores que Newton. Sabemos disso porque o conjunto das pessoas
possiveis permitidas pelo nosso DNA excede em muito o conjunto de pessoas reais.
Apesar dessas probabilidades assombrosas, somos eu e vocé, com toda a nossa
banalidade, que aqui estamos... Nés, uns poucos privilegiados que ganharam na
loteria do nascimento, contrariando todas as probabilidades, como nos atrevemos a
choramingar por causa do retorno inevitavel aquele estado anterior, do qual a enorme
maioria jamais nem saiu?”

(Richard Dawkins)
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RESUMO

OLIVEIRA FILHO, Juvenil Siqueira de, M.Sc., Universidade Federal de Vicosa,
fevereiro de 2012. Modelos competitivos de deposicao de particulas. Ori-
entador: José Arnaldo Redinz. Coorientadores: Sidiney Geraldo Alves e Marcelo
Lobato Martins.

Nesse trabalho, definimos e analisamos algumas propriedades superficiais e volumétri-
cas dos agregados gerados através de trés modelos competitivos unidimensionais de
deposicao de filmes finos (todos com cinética de superficie na classe de universalidade
KPZ). Tais modelos representam uma competicao entre a deposi¢ao balistica padrao e
uma outra regra de deposicao dependente do modelo. Cada uma dessas novas regras
que introduzimos em dois dos trés modelos estao relacionadas com a energia cinética
das particulas incidentes. Uma caracteristica interessante de dois dos nossos modelos
¢ a existéncia de processos de reestruturacao das particulas que ja estavam ligadas no
deposito; tais processos dependem da velocidade das particulas incidentes. Mostra-
mos que os nossos modelos exibem o mesmo comportamento de escala observado em
outros modelos competitivos. Estudamos, em cada um dos modelos, a variacao das
propriedades superficiais e volumétricas em funcao de um parametro F', em que F' ¢é
a razao entre a quantidade de particulas que obedecem a regra de deposicao balistica
padrao e a quantidade total de particulas depositadas. Por fim, relacionamos algumas
propriedades superficiais e volumétricas e usamos uma lei de escala para caracterizar a
morfologia dos poros dos agregados gerados pelos nossos trés modelos como fungao de

um comprimento de escala especifico.
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ABSTRACT

OLIVEIRA FILHO, Juvenil Siqueira de, M.Sc., Universidade Federal de Vicosa,
February, 2012. Competing models of particle deposition. Adviser: José
Arnaldo Redinz. Co-Advisers: Sidiney Geraldo Alves and Marcelo Lobato Martins.

In this thesis, we define and analyze certain surface and volumetric properties of the
aggregates generated by three one-dimensional competing thin films deposition mo-
dels (all with kinetics of surface in universality class KPZ). These models represent a
competition between ballistic deposition pattern and another rule dependent on the
deposition model. Each of these new rules introduced in two of the three models are
related to the kinetic energy of incident particles. An interesting feature of two of our
models is the existence of the restructuring of the particles that were already linked
in the aggregate, these processes depend on the speed of the incident particles. We
show that our models exhibit the same scaling behavior observed in other competitive
models. We study in the models, the variation of surface and volumetric properties
in terms of a parameter F', where F' is the ratio between the amount of particles that
obey the ballistic deposition rule and the total amount of particles deposited. Finally,
we list some properties and volumetric surface and use a scaling law to characterize
the pore morphology of the aggregates generated by our three models as a function of

a specific length scale.
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Capitulo 1

Introducao

O estudo das propriedades geométricas, quimicas e fisicas de processos de deposi-
¢ao de particulas e de crescimento de superficies tem sido um tema de grande interesse
na fisica, tanto do ponto de vista experimental quanto tedrico [1-18]. Isso acontece
porque a deposicao de particulas e o crescimento de superficies sao encontrados numa
grande variedade de sistemas fisicos, quimicos e biolégicos.

O crescimento de superficies consiste basicamente na evolugao de uma interface
entre dois meios. Um exemplo bastante simples pode ser realizado da seguinte maneira:
pegamos uma por¢ao de areia (particulas) em nossas maos e a deixamos cair (deposi-
tamos) sobre o solo (substrato). Nesse processo, estaremos crescendo um depésito de
areia sobre o solo. Ocorrera a formagao de uma interface (camada externa entre a areia
e o ar). Além desse exemplo, existem varios outros como o crescimento de colonias de
bactérias, a formagao de interfaces produzidas por epitaxia de feixe molecular (MBE),
processos de eletrodeposicao etc.

Do ponto de vista tedrico, podemos encontrar na literatura varios modelos de
deposi¢ao de particulas [1H10]. Em tais modelos, particulas sdo depositadas sobre
sitios (sorteados de forma aleatéria) em um substrato d-dimensional seguindo uma
unica regra de deposi¢ao. Geralmente, esses processos de crescimento sao estudados
através de modelos discretos (por meio de simulagoes computacionais) ou através de
equacoes diferenciais estocdsticas.

Um dos conceitos mais usados para o estudo de processos de crescimento de su-



1. Introducao

perficies sao as leis de escala. Veremos que muitas grandezas mensuraveis importantes
obedecem relacoes de escala simples. Por exemplo, para alguns sistemas de crescimento
de superficies, a largura da interface (ou rugosidade da interface), w(t), cresce como lei
poténcia do tempo, w(t) o t*. Além disso, a largura da superficie geralmente satura
em tempos muito longos num valor que cresce como lei de poténcia do tamanho (L)
do sistema, wgq (L) o< L.

O estudo das leis de escala nos permite definir classes de universalidade. O
conceito de classe de universalidade esta relacionado com o fato de que existem al-
guns fatores essenciais que determinam os expoentes caracteristicos das relagoes de
escala. Assim, sistemas diferentes, que aparentemente nao apresentam quaisquer tipos
de conexoes entre si, se comportam de uma forma muito semelhante.

No Capitulo 2 dessa tese, descreveremos em detalhes dois modelos de cresci-
mento que serdo essenciais para o nosso trabalho: o modelo de Deposicao Aleatéria
(DA) e modelo de Deposicao Balistica (DB).

Apesar de grande parte dos estudos dos modelos de deposicao de particulas
focarem somente nas propriedades das superficies dos agregados gerados a partir de tais
modelos, as propriedades volumétricas dos depdsitos formados também sao de extrema
importancia |11H1§]. Por exemplo: o controle da porosidade (que é uma propriedade
do volume do depdsito) ¢é essencial na producao de alguns tipos de sensores [15] ou
filmes finos [16},/17].

McDonagh et al [15] estudaram a porosidade e os tempos de resposta do sensor
de sol-gel derivado de filmes finos para aplicagoes em sensores de oxigénio. Alguns
dos parametros do processo podem ser controlados para produzir uma matriz fina
microporosa em que espécies analito-sensiveis sao aprisionadas, permitindo facil acesso
por moléculas de analito. De acordo com McDonagh et al, a porosidade da matriz
desempenha um papel muito importante tanto na sensibilidade quanto no tempo de
resposta dos sensores 6ticos. Para um sensor de géas, o coeficiente de difusao do gas
analito através da matriz aumenta com a porosidade do filme. Esta, por sua vez,
aumenta a sensibilidade de resposta do sensor.

Riabinina et al [16] estudaram a variacao da porosidade de filmes de Germanio



1. Introducao

(Ge) produzidos através da deposigao por laser pulsado em um gés atmosférico inerte.
Eles observaram que a porosidade esta diretamente relacionada com a energia cinética
das espécies vaporizadas. Além disso, modificaram as condi¢oes de deposicao variando
a pressao do gas e a distancia alvo-substrato para estudar a influéncia dessas mudancas
na energia cinética das espécies vaporizadas. Fixando alguns valores para a distancia
entre o alvo e o substrato, verificaram que a energia cinética das espécies vaporizadas
diminui a medida que a pressao do gas aumenta. Do mesmo modo, fixando valores para
a pressao do gas, verificaram que a energia cinética das espécies vaporizadas também
diminui com o aumento da distancia alvo-substrato. Finalmente, eles analisaram a
dependéncia da densidade dos filmes de Ge como fungao da energia cinética das espécies
vaporizadas e verificaram que o comportamento da mesma é mondétono crescente.

Vérios fatores podem interferir no valor da porosidade. Imagine que vocé es-
teja depositando filmes maledveis sobre um substrato qualquer. Se a velocidade de
incidéncia dos filmes for grande, o agregado produzido serd certamente mais compacto
do que se a velocidade de incidéncia dos filmes fosse pequena. Assim, quanto maior
(menor) for a velocidade de incidéncia das particulas, menor (maior) seré a porosidade
do agregado formado por meio da deposi¢ao dos mesmos. Logo, se quisermos produzir
um material pouco (muito) poroso, basta aumentar (diminuir) a velocidade média dos
filmes que estiverem sendo depositados. Outros parametros importantes que podem
infuenciar na porosidade dos agregados gerados através a deposicao de filmes sao os
tamanhos e os formatos dos filmes depositados e as diferentes interacoes entre eles [11].

No capitulo 3 dessa tese, discutiremos alguns modelos competitivos de deposicao
de particulas e apresentaremos as leis de escala que sao obedecidas por alguns deles
[19-35]. Nosso foco serd o modelo competitivo de crescimento (chamado de DB/DA)
estudado por Horowitz et al |28], pois esse modelo servird como base para os outros dois
modelos que iremos introduzir e estudar em nosso trabalho. O modelo DB/DA consiste
basicamente na deposicao de particulas que seguem a regra de deposicao balistica
(com probabilidade F') ou seguem a regra de deposigao aleatéria (com probabilidade
complementar: 1 — F).

Nos capitulos 4 e 5 dessa tese, apresentaremos nossos modelos competitivos de
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deposicao de particulas e estudaremos as propriedades das superficies e dos volumes
dos agregados gerados através dos mesmos. Uma caracteristica interessante que intro-
duzimos nos nossos modelos competitivos de deposicao de particulas é que, dependendo
da velocidade da particula que estiver sendo depositada sobre o agregado, pode ocorrer
uma reestruturacao das particulas ja depositadas. Introduzimos esses processos com o
objetivo de estudar a influéncia da velocidade das particulas depositadas nas proprie-
dades das superficies e dos volumes dos agregados. Mostraremos que as caracteristicas
das superficies crescidas através de nossos modelos pertencem a classe de universalidade
KPZ, com tempo de transiente (crossover) dependente de F'. Estudaremos também di-
versas grandezas associadas ao deposito, que acreditamos serem importantes tanto do
ponto de vista tedrico quanto experimental. Em alguns casos, mostraremos que é pos-
sivel estabelecer relagoes entre grandezas associadas a superficie e grandezas associadas
ao depésito.

No capitulo 6, faremos um apanhado geral dos resultados obtidos através de

nossos modelos e apresentaremos perspectivas futuras.



Capitulo 2

Modelos de Deposicao de Particulas

O processo de deposicao de particulas em um substrato é influenciada por diver-
sos fatores e é quase impossivel levar em conta todos eles. Entretanto, existem algumas
leis basicas que determinam a morfologia e a dinamica do crescimento das superficies
geradas por esses sistemas. A acao dessas leis pode ser descrita em detalhes microscépi-
cos por meio de modelos de crescimento discretos (modelos que imitam a fisica essencial
por tras do processo de crescimento e desprezam os detalhes menos importantes) ou
através de equagoes diferenciais parciais continuas (que descrevem, de forma hidrodi-
namica, o comportamento dinamico das superficies). Nesse capitulo, vamos estudar
dois modelos de crescimento na rede conhecidos como modelo de Deposigao Balistica
(DB) e modelo de Deposicao Aleatéria (DA). Faremos uma revisao sobre os aspectos
mais importantes referentes a esses dois modelos pois ambos tém relagao direta com

nosso trabalho.

2.1 Modelo de Deposicao Aleatdria

O modelo de Deposigao Aleatéria na rede (DA) é o modelo de crescimento mais
simples possivel. A regra (para a implementagao do modelo DA) descrita a seguir
(para a deposi¢ao de uma tunica particula) deve ser obedecida por todas as particulas
que serao depositadas: sobre um sitio escolhido aleatoriamente em um substrato, uma
particula é liberada de uma altura maior do que a altura da maior coluna sobre o

substrato e cai verticalmente até tocar o topo da coluna situada sobre esse sitio, onde
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ela serd depositada [1] (figura [2.1)).

I

Figura 2.1: Esquema do modelo de Deposigao Aleatéria. Em a), trés particulas (qua-
drados cinzas) sao liberadas de posigoes aleatdrias acima da superficie. Em b), tais

particulas sao depositadas sobre o topo das colunas abaixo delas.

O algoritmo para a simulacao do modelo DA é muito simples: para cada par-
ticula depositada, escolha uma coluna ¢ aleatoriamente e faca a altura de tal coluna
aumentar de uma unidade (h(i) = h(i) + 1). A figura [2.2] mostra um agregado gerado

através deste modelo.

Figura 2.2: Parte superior de um agregado gerado pelo modelo de Deposicao Aleatéria
depois da deposicao de 40920 particulas sobre um substrato unidimensional de tamanho

120. Note que o agregado é totalmente compacto, isto é, ndo apresenta poros (buracos).

2.1.1 Solugao Exata em Uma Dimensao

Por se tratar de um modelo bastante simples, é possivel obter uma expressao

exata para o comportamento dinamico da altura média da superficie através de uma
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andlise discreta do crescimento de uma tnica coluna. Como nao hé correlacoes laterais

entre quaisquer duas colunas no agregado gerado no modelo de Deposicao Aleatéria,

cada coluna cresce independentemente com probabilidade p = %, em que L é o com-

primento do substrato do sistema. Assim, a probabilidade de que uma coluna tenha

altura h depois da deposicao de N particulas é

N,
N P

Definindo o tempo como o numero médio de camadas depositadas (t = %),

P(h,N) = N=h, (2.1)

obtemos que altura média da superficie no tempo ¢, é dada por

N

(h(t)) = hP(h,N) = Np =

h=1

—t. (2.2)

J& o segundo momento da distribuicao de alturas é dado por

(h*(t)) =>_h’P(h,N) = Np(1 —p) + N*p”. (2.3)

Por outro lado, a rugosidade da superficie é definida por

w2(t)E<(h—h)2>:Np(1—p):%(1—%):t(l—%>. (2.4)

Assim, no limite hidrodindmico (L — o00), a equagao [2.4] mostra que

w(t) o te. (2.5)

Vemos que a rugosidade da interface cresce com o tempo na forma de uma lei
de poténcia sem nunca saturar. Isso acontece porque cada coluna cresce independen-
temente das outras, ou seja, nao existem correlagoes entre as mesmas.

