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Resumo

Em superficies reais formadas por graos, um crossover é observado na escala da
rugosidade local em fun¢do do tamanho de janela R, de um crescimento rapido
com expoente «; para um crescimento mais lento com um expoente as, em um
tamanho caracteristico R.. Neste trabalho nés estudamos a escala da rugosidade
local e global em diversos modelos estatisticos de crescimento com graos na super-
ficie. O resultado ay ~ 1 é explicado pelas grandes diferengas de altura nas bordas
dos graos quando comparadas a rugosidade interna do grao, independentemente
da dindmica de crescimento interna deste. Graos com superficies arredondadas
produzem expoentes menores, mas proximos de 1. O tamanho R. onde ocorre o
crossover fornece uma boa estimativa do tamanho médio do grao, inclusive nos
casos onde temos largas distribui¢oes de tamanho de graos. O expoente oy mede
as correlagoes entre graos. Em modelos KPZ, encontramos «y ~ 0.40 para as
superficies mais suaves e 0.1 < ay < 0.2 para sistemas com grandes diferencas de
alturas entre graos. Possiveis aplicacoes de nossos resultados a sistemas reais que

apresentam esse efeito de crossover sao discutidas ao longo dessa dissertacao.
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Abstract

In real surfaces with grains a crossover is observed in the scaling of the local
roughness as a function of window size R, from a rapid increase with exponent «;
to a slower increase with exponent aw, at a characteristic length R.. In this work
we study the local and global roughness scaling in growth models with grains at
film surfaces. The result a; ~ 1 is explained by the large height differences in the
borders of the grains when compared to intragrain roughness, independently of
the intragrain dynamics of growth. Grains with rounded surface shape produce
smaller exponents, but close to 1. The crossover length R. provides reasonable
estimates of the average grain size, including the cases of wide grain size distri-
butions. The exponent o, measures the correlations between grains. In KPZ
models, we find oy =~ 0.40 for the smoothest surfaces and 0.1 < as < 0.2 in sys-
tems with large cliffs separating the grains. Possible applications to real systems

which show this crossover are discussed.
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Capitulo 1

Introducao

A dindmica de superficies esta presente desde processos naturais como a formacao
de nuvens, o crescimento de colonia de bactérias e a erosao do solo, até processos
experimentais avancados de crescimento de filmes finos, como MBE! [5, 6, 7, §].
Por isso, a pesquisa em superficies tem recebido grande atencao por parte dos
pesquisadores nas ultimas décadas.

Uma caracteristica marcante de processos de crescimento de superficies é a
presenca de invariancia de escala e universalidade, fatores muito comuns na teoria
de fenomenos criticos [9, 10]. Superficies produzidas por diferentes métodos po-
dem apresentar relacdes de escala com mesmos expoentes para algumas grandezas
macroscopicas. Nesse contexto, a modelagem tedrica de processos de crescimento
de superficies se torna imprescindivel na tentativa de determinar os parametros
microscopicos relevantes para a forma final da superficie e também na busca de
grandezas adequadas para quantificar essas formas.

H4 uma variedade de grandezas utilizadas para caracterizar uma superficie,

como a rugosidade global, a rugosidade local, a fungdo de auto correla¢ao e/ou

'Do inglés: Molecular Beam Epitazy (Epitazia por Feize Molecular)



Introducao 2

densidades espectrais, distribuicoes de rugosidade etc. Dessas ultimas, a ru-
gosidade local W, ¢ uma das mais utilizadas nos trabalhos experimentais e o
expoente caracteristico extraido dela é o expoente da rugosidade o. Na maioria
das superficies obtidas experimentalmente e em basicamente todas produzidas por
modelos de crescimento, a rugosidade local medida em diferentes tamanhos de ja-
nela R se comporta como W,. ~ R®. Porém, em alguns trabalhos experimentais,
nos quais as superficies sao formadas por graos [2, 4, 11, 12, 13, 14, 15, 16, 17], é
encontrado um crossover na escala da rugosidade local: mede-se um expoente da
rugosidade grande («a; =~ 1) para R pequeno e outro menor quando R é grande,
este ultimo se aproximando dos expoentes usualmente associados a alguma classe
de universalidade, como a classe KPZ. Em todos os casos, esse crossover ocorre
num tamanho de janela da ordem da largura média dos graos.

Alguns modelos de crescimento de filmes finos mostraram a formacao de graos
na superficie [18, 19, 20, 21, 22, 23|. A presenca do crossover na escala da ru-
gosidade local foi ilustrada com um modelo bastante simplificado por Vasquez e
outros [18, 19]. Porém, nenhuma anélise sistemética desse crossover foi apresen-
tada em um trabalho teérico.

Nessa dissertagao estudamos modelos de crescimento de depositos com graos
sem levarmos em conta os mecanismos microscopicos de formagao destes graos.
Para explorar os varios aspectos da sua presenca na superficie, nos utilizamos trés
modelos. Inicialmente estudamos modelos de redes de graos periédicos, onde nao
hé& correlacao entre as alturas e as posi¢oes dos graos, mas nos quais a rugosidade
local pode ser calculada analiticamente, explicando o seu crescimento linear com
o tamanho de janela, ou seja, a ~ 1 para R pequeno. A influéncia da forma do
grao na escala da rugosidade local foi estudada usando o mesmo modelo proposto

por Vasquez e outros [18]: produzimos uma superficie com algum modelo de
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crescimento (em nosso caso usamos o modelo de crescimento restrito RSOS [24]
e a deposigdo aleatoria com relaxagao superficial RDSR. [25]) e posteriormente,
transformamos cada particula em um grao cuja superficie tenha a forma - mais ou
menos arredondada - que desejamos. Para analisar efeitos de tamanhos de graos e
da distribuicao destes tamanhos em torno do tamanho médio, propomos um mo-
delo de crescimento em que ao invés de depositarmos particulas que representam
atomos ou moléculas, nés depositamos graos formados por varias particulas.

Trabalhos recentes mostraram que o estudo de distribuicoes de rugosidade
sao uma boa técnica para determinar a classe universalidade de varios modelos
[26, 27|, por apresentarem corre¢oes de escala bem mais fracas que aquelas en-
contradas na medida de expoentes [28, 29]. Como nosso modelo de deposigao de
graos apresenta correcoes de escala muito fortes para a rugosidade, nés estudamos
distribuicoes de rugosidade para confimar sua classe de universalidade.

O restante dessa dissertacao estd dividido como segue. No capitulo II, re-
visamos o formalismo teorico utilizado no estudo de superficies, apresentamos
exemplos de alguns modelos de crescimento bastante comuns na literatura e que
sao estudados ou citados ao longo dessa dissertacao e apresentamos uma revisao
de alguns trabalhos experimentais onde superficies formadas por graos sao ob-
servadas. No capitulo III, apresentamos os resultados para os nossos modelos de
redes periddicas de graos e também para os modelos com ampliagao da superficie,
com os quais testamos os efeitos da forma dos graos. No Capitulo IV, apresenta-
mos nossos resultados para o modelo de deposi¢ao de graos e fazemos uma breve
discusao sobre suas distribuigoes de rugosidade. No Capitulo V, apresentamos

nossas conclusoes e discutimos perspectivas do trabalho.



Capitulo 2

Revisao Bibliografica

2.1 Introducao

Nesse capitulo apresentamos uma revisao do ferramental teérico utilizado no es-
tudo da cinética de superficies. Introduzimos o conceito de escala e apresentamos
as principais classes de universalidade e alguns modelos de crescimento, bastante
comuns na literatura, que serao importantes ao longo dessa dissertacao. Além
disso, uma revisao de varios trabalhos experimentais onde superficies com graos
foram observadas, é apresentada no final desse capitulo.

Uma superficie, ou interface, nada mais é do que a separacao entre dois meios
materiais diferentes. Em objetos com cavidades internas ou reentrancias laterais,
podemos definir uma superficie interna e uma externa. Por exemplo, na maioria
dos processos de deposicao na presenca de catalisadores o agregado formado é
poroso pois, geralmente, o proprio catalisador é um material poroso. Apesar de
muitos processos de crescimento de materiais produzirem superficies com reen-
trancias laterais e cavidades internas, varios instrumentos de analise de morfolo-

gia de superficies comuns, como o perfildometro, o microscopio de forca atdémica
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(AFM-Atomic Force Microscope) e o microscopio de tunelamento (STM-Scanning
Tunelling Microscope), nao costumam dar informacoes sobre superficies internas,
mas apenas da altura maxima da interface, ao longo de sua superficie externa.
Nos modelos de crescimento que vamos estudar, a superficie serd sempre tomada
como o conjunto de particulas de maior altura do agregado. Em modelos em rede,
como os que estudaremos aqui, esta sera representada por um conjunto de alturas
{h;}, onde i indica cada sitio do substrato. Em modelos continuos a superficie é
descrita por um campo de alturas h(¥), onde 7 é uma posi¢ao medida ao longo

do substrato.

2.2 Relacgoes de Escala

Inicialmente proposto por Widom (1965) [30] como um ansatz e posteriormente
validado com o advento da teoria do Grupo de Renormalizacao, o conceito de es-
cala (scaling) se tornou uma grande ferramenta no estudo de fenémenos criticos
[9, 10]. A emergéncia de invariancia de escala se deve ao fato de o tnico compri-
mento relevante para um sistema, proximo a criticalidade, ser o seu comprimento
de correlacao, que diverge no ponto critico.

A invariancia de escala é também uma caracteristica comum em uma grande
variedade de interfaces [5]. Por exemplo, na figura 2.1(a) apresentamos um perfil
de alturas (P1) para um substrato de tamanho L = 16000. Um perfil similar a
P1 (com as mesmas propriedades geométricas e estatisticas) pode ser obtido da
ampliacao do inset da figura 2.1(a), conforme mostrado na figura 2.1(b). Ob-
servamos que para obter esse perfil similar (P2), com um tamanho L' = 4000,
precisamos de um intervalo vertical A”' = 100, enquanto em P1 temos Ah = 200.

Assim, reduzimos a largura do agregado por um fator 4 e reduzimos o eixo verti-
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cal (flutuagoes de altura) por um fator 2 apenas. Logo os eixos se transformam

de forma desigual (transformacao auto-afim)
L—L=bL e Ah— AN =b"Ah (2.1)

onde « é o expoente da rugosidade e b um parametro arbitrario. Essa invariancia,
frente a uma transformacao de escala anisotrépica, caracteriza uma superficie
auto-afim. Quando a superficie é invariante frente a uma transformagao dos eixos
pelo mesmo fator, na direcao vertical e horizontal, esta é auto-similar. Quase
todas as superficies obtidas em processos de crescimento sao auto-afins.

a)

4300

4100

0 16000
b)
4250
4150
6000 10000

Figura 2.1: a)Exemplo de interface para um substrato de largura L = 16000. b)
Ampliagdo do inset de (a) com uma largura L' = 4000 mantendo flutuagoes de

altura estatisticamente semelhantes.

Podemos notar na figura 2.1 que a grandeza que se mantém invariante frente

a transformacao de escala é a largura da interface ou rugosidade W, ou seja,
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W ~ Ah e podemos escrever uma transformacao de auto-afinidade
L—-L=bL e W-W=0pW (2.2)

Na figura 2.1, temos a = 1/2.
Todas as figuras e graficos que serao apresentados nessa se¢ao foram obtidos
da simulacao do modelo RSOS em um substrato unidimensional, este modelo sera

apresentado na subsecao 2.4.4 desse capitulo.

2.2.1 Relagoes de Escala da Rugosidade

Na maioria dos modelos de crescimento de filmes finos, particulas (atémos, ou
moléculas) sdo agregadas em um substrato inicialmente liso. A altura média e a
rugosidade superficial devem crescer a medida que particulas vao sendo deposita-
das. Na figura 2.2 ilustramos esse regime inicial de crescimento de um depésito.

A altura média da superficie é dada por

B(t) = les > o), (2.3)

onde ) . representa a soma sobre todos os sitios ¢ do substrato, e d, a dimensao
deste, ou seja, temos um crescimento em d = d, + 1 dimensoes. A largura da
interface, ou sua rugosidade global, é definida como o desvio quadratico médio

das alturas

1/2
W(L,t) = <[le S [ht) - h(t)]2] > (2.4)

onde os brackets representam uma média sobre varias amostras. Muitas vezes ao

invés de calcular a rugosidade calcula-se a rugosidade ao quadrado, definida por
1 = 2

Wo(L,t) = <Ld5 > [hilt) — (1)) > (2.5)

7

e é esperado que os comportamentos de escala da raiz da rugosidade ao quadrado

sejam os mesmo da rugosidade (Wy'? ~ W).
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Figura 2.2: Exemplo de evolugao temporal de um depésito em d = 1 + 1, para
um substrato de tamanho L = 150. As variagoes nas cores preto-cinza ocorrem

a cada 10 camadas depositadas.

A figura 2.3 mostra o comportamento tipico da rugosidade com o tempo para
modelos de crescimento com correlacao lateral. Nessa figura observamos que a
rugosidade cresce até um tempo de crossover t, e entao se mantém constante

(satura) em um valor Wy,,. Para t < t, temos a relacdo
W(L,t) ~ 1, (2.6)

onde (3 é o expoente de crescimento e a unidade de tempo (At = 1) é, geralmente,
definida como a deposi¢ao de uma monocamada de particulas.

A saturacao da rugosidade é uma caracteristica de processos de crescimento
em que a agregacao de uma particula depende da sua vizinhanca. Essa depen-
déncia introduz uma correlacao lateral no sistema que é quantificada por um
comprimento de correlacao &. No inicio da deposi¢ao o sistema é descorrelacio-

nado (§ =~ 0) e a medida que particulas sao depositadas as correlacdes locais se
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Figura 2.3: Tipica variagao temporal da rugosidade, para sistemas com correlacao

lateral, para um tamanho de substrato L = 4096.

propagam pelo sistema, de modo que & cresce no tempo
§|| ~ /7 (2.7)

onde z é o expoente dindmico. Quando este comprimento de correlacao se torna
da ordem do tamanho lateral do sistema (&, =~ L) temos a relaxa¢ao da rugosidade
e a partir desse regime

&~ L (2-8)

Podemos entao concluir que a saturagao da rugosidade nada mais é do que um
efeito de tamanho finito [5].

A caracteristica principal de um filme fino produzido experimentalmente,
como o proprio nome sugere, é que sua espessura ¢ muito menor que seu ta-
manho lateral. Dessa forma, estamos sempre no regime de crescimento (¢ < t,)
quando tratamos de filmes finos reais. A saturacdo da rugosidade corresponde,
tipicamente, & deposicao de um niimero de monocamadas bem maior que o ta-

manho lateral do sistema e é, em geral, observada apenas em modelos tedricos de
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crescimento.

O comportamento do comprimento de correlacao £ nos sugere que a rugosi-
dade de saturacao W, e o tempo de crossover t, dependem do tamanho L do
sistema. Na figura 2.4 apresentamos a variacao da rugosidade no tempo, para
diferentes tamanhos de substrato e verificamos essas dependéncias. Para a rugo-

sidade de saturacao, temos

Wsat(L) ~ Laa (29)

onde « é o expoente da rugosidade, que foi introduzido na discussiao da auto-
afinidade (eq. 2.2). Sistemas com escala anoémala apresentam valores diferentes
de « nessas diferentes relagoes de escala [31, 32]. Para o tempo de crossover
temos

ty ~ L. (2.10)

Podemos também definir um comprimento de correlaciao na dire¢ao perpendicular
ao crescimento &, que é a propria rugosidade, ou seja, mede as flutuagoes de
altura do deposito.

Note que as egs. 2.9 e 2.10 envolvem quantidades medidas em tempos longos,
além do regime tipico de filmes finos reais. Portanto, experimentalmente, o e z
sdo medidos por outros métodos (sec. 2.2.2).

