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Resumo

Estudamos o crescimento de superficies formadas pelaigépale particulas de di-
ferentes tamanhos. Propomos um modelo onde as parti@dagysegadas em um subs-
trato inicialmente plano, fazendo aparecer apos certpdenma interface rugosa e um
volume bastante poroso. Utilizando simulacdes de MoaroCdepositamos misturas de
particulas de diversos tamanhos bem como particulasiecd® em um substrato inicial-
mente plano. No caso da deposi¢ao de particulas de nliégsreamanhos, as mesmas sao
selecionadas de uma distribuicdoRtEsson onde a variagao de tamanho € de cerca de
uma ordem de grandeza. Ja os depositos obtidos por dapatecparticulas idénticas,
somente sao consideradas particulas maiores do que ametan de rede.

Em ambos os casos, as particulas sao depositadas segsintgsmas regras do mo-
delo de deposicao aleatoria, porém, neste trabalhmipos que as particulas possam
ser refletidas pela superficie e, dessa forma, ndao sermgaatas ao substrato. Determi-
namos 0s expoentes usuais no estudo de deposicao drilaartiou seja, os expoentes
de rugosidade, de crescimento e o dinanjicog e z), respectivamente. Também estuda-
mos a porosidade do volume formado, determinando a podesglabalP em funcao do
tamanho da particula e o correspondente expoente de eguata redes em uma e duas
dimensoes.

Os resultados de nossas simulacdes sugerem que aavodigporal da rugosidade
de superficie apresenta trés comportamentos distintias. tempos iniciais, 0 modelo
apresenta um comportamento similar ao do modelo de d€mosieatoria. Para tem-
pos intermediarios, observamos que a rugosidade de stipanfesce mais suavemente,
e finalmente, para tempos longos, atinge o regime de satura® estudo do volume
formado pela deposicao de particulas de diferentesrthosanos mostra que a porosi-
dade cresce rapidamente nos instantes iniciais, atinganaloém um regime de saturacao.
Com excecao do caso em que as particulas depositadasrtégaamo tamanho da célula
unitaria do substrato, a largura de interface e a porosidadespondente sempre atingem
um valor limite para tempos longos.



Abstract

We studied the surface growth generated by the depositigraicles of different
sizes. A model is proposed where the particles are agregateoh initial flat surface,
giving rise to a rough interface and a porous bulk. By usinghiddCarlo simulations, a
surface has grown by adding particles of different sizesyelsas identical particles on
the substrate. In the case of deposition of particles oédifit sizes, they are selected from
a Poisson distribution, where the particle’s sizes may gbdiy one order of magnitude.
For the deposition of identical particles, only particlelsieh are larger than one lattice
parameter are considered.

In both cases, the patrticles are deposited following thesraf the random deposition
model, however, in this work, we allow the reflection of a mdetby the surface and, in
this way, not to be added on the substrate. We calculatedstined acaling exponents, the
roughness, growth and dynamic expon€htsj e z), respectively. We also studied the
porosity in the bulk, determining the global porosRyas a function of the particle size
and the scaling exponent of the porositin one and two dimensions.

The results of our simulations show that the roughness esatvtime following three
different behaviors. The roughness in the initial timesdwels as in the random deposition
model. At intermediate times, the surface roughness gréavdysand finally, for a long
time, it enters into the saturation regime. The study of thi& formed by the deposition
of larger particles reveals us a porosity increasing vesy & the initial times, and also
reaching a saturation value. Excepting the case whereclgarthave the same size of
one lattice spacing, we always find that the surface roughaed porosity reach limiting
values at long times.
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1 INTRODUCAO

Muito progresso foi alcangado nas Gltimas décadas nmlesta formacao de padrdes
de superficies e de interfaces devido a deposicao dieplas. Buscar o entendimento das
leis basicas que regem o comportamento e a dinamica dassessos fora do equilibrio
tem sido o objeto de investigacao de pesquisadores desds/@reas do conhecimento,
pois em uma area multidisciplinar como essa, as contidlesitém sido dadas por fisicos,
guimicos, matematicos, engenheiros de materiais, entres [1].

Na formacao de interfaces e superficies, ha uma gamasande parametros que tém
influéncia em seu desenvolvimento e & praticamente inngElsgue se possa distinguir
experimentalmente cada um desses parametros. “Contodcjemtista sempre espera
gue exista um pequeno namero de leis basicas que detenminerfologia e a dinamica
do crescimento. As acOes dessas leis basicas podem seitake microscopicamente
através de modelos de crescimento, modelos que sintetifgsita essencial e ignoram
muitos outros detalhes™[1].

O crescimento de superficies e interfaces pode ser eadontra natureza nas mais
diversas areas, como na formacao de membranas ce|ularegscimento de coldnias de
bactérias, bem como em processos de deposicao, comoazdg fle neve em uma janela
de vidro ou formagdes rochosas criadas pelo depositodbes gle poeira.