O expoente de crescimento ¢ definido através da relacio w (t) o t°P4, em que

Bpa € o expoente de crescimento para o modelo de Deposicao Aleatoria:

Bpa = % (2.6)
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2.1.2 Equacao Diferencial Estocastica de Crescimento para o

Modelo de Deposicao Aleatdria

Devido a simplicidade do modelo de Deposicao Aleatoria, é possivel calcular
todas as quantidades importantes a partir de regras microscopicas de crescimento [1].
Isto nao pode ser feito para outros modelos de crescimento mais complicados como
por exemplo o Modelo de Deposicao Balistica ou o modelo de Deposicao Aleatoria
com Relaxagao de Superficie [1]. No caso de modelos mais complicados, precisamos de
algum método alternativo. Uma abordagem muito utilizada consiste em associar uma
equacao diferencial estocastica a um dado modelo de crescimento. Com o intuito de
ilustrar esse método, vamos introduzir a equacao diferencial que descreve o modelo de
Deposicao Aleatéria. Pretendemos encontrar a variagao temporal da altura da interface
h(7,t) na posigao 7, em que 7 é o vetor posi¢ao sobre um substrato d-dimensional. Em

geral, o crescimento pode ser descrito por uma equacao diferencial continuaﬂ do tipo

On(F, 1)
ot

em que ®(7,t) é o numero de particulas por unidade de tempo que sao depositadas

= O(7,¢) (2.7)

sobre a superficie na posicao 7 e no tempo t. Como as particulas sao depositadas
aleatoriamente, o fluxo das mesmas nao é uniforme. Para incorporar esse caracter
aleatorio a equagao diferencial, podemos decompor ® (7, t) em uma soma de dois termos:

M +n(r,t). Assim, a equagao pode ser escrita como

Oh(F, 1)
ot

em que M é o nimero médio de particulas que chegam no sitio 7 e n(7,t) incorpora as

= M + (1) (2.8)

flutuacoes aleatérias (ruido) no processo de deposi¢ao; n(7,t) é um nimero aleatério

descorrelacionado no espacgo e no tempo e possui média configuracional nula, ou seja,

INa verdade, a interface gerada por modelos de crescimento discretos ndo é analitica; ela consiste
em saltos discretos, o que faz com que nao seja diferenciavel. Para mudar a descricao de discreta
para continua, devemos introduzir uma funcao h(7,t) que descreva a interface quando a escala de

comprimento é grande se comparada com o espacamento de rede.
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(n(r,t)) = 0. (2.9)

O segundo momento do ruido é dado por

<n(F, (i, t’)> —2D6(t — ') (2.10)

em que a equacao [2.10[implica que o ruido nao tem correlagoes no tempo pois o segundo
momento do mesmo é nulo em todos os casos, exceto para t = t'.
As propriedades estatisticas de uma interface descrita pela equagao[2.8|sao iguais

as das interfaces produzidas através do modelo de Deposicao Aleatéria. Se integrarmos

a equacao de 0 a t, obtemos

t
h(r,t) = Mt+/ n(r,¢)dt'. (2.11)
0
Assim, através de uma média configuracional da equacao[2.11|e usando a equacao

2.9] segue que

(h(F,t)) = Mt (2.12)

reproduzindo o mesmo resultado obtido através do modelo discreto (equagao 2.2). Ele-
vando a equagao ao quadrado e tirando uma média configuracional da mesma,

obtemos

(h*(F,t)) = M*¢* + 2Dt. (2.13)

Logo, substituindo as equacoes e na equagao [2.4) obtemos

w(t) = V2Dt> (2.14)

que é equivalente ao resultado obtido na equagao [2.6]
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2.2 Modelo de Deposicao Balistica

O modelo de Deposigao Balistica (DB) foi proposto inicalmente com o intuito de
descrever o comportamento de agregados coloidais [1]. A regra (para a implementagao
do modelo DB) descrita a seguir (para a deposigdo de uma tnica particula) deve ser
obedecida por todas as particulas que serao depositadas: sobre um sitio escolhido
aleatoriamente em um substrato, uma particula é liberada de uma altura maior do que

a altura da maior coluna da superficie e cai verticalmente até encostar no agregado,

onde ela ficard colada (figura [2.3).

B A

Figura 2.3: Esquema do modelo de Deposicao Balistica. Em a), trés particulas (qua-
drados cinzas) sao liberadas de posigoes aleatdrias acima da superficie e, em b), tais

particulas colam onde tocam o agregado pela primeira vez.

O modelo de Deposicao Balistica sobre um substrato unidimensional de tamanho
L pode ser construido atraves do seguinte algoritmo: no tempo ¢, a altura da interface
no sitio ¢ é h (i,t). Inicialmente, isto é, para ¢t = 0, a interface é plana (h (i, = 0) = 0,
parai = 1,2, ..., L). Em qualquer tempo ¢, para cada particula depositada, escolhemos
aleatoriamente um sitio ¢ sobre o substrato e fazemos a altura da coluna sobre esse
sitio mudar para o maior valor entre h (i,t) +1, h (i — 1,t) e h (i + 1,1).

As particulas depositadas formam um agregado com um volume poroso, ca-
racterisco desse processo de deposicao. A figura mostra a parte superior de um
agregado gerado através desse modelo depois da deposicao de 17865 particulas sobre
um substrato unidimensional de tamanho L = 120. Cada unidade de tempo corres-

ponde a deposicao de L particulas sobre o substrato unidimensional de comprimento

10



2. Modelos de Deposicao de Particulas

L. Notamos que a interface gerada no processo de Deposicao Balistica (figura [2.4)) nao

é totalmente compacta, ou seja, apresenta poros (buracos).

Figura 2.4: Parte superior de um agregado gerado pelo modelo de Deposicao Balistica

depois da deposicao de 17865 particulas sobre um substrato unidimensional de tamanho
L = 120.

Definiremos em seguida diversas grandezas usadas comumente na literatura para
caracterizar as interfaces obtidas por processos de crescimento correlacionado usando

o modelo DB como protétipo.

2.2.1 Rugosidade

Definimos a superficie externa do depdsito com sendo o conjunto de particulas do
agregado que ocupam as posicoes mais altas em cada coluna. Para descrever a dinamica

do crescimento das superficies quantitativamente vamos introduzir duas fungoes:

e (i) A altura média da superficie, (h (t)) é definida como

(h(t)) = % Z h(i,t) (2.15)

em que L? é o nimero de sitios de um substrato d-dimensional e h (i,t) é a altura
da coluna 7 no tempo t. Se a taxa de deposicao for constante, a altura média da

superficie sera proporcional ao tempo.

e (ii) A rugosidade da interface é definida em termos das flutuagoes rms das alturas

11



2. Modelos de Deposicao de Particulas

w (L,1) = 3| 22 9 [0 (i.1) = Ch(e) (2.16)

Como a superficie no tempo ¢t = 0 é geralmente plana, as alturas de todas as
colunas nesse tempo sao, por definicao, nulas. Assim, a altura média e a rugosidade
da superficie no tempo ¢t = 0 também serao nulas ((h(t =0)) = w (L,t =0) = 0).

A evolucao temporal da rugosidade da interface possui em geral trés regioces

separadas por um tempo de crossover t,; e um tempo de saturagao t,o (figura a)).

a) b)

loglw(t) log(w(L,t)

log(wga)

log(ty) log(tze) log(t) log(t)

Figura 2.5: A evolugao temporal da rugosidade da interface para o modelo de Deposigao
Balistica. Note que existem trés regimes caracteristicos (a): (i) crescimento em lei de
poténcia com expoente Sp4 para t < t,, (ii) crescimento em lei de poténcia com
expoente fpp para t,; < t < t,9 e (iii) saturacdo para t > t,2. Em b), mostramos a
evolucao temporal de trés sistemas com tamanhos diferentes para t > t,1 (L1, Ly e Ls,
com Lz = 2Ly =4L4).

e (i) Noregime inicial (f < t,1), a rugosidade cresce como lei de poténcia da seguinte

maneira

w (L, t) oc tPrA (2.17)

em que o expoente Sp4 aparece devido a um transiente inicial, no qual o cresci-

mento aleatério domina pois o substrato estd praticamente vazio (ﬁ DA = %)

e (ii) No regime intermediario (t,; < t < t,2), a largura da superficie também

cresce como lei de poténcia, porém, com outro expoente

12
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w (L, t) o< tPp5 (2.18)

em que o Bpp € o expoente de crescimento, que caracteriza a evolugao temporal

do processo de enrugamento da superficie.

e (iii) No regime final (¢ > t,2), o crescimento como lei de poténcia nao continua
indefinidamente. Apds um certo intervalo de tempo, a rugosidade atinge um
regime estacionario, conhecido como regime de saturagao, no qual a rugosidade
atinge o valor de saturacao wg,. Na figura b), mostramos trés curvas para
a evolucao temporal da rugosidade; cada uma corresponde a um sistema com
tamanho diferente (L; # Lo # L3). Através de uma andlise da figura b), é
possivel perceber que a medida que L aumenta, a rugosidade de saturagdo (wsq)
também aumenta, e essa dependéncia obedece em geral uma lei de poténcia do

tipo
Wt (L) ox L*PE (2.19)

em que app € o expoente da rugosidade.

e (iv) O tempo necessario para que ocurra a saturagao da rugosidade, conhecido
como tempo de saturacao, obedece a seguinte relagao
tpo o< L*PE (2.20)
em que zpg € 0 expoente dinamico.

2.2.2 Leis de Escala da Rugosidade

E importante observar que os expoentes das leis de escala, apg, Spg € zpp nao
sao independentes entre si. Além disso, é possivel colapsar as trés curvas da figura

b) em uma tnica curva (figura 2.6)).

13
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e (A) Em um gréfico de w (L, t) /wsq (L) como fungao do tempo, as curvas (cor-

respondentes a substratos com tamanhos diferentes) irdo saturar em um mesmo

valor (figura [2.6)).

e (B) Em um gréfico de w (L,t) /wsa (L) como fungao de t/t,o, as curvas irdo

colapsar (figura [2.0)).

log{w) oe(w/L) T og(w /L) T

e e =

log(t) log(t) log(t/L%)

(B)

Figura 2.6: Ilustragao dos passos envolvidos na reescala da rugosidade. O grafico da
esquerda corresponde a variagao da rugosidade para trés sistemas com tamanhos (L)
diferentes. No passo (A), dividimos a rugosidade por L*P5 o que corresponde a um
salto vertical das curvas em uma escala logaritmica. De acordo com a equagao [2.20] as
curvas devem saturar no mesmo valor w/L*PB mas o tempo de saturagao de cada uma
das curvas serd diferente. Em (B), dividimos o tempo por L*?Z, o que corresponde a um
salto horizontal das curvas. De acordo com a equacao [2.19, as curvas devem saturar no
mesmo valor ¢/L*P5; assim, tais curvas devem colapsar em uma unica curva, chamada

funcao de escala.

A partir da figura 2.6) vemos que

wibb) (i) (2.21)

Wsat (L) t;c2
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2. Modelos de Deposicao de Particulas

em que f (é) é chamada de funcao de escala. Substituindo as equacoes [2.19| e [2.20

na equacao obtemos a relagao de escala de Family-Vicsek [36]

wt.ty o zoong (). (2.2

O comportamento da fungao de escala f (%) pode ser inferido a partir da

figura [2.6f

e (i) Para z << 1, a fungao de escala cresce como lei de poténcia, ou seja,

f(z) o< 2P, (2.23)

e (ii) Para  >> 1, a funcao de escala se torna constante

f(x) o constante. (2.24)

Agora, vamos mostrar que os expoentes apg, Spp € zpp nao sao independentes
entre si. Na figura a), se aproximarmos do ponto de saturacao (t,2,w(t.2)) pelo
lado esquerdo, vemos que w(t,2) o tfé’B (equagao . Entretanto, se aproximarmos
do mesmo ponto pelo lado direito: w(t,2) o L*PE (equagido . A partir dessas duas
relacoes, obtemos thDB o L*PB. Logo, de acordo com a equacao , segue que

2pp = DB (2.25)

Bos’

A equagao [2.25] que deixa explicita a dependéncia entre os expoentes app,
Bpp € zpg, é valida para qualquer processo de crescimento que obedega a relagao de
Family-Vicsek [36] (equagao [2.22).

Os expoentes (a, e z) de cada modelo de crescimento indicam a que classe de
universalidade tal modelo pertence. Por exemplo, no caso unidimensional (no limite
L — o), os expoentes correspondentes ao modelo DA sdo aps = o0 e Spa = 1/2,
enquanto os do modelo DB sao app = 1/2 e fpp = 1/3. Assim, os modelos DA e DB

pertecem as classes de universalidade DA e KPZ, respectivamente.
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Na proxima secao, iremos discutir sobre a origem e o efeito das correlacoes

existentes no modelo de crescimento DB.

2.2.3 Correlagoes

Por que a rugosidade satura para o modelo de Deposicao Balistica? Antes
de respondermos essa pergunta, ¢ interessante notar que tanto o tempo de saturacao
quanto a rugosidade de saturacao aumentam com o tamanho do substrato. Isso sugere
que a saturagao é um efeito que depende do tamanho do sistemaﬂ Para entender por
que a rugosidade do sistema atinge um regime de saturagao, vamos discutir sobre as
correlagoes existentes no sistema.

Uma propriedade interessante do processo DB é o desenvolvimento de correla-
coes ao longo da superficie, as quais implicam que diferentes sitios sobre a superficie
nao sao totalmente independentes, ou seja, o que acontece com um determinado sitio
da superficie depende dos seus vizinhos. Lembre-se que no caso do modelo DB, a par-
ticula que estd sendo depositada cola onde toca pela primeira vez (figura[2.3)). Assim,
a altura da coluna onde tal particula sera depositada serd igual ou maior do que a
altura das colunas vizinhas mais proximas. Isso faz com que a flutuacao nas alturas
se propague lateralmente, pois a proxima particula que for depositada na vizinhanca
desta, também terd uma altura maior ou igual a de seus vizinhos (figura [2.7).

Ainda que o processo de crescimento seja local, a “informagao” sobre a altura de
cada coluna é espalhada globalmente através do crescimento lateral. A distancia tipica
até a qual as colunas “sabem” a altura de seus vizinhos - a distancia maxima na qual

as colunas estao correlacionadas - é definida como o comprimento de correlacao lateral

(&)

e (i) No inicio do processo de crescimento (t < t,1), os sitios estao descorrelaciona-

dos, logo

£ =0. (2.26)

2Note que em um sistema de tamanho infinito (L = o0) a rugosidade nio satura (equacao [2.19).
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2. Modelos de Deposicao de Particulas

Figura 2.7: Tlustragao do crescimento lateral no modelo DB. Foram depositadas 2488
particulas sobre um substrato unidimensional de tamanho L = 120. O crescimento teve
inicio sobre um substrato quase plano (exceto por uma tunica coluna (cinza) no centro
do mesmo). Tal coluna captura as particulas vizinhas que estao chegando na superficie,
construindo uma espécie de “arvore” que cresce tanto lateralmente quanto verticamente.
Esse exemplo ilustra a propagacao da “informacao” durante o processo de crescimento:
a flutuagao na altura (coluna cinza) se propaga ao longo da superficie, influenciando as
alturas das colunas vizinhas. Em condi¢oes normais de crescimento, é muito improvavel
que ocorra a formagao de uma coluna tao alta quanto a coluna cinza, mas mesmo assim

o mecanismo de propagacao lateral da “informagao” permanece valido.

e (ii) No regime intermedidrio do processo de crescimento (t,; < t < t2), 0 com-

primento de correlagao cresce com o tempo da seguinte maneira

g o tH/ps, (2.27)

e (iii) No regime de saturagao do processo de crescimento (¢ > t,2), 0 comprimento
de correlacao lateral (§) atinge o tamanho do substrato (L), fazendo com que a
superficie fique inteiramente correlacionada; isso leva a saturacao da rugosidade.