Das equacoes 2.6, 2.9 e 2.10 podemos verificar que os expoentes «, 3 e z nao

sao independentes entre si pois, em ¢ ~ ¢,
WaWa = tIxL¥~t27 = tdxt9/? (2.11)

de onde vem a lei de escala

a = fz. (2.12)

Como o tempo t, em processos de crescimento, é proporcional ao ntimero

de particulas agregadas ao depésito, o sistema deve ser invariante frente a uma
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Figura 2.4: Rugosidade versus tempo para diferentes tamanhos de substrato:

L =256(V), L = 512(A), L = 1024(0), L = 2048(00) e L = 4096(o).

reescala no tempo (¢t — t' = b*t). Acrescentando essa invariancia & transformacao

de auto-afinidade (eq. 2.2) podemos escrever
W (DL, bt) = b*W (L, ). (2.13)
Como b é um parametro arbitrario, podemos escolher b = 1/L e logo

W (1, Li) _ %W(LJ), (2.14)

de onde obtemos a relagdo de escala de Family e Vicsek [33]

t

W(L,t) ~ L°f (L—) . (2.15)

f(x =t/L?) é uma fungao de escala que pelas equagoes 2.6, 2.9, 2.10 e 2.12 deve

se comportar como

28, para T <1,
flz) ~ (2.16)
cte, para x> 1.

A relacao de escala 2.15 pode ser confirmada se reescalamos os eixos da figura

24 por W — W/L* et — t/L*. Como mostrado na figura 2.5, as curvas para
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diferentes tamanhos de substrato da fig. 2.4 colapsam em uma curva universal

com a escolha adequada dos expoentes « e z, mostrando a validade da relacao

2.15.
tfq 0.1F =
=
001 ° 1
10° 10" 10° 10°
Z
t/L

Figura 2.5: Colapso das curvas da figura 2.4 usando o = 0.5 e z = 1.5.

2.2.2 Relacgoes de Escala da Rugosidade Local

Com base na equagao 2.9, para determinarmos o expoente da rugosidade «, basta
crescermos depo6sitos, para diferentes tamanhos de substrato L, até o regime esta-
cionario e mensurar o valor da rugosidade de saturacao. Porém, como discutimos
anteriormente, experimentalmente os filmes finos sao crescidos até tempos muito
anteriores a saturagao da rugosidade, tornando impraticavél o uso da relacao 2.9.
Entao, uma forma de se determinar o expoente da rugosidade é através da rugosi-
dade local W,,.. Para um substrato de tamanho L em um tempo ¢ qualquer, nés

calculamos a rugosidade local em janelas de largura R bem menor que o substrato
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(R< L):

1/2
=S [h- hf()f] > (2.17)

7

Wiee(R) = <% >

onde hz, é a altura média em uma janela definida a partir da posi¢ao inicial Z € o

3. representa uma soma sobre os R% sitios dessa janela. Assim, a expressdo entre
colchetes é exatamente a rugosidade ao quadrado medida no interior da janela que
comeca em Tj. O somatoério em 7y representa a média sobre as rugosidades das
M = L% janelas de tamanho R possiveis para condicoes de contorno periédicas,
ou M = (L— R)% para condigoes de contorno abertas. Os brackets representam a
média sobre varias configuragoes, ou seja, varios depositos diferentes varridos pela
janela de tamanho R. Da mesma forma que fizemos para a rugosidade global,

podemos definir uma rugosidade local ao quadrado
1 = 92
Wa,.(R) = <W Z Z [hi — ha,] > (2.18)
To [

e novamente seu comportamento de escala esperado é W% 2 ~ Wipe. A raiz
quadrada de Wy, ¢ a rugosidade rms (W5 j0c = 211 i 2)
Na ampliacao da fig. 2.1, temos um exemplo de medida da rugosidade local.

Se ampliarmos partes do perfil com L' = R, devemos obter uma relagao de auto-

afinidade analoga a da equagao 2.2, ou seja
R — R =bR e Wioe = W, = b*Wie. (2.19)
Para um tempo ¢ fixo podemos escrever
Wioe(bR) = b*Wioe(R) (2.20)

e tomando b = Ry/R, onde Rj é uma constante, obtemos

e

Wie(Ro) = R—gmoc(}%). (2.21)
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Encontramos assim, a relagao de escala
Wiee(R) ~ R°. (2.22)

Na figura 2.6 apresentamos um exemplo tipico da variacao de W, em funcao
de R, para um substrato de tamanho L. = 2048 em diferentes tempos, sendo estes
anteriores a saturacao da rugosidade (¢ < ;). Em R ~ §, a rugosidade local
se torna constante em um valor igual a rugosidade global da superficie naquele

instante de tempo,

Wige ~ W para R> fH. (2.23)

Para R < §)| estamos na regiao onde a relagao de escala 2.22 se aplica.

)
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Figura 2.6: Variagao tipica da rugosidade local com o tamanho da janela, para

os tempos: t = 1000(A), t = 2000(0J) e ¢t = 4000(o).

Podemos observar na figura 2.6 que o comportamento da rugosidade local na
regido de escala (R < ¢|) independe do tempo, ou seja, as flutuacdes de altura

num determinado tamanho de janela nao variam no tempo. Porém, em sistemas
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com escala anémala da rugosidade! isso ndo é verificado e as flutuacgoes locais de
altura crescem com o tempo, o que faz com que a rugosidade cres¢a com o tempo
em um determinado tamanho de janela, mas mantendo o mesmo comportamento
de escala. A figura 2.7 mostra essa variagao da rugosidade local para diferentes

tempos em um sistema com rugosidade anomala.
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Figura 2.7: Curvas esquemaéticas da variacao da rugosidade local com o tamanho
da janela, nos tempos to(A\), 2to(0) e 4t5(o), em um sistema com escala andémala

da rugosidade.

2.2.3 Correcoes de Escala e Efeitos de crossover

Quando temos relagoes de escala da forma Y ~ X7, é importante notar que
se tratam de relagoes assintéticas, ou seja, sao realmente precisas somente em
determinados limites, por exemplo quando o sistema é muito grande ou o tempo

é muito longo. Fora desses limites a dependéncia completa de Y com X deve ser

também conhecida como rugosidade anoémala.
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da forma

Y R AXT 14+ b X 4 by X7 4 -] (2.24)

onde os b; X7, com i = 1,2,..., sdo correcoes de escala e A é a amplitude do
termo dominante.

As amplitudes b; dependem dos mesmos parametros que Y (que ndo X). Por
exemplo, em processos de crescimento, onde Y = W, se X representa o tempo
(X =t) elas podem depender de L e ao contrario se X = L, elas podem depender
de t. Os expoentes 7; geralmente sao negativos, o que faz com que as correcoes
se anulem no limite assint6tico (X — 00).

No estudo de modelos de crescimento, trabalhamos com substratos de ta-
manho finito, portanto sempre teremos correcées de escala, que dependem do
processo de crescimento. O modelo de crescimento RSOS (ver subsecao 2.4.4),
por exemplo, apresenta corregoes de escala muito fracas, mesmo para pequenos
tamanhos L e tempos ¢t. Por outro lado, no modelo de deposicao balistica, apre-
sentado na subsegao 2.4.3, essas corre¢oes sdo muito fortes [28, 29|, principalmente
em dimensoes d > 1 4+ 1. Nesses modelos o efeito dessas correcoes é mascarar o
valor do expoente assintdtico 7, de forma que quando calculamos o expoente de
escala através da inclinagdo de um gréfico log(Y’) x log(X), o que obtemos é um
expoente efetivo .y que geralmente depende de L. A forma de determinarmos
o valor assintético de v é calcular expoentes efetivos para diferentes tamanhos L
e extrapolarmos 7. para o limite L — oo, buscando as correcoes de tamanho
finito adequadas.

Correcoes de escala também podem produzir efeitos de crossover, onde verifi-
camos duas regides de escala bem definidas com expoentes (aparentes) distintos.
Esse efeito de crossover é bastante comum em modelos de crescimento compe-

titivos, onde dois ou mais tipos de particulas se agregam seguindo as regras de
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modelos de diferentes classes de universalidade (ver secao 2.3), e conseqiiente-
mente, com diferentes expoentes de escala [1, 34, 35]. Por exemplo, em modelos
onde temos a competi¢do de uma dinamica linear (classe EW) e uma nao-linear
(classe KPZ), esperamos que o expoente assintotico seja § = 1/3 (KPZ) e a cor-
regdo principal v; = —1/12 na eq. 2.24, com Y = W e X = ¢, mas com b; > 1,
de forma que em tempos curtos a rugosidade cresce aproximadamente com t'/4
(EW), e em tempos longos temos W ~ t/3. Esse efeito de crossover sempre é

observado na curva da rugosidade global versus tempo (ver figura 2.8).
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Figura 2.8: Curva tipica da rugosidade em fun¢ao do tempo de um sistema com
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crossover de EW para KPZ [1].

Efeitos de crossover também ocorrem na escala da rugosidade local W,. em
superficies onde ha a presenca de graos. Nesse caso hd um crescimento inicial-
mente rapido da rugosidade local com um expoente a; e um crossover em R = [,
onde [ é o tamanho médio do grao, para um crescimento mais lento com um ex-
poente ay (figura 2.9). Mostraremos nos proximos capitulos que a origem desse

efeito na rugosidade local nao é a competicao entre diferentes dinamicas de cres-
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cimento, mas simplesmente a geometria da superficie com grandes diferencas de

alturas entre os graos.
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Figura 2.9: Tipica variacao da rugosidade local em superficies com graos.

Finalmente, é importante comentar aqui que em praticamente todos os mo-
delos de deposicao de particulas encontramos efeitos de crossover na escala da
rugosidade global e local, que sao simples produtos do processo. Por exemplo,
para tempos muito pequenos o comprimento de correlagao lateral na superficie
é praticamente nulo e assim a rugosidade tem um crescimento inicial aproxima-
damente com t!/2 caracteristico de um sistema descorrelacionado (ver subsecio
2.4.1). Como esse crossover aparece naturalmente em alguns processos e cos-
tuma ter pequena duragao, ao contrario dos modelos competitivos, este é sempre

considerado como um transiente e é desprezado na maioria dos problemas.
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2.3 Classes de Universalidade e Equacoes de Cres-
cimento

O conceito de classe de universalidade também teve origem no estudo de fenéme-
nos criticos e expressa o fato de que apenas algumas simetrias fundamentais sao
relevantes na determinagao dos expoentes criticos, ou seja, estes independem de
detalhes das interacoes do sistema. Dessa forma, uma variedade de processos a
principio distintos podem apresentar um mesmo conjunto de expoentes criticos,
que definem uma classe de universalidade.

No estudo de superficies também encontramos classes de universalidade bem
definidas, como a classe KPZ [36], a classe EW [37], entre outras. A dinidmica de
uma superficie pode ser descrita no limite continuo (limite hidrodindmico), onde
o tamanho do sistema L e o tempo ¢ tendem a infinito, por equagoes diferenci-
ais estocasticas, do tipo Langevin. Estas equacoes descrevem as flutuacoes na
superficie em grandes comprimentos de escala e sao construidas considerando-se
as simetrias que devem ser satisfeitas pela superficie. Assim, estas equacoes sao
os modelos mais representativos das classes de universalidade, e por isso cada
classe tem o nome associado a uma equacao de crescimento. Por exemplo, na
classe KPZ encontramos uma série de modelos discretos, como deposicao balis-
tica [5], o modelo RSOS [24], o modelo de etching de Mello et al [38] etc, que no
limite continuo sao representados pela equagao KPZ. Além disso uma variedade
de processos reais [5, 7| apresenta os mesmos expoentes da classe KPZ.

No limite continuo, a superficie é representada por um campo de alturas
h(Z,t), onde ¥ é uma posi¢do do substrato. A forma geral de uma equagao

de crescimento deve ser

On(T,1)

TR F+o({h},z.t)+n(Z 1), (2.25)
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onde F' é o fluxo médio de particulas que chegam ao deposito (em geral, F' =
constante), ®({h},Z,t) é um funcional que representa as correlac¢oes da superficie

e n(Z,t) é um ruido branco, ou seja, com média nula

(n(Z,t)) =0 (2.26)

e covariancia

<77(;T:, yn(, t’)> = D% (7 — 2)8(t — 1), (2.27)

que da o carater aleatorio da superficie.

Todo o problema de se construir uma equacao de crescimento esta em deter-
minar ®({h}, 7 1), ou seja, quais sdo as correla¢oes importantes do sistema. De
um modo geral, ®(Z,t) pode depender de (T)’, h, t' e de derivadas espaciais de
h como (V'h), (Vh)" e (V'h)(Vh)?, com 7,5 = 1,2,3,.... Porém, na maioria das
situagoes de interesse, uma superficie deve satisfazer algumas simetrias béasicas
que reduzem drasticamente as dependéncias explicitas de ®. Sao elas:

a) Invarincia sob uma translacdo no tempo (t — ¢ + d;), que elimina a
dependéncia temporal.

b) Invaridncia sob uma transla¢do na dire¢do do crescimento (h — h + dp),
que elimina a dependéncia em h.

c¢) Invariancia sob uma translagdo na diregdo perpendicular ao crescimento
(¥ — Z+ dz), que elimina a dependéncia em 7.

d) Simetria de inversao (¥ — —Z), que elimina a dependéncia com derivadas
de ordem impar de h.

As simetrias de (a) a (c) s@o necessarias porque a superficie nao pode depender
da escolha das origens (to, ho € Zy). Por outro lado, a superficie ndo deve mudar

se fazemos uma rotacao de 180° em torno do eixo perpendicular a ela. Fazendo

essa inversao (¥ — —Z) as derivadas de ordem impar tem o seu sinal invertido,
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portanto tais derivadas nao devem aparecer na equacao 2.25 e esta equagao se

reduz a

On(T, t)
ot

— F+® [V¥h, (VA7 (V**h)(VR)¥] + n(Z, ). (2.28)

Dependendo do sistema, pode haver outras simetrias que sejam satisfeitas
pela interface, como a simetria up-down que leva & equagao EW [37], discutida a

seguir.

2.3.1 A Equacao de Crescimento Aleatéria

A forma mais simples de uma equacao de crescimento é aquela onde nao hé

correlacoes na superficie, ou seja, ® = 0 na eq. 2.28, que se torna simplesmente

On(T, 1)
ot

— F +n(Z,1). (2.29)

Como F' é uma constante, o iinico termo relevante para a evolucao da superficie
é o ruido, ou seja, a aleatoriedade, dai o nome crescimento aleatoério.

Como a superficie é descorrelacionada nao podemos obter os expoentes da
rugosidade o e dindmico z, conforme discutido na secao 2.2.1. O expoente de
crescimento 3 dado pela equacgao 2.6 pode ser facilmente obtido através da equa-

¢ao 2.29. Integrando essa equacao em relacao ao tempo, temos
t
h(Z,t) = Ft +/ dt'n(z,t), (2.30)
0
tomando o valor médio de h e usando a equacao 2.26 encontramos
(h(Z,t)) = Ft. (2.31)
Elevando a equacao 2.30 ao quadrado e usando a equagao 2.27 obtemos também

(h*(Z,1)) = F*t* + 2Dt. (2.32)
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A rugosidade, definida na equacao 2.4, pode ser escrita em termos dos dois pri-

meiros momentos da distribuicao de alturas,
W2(t) = (h?) — (h)*, (2.33)

e assim encontramos

W2(t) = 2Dt, (2.34)

que pela equacdo 2.6 nos da o expoente de crescimento § = 1/2 para qualquer
dimenséo ds do substrato. Os expoentes § = 1/2 e a e z indeterminados definem

a classe de universalidade do crescimento aleatorio.

2.3.2 A Equacao EW

Um modelo continuo foi proposto por Edwards e Wilkinson em 1982 [37] para
representar interfaces que apresentam simetria de reflexao em torno da altura
média, ou seja, invariantes sob a transformagao h — —h (conhecida como simetria
up-down). Essa transformacao muda o sinal do lado esquerdo da equacdo 2.28 e

para garantir a invariancia dessa equagao termos nao-lineares do tipo (Vh)* com

1 =1,2,--- nao podem aparecer do seu lado direito, o que nos da
Oh(Z,t) 2 4 2 2 2 4 -
5 F+a1(V°h)4ay(Vih)+- - +b1(V°h)(VRh) +by(V<h) (V) *+- - 4n(Z, t),
(2.35)
onde os coeficientes a; e b;, com 7 = 1,2,..., sao constantes.