Compreender a dinamica desses processos de crescimdatmteresse tanto tec-
noldgico quanto tebrico para as ciéncias onde a morialdgs superficies e das inter-
faces & um fator critico. As areas que estudam o crestintEncristais tém interesse
direto na compreensao dos fendmenos envolvidos, vistoogeontrole cada vez maior
de processos de crescimento pode levar a producao desitiepotecnoldgicos cada vez
mais eficientes e precisos. Do ponto de vista tebrico, aniea estatistica procura en-
contrar as caracteristicas fundamentais que descrevempoctamento desses sistemas
tao complexos, 0 que torna o trabalho nessa area ao mesipo tesafiador, motivante

e importante.



Alguns aspectos dos processos reais de crescimento samartente complexos e
com inlUmeros fatores, o que nos faz simplificar o probleraauat ponto em que possa
ser compreendido e tratado. Uma das maneiras de se entesdsipeocessos e trata-los
matematicamente & através de equacdes continuas signoeato. Dessa forma, asso-
ciamos a um processo especifico, uma equacao diferast@astica que o represente,
como veremos no capitulo 2, pelas equacgdes de Edwardkie$tin (EW) e de Kardar,
Parisi e Zhang (KPZ2).

Muitas vezes, porém, as equacdes continuas nao apeseolucdes exatas para cer-
tas classes de problemas ou para certas dimensdes espagiaé torna dificil o seu uso
em grande parte dos problemas de interesse fisico ou éggool Uma outra maneira de
se abordar esses problemas, € através da introducaodisas discretos de crescimento,
onde por meio de modelos simples e com o uso de simulac@gsutacionais, & possivel
obter-se resultados que em muitos casos estao plenaneat®io com os resultados

determinados por meio de técnicas experimentais.

Em ambas as abordagens, seja por meio de equac¢des nooucoati por meio de
modelos discretos e simula¢gdes computacionais, seneppeogura por caracteristicas
universais, utilizando-se conceitos de escala e de uaigasie, bem como da geometria
fractal. O que desejamos neste trabalho € encontrar ogetgsode escala de alguns mo-
delos de crescimento, e determinar a classe de univerdaladgual o0 modelo pertence.
Rugosidade, porosidade, entre outros, sao as propriedétizadas nas analises dos pro-
blemas envolvendo a dinamica de crescimentos de supedi@a morfologia e o volume

formado pelos depositos.

As Leis de Poténcia “tém um papel fundamental no estudoatais e crescimento
de superficies, pois simetrias importantes podem seesgas na forma de funcdes in-
variantes a transformacodes de escala, assumindo a mesmadm todas as escalas”[2].
Em funcao das simetrias exibidas pelo sistema em estgdepmentes obtidos por meio
de uma mudanca de escala nas leis de poténcia, definenaatecaticas dos modelos de
crescimento. Para uma grande variedade de fendOmencs eggpi@entes sao universais,
ou seja, invariantes frente a pequenas mudancas nos gosdescos ou nos modelos, e

gue representam a fisica essencial por tras das Leis éadvat

Através de simulagdes computacionais, principalmestécnicas de Monte Carlo,

grandes avancos foram obtidos nessa area [3, 4, 5, 6, 718, 21]. Modelos baseados



nas mais variadas aplicacdes tém sido propostos e éstsidam o uso de algoritmos
apropriados e calculos numéricos. A esséncia dessalimbsta baseada em simulacdes
de Monte Carlo, onde realizamos calculos para alguns rasdkd crescimento envol-
vendo a deposicao de particulas de diferentes tamamthos em substrato plano. Al-
guns trabalhos apresentam, de forma geral, uma comloiigcdois ou mais modelos de

deposicao, representando as caracteristicas fisésasicias de cada um [12, 13, 14].

No capitulo 2 é apresentada uma revisao da literatueaeete aos temas aqui abor-
dados, como os conceitos de escala aplicados a dinammr@si@mento de superficies,
0s expoentes de rugosidade, de crescimento e dindmigde z). Analises mais comuns
sao apresentadas brevemente neste capitulo, como feroeaatterizar superficies e in-
terfaces para os modelos de crescimento. Os modelos deiCipddeatoria, Deposicao
Aleatoria com Relaxacao Superficial e Deposicaodiah sao apresentados como mo-
delos basicos para um estudo inicial e ponto de partida ga@mpreensao de outros
modelos. As equacdes diferenciais de crescimento EW etiidBém sao apresentadas
neste capitulo. Para a equacao KPZ, a determinacaexgogntes de escalaparad=1e

para dimensodes superiores pode ser vista em [1].

O modelo estudado nesta dissertacao & apresentado tole&y suas regras de
deposicao, algoritmo de agregacao de particulas esndtados obtidos. O modelo pro-
posto consiste de dois estudos ligeiramente diferentesp@sito de particulas de diferen-
tes tamanhos agregadas em um mesmo substrato e uma sé&podiat de particulas de
apenas um tipo. No caso de particulas de diferentes tarmaahnesmas sao seleciona-
das de uma distribuicao dmissormodificada, onde a variacao em tamanho & de aproxi-
madamente uma ordem de grandeza. Para este caso foramdasiiiversas simulacdes
para encontrar 0os expoentes que caracterizam a dinamicaesiemento, aléem de um
estudo da porosidade do volume formado. Ja para o segunaimeforam depositadas
particulas idénticas em cada substrato, onde fixamos antaondas particulas para cada
deposicao realizada. Em todos os casos, as particuéas fgregadas seguindo as regras
do modelo de deposicao aleatorio, e observamos que sawide diferentes tamanhos

leva a um comportamento tipicamente balistico na estdingl dos agregados formados.