Assim, na saturacao

g o L. (2.28)

A maior diferenca entre os modelos DB e DA é que a interface correspondente ao

DA é descorrelacionada, ou seja, cada coluna cresce independemente das outras (£ = 0
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2. Modelos de Deposicao de Particulas

para qualquer valor de ¢). No modelo DB, as particulas que estao sendo depositadas
(por exemplo, no sitio i) sdo capazes de colar nas colunas vizinhas (nos sitios i + 1 e/ou
i —1). Isso leva a um crescimento lateral da superficie, permitindo que ocorra uma
propagacao das correlagoes ao longo da superficie. Como nao ha correlacoes no modelo
de Deposicao Aleatéria, o comprimento de correlagao £ é sempre zero, o que faz com
que o expoente de crescimento apy seja indeﬁnidoﬁ. Além disso, como no modelo DA
nao existem correlacoes entre as colunas, a interface nao é auto-afim, ou seja, nao pode

ser reescalada através de uma transformacao anisotrépical'}

2.2.4 Construcao da equacao KPZ

onsidere uma superficie caracterizada por suas alturas h(7,t), em que h(7,t) é
Consid f t d It h(r,t), h(r,t

uma funcao univoca - ou seja, nao considera os “overhangs”. Nosso objetivo é derivar
uma equagao de crescimento para superficies correlacionadas. Esperamos [1] que a

equacao de crescimento tenha a formaﬂ

Oh(F, 1)
ot

em que G(h, 7, t) é uma fungao geral que depende das alturas da superficie, das posicoes

= G(h, 7, t) + (7, 1) (2.29)

e do tempo e (7, t) representa o ruido, que incorpora o carater estocdstico do processo
de crescimento. Como um primeiro passo para obtermos a equagao de crescimento,

vamos listar as simetrias basicas do problema:

e (i) Invariancia sob transla¢iao temporal. A equacdo de crescimento nao deve

depender de onde definimos a origem do tempo, ou seja, a equacao deve ser

3E comum dizer que o expoente de rugosidade ap 4 é infinito para o modelo de Deposicao Aleatoria.
De fato, podemos obter esse resultado definindo o expoente de rugosidade através da equacao(2.17] pois
a rugosidade de saturacao ¢ igual a infinito independentemente do tamanho do substrato. No entanto,
se interpretarmos o expoente da rugosidade (ap4) em termos da rugosidade local (wr(I < L)), este

nao podera ser definido.
4Uma reescala anisotrépica possui diferentes fatores de escala, um para cada direcio espacial;

assim, um objeto R deve ser reescalado da seguinte maneira: bR = (b1 R, baR, ...). Se, apds a reescala,

o objeto bR for estatisticamente igual & uma parte do objeto original, tal objeto é dito ser auto-afim.
5Na equacao negligenciamos os termos com derivadas temporais de ordens maiores pois esta-

mos interessados no comportamento do sistema para tempos longos.
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invariante sob a transformagao t — t 4 dt. Esta simetria faz com que a funcao G

nao dependa explicitamente do tempo.

e (ii) Invariancia translacional ao longo da diregdo do crescimento. A equagao de
crescimento deve ser independente de onde definimos h = 0; portanto, tal equacao
deve ser invariante sob a transformagao h — h + dh e isso faz com que G nao

dependa explicitamente de h.

e (iii) Invaridincia translacional na diregao perpendicular a dire¢ao de crescimento.
A equacgao de crescimento nao deve depender do valor de 7. Portanto, tal equacao
deve ser invariante sob a transformacao 7 — 7+ d7. Essa invariancia impede que

a funcao G dependa explicitamente de 7.

e (iv) Simetria de rotagdo e inversao em relagdo a dire¢io do crescimento. Essa
simetria exclui as derivadas espaciais de ordem impar, ou seja, exclui a presenca

de termos como Vh, V(V?h) etc.

e (v) Simetria up/down para h. As flutuacées na superficie sao similares em rela¢ao
a altura média da superficie. Esse fato exclui poténcias pares de Vi como (Vh)?,

(Vh)? ete.

Para encontrarmos a forma final de uma equacao diferencial que satisfaca todas
as cinco simetrias citadas acima, devemos considerar todos os termos que podem ser
formados a partir das combinacoes de poténcias de V™h. Eliminando os termos que

violam pelo menos uma dessas simetrias, encontramos a seguinte equagao

On(F, 1)

5 = a(V?h) 4+ ...+ b(V*"h) +c(V2h)(VR)? + ...+ d(V*h) (VR)Y +n(F,t) (2.30)

em que a, b, ¢ e d sao constantes reais, n, k e j podem assumir qualquer valor inteiro
positivo e n(7, t) é o ruido, que incorpora o carater estocédstico do processo de flutuacao.
Como estamos interessados somente nas propriedades de escala, vamos focar

no comportamento das fungdes que caracterizam a superficie no limite hidrodinamico
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(L — oo et — 00). Nesse limite, as derivadas (espaciais e temporais) de maior ordem
sao menos importantes comparadas com as derivadas de menor ordem E]
Assim, a equacao mais simples que descreve as flutuacoes da superficie, chamada

de equagao de Edwards-Wilkinson (EW) [37], é dada por

OR(7, 1)
ot

em que os termos vV2h(7,t) e n(7,t) descrevem, respectivamente, a relaxacao sobre a

= vVh(F,t) + n(7,t) (2.31)

superficie e as flutuagoes aleatérias no processo de deposicao.

Um modelo de crescimento chamado de Deposicao Aleatéria com Relaxacao
sobre a Superficie (DARS) esta associado com equagao EW. A regra (para a imple-
mentagao do modelo DARS) descrita a seguir (para a deposigao de uma tnica particula)
deve ser obedecida por todas as particulas que serao depositadas: sobre um sitio esco-
lhido aleatoriamente em um substrato, uma particula é liberada de uma altura maior
do que a altura da maior coluna da superficie, cai verticalmente até encostar no agre-
gado e pode difundir ao longo da superficie por uma distancia finita, parando quando
encontrar a posi¢ao com a menor altura. Como resultado desse processo de relaxagao,
a interface final ficara mais plana, comparada com o modelo de deposicao aleatoria sem
esse processo de relaxagao (DA).

Embora seja impossivel deduzir rigorosamente a equacao KPZ (que esta as-
sociada com modelo de deposi¢ao balistica (DB)) [38], podemos desenvolver alguns
argumentos razoaveis usando principios fisicos, os quais motivam a adi¢cao de termos
nao-lineares na equacao e principios de simetria, como fizemos na obtencao da
equacao EW. Podemos obter a equacao KPZ a partir de uma generalizacao da equacao
EW. Para isso é interessante observar a diferenca entre o modelo de deposicao aleatoria
com relaxagao sobre a superficie (DARS) e o modelo de deposigao balistica (DB). No
modelo DARS, as particulas chegam na superficie e relaxam enquanto no processo DB
elas colam no primeiro lugar que entram em contato. A regra do modelo DB gera um

crescimento lateral (figura[2.7).

6Isso pode ser confirmado por argumentos de escala [1].
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hix)

Figura 2.8: A origem do termo nao-linear (termo que representa o crescimento lateral)
na equagao KPZ (equagao[2.34). Note que o crescimento ocorre ao longo da velocidade

local v.

Para incluir o crescimento lateral na equacao diferencial de crescimento, vamos
ver o que acontece quando adicionamos uma nova particula a superficie (figura [2.8]).
Note que o crescimento ocorre localmente na direcao normal a superficie, fazendo com

que a altura da mesma aumente de dh. Assim, aplicando o teorema de Pitagoras (figura

, obtemos

§h = [(v5t)* + (v6tVh)?])Y? = vét[1 4 (Vh)?)/2. (2.32)
Se |[Vh| << 1 |Z|7 podemos expandir em séries de Taylor e desprezar os termos
de maiores ordens em |Vh|. Logo, obtemos:

Oh(r,t) v 5

A equagao sugere que o termo nao-linear da forma (Vh)? deve estar presente
na equacao de crescimento de modo a refletir o crescimento lateral. Adicionando este

termo & equagio [2.31]f] obtemos a equacdo KPZ [38]

A

OME) _ L ron(r o) + 2 (VA 6)* + (7 t) (2.34)

ot
"Em geral, podemos obter a equacio KPZ sem usar essa aproximacao.
80s valores dos expoentes usuais [39] correspondentes ao crescimento regido pela equacao de EW

sdo diferentes dos obtidos através da equagao KPZ ou da equacao que descreve o modelo DA, ou seja,

as trés equagoes descrevem modelos que pertencem a diferentes classes de universalidade.
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em que os termos vV2h(7,t), 3(Vh(7,t))* e (7, t) descrevem, respectivamente, a rela-
xagao sobre a superficie, o crescimento lateral da superficie e as flutuagoes aleatdrias
no processo de deposicao.

Os valores exatos dos expoentes de crescimento (Spg), da rugosidade (apgp) e
dinamico (zpp) da equagao KPZ sobre um substrato unidimensional no limite termo-
dindmico (L — 00), calculados a partir da equagao sao respectivamente: %, %
e 2 [38]. Simulagdes de DB fornecem expoentes consistentes com estes valores [40].

O modelo DB estd na classe KPZ porque a agregacao lateral implica em aumento de

altura local Ah tao maior quanto maior for |Vh| na regido.
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Capitulo 3

Modelos Competitivos de

Deposicao de Particulas

A construcgao de materiais com propriedades mecanicas, oticas, magnéticas e ele-
tronicas especificas através de processos de crescimento requer geralmente a deposicao
de mais de uma espécie de atomos ou moléculas. Quando esses atomos ou moléculas
sao diferentes, as interacoes entre os mesmos podem ser distintas, fazendo com que a
dinamica de tais processos seja mais complicada que no caso de um tnico material.

Para uma descricao mais fiel dos processos de crescimento de materiais utilizando
modelos de crescimento discretos, devemos introduzir regras que imitem os diversos
tipos de interacoes entre as diferentes espécies de particulas existentes no modelo, ou
seja, precisamos levar em conta mecanismos que vao além dos modelos do tipo particula
simples, nos quais apenas uma espécie de particula pode ser agregada obedecendo a uma
Unica regra de deposicao. Modelos de deposicao que consideram duas ou mais espécies
de particulas e/ou diversas regras de deposigao sao chamados de modelos competitivos
de deposi¢ao [19-35].

A seguir, apresentaremos os resultados obtidos por Horowitz et al |28], pois tais

resultados sao de extrema importancia para nosso trabalho.
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3.1 Leis de Escala para Processos Competitivos de

Deposicao de Particulas

Inicialmente, vamos descrever detalhadamente os resultados obtidos por Ho-
rowitz et al |28| referentes & competicao entre o modelo de deposigao Aleatéria e modelo
de deposigao Balistica (DB/DA), pois esse serd o modelo de competigao que tomaremos
como base para analisar os resultados obtidos em nosso trabalho. Em [28], Horowitz et
al estudaram, através de simulagoes computacionais, um modelo de crescimento dis-
creto sobre um substrato unidimensional de comprimento L, considerando condic¢oes de
contorno periddicas. Nesse modelo, as particulas eram agregadas na superficie seguindo
as regras do modelo de deposi¢ao balistica (com probabilidade F') e de acordo com as
regras do modelo de deposi¢ao aleatéria (com probabilidade 1 — F). E importante
notar que para F' = 0 (F' = 1), o modelo DB/DA ¢ exatamente igual ao modelo de
deposigao aleatéria (balistica) padrao.

Horowitz el at notaram que a rugosidade satura se F' # 0 e que quanto maior o
valor de F', menor sera o valor da rugosidade de saturagao. Eles verificaram também que
quanto maior o tamanho do substrato, maior o valor da rugosidade de saturagao. Foram
observados trés regimes diferentes de crescimento: inicialmente (¢ < ¢,;), o crescimento
¢ dominado pelo processo de deposicao aleatoria pois as correlagoes entre as colunas
ainda sdo despreziveis. Logo, segue que w(t) o< t’P4. Para tempos intermedidrios
(tz1 < t < tz2), as correlagdes ja se desenvolveram, o que faz com que o processo de
deposicio balistica domine. Assim, w(t) o 5. Finalmente (t > t,,), as correlagoes
atingem o tamanho do substrato e isso faz com que ocorra a saturacao da rugosidade.
Através de uma andlise do comportamento da rugosidade em funcao de L, t e F,
Horowitz et al propuseram as seguintes leis de escala (vélidas somente para F — 07
e L — o0) para a rugosidade de saturagao (wsq (L, F')), para o tempo de saturagao

(tz2(L, F)) e para a rugosidade em tempos intermediérios (w(t, F'))

Weat (L, F) oc L*PEF™0 (3.1)
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tpo(L,F) x LPEF~Y (3.2)

w(t, F) oc tPr8 =7 (3.3)

em que 0, y e v sao expoentes que estao sendo definidos nessas relagoes. Usando
app = %7 Bps = % e 2pp = %, eles obtiveram 6 = 0,45 4+ 0,01, y = 0,97 £ 0,02 e
v=0,17+0,01.

Baseando-se nas equagoes [3.1] e[3.3] eles propuseram a seguinte lei de escala
para o modelo competitivo DB/DA:

t
e -4

em que G(x) é uma funcao de escala tal que: G(x) = constante para x >> 1 e

G(z) = 2PPB para x << 1. Assim, comparando a equacao com as equacoes e
e usando a relac¢do entre os expoentes apg, Opp € zpp (equagao [2.25)), obtemos

yBpp — 0+ =0. (3.5)

Usando Bpp = % e os valores de 9, y e v obtidos por Horowitz et al, segue que
yBpe — 0 +v = 0,04 £ 0,03. Esses resultados os levaram a seguinte conjectura para

os valores exatos dos expoentes 9, y e v:

§=-(0,45+0,01) y=1(0,97+0,02) ~y==(0,17+0,01) (3.6)

DN | —
| =

em que os valores entre parénteses foram obtidos através de simulacoes computacionais.

Em um trabalho posterior |30], Horowitz et al mostram queE|

1

0 = yBpa, com fps = 5 (3.7)

Os valores conjecturados para 9, y e v podem ser obtidos usando argumentos fe-

nomenolégicos simples E|: como o processo de deposicao aleatéria nao induz correlagoes

'Note que apenas um dos trés novos expoentes é independente (equacoes e .
?Esses argumentos sao véalidos apenas no limite F — 0%.
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3. Modelos Competitivos de Deposicao de Particulas

Modelo d 6] ) y y yB—0+~y
DB/DA  1+1 0,305(3) 0,45:1(3) 0,972(1) 0,171(3) 0,013
DB/DA  2+1 0,203  0,454(3) 0,99(1) 0,32, 0,075
DB/DA  3+1 0,064 0,454(3) 0,99 (1) 0,405 0,014
DASR/DA 141 0,233(3) 0,974(1) 1,975(2) 0,515(3) 0,01,
DASR/DA  2+1 0 0,964(1) 1,9:(2) 0,95,(1)  —0,01¢
DASR/DA  3+1 0 0,954(1) 1,95(2) 1,0,(1) 0,051

Tabela 3.1: Lista dos expoentes 3, 9, y e v, medidos através de simulagoes computa-
cionais para dos modelos DASR/DA e DB/DA para diferentes dimensdes. Os valores
entre parenteses sao conjecturas para tais expoentes no limite termodinamico L — oo.
A 1ltima coluna mostra que a equacao [3.5] é satisfeita para os expoentes medidos. Note

que os valores de § e y sao independentes da dimensao do substrato.

laterais [1], a escala de tempo relevante para o espalhamento lateral das correlagoes é
Ft (o nimero de particulas balisticas depositadas por sitio em um intervalo de tempo
igual a t). Entao, segue que o tempo de crossover (t,1) é da ordem de 1/F, enquanto
o tempo de saturacao (t,2) é da ordem de L*PB/F. Assim, segue que y = 1 (equagdo
. Além disso, exigindo que a rugosidade seja uma fun¢ao continua em t = t,;, das
equagcoes e segue que v = 1/6. O outro expoente (J) pode ser obtido através de
qualquer uma das equacoes: ou E importante enfatizar que esses argumentos
fenomenolégicos nem sempre sao validos. Por exemplo, esses mesmos argumentos nao
funcionam para o caso da dinamica competitiva entre o modelo de deposicao aleatéria
e o modelo de deposicao aleatéria com relaxagao sobre a superficie (DARS). De fato,
em um outro trabalho |29, Horowitz et al encontram que a escala de tempo relevante
para o espalhamento das correlagoes no modelo competitivo DARS/DA é dada por
F?t com YDARS/DA = 2 (em vez de F't com YDB/DA = 1). Assim, concluimos que a
dependéncia do expoente y nao ¢é tao trivial pois estd relacionada com a intensidade
com que as correlagoes dos processos (DB ou DARS) suprimem o processo DA.

Os valores obtidos através de simulagoes e conjecturados por Horowitz et al,
para os expoentes d, y e v dos modelos DB/DA e DARS/DA, estao listados na tabela
[30].

As equacoes diferenciais estocasticas de crescimento para os modelos competiti-
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3. Modelos Competitivos de Deposicao de Particulas

vos DASR/DA e DB/DA sao dadas, respectivamente, por [30]

OR(7, 1)

T M + vF*N2h(F,t) + n(F,t) (3.8)

= F3/2
8h((97; D _ M4 v VPR ) + 2

em que M é o niimero médio de particulas que chegam no sitio 7, v estd relacionado com

[Vh(7,)]* 4+ n(7, 1) (3.9)

a relaxacao das particulas sobre a superficie, A é responsavel pelo crescimento lateral,
F ¢é a probabilidade da particula depositada sobre o agregado pertencer ao modelo
correlacionado (DB ou DARS) e n(7,t) incorpora as flutuagoes aleatérias (ruido) no
processo de deposicao.

Para encerrar o capitulo, vamos apresentar os argumentosrﬂde Aarao Reis [34,41]
para a obtencao dos valores dos expoentes ¢ e y conjecturados por Horowitz et al nos
modelos competitivos DB/DA [28] e DARS/DA [29].