No limite hidrodindmico as derivadas de ordens mais altas ficam despreziveis
em relagao as de ordem mais baixa. De fato, a superficie deve ser auto-afim e,
portanto, invariante frente a transformagio de auto-afinidade (eq. 2.2). Com essa

transformacao os termos V2h e V*h, por exemplo, se reescalam como:

V2R — 5222, (2.36)
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V*4h — bV (2.37)

No limite hidrodinaAmico b — oo, entdo o termo V*h tende a zero muito mais
rapido que o laplaciano. Pelo mesmo procedimento podemos mostrar que todas as
outras derivadas também sdo irrelevantes em relacio & V2h naquele limite. Neste
contexto, alguns termos sao considerados irrelevantes sob o ponto de vista do
grupo de renormalizagdo, ou seja, eles nao afetam os expoentes de escala («, (3, 2),
apesar de poderem afetar as amplitudes das relagoes de escala (A, by, bs, ...) na eq.
2.24. Desprezando esses termos encontramos a equacao de Edwards e Wilkinson

[37] (equacdo EW)
Oh(Z,t)

onde v é uma constante conhecida como tensao superficial, pois o laplaciano
tende a suavizar a superficie. A constante F' nao aparece na equacao EW porque

estamos no referencial de altura média h — h — F't, ou seja, a velocidade média

UE/Odef<%> =0, (2.39)

considerando condigoes de contorno periddicas, que anulam a contribuicao do

v da superficie é

laplaciano (usamos a equacao 2.26).

Por ser linear, a equacao EW pode ser resolvida através de uma analise de
Fourier, e tanto os expoentes «, 3 e z quanto a relacao de escala de Family e
Vicsek (eq. 2.15) podem ser calculados exatamente (ver refs. [5] e [8]). Uma
forma alternativa e mais simples de determinar os expoentes de escala é explorar
a auto-afinidade da superficie. Pela transformacao de auto-afinidade dada na

equacao 2.19 temos

T — 7 =07, h—h'"=bh e t—t=0bt (2.40)
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Para o ruido, considerando a equacao 2.27 e a propriedade das funcoes delta

§%(a®) = a=?6%(F), obtemos

<n(bf, bt )n (b, bZt')> — D% (b7 — ba?)§ (bt — b*t') = b~ <n(f, (2, t’)> .

(2.41)
O laplaciano se transforma de acordo com 2.36 e
on' Oh
— =" 2.42
ot ot’ (242)
de onde obtemos a equacao EW reescalada
ah T t z
(aa;, ) _ Vb2V h(T, ) 4+ b 2RO (T, ). (2.43)

Para que a invariancia seja satisfeita, essa equagao deve ser igual a equagao EW

original, o que implica
Vr=1 e b zti¥=1 (2.44)

para qualquer b, ou seja, os expoentes do fator de escala b devem ser nulos, o que

nos déa

e 8= : (2.45)

Como podemos verificar na equagao acima, o expoente da rugosidade a e o
expoente de crescimento J dependem da dimensao do substrato. Em d =1+ 1,
temos f=1/4ea=1/2,eem d=2+1 temos « = =0, o que significa que a

rugosidade tem comportamento logaritmico
W2(L,t < t,) ~ log(t) e  W3L,t>t,) ~log(L). (2.46)

Para d > 2 + 1 esses expoentes sao negativos, o que faz com que qualquer
flutuacao da interface seja amortecida pela tensao superficial e esta permaneca

sempre lisa (W finito mesmo para L,t — 00).
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Como vemos acima, os expoentes de escala sao completamente diferentes da-
queles encontrados para a equacao aleatoria (2.29). Portanto, estes expoentes

devem definir uma nova classe de universalidade e esta é conhecida como a classe

EW.

2.3.3 A Equacao KPZ

Conforme discutimos na subsecao anterior, a simetria up-down é o fator diferenci-
ador da teoria de Edwards e Wilkinson. Mas em muitos processos de crescimento,
a agregacgdo de particulas pode depender da normal local (préxima ao ponto de
agregacdo) e a simetria up-down é quebrada. Em 1986 Kardar, Parisi e Zhang
|36] propuseram uma extensdo da equagdo EW, para descrever tais processos.
Se nao ha o requisito da simetria up-down, termos néo lineares do tipo (Vh)*
com ¢ = 1,2,... podem estar presentes na equacao de crescimento. Como fizemos
para o laplaciano na se¢ao anterior, podemos mostrar por argumentos de escala
que no limite hidrodinamico o termo (Vh)? ¢ dominante em relagao aos termos de
ordem superior. Adicionando esse termo & equagao EW, encontramos a equacao

de KPZ [36]

%ﬂ?ﬂ = vV?h + %(Vh)2 + (%, 1), (2.47)
onde A é conhecido como excesso de velocidade. Esse nome se deve ao fato de
que mesmo estando no referencial de altura média constante a velocidade média

da superficie nao é nula
L
v= / d'z ((Vh)?), (2.48)
0
ou seja, o crescimento lateral produz uma velocidade adicional na superficie.

Podemos também construir a equagdo KPZ por consideragoes geométricas.

Na figura 2.10 mostramos um esquema de crescimento lateral de uma interface.
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|

Figura 2.10: Esquema ilustrativo do crescimento lateral de uma superficie.

Um incremento vdt na dire¢ao da normal local, produz um incremento aproxima-

damente dh na altura em x = x, e pelo teorema de Pitdgoras temos
§h = vit[1 + (Vh)?]Y2. (2.49)

Se consideramos |Vh| < 1 podemos fazer a expansao

% — vt g(w)? 4o (2.50)
sugerindo que o termo (Vh)? deve estar presente na equagio de crescimento.
Devido a sua nao linearidade a equagao KPZ nao pode ser resolvida por
analise de Fourier. Além disso, se usamos a transformacdo de auto-afinidade,
como fizemos para a equacao EW, encontramos trés equacoes para determinar

apenas dois expoentes (« e z), impossibilitando o célculo destes. Por outro lado,

pode ser mostrado por invariancia galileana (ver refs. [5, 8]) que
a+z=2 (2.51)

em qualquer dimensao. Calculos de grupo de renormalizagao, em d = 1+ 1,
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mostraram que [5]
a=1/2, B=1/3 e 2=3/2 (2.52)

consistentes com a equacao 2.51.
Para d > 1+ 1, nenhum resultado analitico exato é conhecido para os expoen-
tes. Solugoes analiticas aproximadas [39] e resultados de simulagoes [40, 41| em

d =2+ 1 indicam um expoente
a ~ 0.39, (2.53)
pelas equagoes 2.12 e 2.51 devemos ter
2z~ 1.61 e 0~ 0.24 (2.54)

Como os expoentes encontrados acima diferem daqueles que definem a classe
EW e a classe DA, estes devem representar uma nova classe de universalidade,

sendo esta conhecida classe KPZ.

2.3.4 A Equacao de Wolf-Villain

Uma caracteristica fundamental do crescimento de superficies por MBE é a difu-

sdo de particulas ja depositadas (adsorvidas) na interface do agregado [5, 8, 42].

=

Essa difusdo coletiva produz uma corrente J(Z, t) na interface e, se considerarmos
que uma vez adsorvida a particula nunca mais deixa o depésito, o niimero de par-
ticulas é constante durante o processo de difusao e essa corrente deve obedecer a

equacao de continuidade

oh ,
== v J(@0). 9.
o J(Z,1) (2.55)

Comparando essa equacao com a eq. 2.28 podemos imediatamente associar o

- -

termo —V - J(Z,t) ao funcional ®. A corrente J(Z,t) deve ser direcionada pelo
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gradiente de potencial quimico local (7, t) da interface

—

J(@,1) x —Vu(Z,t). (2.56)

O potencial quimico na superficie estd relacionado ao ntimero de ligagoes
que uma particula deve romper para que possa difundir. Portanto, este nao deve
variar se inclinamos nosso eixo de coordenadas, ou seja, 1(Z, t) nao deve depender
de (Vh)!, comi =1,2,.... Adifusdo de uma particula também nao deve depender
da altura h desta, entao o termo de ordem mais baixa para o potencial quimico
dever ser (V?h). De fato, o niimero de ligacdes de uma particula aumenta com
a curvatura da interface naquele ponto (ver figura 2.11). Se essa curvatura tem
uma concavidade positiva (V2h > 0) o ntimero de vizinhos de uma particula é
grande. Por outro lado, se a concavidade é negativa (V2h < 0), o ntimero de

vizinhos é pequeno, portanto
w(Z,t) o< —V2h(Z, ). (2.57)

Combinando as equacoes de 2.55 a 2.57, nés obtemos a equacgao de difusao su-

perficial
Oh(Z,t
% = —KV*h +n(7,1), (2.58)
que é conhecida como equagao de Wolf-Villain [43, 44]. Essa equagdo é similar
a equacao EW e podemos determinar os expoentes de escala usando a transfor-

macao de auto-afinidade. Seguindo o mesmo procedimento usado para a equacao

EW, os expoentes obtidos sao

e [= : (2.59)

z =4, a=

Emd=1+1temos a =3/2ef=3/8,eemd=2+1temos a =1e
B = 1/4. Como esses expoentes diferem daqueles encontrados nas outras classes

de universalidade, eles devem caracterizar uma nova classe.
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Figura 2.11: Esquema ilustrativo do ntimero de ligacoes de um sitio, para dife-

rentes curvaturas da superficie.

2.4 Modelos de Crescimento Discretos

A modelagem teérica da dinamica de superficies se da pelo estudo de equagdes
continuas, como discutido na se¢ao anterior, ou pelo estudo de modelos discretos
(atomisticos) de deposi¢do de particulas. Estes tltimos podem ser dividos em
duas classes: modelos com mobilidade limitada e modelos com difusao coletiva.
Modelos de difusao coletiva geralmente sao mais complexos, envolvendo difusao,
agregacao e desagregacao de todas as particulas simultaneamente. Portanto, sao
os modelos que mais se aproximam da dindmica de processos de crescimento reais
[8, 5, 42]. Modelos com mobilidade limitada sdo mais simples: particulas incidem
na superficie e se agregam, caso a regra de deposicao seja satisfeita, de forma
seqiiéncial, ou seja, uma particula de cada vez. Apesar desses ultimos modelos
serem bastante simplificados, podem descrever bem algumas propriedades de pro-
cessos reais de crescimento. Todos os modelos apresentados nessa dissertacao sao
de mobilidade limitada.

Na simulacao de modelos de crescimento em d = ds 4+ 1 dimensoes, particulas
sao agregadas a uma superficie de dimensao d; inicialmente lisa, o substrato, em
posicoes sorteadas aleatoriamente. Esses modelos podem ser definidos em rede,
ou fora de rede. Em modelos em rede, como todos que estaremos tratando nessa

dissertacao, o substrato é sempre uma rede hiperciibica de lado L e as particulas
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tem tamanho unitéario, igual ao parametro de rede. A unidade de tempo, geral-
mente é definida como uma camada de particulas depositadas, ou seja, em um
substrato de tamanho L uma unidade de tempo corresponde & deposicao de L%

particulas.

2.4.1 Deposicao Aleatoria

O modelo de crescimento de superficies conhecido como Deposi¢ao Aleatoria (DA)
é 0 modelo discreto mais simples que se pode implementar. Nesse modelo, cada
particula se agrega ao topo da coluna sorteada, qualquer que seja o estado da

vizinhanga, conforme ilustrado na figura 2.12.

(Al iBj
1 J

A {55

Figura 2.12: Esquema ilustrativo do modelo de deposi¢ao aleatéria. A’, B’ e C’

representam as particulas A, B e C ap6s serem agregadas.

Como a agregacao de uma particula independe da sua vizinhanca, o sistema
é lateralmente descorrelacionado (£ = 0) e, conforme discutido na secdo 2.2.1, se
& = 0 nao deve haver saturagao da rugosidade e nao podemos definir os expoentes
da rugosidade («) e dindmico (z) para esse modelo.

Na figura 2.13 mostramos a evolugao temporal de uma superficie produzida

por DA. Como nao hé buracos no agregado, trata-se de um processo de deposi¢ao
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solido sobre solido (SOS?).

Figura 2.13: Exemplo de evolugao temporal de uma superficie, obtida da simu-
lacdo do modelo de DA, em d = 1 + 1, para um substrato L = 150. As variacoes

nas cores preto-cinza ocorrem a cada 500 passos de tempo.

Pela simplicidade do modelo, o valor do expoente 3 pode ser calculado exata-
mente. Como discutimos anteriormente, nosso tempo ¢ definido como t = N/L%
onde N é o niimero de particulas depositadas. Se nos concentramos apenas em
um sitio ¢ do substrato, a probabilidade de que ele seja sorteado para receber
uma particula é p = 1/L% e a probabilidade de que sua altura seja h, ap6s a

deposicao de N particulas, é dada pela distribuicao binomial

P(h,N) = v !ph(l—p)N_h. (2.60)

W(N — h)

Do inglés: solid-on-solid
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Calculando o primeiro e o segundo momento dessa distribui¢ao, obtemos

(h) => hP(h,N)=Np=t (2.61)
(h*) = ; h*P(h,N) = Np(1 — p) + N?*p* =t (1 - %) + 2. (2.62)

Entao, pela equagao 2.33, obtemos

W2(t) =t (1 - %) (2.63)

e da relagdo de escala 2.6 temos 5 = 1/2.

Podemos verificar que o expoente 3 = 1/2 é o mesmo encontrado na segao
2.3.1 para a equacao de crescimento aleatério. De fato, a caracteristica fun-
damental de ambos os modelos é o fato de ndao haver correlagbes ao longo da
superficie. Assim a equacao 2.29 é uma representacao do modelo DA no limite
continuo e podemos concluir que esse modelo pertence a classe de universalidade

do crescimento aleatoério.

2.4.2 Deposicao Aleatéria com Relaxacao Superficial

O modelo de deposi¢ao aleatoria com relaxagao superficial (RDSR?), também co-
nhecido como modelo de Family [25], ¢ um modelo mais realista, pois ha também
difusao das particulas depositadas. Conforme ilustrado na figura 2.14, ao atingir
um sitio ¢ do substrato a particula pode difundir para a coluna vizinha de menor
altura, desde que h;;y < h; ou h;_1 < h;. Se h;_1 = h;11 < h;, a particula pode
ir para qualquer um dos vizinhos com igual probabilidade. Enfim, a particula

sempre se deposita no minimo local.

3Do inglés: Random Deposition with Surface Relazation.
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Figura 2.14: Esquema ilustrativo do modelo RDSR. As particulas A’, B’, C’ e D’

representam A, B, C e D apoés serem depositadas.

Numa extensao desse modelo, a particula pode ter um comprimento de difusao
maior, e difundir até uma distancia méxima m, desde que a altura do novo sitio
vizinho seja menor que a do sitio atual. Mas os expoentes de escala desse modelo
independem do valor de m, e geralmente é usado m = 1.

Como as particulas se depositam umas sobre as outras, o agregado formado
é SOS. O processo de difusdo introduz uma correlagao lateral no sistema, pois
a altura de uma coluna depende das alturas de seus vizinhos e, assim, temos
saturacao da rugosidade. Por ser um modelo mais complexo, a RDSR nao pode
ser resolvida analiticamente como a DA. As primeiras simulagoes computacionais
em d = 1+ 1 dimensoes [25] resultaram nos expoentes de escala o = 0.48+0.02 e
6 =0.244+0.01. Recentemente, os mesmos expoentes da classe EW em d =1+1
e d =2+ 1 foram obtidos com boa precisao [45, 46].

Como vimos na se¢ao 2.3.2, a equacao EW é caracterizada por uma tensao
superficial, produzida pelo laplaciano, que tende distribuir as flutuagoes da su-
perficie. O processo de difusao do modelo RDSR tem este papel na relaxacao da
superficie. Enfim, como o mecanismo de relaxacao é analogo e os expoentes de

escala coincidem, podemos concluir que o modelo RDSR est4 na classe EW.