As simulacdes computacionais realizadas e as anapsesentadas neste capitulo sao
referentes ao modelo em (1 + 1) dimensoes. Os resultadesapados nesta dissertacao

correspondem a médias de diversas simulagdes reaipadaquatro diferentes tamanhos



de redes. Em particular, os resultados mostram a exist@®ecdois regimes distintos
de crescimento para o expoemteum associado ao modelo de crescimento puramente
aleatorio e outro associado a classe de universalidadecoescimento lateral KPZ. Os
estudos relativos a porosidade do depo6sito apontam parg@pido crescimento inicial,
seguido de um regime estacionario.

Um estudo inicial das simulacdes g+ 1) dimensdes & apresentado no quarto
capitulo, onde as regras de deposicao sao exatamemtesasas consideradas no terceiro
capitulo, porem devemos considerar cuidadosamentereafdas particulas. Neste caso,
as particulas que sao agregadas ao substrato tém laguraa unidade de rede e com-
primento variavel. Sao adicionadas sempre perpendinelate ao eixo de crescimento
da superficie e podem assumir duas diferentes oriegsggéralelas ao substrato.

As analises e os estudos realizados s&o basicamente osméstos em(1 + 1)
dimensdes, apresentando resultados ligeiramente mliésre Observamos que nas nos-
sas simulacdes, realizadas émy- 1) dimensdes, 0s expoentes de crescimento apresen-
tam diferentes comportamentos dos observados anterimmBima analise mais deta-
Ihada e simulagdes mais precisas sao necessariasnpanaermos esse comportamento,
apresentando-se como uma perspectiva para futuras gag®tis. As conclusoes finais e

perspectivas para este trabalho sao apresentadasmo aépitulo.



2 MODELOS DE CRESCIMENTO DE SUPERFICIES

2.1 Modelos de Crescimento

Ao se estudar os modelos de crescimento e as equagOesggue seu comporta-
mento, precisamos definir alguns parametros essenciasoeeyer brevemente os con-
ceitos de escala que sao associados aos modelos de crascides modelos que serao
aqui apresentadok,determina o tamanho linear da rede em questd@ elimensao es-
pacial dessa rede; para uma rede bidimensional térhs&ios. Procuramos sempre en-
contrar grandezas que possam caracterizar uma supedioierface, como a dimensao
fractal, a rugosidade da superficie, a altura de uma detada posicao na rede, a poro-
sidade no volume gerado pelo crescimento da superficiegaelforma essas grandezas
(quando aplicavel) variam com o tempo. As medidas de temglizadas nas simulacdes
numeéricas de Monte Carlo sao definidas em funcao de umadmde tempo conhecida
como passo de Monte CarlMC9), definida como o tempo necessario paraesgar
depositar um nimero de particulas igual ao numero tessia rede.

Definimos a altura, em funcao do tempo e da posicao deitiordst rede, poh(i,t) e

a altura média da interface como

Ld
h(t) = % > " h(it). (2.1)
=1

A rugosidade da superficie & definida pela largura dafaderformada, ou seja, a

flutuacao quadratica média da altura,

(L t) = % S Ih 0~ (o) (2.2)

Em geral, a rugosidade apresenta dois diferentes regimesotiecao temporal: um
regime de crescimento e um regime de saturagao. Inicrdéma rugosidade cresce como

uma lei de poténcia para tempos curtos e, depois de um teufijgeestemente longo,



satura. Essas caracteristicas da evolucao temponatjdaidade dependem do modelo de
deposicao em questao, sendo que existem modelos (comdepdsicao aleatbria), onde
a rugosidade nao apresenta regime de saturagao ou, emasgeciais, onde verifica-se
gue a rugosidade apresenta dois comportamentos distiatesuncrescimento, para os
tempos iniciais.

Nos instantes iniciais, quando a rugosidade apresenta escicrento tipo lei de

poténcia, temos que

w(L,t) ~t°  (t<<ty,), (2.3)

onde o expoentg &€ chamado de expoente de crescimentp representa, aproximada-
mente, o tempo onde ocorre uma mudanca no regime de cregoimi no regime de
saturacao da rugosidade, a largura da interface apeesard dependéncia na forma de

lei de poténcia

Wsat(L) ~ L° (t >>t,), (2.4)

ondea & o chamado expoente de rugosidade da superficie. A satuda rugosidade

com o tamanho do sistema sugere que esse & um efeito nfioploisano caso de um

sistema de tamanho infinith (~ oc) ndo ha saturagcao na rugosidade da superficie.
O tempot, geralmente & conhecido como tempo de saturacao e degeridmanho

do sistema

ty ~ L7 (2.5)

Os expoentesy, § e z hao sao todos independentes. Family e Vicsek mostraram
através de uma relacao de escala, que a rugosidade podscséa em funcao apenas
de dois expoentes ou 3 e z [15]. Isto nos permite reescalar e deslocar as curvas da
rugosidade em funcao do tempo e representar diferemesitaos de rede em um mesmo
grafico. Essa representacao conjunta de sistemas derdds tamanhos nos permite esti-
mar o tempo de saturacao da rugosidade. Tomando-se ura fEdpmMo &, partindo-se
dos tempos iniciais, a rugosidade & proporcional,alado pela relagcio 2.3. Por outro
lado, se partirmos de tempos grandes, temosugug) ~ L%, pela relagdo 2.4. Dessa
forma, uma estimativa para o tempo de saturacao é dadéd poL, e a relagcao entre 0s

expoentes de escala é



In(w)

B1

In(t)

Figura 2.1:Representap esquerdtica da evolugo temporal da rugosidade e dos tem-

pos de “crossover’{.) e satura@o (t,) [18].