Suponha que em modelos competitivos do tipo deposigao aleatéria (DA) versus
modelo correlacionado, ws(L,t > t,) oc AL®, t,(L) o< BL* e w(L,7 <t < t,) o< Ct”,
em que A, B e C sao amplitudes de escala, 7 é o tempo de crossover do modelo DA
para o modelo correlacionado e t, é o tempo de saturagao. Assim, podemos escrever a

equagao de Family-Vicsek [36] como

w(L, 1) o< AL®f (ti) (3.10)

em que L é o tamanho do sistema, « é o expoente da rugosidade do modelo correlaci-
onado, A é uma constante que depende do modelo correlacionado e f é uma funcao de
escala.

Aarao mostra como os coeficientes A, B e C escalam com um tempo caracte-
ristico, 7, necessario para que as correlagoes do sistema se desenvolvam, e como esse
tempo escala com F', em que F' é a probabilidade de uma particula depositada perten-
cer ao modelo correlacionado. Ele considera que 7 ¢ o instante em que a rugosidade

passa do regime descorrelacionado (DA) para o regime correlacionado; portanto,

3Validos apenas no limite F — 0%.
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3. Modelos Competitivos de Deposicao de Particulas

C o 71278 (3.11)

em que (3 é o expoente de crescimento do modelo correlacionado. O tempo necessario
(At) para que as correlagoes entre os vizinhos comecem a se desenvolver e a interface
seja auto-afim no modelo correlacionado puro é da ordem do tempo de deposicao de
uma camada de particulas, At o 1. Consequentemente, em modelos competitivos
que misturam deposigao aleatéria com algum modelo correlacionado, é esperado que
todos os tempos caracteristicos sejam dilatados por um fator da ordem de 7. Como a

amplitude B é constante durante o processo correlacionado puro, é esperado que

B~ (3.12)

Substituindo a amplitude B na equacao |3.10| e considerando que a fungao de

escala (f) seja proporcional a t® no regime 7 < t < t,,, obtemos

A
w o< T_ﬂtﬁ’ (3.13)

Como w o Ct? e C o< 71/ (equacdo [3.11)), segue que w o< 71279t Compa-

rando essa equagao com a equagao [3.13] obtemos

Ao T2, (3.14)

Vamos aplicar os argumentos de |24}34,41] no modelo DB/DA. Sabemos que a
deposi¢cao de uma unica particula seguindo a regra de deposicao balistica é suficiente
para estabelecer correlacoes entre os vizinhos e que a probabilidade de que uma par-
ticula seja depositada seguindo a regra DB é F'. Assim, o intervalo de tempo (médio)
entre duas deposigoes do tipo DB em um mesmo sitio é proporcional a 1/F’; segue que
7  1/F. Substituindo 7 o 1/F nas equagoes e[3.14] obtemos § =1/2 ey =1,
que sao os valores exatos para esses expoentes.

J& no caso do modelo competitivo DARS/DA, s@o necessarios n eventos para
que as correlacoes se desenvolvam. O intervalo de tempo médio entre dois depdsitos

consecutivos seguindo a regra do modelo DARS sobre um sitio i é dado por 7 = 1/F.
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3. Modelos Competitivos de Deposicao de Particulas

Considere um intervalo de tempo n7. Nesse intervalo, nT — n =~ nr particulas sao
depositadas (em média) seguindo a regra do modelo DA sobre um sitio i. Entretanto,
nesse mesmo intervalo de tempo, apenas n particulas (em média) sao depositadas sobre
um sitio i seguindo a regra DARS. O alisamento resultante depois de n deposigdes (com
n >> 1) do modelo DARS faz com que a altura de cada sitio ¢ decresga por um valor
igual a n. Para que a lei de escala funcione, as duas escalas de comprimento, v/n7 e n,
precisam ser idénticas; logo, 7 oc n. Assim, a escala de tempo considerada é nt o< 1/F?,
enquanto a escala de comprimento vertical considerada é \/n7 o 1/F. Portanto, os
valores obtidos para os expoentes d e y sao os mesmos conjecturados por Horowitz et al
para o modelo competitivo DARS/DA [29](tabela[3.1)). Note que ambos os argumentos

prevéem a relacao de escala 6 = y/2 ﬂ

4Aardo Reis mostrou que § = y/2 para qualquer modelo competitivo [41].
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Capitulo 4

Novos Modelos de Deposicao de

Particulas

Nesse capitulo, definiremos as regras de deposi¢ao de cada um dos nossos mode-

los [ e faremos algumas comparacdes entre os agregados gerados através dos mesmos.

4.1 Descricao dos Nossos Modelos de Deposicao de

Particulas

Nos trés modelos descritos a seguir, todas as particulas sao quadradas (com lado
de tamanho unitdrio), possuem massa unitéria e sdo depositadas sobre um substrato
unidimensional de tamanho L com condicoes de contorno periddicas.

Nos modelos que propusemos, consideramos particulas sendo depositadas com
diferentes velocidades. As diferentes velocidades sao incorporadas nos modelos através
de diferentes regras de deposicao, refletindo as diferentes formas com que essas par-
ticulas irao interagir com as particulas que ja estao depositadas. As particulas que
chamaremos de “lentas” simplesmente colam no primeiro contato com o depésito, se-
guindo portanto a regra de deposicao balistica padrao. As particulas que chamaremos

de “muito rapidas” sao capazes de arrancar do depdsito particulas ja depositadas e

'Um dos trés modelos (que chamaremos de modelo 3) é o DB/DA. As propriedades das superfi-
cies dos agregados gerados por esse modelo j& foram estudadas em [28]; entretanto, as propriedades

volumétricas ainda nao haviam sido estudadas.
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2. Novos Modelos de Deposicao de Particulas

leva-las para o fundo do depdsito, como em uma deposicao aleatéria padrao. Uma
particula ja depositada pode ser arrancada ou nao dependendo do seu grau de ligacao
com o depodsito. Nos nossos modelos s6 consideramos o deslocamento de particulas ja
depositadas que possuem apenas uma ligacao lateral com o depdsito. Dessa forma, se
uma particula “muito rapida” inside sobre uma particula do depdsito que possui apenas
uma ligacao lateral, ambas se deslocarao verticalmente até serem depositadas sobre a
proxima posi¢ao que estiver ocupada na mesma coluna. Nos outros casos a particula
“muito rapida” segue basicamente a regra de deposicao aleatéria padrao.

Consideramos também a deposicao de particulas “rapidas” que ao incidir sobre
uma particula ja depositada que possui apenas uma ligacao lateral, descola essa parti-
cula e ambas colam na primeira particula ja depositada com que estabelecerem contato,
como em uma deposicao balistica padrao.

A diferenca essencial entre esses processos esta na relacao entre a energia cinética
da particula incidente e a energia cinética da particula deslocada (se ela existir) e a
energia associada a ligacao entre as particulas no depdsito: as particulas “lentas” nao
possuem energia cinética suficiente para quebrar ligagoes no depdsito; as particulas
“rdpidas” s@o capazes de quebrar uma ligacao lateral e a energia cinética final (das duas
particulas juntas) é pequena, provocando a captura imediata da particula descolada no
primeiro contato com o depdsito; as particulas “muito rapidas” sao capazes de quebrar
uma ligagao lateral e a energia cinética final (das duas particulas juntas) é grande, o
que impede a captura da particula deslocada, que por isso “cai” até o fundo do depésito.

Nao levamos em conta a possibilidade de quebra simultanea de mais de uma
ligacao para tornarmos nosso algoritmo computacional mais simples.

Abaixo, descreveremos com mais detalhes os trés modelos que consideramos em

nosso trabalho.

4.1.1 Modelo 1

No modelo 1, consideramos dois tipos de particulas: “lentas” e “muito rapidas”.
Se a particula que estiver sendo depositada for “lenta” (com probabilidade F'), a agre-

gagao seguird a regra de deposicao balistica padrao (DB); porém, se a particula que

31



2. Novos Modelos de Deposicao de Particulas

estiver sendo depositada for “muito rapida” (com probabilidade 1 — F), teremos duas

possibilidades (figura [4.1)):

e (i) se a particula (ja depositada) abaixo da particula que estiver sendo depositada
estiver ligada em apenas um vizinho lateral, as duas particulas cairao juntas

verticalmente até atingir a proxima posicao que estiver ocupada na mesma coluna.

e (ii) se a particula (j& depositada) abaixo da particula que estiver sendo depositada
tiver mais do que uma ligacao lateral, a particula serd depositada seguindo a regra

de deposigao aleatéria padrao (DA).

a | . b)

Figura 4.1: Regra de deposicao para o modelo 1. Considere que todas as trés particulas
que estao sendo depositadas (quadrados cinzas) sejam “muito rapidas”. Em a), trés
particulas (quadrados cinzas) s@o liberadas de posigoes aleatérias acima da superficie.
Cada um dos quadrados pretos marcados com um X branco representa uma particula
que ja foi colada no agregado e que estd logo abaixo de uma particula que esta sendo

depositada. Em b), temos a posigao das particulas apés o depdsito.

Observe que no modelo 1, ao contrério do modelo DB/DA (que é igual ao mo-
delo 3, que discutiremos a frente), algumas particulas que estdo coladas no agregado
podem mudar de posicao se sua unica ligagao com o agregado for quebrada por uma
particula “muito rapida”. Nesse sentido nosso modelo incorpora um processo de reestru-
turacao do depésito, diferente dos processos de relaxacao que encontramos comumente
na literatura 1], que afetam apenas a particula que estd sendo depositada.

Um agregado, gerado pelo modelo 1, formado por aproximadamente 20700 par-

ticulas no caso em que F = 0,01 é ilustrado na figura a). Note que, embora o
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tamanho vertical (médio) dos poros desse agregado seja grande, a quantidade de poros

é pequena, fazendo com que a porosidade do mesmo também seja pequena.

Figura 4.2: Os quadrados cinzas representam as particulas “lentas” depositadas se-
guindo a regra de deposicao balistica padrao (com probabilidade F') enquanto os pretos
representam as particulas “muito rdpidas” que seguiram a outra regra (com probabili-
dade 1 — F'). As particulas foram depositadas sobre um substrato unidimensional de
tamanho L = 140. Em a), temos um agregado gerado pelo modelo 1 formado por apro-
ximadamente 20700 particulas para F' = 0,01. Note que o agregado possui poros com
tamanhos verticais grandes e tamanhos laterais pequenos. Em b), temos um agregado
gerado pelo modelo 1 formado por aproximandamente 10700 particulas para F' = 0,9.
Note que o agregado possui muito mais poros. Além disso, os tamanhos verticais e

horizontais dos poros sao praticamente iguais.

Para efeito de comparacao, outro agregado, também gerado pelo modelo 1, for-
mado por aproximadamente 10700 particulas para F' = 0,9 é ilustrado na ﬁgura b).
Nesse caso, embora o tamanho vertical dos poros seja menor (em média), a quantidade
de poros aumenta muito, o que faz com que a porosidade do agregado seja relativamente

grande.

4.1.2 Modelo 2

No modelo 2 também consideramos dois tipos de particulas: “lentas” e “rapidas”.
Se a particula que estiver sendo depositada for “lenta” (com probabilidade F'), o depédsito
seguird a regra de deposicao balistica padrao; porém, se a particula que estiver sendo

depositada for “répida’(com probabilidade 1 — F), hd duas possibilidades (figura [4.3)):
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e (i) se a particula (ja depositada) abaixo da particula que estiver sendo depositada
estiver ligada em apenas um vizinho lateral, as duas particulas cairao juntas

seguindo a regra de deposicao balistica padrao.

e (ii) se a particula (ja depositada) abaixo da particula que estiver sendo depositada
tiver mais do que uma ligagao lateral, a particula sera depositada seguindo a regra

de deposicao aleatéria padrao para agregacao da particula inferior.

a',-[f b)

Figura 4.3: Regra de deposicao para o modelo 2. Considere que todas as trés particulas
que estao sendo depositadas (quadrados cinzas) sejam “rapidas”. Em a), trés particulas
(quadrados cinzas) sao liberadas de posigoes aleatdrias acima da superficie. Cada um
dos quadrados pretos marcados com um X branco representa uma particula que ja foi
colada no agregado e que esta logo abaixo de uma particula que esta sendo depositada.

Em b), temos a posigao das particulas apds o depdsito.

Note que a quebra de ligacao feita no modelo 2 é menos drastica do que a do
modelo 1 (figuras e . Isso acontece porque as particulas “rapidas” do modelo 2
possuem energia cinética menor do que as particulas “muito rapidas” do modelo 1.

Um agregado, gerado pelo modelo 2, formado por aproximadamente 18900 par-
ticulas no caso em que F' = 0,01 ¢ ilustrado na figura a). Note que, apesar do
tamanho vertical (médio) dos poros desse agregado ser grande (ndo tao grande quanto
o do modelo 1 para o mesmo F'), a quantidade de poros é pequena (entretanto, maior
do que a do modelo 1 para o mesmo F), fazendo com que a porosidade do mesmo
também seja pequena (porém, maior do que a porosidade do modelo 1 para o mesmo

).
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Figura 4.4: Os quadrados cinzas representam as particulas “lentas” depositadas se-
guindo a regra de deposicao balistica padrao (com probabilidade F') enquanto os pre-
tos representam as particulas “rapidas” que seguiram a outra regra (com probabilidade
1—F). As particulas foram depositadas sobre um substrato unidimensional de tamanho
L = 140. Em a), temos um agregado gerado pelo modelo 2 formado por aproxima-
damente 18900 particulas para F' = 0,01. Note que o agregado possui poros com
tamanhos verticais maiores do que os laterais. Em b), temos um agregado gerado pelo
modelo 2 formado por aproximandamente 10300 particulas para F' = 0,9. Note que o
agregado possui muito mais poros. Além disso, os tamanhos verticais e horizontais dos

poros sao praticamente iguais.

Outro agregado, também gerado pelo modelo 2, formado por aproximadamente
10300 particulas para F' = 0,9 é ilustrado na figura b). Nesse caso, embora o
tamanho vertical dos poros seja menor (em média), a quantidade de poros aumenta
muito, o que faz com que a porosidade do agregado seja relativamente grande (um

pouco maior do que a porosidade do agregado formado pelo modelo 1 para o mesmo

F).

4.1.3 Modelo 3

No modelo 3 também consideramos a presenca de dois tipos de particulas: “len-
tas” e “pouco rapidas” ﬂ se particula que estiver sendo depositada for “lenta” (com

probabilidade F'), o depésito seguird a regra de deposicao balistica padrao; porém, se a

2Seja K;, com i =1, 2 e 3, as energias cinéticas das particulas mais energéticas dos modelos 1, 2 e

3, respectivamente. Assim, segue que K7 > Ko > Kj.
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particula que estiver sendo depositada for “pouco rapida” (com probabilidade 1 — F'),
o depdsito seguird a regra de deposicao aleatéria padrao (figura [4.5). Note que o mo-
delo 3 é exatamente igual ao DB/DA estudado em [2§]. Além disso, em tal modelo,
a quebra de ligagoes nao é permitida, ou seja, se uma determinada particula colar no
agregado, ela permanecerd no mesmo lugar para sempre. Consideramos esse modelo
aqui para efeito de comparacao com os modelos 1 e 2 que estamos propondo. De certa
forma, entendemos que o modelo 3 pode ser visto como uma variante dos modelos 1 e
2 (e vice-versa) quando consideramos a ideia de particulas incidentes com maiores ou
menores energias cinéticas. Apesar de o modelo 3 ja ter sido estudado na literatura,
apresentaremos aqui resultados relativos ao comportamento do depdsito que nao foram

abordados em trabalhos anteriores.

a}[f ” 6)

Figura 4.5: Regra de deposicao para o modelo 3. Considere que todas as trés particulas
que estao sendo depositadas (quadrados cinzas) sejam “pouco répidas”. Em a), trés
particulas (quadrados cinzas) sao liberadas de posigoes aleatérias acima da superficie.
Cada um dos quadrados pretos marcados com um X branco representa uma particula
que ja foi colada no agregado e que estd logo abaixo de uma particula que esta sendo
depositada. Ao contrario dos modelos 1 e 2, as particulas que estao coladas no agregado
permanecerao no mesmo lugar para sempre. Em b), temos a posigao das particulas

apos o deposito.