2.4 Modelos de Crescimento Discretos 34
2.4.3 Deposicao Balistica

O modelo de crescimento conhecido como deposi¢do balistica (DB) foi inicial-
mente introduzido para o estudo de agregados coloidais [47, 48] e posteriormente
a cinética de sua superficie também se tornou objeto de estudo [5]. Nesse modelo
uma particula, ao chegar na superficie, cola no seu primeiro contato com esta,
mesmo que esse contato seja lateral. Em outras palavras, a altura da particula
serd igual a maior entre a de seus dois primeiros vizinhos ou a da sua propria

posigdo acrescida de uma unidade (ver figura 2.15).

i
1 1

A

— !

r 1 r 1
B L
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1 C
TA D'
i B'

Figura 2.15: Esquema ilustrativo do modelo de DB. As particulas A’, B’, C’ e D’

representam A, B, C e D ap0s se agregarem.

Como mostrado na figura 2.16, o mecanismo de agregacao lateral faz com que
o agregado formado por DB seja poroso e com reentrincias laterais na superficie,
formadas por particulas suspensas, portanto esse modelo nao é SOS. Claramente a
agregacao lateral introduz uma correlagao lateral no sistema que leva a saturacao
da rugosidade.

Analogamente ao modelo RDSR, a DB também nao pode ser resolvida anali-

ticamente. Simulagoes recentes [28] em d = 1+ 1 sugerem os seguintes expoentes
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Figura 2.16: Evolucao temporal de um agregado produzido por DB, em d = 1+1,
para um substrato de tamanho L = 250. As variagdes nas cores preto-cinza

ocorrem a cada 5000 passos de tempo.

de escala para esse modelo
a =~ 0.50 e 0~ 0.33. (2.64)

Em d = 2 + 1 o modelo apresenta corre¢oes de escala muito fortes [28, 29] que
mascaram o valor assintotico do expoente de crescimento 3. Para o expoente da
rugosidade, estimativas numéricas apontam « ~ 0.38 [41, 26].

O processo de agregacao lateral do modelo de DB produz um excesso de
velocidade na superficie pois, ao colar lateralmente em uma coluna (i & 1) mais
alta que a de incidéncia (coluna i), uma particula de tamanho unitario leva a um
incremento (h;+; — h;) > 1 na altura da coluna, ou seja, a velocidade média da
superficie é maior que o fluxo F' de particulas depositadas.

Como vimos anteriormente, na subsecao 2.3.3, crescimento na dire¢ao da nor-
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mal local e um conseqiiente excesso de velocidade da superficie sao as caracte-
risticas fundamentais da teoria de Kardar, Parisi e Zhang [36]. Além disso, os
expoentes de escala encontrados para a DB concordam muito bem com aqueles
obtidos com a equacao KPZ. Isso nos leva a concluir que o modelo de DB pertence

a classe de universalidade KPZ.

2.4.4 Modelo de Crescimento Restrito

O modelo de crescimento restrito (RSOS*) proposto por Kim e Kosterlitz [24]
é¢ um modelo com recusa de agregacao de particulas, pois a diferenca de altura
maxima entre primeiros vizinhos nao pode ultrapassar um determinado valor m.
Como ilustrado na figura 2.17, para o caso m = 1, sdo aceitas para a deposicao
apenas aquelas tentativas em que a diferenca de alturas |Ah| entre a coluna de
deposicao e seus primeiros vizinhos seja menor ou igual a 1(um) apds a particula
ser depositada (JAh| < 1). O valor de m nao altera os expoentes de escala do

modelo e geralmente é tomado como m = 1.
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Figura 2.17: Esquema ilustrativo do modelo RSOS. As particulas A’ e D’ repre-
sentam A e D apds serem agregadas. As tentativas de deposicao das particulas

B e C sao rejeitadas.

4Do inglées: Restricted Solid-on-Solid. Também conhecido na literatura como Modelo KK.
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Como o préprio nome sugere esse modelo ¢ SOS. Um exemplo de evolucao
temporal de um deposito foi apresentado na figura 2.2 (subsegdo 2.2.1), bem
como exemplos de curvas da rugosidade em fung¢ao do tempo (figuras 2.3 e 2.4) e
da rugosidade local em funcado do tamanho da janela (fig. 2.6 da subsegdo 2.2.2).

SimulagGes numéricas do trabalho original de Kim e Kosterlitz [24] em d =

1 4 1 sugerem os expoentes de escala

a =~ 0.50 e B~ 0.33, (2.65)
e em d = 2+ 1 foi obtido

ax~040 e 3~ 0.25, (2.66)

em bom acordo com os expoentes caracteristicos da classe KPZ.

Analogamente ao modelo de DB, o modelo RSOS também apresenta um ex-
cesso de velocidade, mas nesse caso esse excesso se deve a recusa de particulas.
A quantidade de particulas depositadas é menor que a quantidade de particulas
que chegam ao substrato, logo a velocidade média da superficie ¢ menor que o
fluxo F' de particulas e temos um excesso de velocidade negativo. Ao invés de
um crescimento lateral temos uma recusa de crescimento lateral, mas de qualquer
forma a deposi¢ao de uma particula depende diretamente da normal local (nor-
mal inclinada geralmente implica em recusa da tentativa de deposi¢ao). Por essas
caracteristicas do modelo RSOS e pelos valores dos expoentes de escala podemos
concluir que este esta na classe KPZ. Como esse modelo apresenta correcoes de
escala muito fracas [24], ele é 0 modelo mais representativo dessa classe, e é muitas

vezes usado como um padrao para a comparagao com outros modelos.
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2.5 Resultados Experimentais para Superficies com
Graos

Uma variedade de processos experimentais tais como eletrodeposicao, corrosao de
estruturas cristalinas, deposi¢ao por rf sputtering, entre outras, podem produzir
superficies formadas por graos, ou seja, pequenos dominios da amostra que se
caracterizam por ter a forma de montes que, geralmente, tém orientacoes crista-
logréficas diferentes. Arranjos desses graos na superficie produzem uma interface
formada por estruturas como vales e morros (ver figuras 2.18, 2.19 e 2.20). A
formacao destes graos, por sua vez, pode depender de mecanismos microscopicos
bastante complicados, que estao relacionados as propriedades do material deposi-
tado, das condigoes de nucleagao, enfim, varios processos podem ser responsaveis
pela formacao de graos num filme fino. Alguns modelos tedricos para o cresci-
mento de filmes policristalinos mostraram a formacao de graos [22, 21, 20]. Como
nao estamos interessados em modelar os mecanismos de formacao de graos, mas
simplesmente estudar os efeitos destes na escala da rugosidade, nao discutire-
mos aqui detalhes dos mecanismos de crescimento, mas apresentaremos apenas
os resultados obtidos para a escala da rugosidade.

Uma caracteristica comum a todos os trabalhos que serao apresentados aqui é
a presenca de um crossover na escala da rugosidade local, como discutido na secao
2.2.3, que geralmente ocorre em um tamanho de janela da ordem do tamanho
médio dos graos da superficie.

Na deposigao de 6xido de zinco (ZnO) por pulverizagio pirolitica (spray py-
rolisis), Ebothé et al [2] observaram dois comportamentos para a escala da rugo-
sidade: para taxas de deposi¢ao pequenas a rugosidade escala com um expoente

da rugosidade a =~ 0.40 que foi associado & classe KPZ; com o aumento da taxa
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de deposicao um crossover foi observado de um expoente oy, que aumenta com
a taxa de deposi¢cao, para um expoente a; ~ 0.16, como mostrado na figura
2.18(a). A tabela 2.1 apresenta os valores dos expoentes medidos para cada taxa
de deposicao. O efeito de crossover foi associado a escala andémala da rugosidade
[31, 32]. Na figura 2.18 mostramos imagens para pequenas (b) e grandes (c) ta-
xas de deposicao. Nesta tdltima situagao, é mais aparente a forma granular da
superficie, com grandes diferencas de alturas locais entre graos e a forma facetada
destes. Podemos notar na tabela 2.1 que o tamanho de janela em que ocorre o
crossover (Lg) é um pouco maior do que o tamanho médio do grao (d), mas da
mesma ordem de grandeza. (d) é medido com um tratamento da imagem que

isola as protuberancias da superficie.
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Figura 2.18: a)Varia¢do da rugosidade local com o tamanho de janela, para um
filme de espessura 1 um e uma taxa de deposicdo f = 7.5 ml min~!. Imagens de
AFM para as taxas: b)f = 5 ml min~!; ¢)f = 7.5 ml min~! (Figuras retiradas
da ref. |2]).

Na eletrodeposi¢io de ligas binarias de Ni-Zn, feita por Hiane e Ebothé [3],
também foi observada uma dependéncia da forma do grao com a velocidade de
deposicao. Na figura 2.19 mostramos superficies obtidas para duas velocidades,

sendo que em (a) podemos observar uma flutuagao de alturas maior que em (b).
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Flow rate, f° L, Ar=r_-—r, (d)

{(ml min~ l] Roughness exponent (o) e} {pm) LtE; (pam)
2.00 a=040+0.03 ok - 071
250 a=041+0.02 ok - 0.63
370 a=040+0.01 w - = 031
5.00 ay=046x0.02 2=0.16+0.01 043 10.14 355 0.32
6.20 @y=048x0.03 w2=0.16£002 0.66 13.56 612 046
7.00 a;=094+0.03 a,=0.13£003 0.73 19.14 2483 0.37
750 a; =097+ 0.01 a,=0.16+001 081 1932 31.66 068

Tabela 2.1: Variacao de alguns parametros da superficie de ZnO em func¢ao da

taxa de deposicao (retirada da ref. [2]).

Os expoentes da rugosidade obtidos nesses dois casos sdo (a) a3 = 0.97 £0.01 e

(b) ay =0.83+0.02. O expoente oy nao foi mensurado nesse trabalho.

nm a)

Figura 2.19: Imagens obtidas por AFM de superficies de eletrodepoésitos de ligas
de Ni-Zn para as velocidades de crescimento: a) v = 0.16 um/s; b) v = 0.44 um/s
(retirada da ref. [3]).

Um aumento do expoente «; com o tamanho do grao, ou seja, com o aumento
nas flutuacoes de alturas, também foi observado no crescimento camada-por-
camada de filmes de poly(allylamine hydrochloride) [14], variando no intervalo
0.53 < a7 < 0.81. O expoente as encontrado nesse trabalho foi ap = 0.4, que foi
associado a classe KPZ.

Na deposicao por rf sputtering de oxido de niquel NiO,, Cruz et al |4] obser-
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varam duas conformacoes de interfaces variando o fluxo de oxigénio no processo
de deposicao. Na figura 2.20 mostramos superficies obtidas nessas duas situagoes
e podemos observar que a estrutura granular é mais aparente em (b). Novamente
foi encontrado um expoente «; maior nesse caso: «; = 0.70, enquanto a; = 0.52
em (a). Apos o crossover foram obtidos os expoentes as = 0.19 em (a) e g = 0.32

em (b).

Figura 2.20: Imagens obtidas por AFM de superficies de depositos de NiO, para
os fluxos de oxigénio: a) f = 2.0 scc/min; b) f = 4.0 scc/min. A altura dessas

amostras sao a)17 e b) 12 nm. (retirada da ref. [4]).

Dotto e Kleinke [13] observaram expoentes a; =~ 0.8 e ay ~ 0.4 em corrosao
de superficies de silicio. O expoente «y foi associado & escala KPZ e a variacao
no expoente «; < 1 foi associada & diferenca de altura abrupta na borda do
grao. Além disso, eles explicaram o efeito de crossover como escala anomala da
rugosidade.

Em uma série de outros trabalhos foram obtidos expoentes a; =~ 1 e ay =~ 0.4.
Alguns deles sao: anneling® de filmes de LiCoO, [12], eletrodeposi¢ao de filmes
de ouro [18], deposigdo por sputtering de Al policristalino [15, 16] e ainda o

crescimento camada-por-camada de filmes de poly(allylamine hydrochloride) [14]

Srecozimento
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que ja citamos anteriormente. Uma caracteristica comum a todos esses trabalhos é
associar o expoente a; ~ 1 & uma dinamica de crescimento intra-grao dominada
por difusdo, ou seja, regida pela equacdo de crescimento de Wolf-Villain (ver
subsegdo 2.3.4). De fato, para d = 2+ 1, aquela equagao prevé o = 1 exatamente.
Na maioria desses trabalhos o expoente as é associado a classe KPZ, descrevendo
as correlagoes de larga escala.

O crossover de ay =~ 1 para escala logaritmica (classe EW) foi sugerido em
deposicao por laser pulsado de perovskites [11] e em eletrodeposicao de cobre
com aditivos [17]. Nesse tultimo trabalho é interessante comentar que, para o
caso de eletrodeposicao sem aditivos, a rugosidade satura aproximadamente no
tamanho médio de grao, nao sendo possivel estimar o expoente as. O expoente de
crescimento (3 obtido nesse processo foi § = 0.63+0.08. No caso da deposi¢ao com
aditivos, o crossover de crescimento linear para logaritmico é intermediado por
uma regiao linear. Além disso, é observado também um crossover na escala da

rugosidade com o tempo de um expoente 5 ~ (.25 para crescimento logaritmico.



Capitulo 3

Modelos Simples de Superficies com

(zraos

3.1 Rede de Graos Perioédicos

Para analisar as propriedades do crescimento inicial da rugosidade local em su-
perficies com graos, nos estudamos dois modelos bastante simples, consistindo de
redes periddicas de graos, onde nao ha correlagoes entre estes e nem dinamica de

crescimento, mas nos quais é possivel se calcular a rugosidade analiticamente.

3.1.1 Rede de graos retangulares

Nesse modelo nés consideramos como superficie uma onda quadrada, em d = 1+1,
de amplitude h e periodo 2l, como mostra a figura 3.1(a). Estando essa sobre
um substrato discreto, com parametro de rede igual a um, de forma que um
grao corresponde a [ sitios do substrato com altura h. A rugosidade local W, é
calculada em janelas de tamanho R varrendo todo o substrato. Podemos notar

que a rugosidade calculada em janelas cuja posicao inicial zy esta sobre o topo

43
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de um tnico grao se repete em janelas com xy sobre o vale. Assim, a rugosidade
média do sistema, para um tamanho de janela R fixo, é igual a rugosidade média

calculada de janelas com z( variando sobre o topo de um tunico grao.

a) b) - -
h o
)i
—

Figura 3.1: a)Rede periddica de graos retangulares. b)Esquema ilustrativo da

janela sobre a borda do grao.

Considerando entao x, sobre o topo de um grao, temos [ — R + 1 janelas
totalmente sobre a superficie do grao, cuja rugosidade é nula, e temos R — 1
janelas cobrindo parcialmente tanto o grao quanto o vale, com rugosidade nao
nula. Se temos i sitios sobre o vale (ver fig. 3.1(b)), o que implica em R — i sitios

sobre o grao, a altura média dessa janela é

oy = B0 1)

e a altura média ao quadrado

(h?) = %. (3.2)

Entao temos a rugosidade ao quadrado
Wi, = (h*) = (h)? = ——7— (3.3)

O seu valor médio é dado por

R-1 p2 Bl

1
(Wie) = 7 > W, = T 2 B =), (3.4)

i=1 i=1
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No limite de janelas grandes, temos R > 1 e, sem perda de generalidade, podemos

transformar a soma em uma integral, logo

h2 R h2
(Wa = [ itR—9) =2, (35)
0

que é a rugosidade quadréatica local.

Porém, é mais comum que se meca a rugosidade (dimensao fisica de compri-
mento) dentro de cada janela e depois se calcule uma média, em vez de se calcular
uma média de rugosidades quadraticas (dimensao fisica de area). Pela equagio

3.3 temos a rugosidade
hv/i(R — i)

VVloci - R

(3.6)

na janela i, entao no limite em que R > 1

Wie = (Wine,) = % /0 din/iR =), (3.7)

Resolvendo essa integral encontramos

ThR
VVloc - W (38)

Enfim, a rugosidade W,,. e a rugosidade ao quadrado W, , locais, escalam
com o tamanho da janela,

W2loc ~ VVloc ~ Ra (39)

como consequéncia da média configuracional sobre uma fracdo de janelas de alta

rugosidade proporcional a R.

3.1.2 Rede de graos em forma de paralelepipedos

Generalizando a rede de graos retangulares para d = 2+ 1, n6s consideramos esta
na forma de um tabuleiro de xadrez (ver figura 3.2), com graos de base quadrada

de lado [ e com altura h.
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“

Figura 3.2: Esquema ilustrativo de uma rede periddica, tipo tabuleiro de xadrez,

com graos em forma de paralelepipedo.