«
2=z (2.6)

Em alguns modelos de crescimento observamos diferentgsoctamentos antes de
se atingir o regime de saturacao da rugosidade [16, 1719]8, Temos, nesses casos,
dois expoentes distintos de crescimentp,e 3. Na interseccao destes expoentes de
crescimento, define-se o tempo cfessovert. para a mudanca de regime. A figura 2.1
representa graficamente esse tipo de comportamento ondsosgimes sao observados.

Uma forma de se estudar os modelos fisicos que apresentapptamento de escala
€ através da linguagem matematica dos fractais, que#@&n importantes contribuicoes
para o desenvolvimento dessa area da Fisica. As essutactais podem apresentar
caracteristicas geométricas e estatisticas semethastinterfaces geradas por diferentes
modelos de crescimento. Fractais gerados por regras dewgats deterministicas, ou
mesmo por regras de construcao aleatorias, apresesgtal@mo uma area de interesse
para o estudo da dinamica de crescimento de superficiedgao de interfaces.

Fractais auto-similares sao objetos onde partes men@oesrailares ao objeto como
um todo. Sao formados por uma regra de construcao detiesting, e por iSSO sao in-

variantes frente a uma transformacao isotropica delasdaessa forma, interfaces e



superficies encontradas na natureza, devido ao sewical@atorio, nao apresentam ca-
racteristicas iguais aos objetos fractais auto-sinslaaenenos de um ponto de vista es-
tatistico.

O método mais simples para se caracterizar uma estruaictalfauto-similar & atraves

da suabimensio Fractat

df = lim

lim 2y (2.7)

ondeN (¢) € o menor nUmero de hipercubos de lda@cessarios para preencher o fractal
[2].

Outra forma de estrutura fractal sao os chamados fraatiisadins, onde para per-
manecerem invariantes frente a uma transformacao dgesaa tranformacao deve ser
anisotropica. Esses objetos podem ser descritos podbésnghamadas dangdes auto-

afinsdo tipo:

h(z) ~ b*h(b), (2.8)

onde, por exemploy(z) representa a altura no intervalo onde o fractal esta defiaid

x nos fornece a medida da rugosidade associableca Quando a transformacao de
escala parx ocorre ¢ — bx), para retornarmos ao objeto fractal idéntico ao original

€ necessario que — bXh, dada a sua caracteristica auto-afim. No caso especial onde
x = 1, retorna-se a um fractal auto-similar.

A caracterizacao de superficies rugosas como auto-afifendo-se dos conceitos de
escala, as coloca juntamente com os modelos de crescimantthamadaslasses de
universalidade Sistemas fisicos que apresentam 0os mesmos expoentesalie ss0
entao colocados em uma mesma classe de universalidadendessuindo diferentes
tipos de interacOes e parametros, sistemas que apgesestmesmos expoentes, e estao
portanto na mesma classe de universalidade, exibem as sesmateristicas fisicas

essenciais.

2.2 Modelo de Deposigo Aleatoria

O modelo de Deposicao Aleatoria € o mais simples dos tosdie crescimento e

apresenta solucao exata. Neste modelo, a rugosidadsgon@senta saturacao, crescendo



indefinidamente com o tempo. Como todo modelo discreto dicnento, existe uma
regra de construgao para ele.

A regra de construcao do modelo & bem simples: em umamnedséo unidimensio-
nal) de tamanhd, cada particula de tamanho unitario & depositada emitiords rede,
escolhido aleatoriamente. Toda particula sorteadaégada ao substrato e a altura na
posicao do sitio escolhido &€ incrementada de uma uajdadjue as particulas sorteadas
apresentam todas o mesmo tamanho, seja para modelos emmiemsdid = 1) ou para
modelos em dimensdes maiores. Dessa forma, como mostrara 8@, a particula &
depositada no sitio escolhido, na posicao imediataengupterior aguela de maior altura

do sitio.

_________

Figura 2.2:Regra de deposip no modelo alediio.

A probabilidade de um sitio ser escolhidp & X, de forma que a probabilidade de

gue uma coluna tenha uma altirdepois deN particulas depositadas €

P(h, N) = @)m )N, (2.9)

Podemos calcular a altura média, usando agora a prokat®lide uma coluna ter certa

altura depois de um nimero N de particulas depositadas,

N N
, N 0 N
h=Y hP(h,N)="Y h<h)pth‘h=p—ap§ (h)pth‘h,

h=0 h=0

0
h=p—(p+q",
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entao

_ N
h=pN(p+ ¢~ =pN = 7=t (2.10)

O segundo momento da altura, definido pela altura quadratédia, & dado por

< h? >=pN — p?N(N — 1), (2.11)

e, finalmente podemos determinar a largura da interface,

Wwi(t) = < (h—h)>>=<h®—2hh+ (h)* >=< h? > —h?

oo B 1
wi(t) = pN(l—p)—t(l—Z),
= 5:%. (2.12)

N

w(t) ~ t

Obtemos assim, o valor do expoente de crescimenpmara o modelo de deposicao
aleatoria. O modelo de deposicao aleatbria gera uregface bastante rugosa, que nao
satura com o tempo, além de nao apresentar poros no voarmado.