Um agregado, gerado pelo modelo 3, formado por aproximadamente 18700 par-
ticulas no caso em que F = 0,01 é ilustrado na figura a). Note que, apesar de o
tamanho vertical (médio) dos poros desse agregado ser grande, a quantidade de poros

¢ pequena, fazendo com que a porosidade do mesmo também seja pequena (aproxima-
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damente igual & do modelo 2 para o mesmo F).

Figura 4.6: Os quadrados cinzas representam as particulas “lentas” depositadas se-
guindo a regra de deposicao balistica padrao (com probabilidade F') enquanto os pretos
representam as particulas “pouco rapidas” que seguiram a outra regra (com probabi-
lidade 1 — F'). As particulas foram depositadas sobre um substrato unidimensional
de tamanho L = 140. Em a), temos um agregado gerado pelo modelo 3 formado por
18700 particulas para F' = 0,01. Note que o agregado possui poros com tamanhos
verticais maiores do que os laterais. Em b), temos um agregado gerado pelo modelo 3
formado por aproximandamente 10100 particulas para F' = 0,9. Note que o agregado
possui muito mais poros. Além disso, os tamanhos verticais e horizontais dos poros sao

praticamente iguais.

Outro agregado, também gerado pelo modelo 3, formado por aproximadamente
10100 particulas para F = 0,9 ¢ ilustrado na figura b). Nesse caso, embora o
tamanho vertical dos poros seja menor (em média), a quantidade de poros aumenta
muito, o que faz com que a porosidade do agregado seja grande (maior do que a
porosidade do agregado formado pelo modelo 2 para o mesmo F).

Observe que quando F' = 0 os trés modelos sao exatamente iguais ao modelo
de deposicao aleatoria padrao e quando F' = 1 os trés modelos sao exatamente iguais
ao modelo de deposicao balistica padrao. Além disso, no limite F' &~ 0, o modelo 2 é
praticamente igual ao modelo 3 enquanto que para F' ~ 1 o modelo 2 é quase igual ao
modelo 1. Nesse sentido, o modelo 2 interpola entre os modelos 3 e 1 quando variamos
FdeOal.

E importante ressaltar que nossa nomenclatura para as particulas (“lentas”,
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“pouco rapidas”, “rapidas” e “muito rdpidas”) é apenas qualitativa e em momento algum
pretendemos atribuir valores as energias cinéticas (ou velocidades) dessas particulas.
Com esses nomes pretendemos apenas representar situagoes em que feixes de particulas
com diferentes energias incidem sobre o substrato. Consideramos aqui apenas situagoes
bindrias (particulas “lentas” e “rapidas” ou “lentas” e “muitos rapidas” etc) apenas para
simplificar nossos modelos. De certa forma, os valores exatos das energias cinéticas das
particulas incidentes sao irrelevantes pois o desencadeamento de processos de quebra de
ligacoes de particulas ja depositadas, ou nao, depende também das energias de ligacao
entre as particulas do depdsito.

No proximo capitulo, estudaremos as propriedades das superficies e dos volumes
dos agregados gerados através dos nossos trés modelos competitivos de deposi¢ao de

particulas.
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Capitulo 5

Resultados

Nesse capitulo, estudaremos as propriedades das superficies e dos volumes dos
agregados gerados por cada um dos nossos modelos de deposi¢ao de particulas e re-
lacionaremos algumas propriedades superficiais e volumétricas dos agregados gerados

através dos trés modelos.

5.1 Propriedades das Superficies dos Depdsitos

O estudo das propriedades das superficie de alguns materiais é de extrema im-
portancia para a caracterizagao dos mesmos, haja visto que tais propriedades sao res-
ponsaveis pelas interagoes de contato dos mesmos com o meio externo ou com outros
materiais |1]. Assim, vamos analisar algumas propriedades das superficies dos agre-
gados gerados por nossos modelos com o intuito de caracteriza-los. Utilizaremos trés
fungoes para caracterizar as propriedades das superficies dos agregados gerados através

de nossos treés modelos competitivos de deposicao:
e (i) altura média da superficie ((h))
e (ii) rugosidade da superficie (w)
e (iii) caminho livre médio (C)

As duas primeiras funcgoes ja foram definidas no capitulo 2. Definiremos “ca-
minho livre médio” logo apds apresentarmos os resultados referentes as duas outras

fungdes. Comegaremos pela altura média da superficie.
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Construimos dois graficos (um com F = 0,01 e outro com F' = 0,6) que expli-
citam a dinamica das alturas médias das superficies dos agregados gerados pelos trés
modelos (figura . Note que para F' = 0,01 a altura média do agregado gerado
pelo modelo 2 é quase igual do modelo 3; entretanto, para F' = 0,6 a altura média
do agregado gerado pelo modelo 2 é quase igual a do modelo 1. Além disso, para um
mesmo ¢t e mesmo F E| de deposicao, o modelo 3 gera depdsitos mais espessos que 0s

modelos 1 e 2.
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Figura 5.1: Dinamica das alturas médias de cada uma das superficies dos agregados
gerados através dos trés modelos para dois valores diferentes de F'. Para a construgao
de cada um dos graficos usamos 200 amostras. As barras de erro nao foram incluidas

por serem menores do que o tamanho dos pontos.

Através de um grafico de (h) em funcao de F' é possivel perceber que a altura
média da superficie do agregado gerado pelo modelo 2 é praticamente igual a do modelo
3 para F pequeno enquanto a mesma é quase igual a do modelo 1 para F grande (figura
5.2)). Esse comportamento da fungao altura média da superficie é um indicativo de
que o modelo 2 se comporta como os modelos 3 e 1 nos limites F' pequeno e grande,
respectivamente. Além disso, como era de se esperar, quanto maior o valor de F', isto
é, quanto maior o numero de particulas “lentas” depositadas, mais espesso é o deposito.

Agora, vamos analisar a rugosidade das superficies geradas pelos trés mode-
los. Para tal, construimos dois graficos de w em funcao de t para os trés modelos

competitivos de deposi¢ao de particulas (figura . Para F' = 0,05 a rugosidade da

IExceto para F =0 ou F = 1, porque nesses casos os trés modelos sdo exatamente iguais.
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Figura 5.2: Gréfico da altura média da superficie ((h)) em funcao de F'. Como a altura
média nunca satura, fixamos um valor para o tempo igual a 474438. Para a construgao
de cada um dos graficos usamos 200 amostras. As barras de erro nao foram incluidas

por serem menores do que o tamanho dos pontos.

superficie correspondente ao agregado gerado pelo modelo 1 é muito maior do que a
dos modelos 2 e 3. Embora o valor da rugosidade dependa explicitamente do modelo,
o expoente de crescimento () é praticamente o mesmo para todos os trés modelos
(61 = By = P3 =~ 0,27), independentemente do valor de F' pois tal expoente depende
apenas da classe de universidade do modelo de deposicao e os trés modelos pertecem a
classe KPZ. importante observar que o valor do expoente de crescimento (Spp = 1/3)
para o modelo DB é encontrado apenas no limite termodinamico (L — 0o). Como me-
dimos tal expoente através de simulagoes computacionais (com substratos de tamanho
L relavivamente pequenos), é esperado um resultado menor para . O valor que obti-
vemos para [ estd de acordo com [3].

Para calcular o expoente § (equagao para cada um dos modelos (1, 2 e
3), construimos graficos da rugosidade de saturagdo da superficie (wgq) em fungao
de F' (Figura . Os valores de ¢ (inclinacao das retas de cada um dos gréficos
no limite F' << 1) obtidos para os modelos 1, 2 e 3 foram d; = 0,97 £ 0,01, d =
0,45+ 0,01 e 63 = 0,46 + 0,01, respectivamente. Podemos obter o valor do expoente
y; (correspondente ao modelo i, com i =1, 2 e 3) para cada um dos trés modelos a partir
da equagao e dos valores de 1, 5 e d3. Os valores obtidos para os trés expoentes

foram: y; = 1,94 £ 0,02, yo = 0,90 £ 0,02 e y3 = 0,92 + 0,02. Também ¢é possivel
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Figura 5.3: Graficos log-log da rugosidade da superficie (w) em funcao do tempo ()
para os trés modelos com F' = 0,05 em a) e ' = 0,5 em b). Para a construgao de
cada um dos graficos usamos 200 amostras. As barras de erro nao foram incluidas
por serem menores do que o tamanho dos pontos. Note que, como era de se esperar,
existem trés comportamentos diferentes para a fungao rugosidade. Os expoentes de
crescimento correspondentes aos regimes inicial (¢ < t,1) e intermedidrio (t,1 < t < ty2)

sao aproximadamente iguais a 0,50 e 0,27, respectivamente.

obter o expoente 7; (correspondente ao modelo 7, com ¢ =1, 2 e 3) para cada um dos
trés modelos a partir dos valores de 6;, y; e da equagao Os valores obtidos foram:
71 =0,334+0,02, 79 =0,154+0,02 e v3 = 0,15+ 0,02. Note que os valores de 93, y3 e

3 que obtivemos estdao bem préximos dos obtidos por Horowitz et al (tabela |3.1)).
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Figura 5.4: Gréfico log-log da rugosidade de saturagao da superficie (wyq;) em fungao
de F para os trés modelos. Foram usadas 500 amostras. Os valores de § (inclinagoes
das retas no limite F' << 1) obtidos para os modelos 1, 2 e 3 foram d; = 0,97 + 0, 01,
09 = 0,45+ 0,01 e 63 = 0,46 £ 0, 01, respectivamente.
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De acordo com os argumentos apresentados em [24.34] podemos apresentar uma
previsao analitica para os valores de d que obtivemos. De certa forma, esses argumentos
se resumem a seguinte ideia: para F' = 0, nossos modelos competitivos correspondem a
seguinte sequéncia de deposigoes de particulas: particulas “muito rapidas” (ou “rapidas”
ou “pouco rapidas”, dependendo do modelo) sao depositadas em ciclos, cada ciclo com
uma duracao 7, separados pela deposigao de uma particula “lenta” (veja a observagao
mais a frente). Em um ciclo de deposi¢ao de particulas “muito rapidas”, a rugosidade
da superficie cresce com /7 (devido ao comportamento “aleatdrio” dessas particulas).
Entao, nossos modelos podem ser “pensados” (no limite F' &~ 0, onde vale essa ideia de
deposicao em ciclos) como modelos de deposi¢ao balistica quando reescalamos a escala
do tempo por 7 (t — t/7) e a escala vertical por /7 (w — w/+/7). Portanto, para esse

modelo reescalado, vale a relacao de Family-Vicsek:

w(L,t)
\/F

em que G(r) é uma funcio de escala tal que G(x) o 2°PB para x << 1, G(z) =

t/T
[*DB

ocLaDBG< > F—o0t (5.1)

constante para x >> 1. Para os modelos 2 e 3, 7 « 1/F e portanto concluimos
que § = 1/2 e y = 1. Para o modelo 1, notamos que a simples deposi¢ao de uma
particula “lenta” nao ¢é suficiente para garantir a ocorréncia de um evento balistico no
deposito. Isso porque a deposicao em seguida de uma particula “muito rapida” sobre
essa particula “lenta” levara ao “apagamento” do evento balistico. Assim sendo, no
caso especifico do modelo 1, um evento balistico sé fica consolidado no depdsito apds a
deposicao sequencial de duas particulas “lentas”, uma sobre a outra ou uma ao lado da
outra. O tempo caracteristico necessario para que tal evento (raro para F' = 0) ocorra
é 7 oc 1/F?. Daf concluimos que para o modelo 1 deve valer § =1 e y = 2.

Com o intuito de verificar a validade da lei de escala dada pela equacao [5.1]
fizemos trés gréficos (um para cada modelo) de w(t, F)F° em funcao de tFY para dois
valores diferentes de F' e para L fixo (figura . Note que o colapso das duas curvas

(nos trés graficos) é quase perfeito, validando assim a lei de escala dada pela equagao

Bl
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Figura 5.5: Gréficos log-log de w(t, F)F? em funcao de tFY para os modelos 1, 2 e 3.

Foram usadas 300 amostras na construcao de cada uma das duas curvas.

Construimos um gréafico log-log do tempo de crossover t,; em fungao de F' (figura

5.6). O comportamento linear de t,; em funcao de F' nos levou a definigdo de um novo

expoente g:

tx F79  F 0" (5.2)

em que t,; é o tempo de crossover e F' é a razao entre a quantidade de particulas
“lentas” e a quantidade total de particulas.

Os valores obtidos para cada um dos ¢’s (através da ﬁgura para os modelos
1,2e3 foramg; =1,78+ 0,09, g = 0,884+ 0,07 e g3 = 0,93 £ 0, 03, respectivamente.
Como t, e t,o sao medidas de tempo, ambos devem ser reescalados da mesma maneira,
pelo fator 7, conforme nossa discussao anterior. Dessa forma, para os modelos 2 e 3
esperamos que t,; < 7 com 7  1/F e para o modelo 1, t,; oc 7 com 7 o< 1/F2.

Portanto, das equacoes e era de se esperar que ¢ = y; = 2, go = Yy = 1l e
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g3 = y3 = 1. Note que os valores de ¢; e y; que obtivemos para o modelo i (com i =1,

2 e 3) sdo quase iguais aos valores esperados.

T
. (=512
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* Modelo 2

Modelo 3
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Figura 5.6: Gréfico log-log do tempo de crossover (t,;) em funcao de F para os trés
modelos. Foram usadas 200 amostras. Os valores de y obtidos para os modelos 1, 2
e 3 foram ¢ = 1,78 £0,09, ¢o = 0,88 £0,07 e g3 = 0,93 + 0, 03, respectivamente.
Note que o valor de g3 que obtivemos esta bem proximo do valor de y para o modelo
DB/DA da tabela[3.1]

A seguir iremos definir e analisar o comportamento de uma funcao que chama-
remos de caminho livre médio e denotaremos por ;. Tal funcao esta relacionada com
o comprimento de penetragao das particulas incidentes no depédsito. Essa medida é
importante pois esta diretamente relacionada com as espessuras dos depositos forma-
dos através dos nossos modelos. No nosso caso, estamos interessados na relacao entre
as velocidades das particulas incidentes e o comprimento de penetracao das mesmas
no deposito. Primeiramente, vamos definir o que é o caminho livre. O caminho livre
percorrido por uma particula que esté sendo depositada sobre a coluna i (depois que a
rugosidade da superficie atinge a saturacao) é a distancia percorrida por essa particula
em relacao a sua coluna vizinha mais alta (ou seja, em rela¢ao a coluna i+1 e/ou i—1)
até colar no depdsito. O caminho livre médio (C}) é a distancia média percorrida pelas
particulas (em relagao as colunas laterais vizinhas mais altas) até colarem na superficie
do agregado (ver figura [5.7). Note que, para o modelo DB (F = 1), o caminho livre
percorrido por uma particula é 0 ou 1. Assim, o caminho livre médio para o modelo
DB é necessariamente um ntmero entre 0 e 1. J4 para o modelo aleatério, esperamos

um caminho livre médio da ordem de w.
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Figura 5.7: Esquema do caminho livre médio percorrido por trés particulas (quadrados
cinzas rotulados com os numeros 1, 2 e 3). Em a), as trés particulas foram liberadas
de posicoes aleatorias acima da superficie. Vamos supor que as mesmas obedecam a
regra DA. Em b), tais particulas sdo depositadas sobre o topo da coluna abaixo delas.
Os caminhos livres percorridos pelas particulas 1, 2 e 3 sao respectivamente iguais
a1, 5 e 0. Assim, o caminho livre médio percorrido pelas trés particulas é igual a
(1+5+0)/3=2, ou seja, C; = 2.

A partir dos gréficos do caminho livre médio (C)) em fungao F' (figura que

obtivemos, vamos definir o expoente u do seguinte modo:

C,x F™  F—0" (5.3)

em que C; é o caminho livre médio e F' é a razao entre a quantidade de particulas
“lentas” e a quantidade total de particulas.