Analogamente ao caso unidimensional, podemos calcular a rugosidade média
usando janelas que tenham o sitio inicial na superficie de um tnico grao, pois as
posicoes restantes serao repeticoes dessa configuracao. Podemos dividir o topo
do grao em trés regioes com contribuicoes distintas para a rugosidade, conforme

indicado pelas linhas pontilhadas da figura 3.3(a).

a) b) ©)

: 1 ICJ_D
1 ar-=-=-=- o b ]

111 Pl AN :
1 Xg / : :
1 4 .. Ll

-------- ':'--- r======7 3 : :

I PR ! ' lj- \ | R-J

R-1 a ' : T paliiviy

Figura 3.3: a)Regioes da superficie do grao com diferentes rugosidades. Esquema

ilustrativo da variacao da janela (linhas pontilhadas) na regiao: b) I; c) II.

Na regiao III temos a janela totalmente sobre o grao, o que nos d4 uma
rugosidade nula.

Nas regioes I a janela cobre sitios sobre um grao e sobre um vale, conforme
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mostramos na figura 3.3(b). Se fixarmos uma posi¢ao inicial xy para a janela e
a fizermos correr ao longo de j, com 1 < 7 < R — 1, é facil notar que teremos
exatamente a rugosidade calculada no caso unidimensional. Além disso, como
temos duas regioes I idénticas, cada uma com | — R + 1 posi¢oes possiveis para
Zo, temos <WI> = MWM:HU. Entao pelas equacoes 3.5 e 3.8, temos a
contribuicao para a rugosidade quadratica média

I (I-—R+1)A’R

2loe - 3l2 (310)
e a contribuicdo para a rugosidade média
[ — R+ 1)7thR
wi, = (R DT (3.11)

Na regiao II temos a janela com pontos sobre dois graos e dois vales. Conforme
mostrado na figura 3.3(c), se temos ij sitios de uma janela sobre um grao, teremos
(R —14)(R — j) sobre o outro, o que nos da R? + 2ij — R(i + j) sitios de altura h,

com i,j =1,..., R — 1. Entao podemos escrever a rugosidade

(R® +2ij — R(i + j))h*  (R2+2ij — R(i + j))2h?
(VVloc)ZJ RQ a R4

(3.12)

—4ij Joo4? A5 4 @2

(Wie)s; = b2 { e +R+R fo I + 7 _ﬁ_ﬁ}‘ (3.13)

Assim, a contribui¢ao da regiao I para o valor médio da rugosidade ao quadrado
é

(3.14)

loc zg

..Mm

1R
W2loc - <( loc 2] - _QZ

Novamente tomando o limite de janelas grandes (R > 1), temos

47 1 g 4i%5% 4i%5 4i5® @2 52
i
M‘z—z dl/ dj{RQ RTER R TR TR O®m RS

(3.15)
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Resolvendo a integral dupla obtemos

2loc 9[2 :

Podemos reescrever a rugosidade ao quadrado (eq. 3.13) na forma

4.2 47 1 4.2 A4 1 i 9
ity = (- [y L] e[ L) d 2

W R* R3 R? R* R?® R? R R?
(3.17)
~ . 9 45 4 1 . . .
entdo definindo aj = e + )i2 temos a rugosidade da janela ij

1 R\’
(Wioe)is = haj\/@ - <Z - 5) : (3.18)

No limite continuo, temos a contribuicao para a rugosidade média

11 1 hoto Bl R\’
VVloc - <(VVloc)ij> = l_2/0 djaj/ov di @ - <7, - 5) . (319)
J

Resolvendo a integral em ¢ obtemos

R

h sin~(a;R)
T _ ; —(a.R)2 J
Wi 1z ), dj {R\/l (a;R)? + o ] : (3.20)

Integrando /1 — (a;R)? obtemos o valor %. Por outro lado, temos

/Rdjsin_l(ajR) _p /1 dusin_l(u) _ 7T1I12R2' (3.21)
0 0

a; U 2

Dessa forma, encontramos

hR? /m 1
I _ ™ 4
Wioe = iz <2) (an + 2) . (3.22)

Agora, como W = W + W1, pelas equacoes 3.10 e 3.16 obtemos

wo = (VR — (1) R (3.23)
Zoe = \ 3 31 '
e de 3.11 e 3.22 temos

Wie — <Z—?) R {1 - (%) R] | (3.24)
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Enfim, analogamente ao caso unidimensional, a rugosidade e a rugosidade ao
quadrado escalam com o tamanho da janela. A rugosidade escalando linearmente
com R nos d4 o expoente a = 1. Esse valor é geralmente associado a um processo
dominado por difusdo (equacao de Wolf-Villain) na dinamica dentro do grao,
como discutimos na secao 2.5. Porém, em nosso modelo a rugosidade interna do
grao é nula, pois sua superficie é lisa, e mesmo assim obtemos o = 1 pois, esse
expoente se origina das grandes diferencas de altura nas bordas dos graos e nao
da dindmica de crescimento interna deste. Isso se confirma pela rugosidade ao
quadrado, que também cresce linearmente com R, devido aos grandes desniveis
entre graos e vales. Podemos entao concluir que o expoente av = 1 é simplesmente
um efeito da geometria do grao e nao esta relacionado & uma dinidmica particular
de crescimento interno do grao. Ou seja, independentemente da dinamica, se
temos uma superficie formada por graos teremos a &~ 1. Assim, ndo podemos,
com base apenas no expoente «, inferir sobre a dindmica de crescimento interna do
grao e tao pouco afirmar que o grao se forma num processo dominado por difusao
(classe de Wolf-Villain) como é sugerido em muitos trabalhos experimentais.

Podemos notar nas eqs. 3.23 e 3.24 que aparecem correcoes de escala na ru-
gosidade com amplitudes negativas, ou seja, que tendem a diminuir o valor da
rugosidade. Porém, essas corregoes tém valores de aproximadamente 0.33R/[ e
0.40R/l para Wy, e Wi, respectivamente. Por exemplo, para R/l ~ 0.2 temos
um desvio menor que 10% na rugosidade, ou seja, o efeito dessas corregoes é
pequeno para janelas bem menores que o tamanho do grao. De fato, isso sera
confirmado nas proximas segoes e no proximo capitulo com modelos de cresci-

mento.
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3.1.3 Rede de graos trapezoidais

No grao retangular e no paralelepipedo, apresentados nas subse¢oes anteriores,
ha uma diferenca de alturas abrupta entre o topo do grao e o vale, que nao deve
corresponder ao que acontece em um grao real. Para levar em conta essa propri-
edade nos calculamos a rugosidade em uma rede de graos com forma trapezoidal,
ou seja, com a altura variando mais lentamente entre o topo de um grao e um
vale.

No6s consideramos trapézios de altura h e bases [ e [ + 2a, como mostramos
na figura 3.4(a). Pela periodicidade da rede, podemos calcular a rugosidade
média apenas sobre janelas com posicoes xg variando sobre um vale e sobre um
trecho inclinado do trapézio, pois todas as outras configuracoes sao repetigoes
destas. Assim, sobre o vale temos [ — R + 1 janelas, com rugosidade nula e temos
a+ R — 1 janelas com sitios na regido inclinada e no vale e/ou topo do grao, com
rugosidade nao nula. Vamos considerar janelas de tamanho R > a, para que esta

possa sempre cobrir todo o trecho inclinado.

Figura 3.4: a) Grao trapezoidal. b) Janela de altura média h/2.

Conforme mostrado na figura 3.4(a), se temos k sitios da janela sobre a regiao

inclinada, com k < a, teremos R — k sitios sobre o vale (altura nula). Entao, para
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a janela com posi¢ao final £ temos

h
hi) = — (K> +k 2
() = 5=(K + ) (325)
e
(hi) = +3K° + k). (3.26)
O que nos dé a rugosidade ao quadrado
h? 4R —6 2R
'y = —k* S+ (2R—-1DE*+ =k }. 2
(Wioe)x 4a2R2{ k* + 5 k> + (2R —1)k* + 5 k} (3.27)

Porém, se temos k > a haverd, também, k — a sitios com altura h, entao

h(a+1) h(k—a)

(h) = —5p—+—F (3.28)
e
h*(2a®> + 3a+1)  h*(k —a)
= . 2
(hi) = e % (3.29)
Entao, temos a rugosidade ao quadrado
(WE): = R2 {b — K+ (R+a—1)k}. (3.30)
com
—2a 1 1 a®> a 1
= — -t — | -+ =—-. 31
b R<3+2+6a) 4+2 1 (3.31)

Podemos notar que a rugosidade de uma janela com altura média h/2 — s é
igual & rugosidade de uma janela cuja altura média é h/2 + s, ou seja, ha uma
simetria em torno da altura h/2 (ver fig. 3.4(b)). Entdo, a rugosidade média
calculada com k variando de 1 até R + a, para a janela varrer toda a regiao
inclinada (o que significa que a altura média varia de 0 até h), é igual a duas
vezes a rugosidade média calculada com k variando de 1 a (R + a)/2. Assim,
temos a rugosidade ao quadrado média

R+a
2

2
W2loc = l+ a Z VI/ZOC + Z VI/ZIOIC ’ (332)
k=a+1
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e para janelas grandes (R > 1) podemos escrever

R+a
2 @ R
W2loc = l+ {/ dk(méc)z +/ dk(m/lilc)i} ‘ (333)

a 0 a

Resolvendo essas integrais obtemos

Wo — h?R 1+3 3 +a2 a? L@ 1 2 2 +1
e T 6(1 + a) 2R 2R?  2R? 10R®  2\R® R’ R)  aR
e no limite de R, a > 1, com a/R finito, obtemos

=i (@@ o w @] e

E interessante notar que fazendo a = 0, ou seja, no caso do grao retangular,

recuperamos o resultado obtido anteriormente para aquela configuragio (eq. 3.5).
A rugosidade local para uma dada janela numa posi¢ao determinada por £ é
a raiz quadrada das equacgoes 3.27 e 3.30. Entao, para janelas grandes, temos a

rugosidade média

2 @ &2
Wige = / (WL )i + / dk(WIL), b (3.36)
l+a 0 a

A primeira integral pode ser escrita como

“ ho[ores v 2R]® 1
1 - d - - _ 2 _ 42 .
A dk(vvloc)k 2R €z <|:CL + 3a:| 4@2 (U Z )7 (3 37)

onde u = % + i. A solugao exata dessa integral é bastante complicada e como
estamos interessados no limite de R, a > 1 com a/R finito, podemos fazer ﬁ ~ 0,

logo

a at+i-28
dk(W! ), = — de [ 2 + 222 2 _ 2 '
JRCUARECY N x(a+3a) e (3.39)

cuja solucao assintotica é

(3.39)

JRCUA

0
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Para a segunda integral temos

R+a

2 hR |7 4V2 sa\3 a\3
my v mooavara a
/a Wi =3 |5~ 3 (R) +0 ((R) ) (3.40)
Entao, temos a rugosidade média
Th 8vV2  32V3)\ ra\: a\ s
— RI1- | === = — — 41
Wiee 8(l+a)R[ ( 37 1bm ) (z)" +o0 <<R> ) (341)

Analogamente ao grao retangular, a rugosidade e a rugosidade ao quadrado
escalam com R, para o grao trapezoidal. Nas eqgs. 3.35 e 3.41 verificamos a pre-
senga de corregoes de escala da ordem de potencias de %, ou seja, corregoes que
tendem a tornar o valor do expoente efetivo (ay,,) menor que o valor assintético
a; = 1. Como estamos interessados em situacoes onde R > a o efeito dessas
correcoes € pequeno para a rugosidade ao quadrado. Além disso, para a rugosi-
dade temos aproximadamente (.02 (%)%, ou seja, correcoes sempre menores que
2% para qualquer a < R e que para R > a se tornam praticamente despreziveis.

Podemos concluir entdo, que o crescimento linear da rugosidade com o tamanho

de janela é pouco influénciado pela forma das bordas dos graos.

3.2 Modelos Ampliados

Nos modelos que estudamos na secao anterior nao havia nenhum tipo de corre-
lacao entre as alturas dos graos, logo a rugosidade local atingia o valor da rugo-
sidade global em um tamanho de janela préximo do tamanho do grao (R =~ () e,
portanto, nenhum crossover poderia ser observado. Aqui nés estudaremos dois
modelos onde geramos superficies com correlagoes entre os graos, a partir de su-
perficies obtidas com os modelos RSOS e RDSR (ver se¢ao 2.4). Esses modelos

foram escolhidos por serem representativos das classes de universalidade KPZ e
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EW, respectivamente, e por nao produzirem grandes diferencas de altura locais
na superficie.

Para obter a superficie com graos noés simulamos os modelos RSOS e RDSR,
em um substrato de tamanho L', até tempos suficientemente longos para que
altas correlagoes (KPZ ou EW) fossem atingidas, mas bem anteriores a saturacao
da rugosidade, de forma a paralelizarmos as condicoes dos filmes finos reais, onde
o comprimento de correlacao é sempre muito menor que o tamanho do substrato
(1 < ¢ < L'). Entao nés ampliamos cada particula da superficie por um fator
[, em todas as suas d = 2 + 1 dimensoes, obtendo uma superficie com graos de
tamanho [ em um substrato de largura L = L’I. Na figura 3.5 mostramos um

exemplo de ampliacao de parte de uma superficie RSOS por um fator [ = 4 em

|

—

!

d=1+1.

Figura 3.5: Exemplo de ampliacao de um agregado RSOS por um fator [ = 4.

Para analisar a influéncia da forma da superficie do grao na escala da rugosi-
dade local, além de ampliar a superficie com graos hiperciibicos de face lisa, nés
também usamos graos cuja face superior tem a forma arredondada. Este 'truque’
de ampliar uma superficie normal (formada por particulas) com graos de forma
arredondada se assemelha ao procedimento de Vazquez et al [18| para explicar
o crossover na rugosidade local em um processo de eletrodeposicao de filmes de

ouro. Porém, nenhuma anélise sistematica do efeito da forma do grao foi feita
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naquele trabalho, que sequer cita o modelo que foi usado para a ampliacao.
Para obter o grao com a superficie arredondada, em d = 1 4 1, n6s cortamos
o topo do grao quadrado com um semicirculo de raio r e descartamos a parte do
grao que fica fora dele (ver figura 3.6(a)). Nesse procedimento, quanto menor o
raio r do semi-circulo, mais arredondado é o grao. Em nossas simulagoes usamos
sempre graos de tamanho [ = 32 e semi-circulos de raio r = 16, 22,28 e 34, cujas
formas sao mostradas na figura 3.6(b). Em d = 2 + 1, o procedimento para
produzir graos arredondados é o mesmo, mas nesse caso cortamos o grao cibico
por uma semi-esfera de raio r. Novamente usamos um tamanho de grao [ = 32 e

simulamos os casos r = 22,28 e 34.

a)
P
‘r‘ ‘1.
¢ .
F 4 LY
‘ L Y
, v =
3
. '
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pr——,
=34 /ﬁ\‘

Figura 3.6: a) Esquema ilustrativo do procedimento usado para arredondar a

superficie do grao. b)Exemplos de graos de tamanho 32 suavizados.

Ambos os modelos foram crescidos em um substrato de tamanho L' = 1024
emd=1+1e L' =128 em d = 2 + 1, obtendo-se assim substratos ampliados

de tamanhos L = 32768 e L = 4096, respectivamente. Em d = 1 + 1 crescemos
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500 amostras, e em d = 2+ 1 foram crescidas 100 amostras. Os resultados dessas

simulagoes estao apresentados nas proximas subsecoes.

3.2.1 Resultados para o Modelo RSOS Ampliado

As superficies RSOS foram crescidas até um tempo ¢t = 500 e entao foi feita
a ampliacdao, em d = 1+ 1. Na figura 3.7 mostramos as curvas da rugosidade
local Wj,. em funcao do tamanho da janela para diferentes raios de corte r. O
caso r = oo corresponde ao grao quadrado. Podemos observar nessas curvas um
crossover de um crescimento rapido de Wj,. com R para um crescimento mais
lento. Estimamos o tamanho de janela R. no qual ocorre esse crossover através
do ponto onde as retas de ajuste das regioes lineares R < R. e R. < R <K L
se cruzam (como ilustrado na fig. 2.9). Obtemos R, variando de R. = 40, para

r = oo, até R. = 28, para r = 16.