Uma outra abordagem para o estudo da largura da interfateemedelo, & associar a
interface uma equacao estocastica que a representair®mos uma equacao diferencial
gue descreva a variacao da altura com o tempo para cadgapase que represente

estatisticamente as caracteristicas da interface. e ger escrita na forma:

Oh(x,t)
ot

onded(x,t) € o nimero de particulas por unidade de tempo que sagatfe na posicao

— B(x, 1), (2.13)

X no instante de tempo A caracteristica aleatoria da deposi¢ao de paggcisiz com que
o fluxo possa ser escrito como uma soma de dois termos, de nueda equacao 2.13

toma a forma

Oh(x,t)
ot

ondeF representa o nimero médio de particulas por unidadammtgue sao agregadas

= F +n(z, 1), (2.14)

ao substrato na posican e n(z, t) representa a flutuagao aleatéria deste processo, um
ruido que nao apresenta correlacao espacial no stdstPor exemplo, a forma mais

simples para o ruido é
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< n(z,t) >=0, (2.15)

e 0 segundo momento deste ruido
< n(z, t)n(a’,t') >= Co(xz — 2')d(t — t'), (2.16)

de modo que nao haja correlacdes no espaco e no tempegrdnto-se no tempo a

equacao 2.14

t
h(x,t):Ft+/ n(z, t")dt’, (2.17)

a altura média da interface fica

< h(z,t) >= Ft. (2.18)

Tomando-se o quadrado da equagdo 217%%(z, t) >= F?*t*+C't, e temos que?(t) =
Ct. Assim, encontramos 0 mesmo resultado para o expoente si@nsento do caso

discreto, ou seja@ = 3.

2.3 Modelo de Deposigo Aleatoria com Relaxa@o de Superfcie:

Equacao de Edwards-Wilkinson

O modelo de deposicao aleatoria com relaxacao de fcipgvossui certa semelhanca
com o modelo de deposicao aleatoria introduzido nasexgiterior, porém, este exibe
uma diferenca basica: possui correlacao entre os pomeizinhos. A existéncia de
correlagao nesse modelo implica na saturacao da magsique, diferentemente do mo-
delo aleatério, atinge aqui um valor maximo. Dessa foteraps o expoente de saturacao
«, que nao é definido no modelo anterior.

Nesse tipo de crescimento de superficie, o sitio onde®eodeposicao € aleatoria-
mente escolhido, porém a particula a ser agregada acatab§irocura” entre o0s sitios
vizinhos, aquele de menor altura. Caso o sitio inicialmeorteado e 0s seus vizinhos
tenham todos a mesma altura, a particula & aleatoriardeptesitada, ou no sitio inicial
ou em um de seus primeiros vizinhos. A figura 2.3 represeifecgmente as regras do

modelo.
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__________________

Figura 2.3:Regras para a deposip aleabria com relaxa@o de supeitie.

Esse modelo de crescimento nao apresenta solugao exata paso discreto, como
feito anteriormente. Porém, pode-se também associaseacegscimento uma equacao
diferencial estocastica que o represente. De posse dgsaea®, e valendo-se de argu-
mentos de simetria, podemos encontrar 0s expoentes dexeeest desse modelo. Outra
maneira de se encontrar 0s expoentes associados ao crescaatraves de simulacdes
computacionais. A superficie formada por esse tipo degle@o € rugosa, mas a rugo-
sidade satura com o tempo. O deposito formado nao apeepenbsidade no volume
gerado.

Por argumentos de simetria, pode-se chegar a equagierdifal estocastica que re-
presenta esse modelo de crescimento. Pensando em umacatgue tem a sua altura
variando com o tempo e que depende também da posicataersiquestao (visto que a

particula pode ser depositada em um sitio vizinho acdhmnte sorteado) temos:

Oh(Z, 1)
ot

Considerando argumentos gerais de simetria [1], podernmss$radr a funcad= (h, 7, t)

= G(h,T,1). (2.19)

e encontrar os termos que sao funcatdée t Assim:

1. Invariancia Temporall’ — t + dt.

Para atender a esta exigéndia= G(h, ¥).

2. Invariancia Translacional (na direcao do crescimprit — h + dh.

Para atender a esse requisito= G(Vh™, %), poisVh™ & invariante frente a essa
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translacao.

3. Invariancia Translacional (ortogonal ao crescimenio)> 7 + 6.
Neste casair = G(Vh™).

4. Simetria de inversao e rotagao em torno da direcarekrimento: Para satisfazer
esta condicao, nao se pode permitir a presenca de daswde ordem impar, de
modo que
G = G(V*£h), ouaindaG = G(V2E+1p)2,

5. Simetriaup/downde h:h — —h.

Neste caso, ndo se pode ter as deriva¥ids? e, portanto(Z = G(V?Xh).