Os valores dos expoentes u para os modelos 1, 2 e 3 sao u; = 0,999 + 0, 002,
uy = 0,501 0,001 e uz = 0,499 + 0, 003. Como o caminho livre médio é basicamente
uma medida do comprimento vertical, ele deve ser reescalado do mesmo modo que a
rugosidade (w). De acordo com nossa argumentacao anterior, para o modelo DB, o
caminho livre médio de uma particula é 0 ou 1 e portanto o caminho livre médio é
C; o 1. Para os nossos modelos competitivos (reescalados) portanto, o caminho livre
de uma particula é 0 ou /7 e daf esperamos que C; < /7. Para os modelos 2 e 3
7 o< 1/F e portanto us = uz = 1/2 e para o modelo 1 7 o< 1/F? e u; = 1. Assim,

como era de se esperar, u; &~ §; com i =1, 2 e 3. O caminho livre médio (C}) é definido
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Figura 5.8: Graficos log-log do caminho livre médio (C;) em fungao de F'. Os valores
obtidos para os u’s em cada um dos trés modelos foram u; = 0,999 4+ 0,002, uy, =
0,501 40,001 e uzg = 0,499+ 0,003, em que u; com 7 =1, 2 e 3 é o expoente do modelo

1. Observe que o caminho livre médio nao depende de L.

para quaisquer valores de F', exceto para F' = 0 ﬂ Embora o caminho livre médio
e a rugosidade de saturacao sejam semelhantes neste aspecto, existe uma diferenca
importante entre essas duas fungoes: enquanto a rugosidade de saturacao depende do
tamanho do substrato (equagao , o caminho livre médio é independente do mesmo
(ver figuras 2.5 e [5.§).

Para encerrar a secao sobre as propriedades da superficie do depdsito, vamos
apresentar um grafico da rugosidade de satura¢ao (ws,) em funcao do caminho livre
médio (C;) para 0,01 < F' < 1,0 (ver figura[5.9). Note que quanto menor o valor de
Wsqt ou Cy, maior é o valor de F. A partir do gréfico da figura [5.9] é fécil ver que
Weat < C; quando F' — 07 e que quanto maior o valor de L, maior é a inclinacao da

reta.

5.2 Propriedades dos Volumes dos Depdsitos

O estudo das propriedades da superficie de alguns materiais nao nos fornece
informagoes sobre o interior dos mesmos, embora tais informacoes possam ser essenci-

ais para a caracterizacao desses materiais. Existem muitas aplicacoes para materiais

2Note que isso também é vélido para a rugosidade de saturagao. No caso F = 0 (que corresponde

ao modelo DA) a rugosidade nunca satura.

47



2. Resultados

180 [ [=128
ol ™ Modelo 1
[ = Modelo2

140 4 Modelo 3

120 - L=256
100 Modelo 1

5 ©  Modelo 2

5 % . Modelo3 -
60 |-
40 - :. »’
e ™
20 7)#9
¥ 1

Figura 5.9: Gréafico da rugosidade de saturagdo (wse) em fungdo do caminho livre

médio (C)) para 0,01 < F < 1,0. Foram usadas 500 amostras para L=128 e 300

amostras para L=256.

porosos [12-18]. Tentar entender, para entao controlar as propriedades de materiais
porosos, foi o que nos motivou a propor e estudar nossos modelos de deposicao de
particulas. Para estudar as propriedades internas dos agregados gerados pelos nossos

modelos, vamos definir e analisar algumas fungoes; sao elas:
e (i) volume total dos poros (V)
e (ii) numero de poros (NN,)
e (iii) nimero total de sitios na superficie dos poros (.5)
e (iv) comprimento horizontal médio ({x))

e (v) comprimento vertical médio ((y))

(vi) porosidade (P)

Comegaremos definindo o volume total (V) e o nimero | (N,) de poros dos
depositos com a ajuda da figura . Seja V(i) o volume do poro rotulado com o
indice ¢. Na figura a), o nimero de poros (N,) ¢ igual a 4 e os volumes dos poros
rotulados por 2, 3, 4 e 5 sdo respectivamente iguais a 1, 3, 2 e 5, ou seja, V,(2) = 1,

Vo(3) = 3, V,(4) = 2 e V,(5) = 5. Assim, o volume total dos poros (V,) é igual a

3Para encontrar o niimero de poros de um determinado agregado, utilizamos o algoritmo BFS (em

inglés Breadth-First Search). Tal algoritmo estd descrito em detalhes no Apéndice A.
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S L V(i) =1+34+2+5=11. Jé na figura b), o nimero de poros (IN,) é igual a
3 e os volumes dos poros rotulados por 6, 7, e 8 sao respectivamente iguais a 1, 3, e 4,
ou seja, V,(6) =1, V,(7) = 3 e V,(8) = 4. Assim, volume total dos poros (V},) ¢ igual
ad® V(i) =1+3+4=8.

a) b)
7
62 33
5 3 6
4 44
3 7
2l 55555 8/8 8 8
1

12345678 12345678

Figura 5.10: Agregados construidos de forma arbitraria. Os quadrados pretos repre-
sentam os sitios ocupados. Em a), os quadrados brancos rotulados com os nimeros
2, 3, 4 e b representam os sitios pertencentes aos poros 2, 3, 4 e 5, respectivamente.
Em b), os quadrados brancos rotulados com os nimeros 6, 7, e 8 representam os sitios

pertencentes aos poros 6, 7, e 8, respectivamente.

Para analisar o comportamento de V,, e N, em funcao de F' para cada um dos
trés modelos, construimos dois graficos: um para V, em funcao de F' e outro para N,
também em funcao de F' (figura . Note que o nuimero e o volume de poros sao
fungoes mondtonas crescentes de F'. Tanto a regra DB (que ocorre com probabilidade
F') quanto a outra regra (que ocorre com probabilidade 1 — F' e é diferente para cada
um dos trés modelos) podem contribuir para o aumento monétono do nimero de poros
(N,) com F' de vérias maneiras, dificultando assim a explica¢ao de tal comportamento
através de algum argumento fenomenoldgico. Entretanto, no caso do comportamento
do volume total dos poros (V,) em funcao de F' a anélise é relativamente mais simples:
sabemos que a regra de deposicao balistica (que ocorre com probabilidade F') contribui
para o aumento do volume total dos poros (figura enquanto que a outra regra
contribui para a diminuicao do volume dos mesmos. Portanto, quando F' é pequeno,
a outra regra (que ocorre com probabilidade 1 — F' >> F') domina o processo de

deposicao, fazendo com que o volume total dos poros seja menor. Todavia, quando F' é
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grande, a regra DB (que ocorre com probabilidade F') domina o processo de deposicao,

aumentando assim o volume total dos poros.
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Figura 5.11: Gréficos log-log de V,, e N, em funcao de F' para os trés modelos. Foram
usadas 200 amostras na construgao de cada um dos gréficos (para cada modelo). Como

o volume total (V,,) e o nimero (N,) de poros nunca satura, fixamos um valor para o
tempo: t=500000.

Como os comportamentos tanto de N, quanto de V,, em funcao de F' numa escala
log-log sao lineares (figura [5.11)), é interessante definir dois novos expoentes (b e ¢) da

seguinte maneira

N,xF’ Vo« F°  F—0" (5.4)

em que [V, ¢ o nimero de poros, V), ¢ o volume dos poros e F' ¢ a razao entre a quantidade
de particulas “lentas” e a quantidade total de particulas. Os valores obtidos (através
da figura [5.11)) para os expoentes b e ¢ para os trés modelos, foram: b = 1,79 £ 0, 02,
by = 0,75 £0,01, b3 = 0,74 £ 0,01, ¢ = 0,97 £ 0,01, co = 0,43 £ 0,001 e c5 =
0,49 £ 0,001 em que b; e ¢; sao os expoentes b e ¢ encontrados para o modelo 7, com
i =1, 2 e 3. Agora, vamos apresentar argumentos fenomenolégicos (vélidos somente
no limite ' — 07, quando os poros sao essencialmente verticais, longos e com larguras
unitarias) para justificar os valores dos expoentes b; e ¢; obtidos para cada modelo i,
com i=1, 2 e 3. Se M particulas sao depositadas, M F' sao “lentas” e levam, nos modelos
2 e 3, a criacao de M F' poros. Dessa forma N, oc F' e portanto by = b3 = 1. Ja para o

modelo 1, pelo que discutimos, a deposi¢ao de M F' particulas “lentas” leva a criacao de
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“apenas” M ' poros. Assim, para esse modelo N, o< F?; logo, segue que b; = 2. Note
que os valores que obtivemos para by, by € bs estao bem préximos dos valores esperados.

Como no limite F' — 0%, os poros siao verticais, longos e com larguras unitd-
rias, o volume de um tnico poro (V,/N,) deve ser reescalado da mesma forma que os
comprimentos verticais (por exemplo, o caminho livre médio (C}) ou a rugosidade de
saturagao (wsq)). Logo V,/N, — (V,/N,)/+/T. Para o modelo 1, N, & F? e 7 ox 1/F?,
logo V,, o< F'; assim, segue que ¢; = 1. Note que o valor que obtivemos para c; ¢é
aproximadamente 1. J4 para os modelos 2 e 3, N, «x F' e 7 &< 1/F, logo V,, VF;
assim, segue que ¢; = c3 = 1/2. Note que os valores que obtivemos para ¢, e ¢3 estao
préximos de 1/2.

Para analisar o comportamento do volume vazio médio por poro (ou volume
médio do poro) em fungao de F', construimos um grafico da razao entre o volume total
e o nimero de poros (V,/N,) em fun¢ao de F (figura 5.12). Note que existe um valor
critico de F'; que chamaremos de F;* (correspondente ao modelo i, com i =1, 2 e 3),
tal que V,,/N, é minimo. Os valores de F}* encontrados para os modelo 1, 2 e 3 foram

T =0,43+0,01, Fy =0,27+£0,01 e Fy = 0,26 £ 0,01, respectivamente. Podemos
explicar o comportamento do volume médio por poro (V,/N) em fungao de F' para o
trés modelos através de argumentos fenomenoldgicos. Para isso, vamos analisar como
ocorre a formacao de poros E| nos casos limites: F — 0" e F ~ 1.

Se F' — 0", grande parte dos poros formados sao essencialmente linhas verticais
bem separadas, com volumes muitos pequenos (ver figuras 4.2 a), a) e a)).
Assim, embora o nimero de poros também seja muito pequeno, o volume médio por
poro (V,/N,) diminui a medida em que F' cresce devido principalmente a um aumento
rapido no numero de poros.

Se F' =~ 1, o comprimento horizontal dos poros tende a aumentar devido ao
grande numero de particulas depositadas seguindo a regra DB. E verdade que a medida
que F' aumenta, o comprimento vertical dos poros tende a diminuir, entretanto, o

formato dos mesmos nao passa a ser essecialmente como linhas horizontais (ver figuras

4Para que se forme um poro, é necessario que haja pelo menos uma deposicio do tipo DB. Note que
se F' = 0 (correspondente ao modelo DA) nao hd formagio de poros, ou seja, o agregado produzido é

totalmente compacto.
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b),|4.41b) ed.6|b)). Assim, o aumento do comprimento horizontal dos poros mais do
que compensa a diminui¢ao do tamanho vertical dos mesmos fazendo com que o volume
destes aumente. O nimero de poros também aumenta a medida que F aumenta, porém,
a uma taxa bem menor pois eles comecam a se fundir |E| Portanto, o volume médio por

poro tende a aumentar quando F' — 1.

. L=128

Ll " Modelo 1]

N * Modelo 2
EN = Modelo 3

o
)i

" e |
Rl g‘i/‘

Figura 5.12: Gréfico da razao entre o volume e o nimero de poros V,/N, (volume
médio do poro) em fungao de F. Préximo do valor minimo de V,/N, (para os trés
modelos) foi feita uma varredura fina para uma localizagdo mais precisa do valor de F'

correspondente ao valor minimo de V,,/N,,.

Esse resultado é surpreendente pois mostra que apesar do aumento de F' (dimi-
nuigao das energias cinéticas das particulas incidentes) levar a um aumento mondtono
na espessura do feixe (figura e da porosidade do depdsito (figura mais a
frente), o volume médio do poro apresenta um comportamento nao monétono. Mais
ainda, existe um valor de F' critico (de certa forma ligado a um valor critico da energia
cinética média das particulas incidentes) para o qual o volume médio do poro é minimo.

Outra propriedade interessante é a distribuicao de tamanho de poros nos depo-
sitos. Com o intuito de estudar tal propriedade, construimos dois gréficos (um com
F =0,01 e outro com F' = 0,5) que nos mostram a probabilidade da formagao de um
poro de tamanho z (D(z)) em fungdo de z para os trés modelos (ver figura[5.13). Note
que em ambos os casos (F' = 0,01 e F' = 0,5), para qualquer um dos trés modelos, a

formacao de poros pequenos é muito mais provavel do que a de poros grandes. Além

5 . . 7
°Observe que quando dois poros se juntam, o volume deles permanece o mesmo enquanto o nimero

de poros diminui de 2 para 1.

o2



2. Resultados

disso, a formagao de poros com volumes maiores do que 100 é extremamente rara. No
caso em que F' = 0,01, as curvas correspondentes aos modelos 2 e 3 estao praticamente
superpostas, confirmando mais uma vez que esses modelos se comportam de modo se-
melhante quando F' é pequeno. Ja no caso em que F' = 0, 5, as curvas correspondentes

aos trés modelos estao quase completamente superpostas.

1,0x10" [ T T 4,0x10"

T T
L=128, F=0,01 =128, F=0,5
Modelo 1 35¢10" | Modelo 1
8,0x10% |- ¢ Modelo2 | B * Modelo 2
.
=  Modelo 3 30107 - = Modelo 3 T
" .
6,0x10° » 4 25x10" B
)
< ” T 2,0x10" g
a —
8 4om0t 2 J a .
4,0x10 s, 15x10" - 1
%,
Y 1,0¢10" | R 1
2,0010% N 4
SR IC ST % 50x10° |- RH b
R ' By
ply Ty,
1 10 100 1000 1 10 100 1000
z z

Figura 5.13: Graficos em escala mono-log da probabilidade da formacao de um poro
de tamanho z (D(z)) em fungao de z para os nossos trés modelos. Foram usadas 200

amostras na construcao de cada curva.

A seguir, vamos definir o que sao sitios de fronteira dos poros, para que possamos
analisar o comportamento do nimero de sitios de fronteira (S) em fungdo de F. Um
sitio de fronteira de um poro é um sitio ocupado com pelo menos um sitio vizinho vazio
(ver figura [5.14).

Construimos um gréfico do nimero total de sitios de fronteira dos poros (5) em
fungao de I para os nossos trés modelos (ver figura . Note que, a medida que
F aumenta, o numero de poros NN, também aumenta, fazendo que o niimero de sitios
de fronteira também aumente. Definimos um novo expoente (g) através da seguinte

equacao

SxF9, — F—o0t (5.5)

em que S é o numero total de sitios de fronteira dos poros e F' é a razao entre a
quantidade de particulas “lentas” e a quantidade total de particulas. Os valores obtidos

para os expoentes g; para cada um dos nossos trés modelos foram: g; = 0,90 £ 0,01,
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a) b)

12345678 12345678

Figura 5.14: Agregados construidos de forma arbitraria. Os sitios de fronteira sao
representados pelos quadrados pretos que possuem uma letra S no interior. Assim, em
a) o numero de sitios de fronteira do poro formado pelos sitios rotulados com o nimero
2 é igual a 12 enquanto em b) o numero de sitios de fronteira do poro formado pelos

sitios rotulados com o nimero 5 é igual a 16.

go=0,36 0,01 e g3 =0,384+0,01 em que g; é o expoente g obtido para o modelo ¢,

com 7 =1, 2e 3.

g, <%
Tt
. q,
|#
1,0x10" |-
L=128
v Modelo 1

¢ Modelo 2
»  Modelo 3
.

1,0010° 1L L
001 o1 1

Figura 5.15: Graficos de S em funcao de F' para os nossos trés modelos. Foram usadas
200 amostras na construgao de cada uma das curvas nos dois graficos. Como o niimero

de sitios de superficie nunca satura, fixamos um valor para o tempo: t=500000.