10 10 10

Figura 3.7: Rugosidade local variando com o tamanho de janela para o modelo

RSOS ampliadoem d =1+ 1 e t = 500.

Apos o crossover, a rugosidade local nao depende da forma do grao, ou seja,
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flutuacoes de altura de pequena escala nao sao percebidas. Entao, fazendo ajustes
lineares na regiao R, < R < L obtemos o expoente ay = 0.50 £ 0.01, que esta
de acordo com o valor esperado para a classe KPZ em d =1+ 1.

Em pequenos tamanhos de janela (R < R.), a escala da rugosidade local
apresenta uma dependéncia significativa com a forma do grao. Para o grao qua-
drado (r = o0), temos o crescimento linear de W,. com R (a; = 1.00 + 0.03)
e a medida que tornamos o grao mais arredondado, este crescimento se torna
gradualmente mais lento. Para o grao com a superficie mais curvada (r = 16),

temos um expoente oy = 0.87 + 0.02.

2

10 10 10

Figura 3.8: Rugosidade local variando com o tamanho de janela para o modelo

RSOS ampliado em d =2+ 1 e t = 350.

Em d = 2 + 1, crescemos o deposito RSOS até 350 camadas de particulas. A
variagdo da rugosidade local com R estd mostrada na figura 3.8. Assim como em
d = 141, n6s observamos um crossover, que aqui ocorre em R, = 302, portanto,
com fraca dependéncia em r. Para o grao ctbico (r = 00), Wi, cresce linearmente

com R em pequenos tamanhos de janela, e para o grio mais arredondado (r = 22)
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temos a; = 0.85 £ 0.02. Na regiao R. < R < L obtivemos o expoente as =
0.40 £ 0.01, conforme esperado para a classe KPZ, para todo r.

Os expoentes a1 ~ 1 e ay ~ 0.4 estao em bom acordo com aqueles encontrados
na maioria dos trabalhos experimentais com a presenca de graos na superficie.
Assim, esse modelo estd confirmando que, de fato, as correlacoes entre graos
podem ser associadas a classe KPZ nesses trabalhos.

Um corte de uma interface obtida com esse modelo, em d = 2 + 1, esta
mostrada na figura 3.9, onde podemos notar que as variagoes de altura entre
graos nao sdo muito grandes (caracteristica do modelo RSOS). Essa figura se
assemelha bastante com cortes de superficies de filmes finos reais mostrados nas
refs. [18, 14, 16|, onde os expoentes encontrados concordam com a; ~ 1 € g ~

0.4.

500

OW

0 1024

Figura 3.9: Corte de uma interface obtida pelo modelo RSOS ampliado em d =
2+1.

3.2.2 Resultados para o Modelo RDSR Ampliado

Nos construimos também superficies na classe EW, para verificar a influéncia da
classe de universalidade do modelo ampliado nos resultados obtidos na subsecao

anterior. Em d = 1+ 1, nds crescemos a superficie para o modelo RDSR até
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um tempo t = 1000. As curvas da rugosidade local sao praticamente idénticas
aquelas mostradas na figura 3.7, para o modelo RSOS. O tamanho de janela
em que ocorre o crossover (R.) varia no intervalo 31 < R, < 46, novamente
diminuindo com 7.

Os expoentes obtidos nas regides anterior e posterior ao crossover também sao
iguais (dentro das barras de erro) aos obtidos para o modelo RSOS. Isso sugere
que esses expoentes, para R < R., s6 dependam da forma do grao e nao sofram
nenhuma influéncia das correlacoes entre graos. Lembramos que,em d =1+1, 0
expoente da rugosidade da classe EW (modelo RDSR) é igual ao da classe KPZ
(modelo RSOS).

Em d = 2 + 1, crescemos a superficie RDSR até um tempo ¢ = 500 e, como
mostramos na figura 3.10, o comportamento da regiao R < R, é idéntico ao do

modelo RSOS, com expoentes variando no intervalo 0.85 < o < 1.

Wioe

10;'"

Figura 3.10: Rugosidade local variando com o tamanho de janela para o modelo

RDSR ampliado em d = 2 + 1.

Estimando o tamanho de janela onde ocorre o crossover encontramos valores
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no intervalo 40 < R. < 50, um pouco acima do tamanho médio do grao. Isso
pode estar ligado ao fato de que nao devemos ajustar a regiao R. < R < L por
uma reta no grafico Log-Log, pois, como discutimos na se¢ao 2.4, em d = 2+ 1
esperamos um comportamento logaritmico da rugosidade na classe EW. Esse
comportamento é observado na figura 3.11, onde mostramos Wj,. versus Log(R)

e obtemos uma reta em uma pequena regiao onde R, < R < L.

10
Log(R)
Figura 3.11: Rugosidade local variando com o logaritmo do tamanho da janela

para o modelo RDSR ampliado em d = 2 + 1.

Os resultados para R < R., que sao idénticos para ambos os modelos RSOS
e RDSR ampliados, estao mostrando que o expoente oy efetivo menor que um,
encontrado na maioria dos trabalhos experimentais, se deve a forma da superficie
do grao. Isso explica porqué em muitos trabalhos esse expoente cresce a medida
que o grao se torna maior e mais facetado. Expoentes préximos de 1(um) in-
dicam que a superficie do grao é praticamente lisa. Por outro lado, expoentes
menores sugerem que o grao tenha uma forma mais arredondada. Além disso,

como vimos na secao anterior para o grao trapezoidal, um arredondamento da
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borda do grao também pode levar a reducao de «a; efetivo. Isso nos leva a inferir
que expoentes («) menores do que 0.85, encontrados em varios trabalhos, devem
estar associados a graos cuja superficie é arredondada, assim como sua borda.
Outra conclusao importante que podemos tirar desses resultados é que a escala
da rugosidade em R < R, nao ¢ influenciada significativamente pelo tipo de
correlacao existente entre os graos. Da mesma forma, a escala em R > R, é
independente da forma do grao. O tamanho de janela onde ocorre o crossover,
por outro lado, apresenta uma pequena variacdo com a forma do grao, mas é
sempre da mesma ordem do tamanho deste (R. ~ [). Para o modelo RSOS
em d = 2+ 1, este apresenta variacoes muito pequenas com a forma do grao
0 que sugere que estimativas de R. podem ser boas estimativas de [. Isso sera

confirmado por resultados com outros modelos no préximo capitulo.

3.2.3 Rugosidade média x Rugosidade rms

Também calculamos a rugosidade quadratica local nos modelos anteriores, para
verificar se o comportamento previsto nos modelos de rede periddica de graos
(W,,. escalando com R) se confirma para a regido R < R..

Na figura 3.12 mostramos as curvas de Wi, e (W%C)l/ 2 = Wims,loc Para o
modelo RSOS ampliado em d = 1 + 1, e na figura 3.13 em d = 2 + 1. Para
R > R,., as curvas sao praticamente idénticas, como deveriamos esperar. Porém,
para R < R., essas curvas diferem, com Wy, ~ R € Wypsi0c ~ RY2, 0 que indica
que Wy, ~ R, como obtivemos para as redes periddicas de graos.

Podemos notar ainda na fig. 3.12 que a curva de W, ;o Cresce sem apresentar
crossover e este é dificil de ser notado em 3.13. Isso se deve ao fato de que
ayx~0bemd=1+1, as~04emd=2+1e a; = 0.5 deixando o crossover

imperceptivel. Esse resultado sugere que estimar expoentes de escala a partir da
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Figura 3.12: W, (0) € Winsioe (O), variando com o tamanho da janela R em

d =1+ 1, para o modelo RSOS ampliado.
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Figura 3.13: Wi (0) € Wimsioe (O), variando com o tamanho da janela R em

d =2+ 1, para o modelo RSOS ampliado.

rugosidade rms local em superficies com graos pode levar ao desaparecimento do

crossover.
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Para o modelo RDSR, observamos um comportamento idéntico ao encontrado
para o modelo RSOS na curva Wy s0c (fig. 3.12), em d = 1+ 1. Em d =
2 + 1 o comportamento da rugosidade ao quadrado também é analogo ao do
modelo RSOS, mas podemos ver na figura 3.14 que nesse caso o crossover é mais

pronunciado pois, passamos de um expoente a; ~ 0.5 para as =~ 0.
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Figura 3.14: W, (0) € Wynsioe (O), variando com o tamanho da janela R em

d =2+ 1, para o modelo RDSR ampliado.

Esses resultados confirmam o resultado obtido para as redes periddicas de
graos e corroboram a conclusao de que o crescimento linear da rugosidade é
apenas um efeito geométrico e ndo uma conseqiiencia de uma dindmica particular
de crescimento interno do grao. Além disso, esse efeito de crossover nao tém
nenhuma relagao com escala andémala, como é sugerido em alguns dos trabalhos

discutidos na secao 2.5.



Capitulo 4

Modelo de Deposicao de Graos

4.1 Introducao

Os modelos apresentados no capitulo anterior, apesar de explicarem as principais
propriedades da escala da rugosidade em superficies com graos, eram bastante
simplificados e nao tinham dindmica de crescimento que dependesse da presencga
dos graos. Nesse capitulo apresentaremos um modelo de deposi¢ao de graos que
nos permite estudar também efeitos de sua distribuicao de tamanhos em torno
do tamanho médio. Além disso, como obtemos correcoes de escala muito fortes
nesse modelo em d = 2 4+ 1, uma analise de distribuicoes de rugosidade é feita
para confirmar sua classe de universalidade.

Como discutimos na se¢ao 2.4, em praticamente todos os modelos de cresci-
mento de filmes finos em rede, consideramos a deposi¢ao de particulas de tamanho
unitario (igual ao parametro de rede). Nesse trabalho propomos um modelo de
crescimento em que, ao invés de depositarmos particulas, n6s depositamos graos,
ou seja, blocos formados por varias particulas de tamanho unitario. Por sim-

plicidade, nés consideramos graos hipercibicos, ou seja, em d = 1+ 1 o grao é

64
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um quadrado de lado [, e em d = 2 + 1 é um cubo de lado I. O processo de
deposicao é parecido com uma deposigao aleatoria (ver segdao 2.4.1), onde graos
sao agregados aleatoriamente uns sobre os outros, com duas faces paralelas ao
substrato e sem a interpenetracao dos graos, conforme ilustramos na figura 4.1.
Em d = 1+1, o algoritmo de deposicao é o seguinte: para um grao de tamanho [,
inicialmente sorteamos aleatoriamente a posicao ¢ de inicio do grao, e verificamos
qual é a maior altura h,,,, do agregado no intervalo [i,7 + [ — 1] (com condigbes
de contorno periddicas). Entédo, a altura de todo esse intervalo se torna igual a

maior altura dele acrescida do tamanho do grao:
hj = hpmes +1, jei,i+1-1]. (4.1)

Em d = 2+ 1, o procedimento de deposicao é o mesmo: sorteamos a posicao de
um canto do grao definida por (i, j), verificamos qual é a altura maxima h,,q, no

intervalo {[i,i +1—1],[j,j + 1 — 1]} e a altura deste intervalo se torna h,,q, + (.

r===

J{ L.;l;.; \l/ '..._\L.-.'

by

LR ]
' .

Figura 4.1: Esquema ilustrativo do processo de deposi¢ao de graosem d = 1+ 1.
Com linhas continuas temos graos ja agregados. Os graos com linha pontilhada

representam as posigoes de agrecao dos graos incidentes (com setas).
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Como podemos verificar na figura 4.1, apesar de nao haver agregacao lateral
de graos, como no modelo de deposicao balistica (DB - se¢ao 2.4.3), o agregado
formado pela deposi¢ao de graos é poroso e o modelo nao é SOS. Ao depositarmos
um grao de tamanho [, sobre outro de tamanho I, se [ > [’ teremos no minimo
(1% — ["d) particulas do grdao suspensas. Além disso, independentemente dos
tamanhos [ e [, se o grao de tamanho [ se agregar proximo a lateral do outro
grao, podera haver até [% — 1 particulas suspensas. Enfim, h4 um excesso de
velocidade muito grande no processo de crescimento e quanto maior o gradiente
de alturas local maior sera esse excesso de velocidade, analogamente a DB. Assim,
devemos esperar que o modelo esteja na classe KPZ, como a DB.

Em superficies reais formadas por graos, estes tém diferentes tamanhos em
torno de um tamanho médio . Para reproduzir essa propriedade, nés depositamos
graos de tamanhos variados, determidos pela distribui¢ao de Poisson. A escolha
dessa distribuicao é arbitraria e, como mostraremos na secao 4.4, a escala da
rugosidade e da rugosidade local indepedem dessa escolha. A distribuicao de

Poisson é dada por
e
T

P() (4.2)

onde A\ é exatamente o tamanho de grdo médio (A = [), como mostrado no
Apédice A. Para evitarmos que graos muito maiores que [ (que tém probabilidade
muito pequena de ocorrer) aparecam no sistema, nés truncamos a distribuicdo
em l,,q; = 20. Por exemplo, para um tamanho médio igual a 8 o maior grao que
pode ser depositado é um grao de tamanho 16.

Para fazer o sorteio do tamanho de graos n6s mapeamos a distribui¢ao em
um vetor V', de tamanho 7', cujas posi¢coes guardam os possiveis tamanhos [/, na
quantidade determinada por sua probabilidade. Por exemplo, para um tama-

nho médio de grao igual a 8, a probabilidade de ocorrer um tamanho | = 5 é
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P(5) = 0.09160366...; entdo, se 7' = 100000 teremos 7" - P(5) = 9160 posigbes de
V' com o valor 5. Se preenchemos V' com todos os possiveis valores de [, para de-
terminarmos o tamanho do grao a ser depositado basta sortearmos aleatoriamente
uma posicao de V.

A unidade de tempo foi definida como usualmente, ou seja, uma camada de
particulas depositadas. Em d = 1 + 1, essa camada corresponde a L particulas,
e como os grios tém em média [ particulas, uma unidade de tempo equivale &
deposicio de L/[? graos. Da mesma forma, em d = 2 + 1 uma unidade de tempo
equivale & L?/I® graos depositados. Com essa definigdo, em ambos os casos, [
passos de tempo correspondem em média & uma camada de graos depositados.

Os resultados e discussoes da simulacao desse modeloemd =14+1ed =2+1

sao apresentados nas se¢coes que se seguem.

4.2 Resultados em d=1-+1

Em nossas simulacdes nés consideramos tamanhos de grao médio [ iguais a 8, 16
e 32. Sao usados substratos de tamanho L = 512,1024,...,32768 para [ = 8 e
16, e L = 1024,2048, ...,65536 para [ = 32. Simulamos o seguinte nimero de
amostras:

- L =512 : 10000 amostras;

- L =1024 a 4096 : 5000 amostras;

- L > 8192 : 1000 amostras.

Na figura 4.2 apresentamos curvas da rugosidade global W em funcao do
tempo t, para [ = 16. Verificamos que ha um crossover de um crescimento
inicialmente rapido da rugosidade, para um crescimento mais lento e finalmente

a saturacao desta em tempos muito longos.
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Figura 4.2: Curvas de rugosidade versus tempo, para | = 16 e para substratos de
larguras: L = 1024(+), L = 2048(V), L = 4096(A), L = 8192(¢), L = 16384(0)
e L =32678(0).

As curvas da rugosidade versus tempo para [ = 8 e 32, sdo parecidas com a de
| = 16 (figura 4.2). Isso pode ser verificado na figura 4.3, onde comparamos curvas
para os trés tamanhos médios de grao, em um substrato de tamanho L = 16384.
O efeito do tamanho do grao é apenas aumentar o valor da rugosidade, o que é
esperado uma vez que quanto maiores sao os graos, maiores serdao as diferencas de
altura entre eles. Podemos notar também na figura 4.3 que o tempo de crossover
aumenta com [, ocorrendo aproximadamente no tempo t = 5[, que corresponde a
cerca de 5 camadas de graos depositadas.