Levando-se em conta todas essas consideracdes de gjmettéemos entao escrever

a equacao estocastica que descreve o modelo na forma

OR(Z, 1)
ot

= V2h+ Vi h+ .+ Ve (V2R)(VE) + (V*h) (VR +n(F, 1), (2.20)

onde os coeficientes dos diferentes termos nao foramaspotr simplicidade. Como o
interesse nos estudos do crescimento de superficiesragiaral nas propriedades de es-
cala no limite hidrodinamico, os term&&' (e de ordem superior) tornam-se despreziveis

em relacao &%, e podemos escrever finalmente a equacao como

OR(Z, 1)
ot

=vV2h + (&) 1), (2.21)

que é conhecida como a equacao de Edwards-Wilkinson @& rmovV2h representa

a tensao superficial na interface e o ternid, t) € conhecido como ruido branco. Para
se determinar 0s expoentes de crescimento a partir destg@yestocastica, podemos
tomar a sua transformada de Fourier no espaco e no tempo,ahin¢cao de correlagao
entre alturas e, finalmente, tomar a transformada inversiaed$3e procedimento [1, 20]

chega-se aos valores exatos dos expoentes criticos:

a=—— [f=——; 2z=2 [EW]. (2.22)
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2.4 Modelo de Deposigo Balistica

A deposicao balistica € o modelo mais simples que aptasen agregado com poros
no volume formado. Este modelo inclui correlagdes ensr&ipinhos mais proximos,
podendo também apresentar correlacdes com os vizinaissdistantes.

Na figura 2.4 representamos esquematicamente a depagdarticulas neste mo-
delo. Particulas sao sorteadas para cair aleatoriaraentgialquer posi¢ao do substrato,
e sao agregadas ao sitio que apresenta o primeiro cootata interface. Dessa forma,
ocorre a formacao de uma estrutura porosa, com a inteafaesentando um crescimento

com uma componente tangencial a superficie inicial dgtsato.

..................

A’ c

_________

Figura 2.4:Regras para a deposip baistica de pariculas.

p— ——rr ——r

T T — Ty T — T
10 100 1000

Figura 2.5:Deposi@o Balstica em uma dimegs e L = 200.
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Esse modelo de crescimento mostra a largura de interfadeiredo com o tempo
nos instantes iniciais da deposicao, porém exibe sgarda rugosidade apos o tempo
t.. A figura 2.5 representa graficamente o resultado de umaagminumérica para a
deposicao balistica realizada €in+ 1) dimensdes em um substrato linear de tamdnho
= 200.

Os resultados das simula¢des numeéricas para 0s expaknteescimento do modelo
de deposicao balistica, sugerem os valares0.50 e 5 ~ (.33 parad = 1, com pequenas
variacdes entre os varios trabalhos encontrados matlita [22].

Os modelos de deposicao aleatoria e deposicao akeatdm relaxacao superficial
vistos até agora, podem ser descritos por uma equagdeiifal estocastica linear e,
dessa forma, podemos determinar 0s seus expoentes denaesri Diferentemente
desses modelos, o de deposicao balistica nao &€ um anliaedr, devido a presenca de
uma componente do crescimento na direcao perpendicutderdace. O crescimento
lateral desse modelo exige que sua equacao diferentiglassica tenha um termo nao

linear, que o coloca na classe de modelos nao linearesjtdesta proxima secao.

2.5 Equago de Kardar-Parisi-Zhang

Com o intuito de estudar as interfaces formadas por deodi vapor em filmes
finos, como nos modelos de deposicao balistica, Kardaisie Zhang propuseram um
tratamento analitico para esse problema, em um trabalbh®8&[25]. Apresentaram pela
primeira vez uma generaliza¢cao da equacao de Edward&i@stn, acrescentando a esta
um termo nao linear. Muitos trabalhos apresentam abonsadgeequacao KPZ [3, 23, 24,
26]. De forma similar ao procedimento feito para derivar @aaggo de EW, utilizando-se
de argumentos de simetria, pode-se propor uma equagiermtifal estocastica contendo
um termo nao linear. Essa equagao nao linear, conheciae equag@o KPZ requer
métodos aproximativos para ser resolvida, como o grupememalizacdo. Para o caso
unidimensional da equacao KPZ, podemos determinar osegaéxatos dos expoentes de
escalan e 5. O modelo de deposicao balistica apresenta em sua regrangtrugao um
crescimento lateral, ou seja, uma particula & agregadalagtrato no primeiro contato
com a interface. Para incluir este crescimento lateral,uadig.6 representa o termie
ao longo da direcao de crescimento, bem como o temaormal a interface.

A componente na direcao do crescimedce dada entao por:
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hix)
vét

_dh
th—dX—Vh

Figura 2.6:0rigem do termo &o linear na equa&o de KPZ [1].