Agora, vamos analisar o comportamento do nimero de sitios de fronteira por
poro (S/N,) e da razao entre o nimero de sitios de fronteira e o volume total dos poros
(S/V,) em funcao de F (ver figura . E possivel perceber, através de uma andlise
do comportamento apresentado das curvas na figura[5.16] que o modelo 2 se comporta

da mesma maneira que os modelos 1 e 3 nos limites F' ~ 1 e F' — 0, respectivamente.
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No limite F' — 0", o modelo 1 apresenta um ntimero muito maior de sitios de fronteira
por poro do que os modelos 2 e 3. Isto ocorre principalmente devido ao formato vertical
dos poros do modelo 1 nesse limite. Note que para um poro essencialmente vertical
(como uma linha vertical de largura unitéaria), o nimero de sitios de fronteira é igual
a duas vezes o volume do poro em questao mais duas unidades, ou seja, S = 2V, + 2.
No caso em que os poros verticais sdo longos e possuem larguras unitarias (como no
modelo 1 para F' — 01), segue que S ~ 2V,; portanto, S/V, = 2 (veja o grafico de
S/V, em fungao de F' na figura . Como no limite F — 0% o nimero de sitios de
fronteira (5) ¢ diretamente proporcional ao volume total dos poros (V,), ambos devem
ser reescalados da mesma maneira. Portanto, segue que S o F' para o modelo 1 e
S o V/F para os modelos 2 ¢ 3. Assim, g1 =1 e g = g3 = 1/2. A medida que ' — 1,
o formato dos poros nos agregados formados pelos nossos trés modelos se tornam mais
intrincados, dificultando assim uma andlise fenomenolégica tanto de S/N, quanto de
S/V,. Todavia, observe que quando F' — 1 os poros comegam a se fundir, diminuindo
assim a taxa de aumento na quantidade de poros e fazendo com que S/N, aumente.
Do mesmo modo, a fusao dos poros faz com que S diminua um pouco e V,, permaneca

constante, fazendo com que S/V,, diminua.

kN L=128 1 L=128 '
AN —=— Modelo 1 s 5 7 Modelo 1
\ - e Modelo 2 ! * Modelo 2
1,0x10° \ 4 Modelo 3 | i ~ Modelo 37
N
N 14l ]
a N o
z > -
~ . ) = o
%) a. [ZaN ] 1
3 o " S
TN = e
Y . 10 S e B
teel ~n 5. %
-
. o L 08 - - k|
1’0)(10{ O L : N '-'M‘ 1 1 I 1 I 1
0,01 01 1 0,0 0.2 04 086 08 10
F F

Figura 5.16: Gréfico log-log de S/N, em funcao de F e linear de S/V, em fungao de F
para os nossos trés modelos. Foram usadas 200 amostras na construcao de cada uma

das curvas dos dois graficos.

A seguir, vamos definir e analisar mais duas fung¢oes importantes para a caracte-

rizagao das geometrias dos volumes dos agregados formados pelo nossos trés modelos;
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sao elas: comprimento horizontal ((z)) médio e comprimento vertical médio ((y)) dos
poros. Faremos isso com ajuda da figura . Na figura a), os comprimentos
horizontais e verticais médios, denotados por ({x);(y)), dos poros rotulados com os nu-
meros 2, 3, 4 e 5 sdo iguais a (1;1), (1,5;1,5), (2;1) e (5,1), respectivamente; portanto,
os comprimentos horizontal e vertical médios do agregado da figura a) sao iguais
a 11/5 e 11/10, respectivamente. J& na figura b), os comprimentos horizontais e
verticais médios, também denotados por ({x);{y)), dos poros rotulados com os ntiimeros
6, 7 e 8 sao iguais a (1;1), (1;3) e (4;1), respectivamente; do mesmo modo, os compri-
mentos horizontal e vertical médios do agregado da figura b) sao iguais a 8/5 e
8/6, respectivamente.

Agora que ja definimos tanto (z) quanto (y), vamos mostrar o comportamento de
ambos em funcao de F' para os nossos trés modelos. Antes disso, mostraremos, através
da dindmica temporal de (z) — 1 e (y) para cada um dos nossos trés modelos, que
esses comprimentos médios sao praticamente independentes do tamanho do substrato

L (figuras|5.17, [5.18 e [5.19)).

<x>-1

Modelo 1
F=0,2

e L=128 o L=128
o L=256 . e =256
s L=512 e 2o L=512

1[ooew
.

v L=1024

<y>

Modelo 1
F=0,2

v 1L=1024]

10! 10° 10° 10 10! 10° 10° 10

Figura 5.17: Dinamica temporal de (x) — 1 e (y) para o modelo 1 com F' = 0,2. Note
que ambos os comprimentos médios saturam em tempos relativamente curtos e que
os comprimentos médios de saturacao sao praticamente independentes do tamanho do
substrato L.

O comprimento horizontal médio, (z), é independente de L somente quando L é

grande se comparado com (z)_,,. No caso das figuras|5.17}|5.18 e|5.19} o menor valor de

L (128) é mais de 60 vezes maior do que o maior valor de (z), , (= 2). Nao mostraremos

a dinamica dos comprimentos médios para outros valores de F', pois o comportamento
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<x>-1

Modelo 2

Modelo 2

F=0,2 o F=0,2

o L=128 ‘

+ L=256
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.

10" 10 10° 10 10' 10° 10° 10"

Figura 5.18: Dinamica temporal de (x) — 1 e (y) para o modelo 2 com F' = 0,2. Note
que ambos os comprimentos médios saturam em tempos relativamente curtos e que
os comprimentos médios de saturacao sao praticamente independentes do tamanho do

substrato L.

<x>-1

- Modelo 3 2r ) Modelo 3
atlen s F=02 | il F=0,2
Cv. L=128 / oo L=128
o L=256 e o L=256
N 5 L=512 / L=512
v L=1024 1840wy v L=1024

Figura 5.19: Dinamica temporal de (x) — 1 e (y) para o modelo 3 com F' = 0,2. Note
que ambos os comprimentos médios saturam em tempos relativamente curtos e que
os comprimentos médios de saturacao sao praticamente independentes do tamanho do
substrato L.

¢ basicamente o mesmo; entretanto, assim como no caso da rugosidade, quanto menor
o valor de F', maior é o tempo para que ocorra a saturacao. O comprimento horizontal
médio satura rapidamente (para ¢ < 5000) para os trés modelos, quaisquer que sejam
os valores de F. Ja o comprimento vertical médio leva mais tempo para saturar,
principalmente no caso do modelo 1 para pequenos valores de F'.

Os comportamentos de (z),,,—1 e de (y),,, em funcao de F' para os trés modelos

sat
sdo mostrados na figura [5.20f Como os graficos da figura[5.20] sdo lineares numa escala

log-log (no limite £ — 07) é interessante definir dois novos expoentes (x e ¥) de acordo
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com as seguintes relacoes

- X (y) v i (5.6)
() 0y — 1 0 FX, Y)our X F77, F—0". 5.6
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Figura 5.20: Gréficos de (z),,, — 1 e (y),,, em fungdo de F' para os trés modelos com
L = 128. Foram usadas 200 amostras na construcao de cada uma das curvas. Os
valores obtidos para os expoentes x e ¥ para cada um dos nossos trés modelos foram:
x1 = 0,95 £0,01, xo = 0,44 £ 0,01, x3 = 0,492 £ 0,003, ¥; = 0,943 &+ 0,004,
U, = 0,464 + 0,003, U3 = 0,432 £ 0,003 em que y; e ¥; sao os expoentes y e ¥

obtidos para o modelo i, com 7 =1, 2 e 3

Observe que (z),,, ¢ uma funcdo monétona crescente de F'. Note que, no limite
F — 0%, os poros sdo essencialmente linhas verticais compridas (principalmente no

modelo 1) | Assim, segue que (z),,, ~ 1 e (y),,, > (2),,, para os trés modelos. (ver

sat

figuras.2a), 4.4]a) e{d.6/a)). O que faz com que o (y),,, seja bem maior para o modelo
1, é o fato de que quando ocorre uma quebra na ligacao de uma das particulas por
outra que estd sendo depositada, ambas sao levadas até o topo da coluna abaixo delas,
deixando assim um buraco vertical vazio, candidato a formagao de um poro vertical

longo. Ao contrario do que ocorre com (x), ., quanto maior o valor de F', menor o

sat?

valor de (y) A medida que F' aumenta, mais depdsitos do tipo DB sao executados

sat®
e, como nesse tipo de depdsito nao ha quebra de ligagoes, o tamanho vertical dos poros
tende a diminuir. Note que no caso em que F' = 1, os valores de (x),,, € (y),,, S0

praticamente iguais para os trés modelos. Entretanto, é importante enfatizar que isso

6No limite F — 0%, o volume médio de um poro (Vp/Np) é aproximadamente igual ao comprimento

vertical médio do agregado (y),,, (compare os valores de V,,/N, com os de (y),,, no limite ' — 07).

sat
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nao significa que os poros vao se tornando retangulares com lados iguais a (z) . e

sat
(Y)4us- Na verdade, é possivel perceber, com a ajuda dos valores de outras grandezas
como S/N, e S/V,, que os poros ficam extremamente intrincados quando F' ~ 1 (ver
figuras [4.2| b), [4.4|b) e 4.6/ b)).

Os valores obtidos para os expoentes x e ¥ para cada um dos nossos trés modelos
foram: y; = 0,95 4+ 0,01, xo = 0,44 £ 0,01, y3 = 0,492 + 0,003, ¥; = 0,943 +
0,004, ¥y = 0,464 + 0,003, U3 = 0,432 £ 0,003 em que x; e ¥; sao os expoentes
x e ¥ obtidos para o modelo 7, com 7 =1, 2 e 3. A partir desses valores, somos
levamos a seguinte conjectura: x; = V¥, para o modelo i, com i =1, 2 e 3. Através
de argumentos fenomenoldgicos, podemos justificar os valores de ¥;: para o modelo 1,
qualquer comprimento vertical deve ser reescalado como /7, com 7 = 1/F?; portanto,
segue que (y),,, < 1/F e ¥y = 1. Ja para os modelos 2 e 3, 7 = 1/F e portanto,
() or < 1/VF € Wy =Ty =1/2.

A porosidade (P) de um material é definida como

_ Y
V;fotal

em que V,, é o volume total dos poros e Vo1 ¢ a soma do volume total dos poros mais

P (5.7)

o volume ocupado pelas particulas ja depositadas.

Construimos dois gréficos (um com F = 0,01 e outro com F' = 0,9) da po-
rosidade (P) em func¢do do tempo (¢) para os nossos trés modelos (figura .21). A
partir dos graficos da figura , vemos que a porosidade do agregado (para qualquer
t) gerado pelo modelo 2 é mais préxima da do modelo 3 para F' = 0,01 (F pequeno) e
mais préxima da do modelo 1 para F' = 0,9 (F grande).

Um grafico log-log da porosidade de saturacao (Psy) em fungdo de F' para
os trés modelos pode ser visto na figura . O resultado encontrado (P, < P, <
P3 para qualquer F' # 0 ou F # 1, em que P, é a porosidade correspondente ao
modelo 7, com ¢ =1, 2 e 3.) é facilmente explicado. Vamos considerar apenas o
comportamento das particulas mais energéticas referentes a cada um dos modelos,
uma vez que as menos energéticas se comportam da mesma maneira (obedecem a

regra de DB padrao). Uma particula energética do modelo 1, ao quebrar a ligagao
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Figura 5.21: Dinamica da porosidade dos agregados gerados pelos trés modelos. Foram
usadas 200 amostras para cada modelo. Tanto para F'=0,01 quanto para F'=0,9, segue

que P3 > P, > P;, em que P; é a porosidade correspondente ao modelo 7, com ¢ =1, 2
e 3.

da particula que estava logo abaixo dela (se tal particula tiver apenas uma ligacao
lateral) e carregar a mesma até o encontro de uma posi¢ao ocupada logo abaixo das
duas, faz com que ocorra uma compactacao no agregado, diminuindo o volume de
um poro e, consequentemente, a porosidade. No modelo modelo 2, uma particula
energética também pode quebrar a ligacao da particula que estiver logo abaixo dela
(se tal particula tiver apenas uma ligacao lateral) e carregar a mesma até o encontro
de uma nova posicao ocupada na superficie do agregado. Esse efeito também causa
uma compactagao no agregado (diminuindo o volume de poro e a porosidade), embora
a mesma nao seja tao eficiente quanto a correspondente ao modelo 1. J4 no modelo 3,
como nao ocorre quebra de ligacao, nao existe essa compactacao, o que faz com que a
porosidade do mesmo seja a maior de todos os tres.

De acordo com a figura[5.22] vamos definir e calcular o valor de um novo expoente
(a) que obedece a seguinte relagao

Py o< F—0" (5.8)

em que P, é a porosidade de saturacao e F' é a razao entre a quantidade de particulas

“lentas” e a quantidade total de particulas.
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Figura 5.22: Gréfico em escala log-log da porosidade de saturacao (Psy) dos agregados
gerados pelos trés modelos em fungao de F. Foram usadas 200 amostras para cada
modelo. Note que, para qualquer F' # 0 ou F # 1, segue que Py > P, > P, em que F;

é a porosidade correspondente ao modelo i, com 7 =1, 2 e 3.

Os valores encontrados para os expoentes a; correspondentes aos trés modelos
foram a; = 0,90+0,01, a; = 0,364+0,01 e a3 = 0,40+0, 01, em que a; € o expoente a
referente ao modelo 7, com i =1, 2 e 3. Vamos apresentar argumentos fenomenolégicos,
vélidos no limite F' — 01, para justificar os valores dos expoentes a;, com i=1, 2 e 3.
A porosidade é dada pela razdo entre o volume total dos poros (V,) pelo volume total
(V, + volume sélido (Vi) ). Seja M o numero total de particulas depositadas. Para
o modelo 1, V,, = M F (conforme nossa discussao anterior) e Vy = M, logo Psa o F.
Assim, a; = 1. Porém, para os modelos 2 e 3, V,, = M\VF e V, = M, P,y o< F'/2.
Portanto, ay = a3 = 1/2.

Para tentar relacionar propriedades de superficie com propriedades do volume
dos depdsitos, fizemos trés gréficos (um para cada modelo) da rugosidade de saturagao
(wsat) em funcdo do comprimento vertical médio ((y),,,) e mostramos que essas gran-
dezas s@o diretamente proporcionais entre si s6 para o modelo 1 (para todas os valores
de F' (implicito)); ja para os modelos 2 e 3, wyqy € (y),,, N80 sao proporcionais entre si
(veja as figuras [5.23)).

Nossos resultados mostram que a presenca de particulas mais rapidas no feixe
incidente (modelo 1) torna mais simples a relagao entre as propriedades dos poros no
depésito e as propriedades da superficie: superficies duas vezes mais rugosas refletiram,

por exemplo, a presencga de poros no deposito com o dobro de altura média.
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Figura 5.23: Gréficos de wgq em funcao de (y),,, para os modelos 1, 2 e 3. Foram
usadas 200 amostras. Note que, para o modelo 1, existe uma relagao linear entre a

rugosidade de saturagao e o comprimento vertical médio: wg,; = k1 (y), , + ¢1. O valor

sat
da inclinagao (k1) da reta indicada na figura é 2,93 +0,02. J4 para os modelos 2 e 3,
existe uma relagao linear (somente para F' ~ 0 (F' estd implicito)) entre a rugosidade
de saturagao e o comprimento vertical médio: wy,; = k; (y)

valores de ky e k3 obtidos foram 2,31 4+ 0,01 e 2,40 + 0, 03.

st T Ci, com i=2 e 3. Os

Com o intuito de caracterizar a morfologia dos poros dos depdsitos gerados
pelos nossos trés modelos como funcao de um comprimento de escala especifico [ e do
comprimento vertical médio (y), usamos o método boz counting [42] e a lei de escala de
Family-Vicsek [36]. Esperamos que [43] o comprimento maximo de escala £, para o qual
o comportamento fractal possa ser observado, deve ser proporcional ao comprimento
vertical médio (y), isto é, £ x (y). Se N(I,(y)) é o numero de caixas quadradas com
comprimento | que contém pelo menos um sitio vazio, segue que N(I, (y)) oc [=% para
| << & (em que d; é a dimensao fractal dos poros) e N(I,(y)) oc I~ (em que d é a
dimensao do volume, ou seja, d = 2 no caso bidimensional) para [ >> £. Assim, se
fizermos uma analogia entre essas observagoes e a lei de escala de Family-Vicsek [36],

obtemos a seguinte lei de escala

N () o () (é) (5.9)

em que a funciao de escala f(z) satisfaz f(r) o< 7% para  >> 1 e f(z) o u™%

para r << 1. Baseando-se na equacao , construimos trés gréaficos (um para cada

modelo) de N(I, (y)) (y)* /L? em funcéo de I/ (y) para mostrar o colapso das curvas
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para diferentes valores de F' (0,01; 0,02; 0,03; ...; 0,1; 0,2; 0,3; ...; 1,0). (ver ﬁgura.
Note que hd uma mudanga répida nas inclinagdes das curvas quando [/ (y) ~1.