Na figura 4.3, podemos ver que a inclinacdo da regido inicial (t < 5I) &
praticamente a mesma para todos os valores de I. O expoente de crescimento
0 é dado pela inclinacao da reta de W x t num gréafico Log-Log. Entao, nessa

regido inicial, encontramos um expoente de crescimento 3; = 0.66 &+ 0.02 para

todos os tamanhos de grao médio. Esse expoente de crescimento grande, para
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Figura 4.3: Curvas de rugosidade versus tempo, para L = 16384 e os tamanhos

médios de griao [ = 8(¢), [ = 16(0) e [ = 32(0J).

tempos pequenos, estd associado a um crescimento colunar da superficie, onde
algumas posicoes do substrato permanecem descobertas, enquanto a altura média
do sistema cresce linearmente com o tempo. Este tipo de crescimento implica em
uma rugosidade crescendo linearmente com o tempo (5 = 1). Porém, em nosso
modelo também temos regioes onde as correlacoes laterais ja se estabeleceram,
o0 que no caso de um modelo KPZ leva a § ~ 0.33 em d = 1 + 1. Logo, o
expoente [3; ~ 0.66 é um expoente intermediario entre Sxpz € Beoiunar- Na figura
4.4 mostramos os estagios iniciais de um depdsito gerado com o nosso modelo e
podemos notar claramente um crescimento colunar.

Para t >> 5[, as correlacdes no sistema ji se estabeleceram e temos, no mi-
nimo, duas décadas de regidao linear nas figuras 4.2 e 4.3, antes da saturacao da
rugosidade. Estimativas de expoentes de crescimento efetivos () para diferentes
tamanhos do substrato mostram um forte efeito de tamanho finito no sistema.
Na figura 4.5 mostramos os expoentes efetivos 37, em funcio de 1/L%, para os

trés tamanhos de grao médio. Testamos varios valores para o expoente A, e o que
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Figura 4.4: Evolucao temporal do agregado formado pela deposicao de graos, em

d=1+1para L=128¢l=38.

melhor ajustou os pontos numa reta foi A = 1/5. As linhas tracejadas mostram

o ajuste linear desses pontos. Fazendo uma extrapolagao para L — oo, ou seja,

1/L — 0, obtemos um expoente 5 = 0.331 £ 0.005 para qualquer [, que esté

bastante proximo do esperado pra classe KPZ.
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Figura 4.5: Expoentes de crescimento efetivos ;, para os tamanhos médios de

grao [ = 8(o0), [ =16(0) e | =

32(A).



4.2 Resultados em d=1+1 71

Podemos verificar ainda na figura 4.5 que, quanto maior o tamanho do grao,
mais afastados os expoentes efetivos estao do valor assintotico. Por exemplo, para
L = 2048 temos 3 ~ 0.28 para | = 8, 3 ~ 0.27 para | = 16 e 3 ~ 0.25 para [ = 32.
De fato, podemos pensar que na média todos os graos tém o mesmo tamanho
[. Entédo, se fizessemos um procedimento contrario ao do capitulo anterior e
transformassemos cada grao de tamanho [ em uma particula de tamanho unitario,
um substrato de tamanho L (com graos) seria mapeado em um substrato de
tamanho L' = L/I. Dessa forma, quanto maior o grao, menor serd o substrato
correspondente em uma superficie de particulas unitarias e assim, maior serd o
efeito de tamanho finito.

A barra de erro no valor de 3;, bem como a de [, foi determinada fazendo
ajustes lineares de diferentes intervalos das regides t < 5l e 5] < t < t,, respec-
tivamente. Apesar desse erro parecer grande na figura 4.5, o maior erro relativo
foi de aproximadamente 3%, que é razoavelmente pequeno.

Nos estimamos também o expoente da rugosidade «,, tomando a inclinagao de
um grafico Log-Log da rugosidade de saturacao W, para diferentes tamanhos
do substrato L (figura 4.6). Além da média sobre as varias amostras crescidas,
n6s também fizemos uma média temporal da rugosidade de saturacao, calculando
esta em 2000 passos de tempo para cada amostra, para t > t,. Portanto, o valor
de W, € bastante preciso e as suas barras de erro sao menores que os simbolos na
figura 4.6. O expoente da rugosidade obtido do ajuste linear (retas tracejadas),
para os trés tamanhos médios de grao estao no intervalo 0.44 < o < 0.46.

Para verificarmos o valor assintotico (L — oo) de a, nés calculamos expoentes

efetivos
_ log [Wsat(L)/Wiar(L/2)]

of = og [2 (4.3)

para os dados da figura 4.6. Na figura 4.7 mostramos esses expoentes, em funcao
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Figura 4.6: Rugosidade de saturagdo em fun¢ao do tamanho do substrato para

os tamanhos médios de grio [ = 8(0), [ = 16(00) e [ = 32(A), em d = 1 + 1.

de L = (L + L/2)/2. Apesar da grande flutuagdo, podemos notar que estes
expoentes se aproximam do valor esperado a = 1/2 com o aumento de L, ficando

em torno de 0.48 para os maiores tamanhos L.
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Figura 4.7: Expoentes da rugosidade efetivos em fun¢ao do inverso da largura

média para [ = 8(o), [ = 16(0) e [ = 32(A), em d = 1 + 1.
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Estimativas do expoente dindmico z, determinado através do tempo de rela-
xagao da rugosidade ¢, para diferentes tamanhos do substrato L, revelam uma
concordancia com o valor deste expoente determinado pelos expoentes a e [,
utilizando a lei de escala 2.12.

Como deveriamos esperar, por sua semalhanca com a DB, nosso modelo apre-
senta um forte efeito de tamanho finito [28, 29], mas mesmo assim conseguimos
estimativas dos expoentes de escala (o ~ 0.48 ¢ 5 ~ 0.331), proximos dos expoen-
tes esperados para a classe KPZ (o« = 1/2 e 8 = 1/3), o que nos leva a conclusao

de que esse modelo esti na classe KPZ.

A Rugosidade Local

Nas figuras 4.8 (a), (b) e (c) mostramos as curvas de Wj,. em fun¢do do ta-
manho da janela R para tamanhos médios de grao 8, 16 e 32, respectivamente.
Como podemos ver em todas essas figuras, nosso modelo produz um crossover
na rugosidade local, e este ocorre aproximadamente no tamanho de grao médio
(R, =1£2).

Na regiao R < [, obtemos a; = 1.0 £ 0.03 para todos os tamanhos médios
de grao, independentemente do tamanho do substrato L. Este resultado confima
aqueles do capitulo anterior e mostra que nossas conclusoes anteriores se aplicam
a sistemas com a presenca de graos de diferentes tamanhos e desordem nas suas
posicoes relativas.

Para R >> [ a janela cobre regides envolvendo varios graos e assim W, quan-
tifica as correlacgoes locais entre graos. Novamente encontramos um forte efeito de
tamanho finito no sistema, e estimando expoentes efetivos («y) para diferentes
tamanhos L do substrato, n6s obtemos os pontos da figura 4.9. Nessa figura,

plotamos esses expoentes efetivos em funcao de 1/ LA e, analogamente ao caso
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Figura 4.8:
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Variagao da rugosidade local com o tamanho de janela para substratos

de largura: L = 1024(+), L = 2048(V), L = 4096(A), L = 8192(¢), L = 16384(0)

e L = 32678(0)).

[ = 32(c).

Para os tamanhos médios de grao: [
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do expoente de crescimento, o expoente A = 1/5 foi o que melhor ajustou esses
expoentes (ay) numa reta. Fazendo a extrapolagao para L — oo obtemos o valor
assintotico do expoente da rugosidade oy = 0.48340.004 para todos os tamanhos

de grao médio. Esse valor é proximo de ay = 0.5 para a classe KPZ em d = 1+41.
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Figura 4.9: Expoentes da rugosidade efetivos o, para tamanhos médios de grao:

[ =8(0), [ =16(0) el =32(A).

As barras de erro dos expoente efetivos o, na fig. 4.9, bem como a do expoente
inicial oy (fig. 4.8) foram determinadas fazendo varios ajustes em diferentes
intervalos das regides R < [ e | < R < L, respectivamente. O tamanho de
janela de crossover R. e sua barra de erro foram determinados pela interseccao
das véarias retas de ajuste destas regioes.

As curvas da figura 4.8 foram obtidas calculando a rugosidade local no estado
estacionario (f > L?). Curvas obtidas para a rugosidade local em diferentes
tempos, no regime de crescimento da rugosidade global, quando as correlagoes
laterais ja se estabeleceram no sistema (5] < t < L?), estdao mostradas na figura

4.10. Podemos observar que a rugosidade, na regidao de escala (R < §)), € a
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mesma, para todos os tempos, o que é uma caracteristica de um sistema com
escala normal (ndo anomala). Esse resultado aliado ao fato do expoente a obtido
pela rugosidade de saturacao ser igual ao obtido através da rugosidade local,
mostra que nao ha escala andémala no sistema e confirma nossa conclusao de que
o efeito de crossover na escala da rugosidade local ndao tem nenhuma relacao com

escala andémala, como sugerido em alguns trabalhos experimentais.
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Figura 4.10: Variacao da rugosidade local com o tamanho de janela para um
tamanho de grio médio [ = 16, um tamanho de substrato L = 16384 e tempos:

t = 1000(c), t = 3000(A), t = 9000(o) e t = 27000(CJ).

E importante notarmos na figura 4.9 que a barra de erro para os maiores
tamanhos de substrato (L) sao bem maiores que aquelas dos tamanhos interme-
diarios. Para L pequeno, uma barra de erro grande se justifica porque a regiao
de escala é muito pequena, mas a medida que aumentamos L, a regiao de escala
(I < R < L) se torna maior, como vemos na figura 4.8, e deveriamos esperar que
a barra de erro diminuisse. De fato, isso ocorre para tamanhos intermediérios

do sistema. Porém, para os tamanhos maiores, na regido | < R < L obser-
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Figura 4.11: Variacao da rugosidade local com o tamanho de janela para um
tamanho de grio médio [ = 8 e um tamanho de substrato L = 32768. As retas

tracejadas sdo ajustes em regides distintas do dominio | < R < L.

vamos regioes com diferentes inclinacoes, como mostramos na figura 4.11. Os
expoentes obtidos nessa figura (I = 8) para as duas inclinagoes foram o ~ 0.40
e ay ~ 0.45. Acreditamos que o expoente a; seja apenas um efeito transiente,

conforme discutido na se¢ao 2.2.3.

4.3 Resultados em d=2-+1

Novamente trabalhamos com tamanhos de grio médio [ iguais a 8, 16 e 32, com
substratos de tamanho L variando de 256 a 4096, para | = 8 e 16, e L = 512 a
8192 para [ = 32. O ntimero de amostras simuladas foi:

- L =256 e 512 : 200 amostras;

- L =1024 a 4096 : 100 amostras;

- L = 8192 : 50 amostras.
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A variacao da rugosidade global em funcao do tempo, para diferentes tama-
nhos de substrato, estd mostrada na figura 4.12, para [ = 16. Analogamente &
d =141, temos um crossover num tempo t ~ 5/, de um crescimento rapido
da rugosidade, independente da largura do substrato, para um crescimento bem

mais lento.
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Figura 4.12: Curvas de rugosidade versus tempo, em d = 2+ 1, para | = 16 e

substratos de largura: L = 512(V), L = 1024(¢), L = 2048(0) e L = 4096(0).

Na figura 4.13 mostramos as curvas da rugosidade versus tempo para | =
8,16 e 32, em um substrato de largura L = 4096. Podemos verificar que para
t > 5l a rugosidade aumenta com o tamanho médio do grio, pois graos maiores
produzem diferencas de alturas locais maiores no sistema. Por outro lado, para
t < 51, a rugosidade independe do tamanho do grio e cresce com um expoente
B; = 0.90 £ 0.02.

Como discutimos anteriormente, o crescimento inicial rdpido da rugosidade
se deve ao crescimento aproximadamente colunar do depdésito, que se estabelece
no sistema nos estagios inicias da deposicao e faz com que a rugosidade tenda a

crescer linearmente no tempo.
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Figura 4.13: Curvas de rugosidade versus tempo, para L = 4096 e os tamanhos

de grio médio: [ = 8(¢), [ = 16(o) e [ = 32(0J).

Para ¢t > 51, podemos notar nas figs. 4.12 e 4.13 que a rugosidade cresce muito
lentamente com o tempo. Além disso, para os menores tamanhos de substrato
temos uma regiao muito pequena (menor que uma década) antes da relaxagio da
rugosidade (5] < t < t,). Assim, estimativas de expoentes efetivos 37, como as
da se¢ao anterior, se tornam muito imprecisas. O valor desse expoente para os
maiores tamanhos de substrato é § = 0.11£0.02, para todos os tamanhos médios
de grao. Esse valor estd bem abaixo do esperado para a classe KPZ (5 ~ 0.24).
Porém, como mostraremos na secao 4.5, o modelo estd na classe KPZ e esse
expoente tao pequeno se deve & correcoes de escala muito fortes.

Como discutimos na se¢io 2.5, um expoente de crescimento grande (5 ~ 0.63)
foi encontrado na ref. [17], onde também se observou um crossover na escala da
rugosidade com o tempo de um expoente 3; ~ 0.25 para 3 = 0. Nossos resultados
sugerem que algum mecanismo de crescimento colunar pode estar presente na-

quele sistema. Esse crossover foi observado, também, no modelo de crescimento
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de filmes policristalinos apresentado na ref. [22].
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Figura 4.14: Rugosidade de saturacao em funcao do tamanho do substrato para

os tamanhos de grio médio: [ = 8(¢), [ = 16(o) e | = 32(0).

A rugosidade de saturacao variando com o tamanho do substrato estd mos-
trada na figura 4.14, para os trés tamanhos de grao médio. O expoente da ru-
gosidade «, obtido da inclinagao da reta que melhor se ajusta os pontos, esta no
intervalo 0.15 < a < 0.19, para todos os valores de I. Esses expoentes estdo muito
abaixo do valor esperado para a classe KPZ (a ~ 0.39). O célculo de inclinagoes
sucessivas, como fizemos em d = 1 + 1, nao fornece nenhuma indicativa de que

esses expoentes possam se aproximar de 0.39.

A Rugosidade Local

Nas figuras 4.15 (a), (b) e (¢) mostramos as curvas de W), em fung¢ao do tamanho
da janela R em t > L? para tamanhos médios de grao 8, 16 e 32, respectivamente.
Mais uma vez, observamos o crossover na rugosidade local, que ocorre aproxima-

damente no tamanho de grao médio (R, = [ £ 2). Isso mostra que o tamanho de
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Figura 4.15: Variagao da rugosidade local com o tamanho de janela no estado es-

tacionério, para substratos de largura: L = 1024(+), L = 2048(V), L = 4096(A),

L = 8192(¢), L = 16384(0) e L = 32678(0J). Para os tamanhos médios de grao:

[ =38(a), [ =16(b) e [ = 32(c).
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grao médio pode ser estimado com bastante precisao através de R..

O expoente encontrado na regiao R < R, foi a; = 1.00 £ 0.03, novamente
concordando com os modelos do capitulo anterior. Para R, < R < L podemos
verificar que a rugosidade local cresce lentamente com R, assim como observado
para a rugosidade global. Como temos uma regiao linear pequena (R. < R < L)
o célculo de expoentes efetivos o, fica muito impreciso. Para os maiores tamanhos
de substrato, encontramos expoentes as entre 0.11 e 0.20, para todos os valores
de [. Essa variacio de as se deve a4 mudanca de inclinacio nessa regido, aniloga
aquela mostrada na figura 4.11, como podemos ver nas figs. 4.15(a) e 4.15(b).

De qualquer forma esse expoente é bem menor que o valor esperado para a classe

KPZ.
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Figura 4.16: Variacao da rugosidade local com o tamanho de janela para um
tamanho de grao médio [ = 16, um tamanho de substrato L = 4096 e tempos:

t = 200(A), t = 400(c) e ¢ = 800(0J).

E interessante notarmos que o expoente obtido através da rugosidade de satu-

racao é, aproximadamente, o mesmo obtido para as maiores inclinagées (na regiao



4.3 Resultados em d=2+1 83

R. < R < L) na curva da rugosidade local, o que confirma nossa idéia de que as
inclinagoes menores sao apenas um transiente. Além disso, esse resultado mostra
que nao hé escala andémala no sistema, o que se confirma pelo comportamento
da rugosidade local calculada em diferentes tempos no regime de crescimento da

rugosidade global (fig. 4.16).
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Figura 4.17: Secao reta de uma superficie, em d = 2 + 1 e t = 500, dos modelos:

a) deposicgao de graos; b) deposigdo balistica.