Sh = [(v6t)? + (A)?)2 = vét[1 + (Vh)?z, (2.23)

ondeA = vtgh it. Desde queé Vh |<< 1, pode-se expandir até segunda ordem:

Oh(%, )
ot

onde o termo nao lined1)? representa o crescimento lateral da interface. Acrescen-

:U+%(Vh)2+..., (2.24)

tando esse termo a equacao de EW, temos entao:

Oh(%, )
ot

conhecida como equacao KPZ, onde o primeiro termo desereglaxacao na interface

A
=vV2h + 5(Vh)2 +n(Z,1), (2.25)

devido a tensao superficiale o Ultimo termo representa o ruido, sem correlagcdes no
espaco e no tempo.

Esta equacao apresenta as mesmas propriedades dessdiseuitidas para a equacao
de EW, com excec¢ao da simetrip/down para a qual a equacao KPZ nao € invariante.
A quebra dessa simetria € devida a existéncia de uma fongarpendicular a interface,
gue privilegia uma direcao para o crescimento. De formralge crescimento lateral de
interfaces implica em nao linearidade e na quebra da sangtfdown

Para se determinar os expoentes de crescimento assagiegacao KPZ, o grupo de
renormalizacéo & uma ferramenta extremamente Utilieada em um grande numero de

aplicacdes. Para sistemas unidimensionais, 0s exgdatescala associados a equacao
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KPZ podem ser determinados exatamente. Nesse caso, temos qu

o =

%, 8= %, z = g (2.26)

O grupo de renormalizacao fornece resultado exato pagpmentes de escala apenas
para o caso unidimensional. Isto se deve a validade samedtda invariancia Galileana e
do teorema de flutuacao-dissipacao. Mais detalheg sobolucao exata da equacao KPZ
em uma dimensao, e indicacOes dos valores esperadosparpoentes de escala para
dimensdes superiores, podem ser vistos em [1]. Simetag@iméricas de modelos nao
lineares tém fornecido valores para 0s expoentes de esaddéavez mais precisos, em
funcao das facilidades computacionais atuais.

Resumimos na tabela 2.1 os valores dos expoentes de escalagpmodelos de

deposicao até aqui apresentados: aleatoria, ai@atim relaxacao de superficie e balistica,

bem como suas equacdes correspondentes.

Modelo de Deposiéo Equacio Correspondente Expoentes de Escala
Deposicao Aleatbria ahgf’t) =n(Z,t) 8= % e« nao é definido
Deposic¢ao Aleatoria ahéf"t) =vV2h +n(Z,t) a=2%34 g=224 ;=2

com Relaxacao Superficia (EwW)

LD — yNV2h+ A(VR? +0(#t) |a=1L, B=1L 2=3 (@d=1)
Deposicao Balistica (KPZ) Parad > 1 os expoentes nao

sao conhecidos exatamente

Tabela 2.1:Expoentes de escala e eqfiag associadas paraés modelos de depoaig

de pariculas [1].

Existe um grande numero de fendbmenos descritos em terenawd teoria nao-linear,
como a que descreve a deposicao balistica. Modelos guapgdrar volumes porosos

[27] tém sido bastante estudados, apresentando pequeraes em relacao ao modelo
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de deposicao balistica padrao e com grande semelltamgasistemas reais, sendo de

interesse tanto tebrico quanto tecnologico.

2.6 Porosidade no crescimento de supédies

Grande parte dos modelos de crescimento foram criadosaligente em areas de
fisica aplicada, motivados pela tentativa de represgmtaessos como o crescimento de
colbnias de bactérias, cristalizacao de polimeredinsentacao de coldides ou mesmo a
formacao de materiais porosos.

A abordagem que em geral &€ seguida nesses trabalhos aarsentos estudos re-
lativos a interface formada e nao no volume criado no satwstrMas em muitos pro-
cessos de crescimento de superficies de interesse agmwé também importante se
conhecer a morfologia do volume gerado. Propriedades dteyiaia como a conduti-
vidade térmica, densidade e permeabilidade, dependeataniente das caracteristicas
morfologicas do volume formado. Também & de interessecte estudar estas carac-
teristicas morfologicas, principalmente no que se esdeiormacao de poros na estrutura.

Tassopoulost al. [28] estudaram a microestrutura de depositos, examinandoo-
sidade e a distribuicao dos tamanhos dos poros. Tarafay §9] propuseram um mo-
delo de deposicao balistica para simular o processorgd®ffiio de rochas sedimentarias,
sendo que nesse modelo foram depositadas particulas sl@itirentes tamanhos. A
inclusao de particulas de tamanho maior que uma unidadedgeintroduz correlacdes
entre as colunas adjacentes no agregado formado. Nesaktrétram estudadas a po-
rosidade e a natureza fractal do agregado formado, ondebaigade foi definida como
a razao entre o numero de sitios nao ocupados e o nUptalae sitios.

Em um outro trabalho, Tarafdat al. [30] estudaram o efeito da rugosidade de su-
perficie nas propriedades do volume formado em meios psrasde particulas de dois
diferentes tamanhos foram depositadas em um substrato. pl2epositar um pequeno
numero de particulas de maior tamanho, conforme apmrdepelos autores, forma um
agregado altamente poroso, porém com suas particumastte conectadas, o que &
uma caracteristica das estruturas estaveis.

Silveira e Reis [27] estudaram as propriedades do volunmeddo por um modelo
bidispersivo de deposicao de particulas. Nesse tralmatistraram que a inser¢ao de um

pequeno nimero de particulas maiores que a célularianida rede cria no agregado
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poros, que podem percolar por toda a rede. Nesse estudoamostjue a porosidade
escala conP ~ F'/2 ondeF representa o percentual de particulas maiores que a @nidad
de rede.