Esses resultados mostram que quando vistos em uma escala pequena (= (y)), os
poros sao objetos com dimensao d = 1 (filamentos verticais). J& para escalas maiores
(> (y)), os poros formam um objeto de dimensao d = 2. Para F' =~ 0, (y) é grande
e a escala de visualizacao de filamentos unidimensionais é ampla. Em qualquer caso,
quando observado de uma escala macroscopica, o conjunto de poros forma um objeto
com d = 2. Tudo isso mostra que a dimensao fractal nao diz nada sobre a estrutura

microscopica do meio poroso.
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Figura 5.24: Comportamento de N (I, (y)) (y)* /L? como funcéo de I/ (y) para F =0,01;
0,02; 0,03; ...; 0,1; 0,2; 0,3; ...; 1,0 para os modelos 1, 2 e 3. Foram usadas 100 amostras

na construcao de cada uma das 19 curvas.

Antes de finalizarmos esse capitulo, vamos comparar os valores de algumas gran-
dezas essenciais para a caracterizagao dos depdsitos obtidos através dos trés modelos.
Vimos que para um F fixo, a presenca de particulas mais energéticas no feixe incidente

leva a formacao de depdsitos menos espessos, mais rugosos e menos porosos. Assim, se
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quisermos produzir um depodsito com essas caracteristicas, deveriamos usar o modelo
1; entretanto, se quisermos um depdsito mais espesso, menos rugoso e mais poroso,
deverfamos escolher o modelo 3 (ver ﬁgura. Na construcao de um sensor de gas, ¢
importante um depodsito menos espesso e mais poroso. O modelo 1 satisfaz o primeiro
requisito mas nao satisfaz o segundo; ja o modelo 3 satisfaz o segundo requisito mas
nao satisfaz o primeiro (ver figuras a) e ¢)). Nesse caso, nossos modelos nao
podem satisfazer esses dois requisitos ao mesmo tempo. Entretanto, os depdsitos pro-
duzidos através do modelo 2 sao quase tao porosos quanto os produzidos pelo modelo
3 (figuraf5.25]c)) e com espessuras préximas as produzidas através do modelo 1 (figura
5.25| a)); portanto, seria interessante usar uma dindmica inspirada no modelo 2 para
na producao de sensores de gas.

Outra grandeza interessante é volume médio do poro. Tal grandeza exibi um
comportamento nado mondtono com F', ou seja, existe um valor de F' (que chamamos
de F*), para o qual o volume médio do poro é minimo. Isso significa que existe uma
energia cinética critica que leva a uma minimizacao do volume médio do poro. Dos
trés modelos, o que apresenta o menor volume médio do poro é o modelo 2 (ver figura
b)). Assim, se quisermos produzir um disposito com o menor volume médio do

poro possivel, basta usar o modelo 2 com F' = F* |Z| (ver figura |5.26)).

"Note que o valor critico de F' (F*) é diferente para cada um dos modelos.
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Figura 5.25: Comparacao de alguns valores da altura média (para t=474438), da ru-
gosidade de saturacao e da porosidade de saturacao para os trés modelos. O ntmero
de amostras usados na construcao de cada grafico é igual a A. Os substratos possuem
tamanho L. O eixo horizontal representa uma escala crescente da energia cinética das

particulas incidentes.
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Figura 5.26: Valores de F™* (F* ¢é o valor de F' para o qual V,/N, é minimo) e do
volume médio minimo do poro para os trés modelos. O nimero de amostras usados
na construgao de cada gréafico é igual a A. Os substratos possuem tamanho L. O eixo

horizontal representa uma escala crescente da energia cinética das particulas incidentes.
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Capitulo 6

Conclusoes e Perspectivas

De certa forma, os modelos que estudamos imitam trés situagoes diferentes re-
lacionadas com a energia cinética das particulas do feixe incidente. A variacao do
parametro F' imita a variagao na quantidade de particulas com maior (ou menor) ener-
gia cinética: F' — 1 = menos particulas de altas energias. A energia das particulas esta
relacionada aos processos que elas podem desempenhar no depdsito. Ao mudarmos de
modelo, estamos considerando a existéncia de particulas com mais ou menos energia
no feixe e, ao variarmos F', estamos mudando as quantidades de particulas com mais
ou menos energia. Por exemplo, se as particulas depositadas fossem aceleradas por
um campo elétrico, ou por uma diferenca de potencial elétrico, os diferentes modelos
corresponderiam a diferentes campos elétricos.

Vimos que para um F' fixo, a existéncia de particulas mais energéticas no feixe
incidente leva a formagao de depdsitos menos espessos, mais rugosos € menos porosos
(ver figura . Cada uma dessas consideragoes tem relevancia do ponto de vista
experimental.

Introduzimos aqui uma outra grandeza que pode ter relevancia na fabricacao
desses dispositivos: o volume médio do poro. Notamos que diferentemente de outras
grandezas ja mencionadas, o volume médio do poro apresenta um comportamento nao
mondétono com F' (figura A seguir, faremos um breve resumo do que foi feito em
nosso trabalho.

Nesse trabalho, estudamos algumas propriedades das superficies e dos volumes
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4. Conclusoes

dos agregados gerados por meio de trés modelos competitivos de deposi¢ao de particulas
diferentes (todos pertencentes a classe de universalidade KPZ), através de simulagoes
computacionais usando o método Monte Carlo.

Verificamos que os trés modelos competitivos de crescimento satisfazem as hipo-
teses de escala generalizadas obtidas por Horowitz et al [28]. Medimos os expoentes (0,
y e 7y) para os trés modelos e mostramos que, apesar dos trés modelos pertencerem &
classe de universalidade KPZ, os valores dos expoentes (4, y e ) obtidos para o modelo
1 sao muito diferentes dos obtidos para os modelos 2 e 3. Isso significa que os valores
desses expoentes independem da classe de universalidade do modelo em questao. Fi-
zemos simulacoes para substratos de diversos tamanhos: desde L = 128 até L = 1024,
mostrando assim que os valores dos expoentes 0, y e v (ao contrario dos valores de «,
f e z) sao praticamente independentes de L.

Analisamos uma nova lei de escala, definimos um novo expoente (¢q) através da
equacao [5.2] e, a partir dos valores encontrados de ¢ nos trés modelos, conjecturamos
que ¢; = y; para o modelo ¢, com i=1, 2 e 3. Definimos uma nova fungao (o caminho
livre médio (7)), que ajuda na caracterizagao das propriedades das superficies geradas
por modelos de crescimento, e estudamos uma lei de escala para o comportamento da
mesma (equacao . A partir dessa lei de escala, definimos e calculamos um novo
expoente (u) para os trés modelos. Os valores de u obtidos para os trés modelos nos
levaram a conjecturar que d; = wu; para o modelo 7, com 7 =1, 2 e 3. Além disso,
mostramos que apesar da rugosidade de saturagao depender de L e o caminho livre
médio nao depender, wg,; ox C].

Estudamos o comportamento da porosidade de saturacao para os trés modelos
e, a partir da lei de escala [5.8] obtivemos o valor do expoente a para cada um dos
modelos. Sao eles: a3 = 0,904+0,01, a; = 0,36+£0,01 e azg = 0,40 +0,01. Analisamos
o comportamento do nimero, do volume e da distribuicao de poros dos depdsitos
gerados pelos nossos trés modelos. Mostramos que o volume médio do poro (V,/N,) é
uma fungao ndo-mondtona de F', ou seja, existe um valor critico de F' (relacionado com
a energia cinética média das particulas incidentes) que leva a formagao de um volume

médio do poro minimo. Além disso, estudamos variacao da quantidade de sitios de
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fronteira por poro e por volume em fungao do parametro F. Vimos que o ntimero de
sitios de fronteira médio do poro (S/N,) também nao é um fun¢do mondtona de F.

Definimos duas novas funcoes que ajudam na caracterizacao das geometria dos
volumes dos agregados; sao elas: comprimento lateral médio ((z)) e comprimento ver-
tical médio ({y)). Estudamos o comportamento dinamico e a variagdo das mesmas em
funcao de F' para cada um dos trés modelos competitivos de crescimento. Mostramos
que, assim como acontece com as outras propriedades de volume, os valores de (z) e (y)
nao dependem do tamanho do substrato. Definimos (equagao e calculamos dois
novos expoentes (y e ¥) que caracterizam os comportamentos de (z) e (y) em fungao
de F'. A partir dos valores de tais expoentes, fomos levados a conjecturar que: x; = V;
para o modelo i, com i =1, 2 e 3.

Por tltimo, verificamos a validade da lei de escala obtida em [43], dada pela
equagao [5.9f mostramos que quando vistos em uma escala pequena (= (y)), os poros
dos depésitos produzidos através dos trés modelos sao objetos com dimensao d = 1
(filamentos verticais); porém, para escalas maiores (> (y)), tais poros formam um
objeto de dimensao d = 2.

Para estudar situacoes mais realistas, poderiamos ter feito simulacoes em subs-
tratos bidimensionais. Nao fizemos tais simulagoes por limitacao de tempo. Além
disso, nao consideramos outros processos de quebras de ligacao também por limitacao
de tempo. Por exemplo, no caso da quebra de duas ligacoes, os agregados podem ser

“soltos” do depdsito e esse processo demanda um tempo computacional consideravel.
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Apéndice A - BFS (Breadth-First
Search)

O BFS (“busca em primeira-largura”) é um algoritmo de procura de arvore
usado para realizar uma busca ou travessia numa arvore, estrutura de arvore ou grafo
[ Comecamos a busca pelo né raiz e, a partir do mesmo, exploramos cada um dos
seus nés vizinhos. A seguir, exploramos os vizinhos inexplorados dos nés vizinhos (ja
explorados) e assim por diante, até encontrarmos o alvo da busca.

Formalmente, uma “busca em primeira-largura” ¢ um método de busca nao-
informada que expande e examina todos os nés de uma arvore, em busca de uma
solugao. O BFS realiza uma busca numa arvore inteira, sem considerar o seu alvo de
busca, até que ele o encontre.

Nesse algoritmo, todos os nés filhos obtidos pela expansao de um né sao adi-
cionados a uma fila E] Utilizaremos o BFS para rotular todos os sitios pertecentes a
cada um dos poros dos agregados gerados através dos nossos modelos de crecimento
competitivos.

Para identificar a posicao de cada um dos sitios em uma rede bidimensional,
usamos dois nimeros inteiros: um correspondente & abscissa (i) e o outro a ordenada

(7). Associamos a esses dois niimeros uma matriz, chamada matriz de ocupagao, repre-

! Grafo é o objeto bésico de estudo da teoria dos grafos. Tal objeto é representado como um conjunto
de pontos (vértices) ligados por retas (arestas). Uma aplicagao interessante da teoria dos grafos é nas
redes de computadores, representando cada terminal por um vértice e cada cabo de ligacao entre os

terminais por uma aresta.
?Essa “fila” pode ser representada por um vetor que aloca as coordenadas dos nés ja encontrados,

0s quais serao utilizados para encontrar seus nds vizinhosos. Apéds serem utilizados, esses nds sao

eliminados dessa lista, sobrando apenas os nds que ainda nao foram examinados.
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sentada pela letra O. Inicialmente, consideramos que se um sitio (4, 7), com abscissa i
e ordenada j, estiver ocupado (desocupado), a matriz de ocupagao correspondente ao
mesmo receberd o numero 1 (0), isto é, O(i,5) = 1 (O(i,5) = 0). Assim, no inicio,
nossa rede bidimensional sera composta apenas por 0’s e 1’s e todos os poros serao
formados somente pelos sitios (7, j) tais que O(7,j) = 0. Até aqui ndo somos capazes
de saber quantos poros existem e nem o tamanho de cada um deles pois todos estao
rotulados com um mesmo numero. Para saber a quantidade de poros e o tamanho de
cada um deles, devemos rotula-los com numeros diferentes; fizemos isso utilizando o
algoritmo BFS. Ilustramos o funcionamento desse algoritmo por meio da aplicacao do

mesmo em um agregado bastante simples (figura |6.1)).

5] = | = | |
m—l—l—h—l—lm_l_l

co [EYEY Y Y Y Yy
co NP P P Yy ) Y

Figura 6.1: Em a), temos um agregado simples construido unicamente para a aplica¢ao
do algoritmo BFS. Cada quadrado preto representa um sitio ocupado enquanto cada
quadrado branco representa um sitio vazio. Note que existem apenas dois poros (con-
junto de sitios vazios interligados) em tal agregado. Em b), comegamos a rotulacao dos
poros. Iniciamos a indentificagao pelo sitio (1,7), em 7 corresponde a coluna de menor
altura do agregado. O primeiro sitio vazio encontrado ((6,6)) é rotulado com o niimero
2, ou seja, O(6,6) = 2. A matriz de ocupagao correspondente ao agregado depois da

aplicagao do algortimo BFS é mostrado em c).

Primeiramente, percorremos a rede até encontrar o primeiro sitio (7, j) vazio tal
que O(i, j) = 0. Pode parecer redundante falar em “sitio (7, j) vazio tal que O(i, j) = 0”
pois dissemos que todos os sitios vazios correspondem a um elemento nulo na matriz
de ocupacao. Todavia, a medida que os sitios vazios forem sendo rotulados por outros

nameros, os elementos da matriz de ocupacao correspondentes a esses sitios poderao
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assumir quaisquer valores inteiros maiores do que 1. Assim, para evitar escrever “sitio
(i,7) vazio tal que O(i,j) = 07, toda vez que escrevermos sitio vazio, estamos nos
referindo a um sitio (4, j) desocupado tal que O(i, j) = 0.

Na figura [6.1] o primeiro sitio vazio tem coordenadas (6,6). Rotulamos tal sitio
com o numero 2 (ﬁgura b)) e o colocamos numa fila EI Agora, precisamos encontrar
todos os sitios vazios pertencentes a esse poro. Para isso, vamos inicialmente encontrar
o0s sitios vazios vizinhos dos sitios que estao na fila, rotula-los com o niimero 2 e coloca-
los na fila. O tnico sitio que estd na fila é o (6,6) e seu unico sitio vazio vizinho é
o (7,6). Assim, colocamos o sitio (7,6) na fila, rotulamos o mesmo com o nimero 2
(O(7,6) = 2) e tiramos o sitio (6,6) da fila (pois os vizinhos vazios do mesmo j& foram
encontrados e rotulados). Novamente, precisamos encontrar os sitios vazios vizinhos
dos sitios que estao na fila, rotulé-los com o niimero 2 e coloca-los na fila. O tnico sitio
que estd na fila é o (7,6) e seu unico sitio vazio vizinho é o (7,5). Logo, colocamos o
sitio (7,5) na fila, rotulamos o mesmo com o nimero 2 (O(7,5) = 2) e tiramos o sitio
(7,6) da fila (pois os vizinhos vazios do mesmo jé foram encontrados e rotulados). Esse
procedimento é repetido até que nao haja mais nenhum sitio na fila. Quando nao houver
mais nenhum sitio na fila, ndo existird mais sitios pertencentes aquele poro (podemos
rotular o poro que possui apenas sitios (7, j) tais que O(7, j) = 2 como poro 2). Assim,
devemos mudar o rétulo (por exemplo, trocando o nimero 2 pelo 3), procurar pelo
proximo sitio vazio do agregado e aplicar o BFS novamente. Ao aplicarmos o BFS em
todo o agregado, teremos cada poro com um rétulo diferente (2, 3, 4, ..., N, em que
N — 1 é o ntimero total de poros do agregado) e assim, poderamos calcular o niimero
de poros, o nimero de sitios correspondentes a qualquer poro especifico, o tamanho de

cada poro, o nimero de poros com determinados tamanhos etc.

3Essa fila é formada por dois vetores usados para guardar a abscissa e a ordenada correspondentes
ao sitio (6,6).
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