Na figura 4.17(a), mostramos cortes de uma superficie produzida pelo nosso
modelo, e em 4.17(b) por deposi¢ao balistica, ambos em d = 2 + 1 e para um
tempo ¢t = 500. Podemos notar nessas figuras que as diferencas de altura locais
sao muito grandes quando comparadas aquelas do perfil obtido para o modelo

RSOS ampliado (fig. 3.9). Além disso, essas diferengas sdo bem maiores para o
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modelo de deposicao de graos do que para a deposigao balistica. Por outro lado, as
correcoes de escala para o modelo RSOS, ou seja, correcoes nos expoentes medidos
sao muito fracas, enquanto para deposicao balistica essas correcoes sao fortes e
em nosso modelo também sao muito fortes. Isso indica que quanto maiores as

diferencas de alturas locais maiores serao as correcoes de escala para a rugosidade.

4.4 Dependéncia com a Distribuicao de Tamanhos
de Graos

Para analisar a influéncia da distribui¢ao dos tamanhos de grao em torno do valor
meédio, nos utilizamos duas outras distribuicoes de probabilidade para determinar
o tamanho do grao a ser depositado. Nos consideramos o caso mais simples onde

depositamos graos de tamanho fixo [, ou seja, uma distribuicdo Delta de Dirac

P@) = 5(1-1), (4.4)

com valor médio [ e todos os demais momentos nulos, conforme mostrado na
apéndice A.

No6s usamos também a distribuicao Gaussiana

1 —(1—p)?
\/%06 207, (4.5)

é o segundo momento da distribuicao.

P(l) =

onde 11 & o valor médio e o2

A raiz quadrada do segundo momento de uma distribuicao estd associada
a sua largura (dispersdo). No apéndice A, mostramos que para a distribui¢do
de Poisson o segundo momento vale [, o que nos d4 uma dispersdo igual a VI
A largura da distribuicao Delta é nula. Para a distribuicao Gaussiana, usamos

o = [/3. Dessa forma, para o tamanho [ = 32, a dispersdao da distribuicio
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Gaussiana é, aproximadamente, o dobro da dispersao da distribuicao de Poisson

(ver figura 4.18).
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Figura 4.18: Distribui¢do de Poisson (linha tracejada) e distribui¢do Gaussiana,

com ¢ = [/3 (linha pontilhada), para um tamanho médio de grio [ = 32.

Na figura 4.19 mostramos o comportamento temporal da rugosidade global
e espacial da rugosidade local, em d = 2 + 1, para [ = 32 usando os trés tipos
de distribuicbes. Como podemos ver, o tnico efeito da distribui¢ao é mudar um
pouco o valor da rugosidade, mas mantendo as propriedades de escala inaltera-
das. Esse aumento na rugosidade se deve & maior deposicao de graos grandes no
sistema. Para a distribuicao Delta, os graos depositados tém um tamanho tinico
[ = 32. Para a distribuicao de Poisson, existe a probabilidade de depositarmos
graos grandes (I =~ 64) e, como vemos na figura 4.18, para a distribuicao Gaussi-
ana essa probabilidade é consideravelmente maior. Assim, a quantidade de graos
de tamanho [ ~ 64 presente numa superficie gerada com a distribuicao Gaussiana
¢ maior do que naquela gerada com a distribuicao de Poisson, que por sua vez é

maior do que com a distribuicao Delta.
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Figura 4.19: Variacao da rugosidade (a) global versus tempo e (b) local versus

tamanho de janela. Para as distribui¢oes de tamanho de grao: Delta (+), Poisson

(o) e Gaussiana (0), com um tamanho médio de grio [ = 32.

As curvas da rugosidade global e rugosidade local para d = 1 + 1 sao ana-

logos as de d = 2+ 1 (fig. 4.19), e toda a discussdo anterior se aplica também

nesse caso. O fato de os expoentes de escala da rugosidade ndao dependerem de

como os tamanhos de graos estao distribuidos em torno do tamanho médio é

um resultado importante pois, na maioria dos processos de crescimento de fil-



4.5 Distribui¢oes de Rugosidade 87

mes finos policristalinos, essa distribuicao deve estar associada aos mecanismos
de difusao e nucleacao nos estégios iniciais do crescimento. Tais mecanismos sao

frequentemente dificeis de serem modelados.

4.5 Distribuicoes de Rugosidade

Trabalhos recentes tém mostrado que uma forma alternativa para determinar a
classe de universalidade de um processo de crescimento, bem mais precisa que a
escala da rugosidade, é a comparacao de distribuigoes de rugosidade ao quadrado,
no estado estacionario. Mesmo em processos de crescimento onde a escala da
rugosidade apresenta corregoes de tamanho finito muito fortes, como no modelo
de deposicao balistica, foi mostrado por Aardo Reis [26] que as distribuigdes de
rugosidade apresentam corregoes fracas.

No estado estacionario (¢t > L?), a rugosidade de saturacdo ao quadrado (que
chamaremos aqui de W3) apresenta flutuagdes em torno do valor médio (W,) para
diferentes tempos e para diferentes amostras. Entao se crescemos depositos até
tempos t > L? e a partir dai coletamos valores de W5, podemos construir uma
distribuigdo de probabilidade P(Ws), tal que P(W5)dW, é a probabilidade de
ocorrer um valor de rugosidade ao quadrado no intervalo [W, Wy + dWV5).

Cada classe de universalidade tem uma distribui¢ao de rugosidade com forma
caracteristica. Em modelos de crescimento lineares como a equacao EW ou a de
Wolf-Villain, essas distribuicoes podem ser obtidas exatamente em d = 1+ 1 e
computadas com bastante precisdo em d = 2+1 [49, 50, 51]. Porém, em interfaces
descritas por equacgoes nao-lineares, como a KPZ, essas distribuicoes nao sao

conhecidas exatamente. Simula¢ées de modelos na classe KPZ [49, 51, 27, 26],
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mostraram a existéncia de uma distribuicao universal, que escala como

PL(W,) = %xp (L — <W2>) ,

g

onde o = \/(W2) — (W,)” é a flutuacdo rms da distribuicao.
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Figura 4.20: Distribuicoes de rugosidade normalizadas no estado estacionario:
para o modelo de deposicio de grios, com [ = 8 e distribuicdes de Poisson (cir-

culos) e Gaussiana (quadrados), e para o modelo RSOS (linha continua).

Nos calculamos distribuigoes de rugosidade para o modelo de deposi¢ao de
graos, em d = 2 + 1, para substratos de tamanho L = 1024 usando as distribui-
coes de Poisson e Gaussiana para determinar os tamanhos dos graos incidentes.
Para cada uma dessas distribuicoes, foram crescidos 500 depoésitos e para cada
depdsito 2000 amostras de W5 foram coletadas no regime estacionario, em inter-
valos de 10 passos de tempo. Na figura 4.20 nés mostramos essas distribuigoes
para um tamanho médio de grao [ = 8, bem como a distribuicdo obtida para o
modelo RSOS em um substrato de tamanho L = 256, que, como discutimos ante-

riormente, € o modelo que fornece resultados mais precisos da classe KPZ. Como



4.5 Distribui¢oes de Rugosidade 89

podemos verificar nessa figura, h4 um bom colapso dos dados para o modelo de
deposicao de graos com os do modelo RSOS. Isso pode ser confirmado na figura
4.21, onde apresentamos o logaritmo de 0P para tornar o comportamento da
cauda da distribuicao mais visivel. Esse bom colapso com os dados do modelo

RSOS indica que o nosso modelo de deposicao de graos estd na classe KPZ.

10T T

|
>
T T

5 10 1-5
(W-<W2>)/o

Figura 4.21: Distribuicoes de rugosidade da figura 4.20 em escala MonoLog.

Para obtermos informacoes quantitativas sobre a forma das distribuigoes po-
demos usar razoes adimensionais dos momentos centrais desta, sendo estes de-
finidos por M, (L) = [~ (Wa — (Ws))"Pr(W2)dWs. O coeficiente de assimetria
(skewness) da distribuigdo, S = ﬁ, ¢ uma medida de quanto a distribuicao é
assimétrica em relacao ao seu valor médio. A kurtose da distribuicao K = iz -3,
¢ uma medida do achatamento da distribuicao em relacao 4 uma Gaussiana com
mesma dispersao. Apesar dessas duas quantidades nao serem suficientes para ca-
racterizar completamente a distribuicao, elas sao bastante tteis para comparagoes
de suas formas. Na referéncia [27] foram obtidos os seguintes valores de skewness
e kurtose, para distribuicoes na classe KPZ: S = 1.70 £ 0.02 e K = 5.4 £ 0.3.

Em nossos modelos com distribuigoes de tamanho de grao Gaussiana (G) e de
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Poisson (P) nés encontramos: Sg = 1.65+0.08, Sp = 1.66+0.07, Kg = 5.1+0.6
e Kp =5.2+0.7. A concordancia desses resultados é uma confirmacao da escala
KPZ do nosso modelo.

Como discutimos nas secoes anteriores, o aumento do tamanho médio dos
graos, para um tamanho de substrato fixo, implica em correcoes de escala mais
fortes para a rugosidade. De fato, observamos também pequenos desvios nas dis-
tribuicoes de rugosidade em relagao aquela do modelo RSOS, que aumentam com
o tamanho do grao (figura 4.22). Porém, é interessante notar que esses desvios

sdo pequenos e para o tamanho [ = 8 as curvas estdo praticamente colapsadas

(fig. 4.21).

0 2 4 6
(Wa-<W:>)/0

Figura 4.22: Distribuicoes de rugosidade normalizadas no estado estacionario:
para o modelo de deposicao de graos com distribuicao de Poisson e diferentes

tamanhos médios de grao; e para o modelo RSOS.

A confirmacao de que nosso modelo esta na classe KPZ é um resultado im-
portante em vista dos desvios no expoente «y apresentado acima. Em alguns

trabalhos experimentais, expoentes no intervalo 0.15 < ay < 0.19 sao encontra-



4.5 Distribui¢oes de Rugosidade 91

dos, assim como em nosso modelo. Isso mostra que aqueles sistemas podem estar
relacionados a classe KPZ, e que uma anélise de outras quantidades que nao ex-
poentes de escala é necessaria para analisarmos a questao. Além disso, expoentes
pequenos podem facilmente ser confundidos com escala logaritmica da rugosidade
(classe EW). Assim, nos trabalhos onde essa escala é sugerida, deve-se investigar

a possibilidade de o sistema pertencer a classe KPZ.



Capitulo 5

Conclusao

Nossos resultados para os modelos de redes periddicas de graos mostraram que
o crescimento linear da rugosidade local (o; =~ 1) para tamanhos de janela (R)
pequenos se deve as grandes diferencas de altura nas bordas dos graos, ou seja, é
um efeito puramente geométrico que nao esta associado a dinamica de crescimento
interno do grao. Esta interpretacao ¢ diferente do que se afirma em praticamente
todos os trabalhos experimentais que encontram «; =~ 1. Essa conclusao se
confirma pelo fato de que a rugosidade ao quadrado também cresce linearmente
com R. Além disso, esse efeito de crossover nao tém nenhuma relagdo com
escala anomala da rugosidade, como também é afirmado em alguns trabalhos
experimentais.

Os expoentes da rugosidade menores mas proximos de 1(um) para pequenos
tamanhos de janela estao associados a forma da superficie do grao e também &
quao suaves ou abruptos sao os desniveis de alturas nas bordas dos graos.

O crossover em um tamanho de janela R. aproximadamente igual & largura
do grao, observado nos modelos RSOS e RDSR ampliados e também no modelo

de deposicao de graos, confirma que o tamanho de grao pode ser estimado com
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precisao através de R.. Além disso, R. é praticamente independente de propri-
edades da superficie como a forma do grao e a distribuicao de tamanhos destes
em torno da média.

Os expoentes a» obtidos para os modelos RSOS e RDSR ampliados, consisten-
tes com aqueles esperados para as classes KPZ e EW, respectivamente, mostram
que esse expoente esta associado apenas as correlagoes entre graos na superficie,
nao sofrendo nenhuma influéncia da forma do grao. Expoentes a, obtidos em su-
perficies reais, proximos aqueles valores, devem realmente ser associados & essas
classes de universalidade.

O crescimento aproximadamente colunar do depésito do modelo de deposicao
de graos em tempos pequenos, onde obtemos um expoente de crescimento [
grande, sugere que o expoente [ igualmente grande encontrado na ref. [17] possa
estar associado ao mesmo mecanismo de crescimento.

Os expoentes 0.11 < ay < 0.20 obtidos para o modelo de deposicao de graos
em d = 2+ 1, sao bem proximos do encontrado em alguns trabalhos experimen-
tais. Esses expoentes pequenos podem facilmente ser confundidos com escala
logaritmica. Assim, um outro tipo de anélise, como a de distribui¢oes de rugo-
sidade, se faz necessaria antes de concluir que as correlagoes entre os graos sao
do tipo EW ou KPZ. Isso mostra que no trabalho de Ebothé et al |2] a escala
KPZ, observada para pequenos taxas de deposi¢ao, também pode se manter para
grandes taxas, onde oy ~ 0.16 é obtido.

As fortes correcoes de escala encontradas no modelo de deposi¢ao de graos e
também encontradas na deposigao balistica estao associadas as grandes diferencas
de altura locais que se formam nas superficies produzidas por esses modelos. A
comparagao de distribuicoes de rugosidade confirma que esse tipo de anélise se

aplica muito bem para determinar a classe de universalidade de modelos com
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correcoes de escala muito fortes, como ja tinha sido observado para a deposicao
balistica.

Para o futuro pretendemos estudar a escala da rugosidade em alguns modelos
com redugao de ruido, apresentados na ref. [23], onde o crescimento de montes
(mounds) é observado. Um breve estudo de nosso modelo de deposigao de graos
incluindo sua difusao, indicou expoentes na classe EW em d = 1 + 1, mesmo
com um excesso de velocidade presente no sistema, entao pretendemos fazer uma

anéalise mais aprofundada desse modelo.



Apéndice A

Momentos das distribuicoes Delta,

Poisson e Gaussiana

Se temos uma distribui¢do de probabilidade normalizada P(z), onde x é uma
variavel continua definida no intervalo [a,b], o seu primeiro momento, ou o valor

médio de z, serd dado por

(93>:/ xP(z)dx. (A1)

O momento central de ordem n é

(@2 = [ (o= &) Pla)da. (A.2)

No caso em que z é uma variavel aleatoria discreta (r = x;), que pode assumir

M valores no intervalo [a,b], temos a média

(x) = Zxﬂm (A.3)

e os momentos de ordem mais alta sao dados por
M

(D)) =) (@i — ()" Plas), (A.4)

=1

onde os P(z;) sdo probabilidades (0 < P(z;) < 1).
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Distribuicao Delta

A distribuicao de probabilidade do tipo Delta pode ser escrita como
P(l) =0(l — s), (A.5)

com [ definido no intervalo (—oo,00) e s uma constante. Pela propriedade da
funcao o

/_OO fW)oly =y )dy = f(y), (A.6)

podemos ver que o primeiro momento dessa distribuicao é

Para todos os momentos centrais obtemos

(A =(1-0D)"=0 (A.8)

Distribuicao Gaussiana

A distribuicao Gaussiana é dada por

Pl) = — 5" (A.9)

2ro

onde o e p sao constantes. O seu primeiro momento é

[ = ! / le~ 54 dl = p. (A.10)

2710 J_oo

Para o segundo momento temos

(A = — /M(Z—M)Qe%dl:a? (A.11)

270 J oo
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Distribuicao de Poisson

Ao contrério das distribuicoes Delta e Gaussiana, a distribuicao de Poisson é usu-
almente definida para valores discretos, inteiros e positivos da variavel aleatoria.

Esta distribuicao é dada por

1,
P =2 ; : (A.12)
onde A\ é uma constante. Seu primeiro momento é
S e e
=) =N (A.13)
1=0

Para o segundo momento nés temos

(arpy =3 L= DN g (A.14)
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