Geralmente, nos estudos da dinamica de crescimento deisigse sao feitas aborda-
gens sobre a dimensao fractal dos agregados formadosnolasse caracteristicas uni-
versais entre os diferentes modelos e diferentes sistealaaspdo que se possa carac-
terizar os depositos formados pelas mais diversas tesmixperimentais. Os resultados
recentes na literatura [1, 2, 27] mostram que para 0os modeldsposicao tipo balistica,
a dimensao fractal &€ da ordem dos valores encontradosmgugalmente, ond® - varia
de2.7a2.9.

Baseado nos modelos até aqui apresentados, vemos go® tvabialhos na literatura
apresentam uma competicao entre os modelos de cresoineamio muitas vezes, com-
portamentos de escala intermediarios entre os modelmalmiente utilizados. Podemos
escrever uma lei de escala generalizada para a fusao denddelos de crescimento,
representando ambas as caracteristicas, como aprespnotadorowitzet al. [16].

Ja para alguns modelos de crescimento, observamos aiadaigausao de defeitos
na rede, pode causar uma quebra completa de simetria, de fprErpara esses sistemas,
as correlacdes espaciais deixam de ser importantes [8&$te caso, a superficie nao

apresenta saturacao da rugosidade e o expoente de @ptwin= 1.



3 DEPOSICAO DE PARTICULAS DE DIFERENTES TA-
MANHOS EM (1 + 1) DIMENSOES

3.1 Introducéao

Muitos modelos de crescimento tém sido propostos nasadtideécadas como uma
tentativa tebrica de descrever, ao menos qualitativamnelitersos fendmenos de inte-
resse pratico e tecnologico [3, 5, 11, 27, 31, 32, 33, 3438p Modelos com as mais va-
riadas caracteristicas tém sido estudados por meio geégs continuas de crescimento
e por meio de modelos numéricos discretos. Embora em undgramimero de problemas
praticos envolvendo crescimento de superficies e ates, os depobsitos sejam formados
por diferentes tipos de particulas, ainda assim sao poagtrabalhos tedricos que abor-
dam modelos para o crescimento de superficies com padide diferentes formas ou
tamanhos [27, 29, 30, 37]. Essa lacuna no estudo do crescimersuperficies motivou
o presente trabalho, onde realizamos um estudo sistentitiagregados formados por
particulas de diferentes tamanhos, depositadas em umsdédtrato. Também foram
considerados depobsitos de particulas idénticas cujariho € maior que a unidade do
reticulo do substrato. Ao longo deste capitulo seraesmmtados os modelos propostos,
as simulacBes computacionais realizadas, os resultddio®s e as discussdes correspon-

dentes.

3.2 Descri@o do Modelo

O modelo de crescimento proposto nesse trabalho & baseatodelo puramente
aleatorio, onde as particulas sao depositadas em unigipadeatoriamente escolhida
na rede (linear, de tamanho L) e agregadas na menor alturdeittace, como visto no
capitulo 2, porém aqui as particulas apresentam umabdisgo de tamanhos. Outra

diferenca essencial neste trabalho & a possibilidaderde particula sorteada nao ser



21

agregada a interface, devido a vinculos geométricosjeodg alguma forma represen-
taria a reflexdo de particulas na superficie do agregedotodas as simulacdes foram

utilizadas condi¢des de contorno periddicas.

As simulacdes foram realizadas para dois tipos difesetéedepobsitos: em um deles
particulas de diferentes tamanhos sao misturadas em wmaengubstrato, e no outro
caso, a deposicao ocorre com particulas idénticaa.Pagregado formado por particulas
de diferentes tamanhos, foram depositadas particulagammanhos variando de 1 até 9
unidades do parametro de rede do substrato, distribeltasmanho de acordo com a
distribuicao ddPoisson uma distribuicao discreta de probabilidades, com eslanteiros

e positivamente definidos.

No modelo de crescimento proposto, a correlacao entrziodos & introduzida natu-
ralmente devido a inclusao de particulas de tamanhoslgsada no modelo de deposicao
aleato6ria, com particulas de tamanho igual a uma unidadedg, nao ha correlacao en-
tre os vizinhos, enquanto que no modelo de deposicastioaliexiste correlacao entre 0s

primeiros vizinhos da rede.

Poderiamos ter escolhido para este trabalho outrashdigies para a selecao dos
tamanhos das particulas, como por exemplo, uma distibujaussiana. A motivacao
da escolha da distribuicdo dRwissonse deve a caracteristicas experimentais, tentando
dar ao modelo aqui proposto um carater um pouco mais alish varias superficies
formadas pela deposicao de particulas, temos que asytastem questao podem ter di-
ferentes formas e tamanhos. A formacao de sedimentossoslou agregados formados
pela deposicao de fuligem sdo exemplos de superfioiesadas por particulas das mais

variadas formas e tamanhos.

Em trabalhos recentes, onde o foco do estudo foi o depasiteeldo pela deposi¢ao
de particulas de fuligem [33, 34, 38], o tamanho das pddasem questao varia de forma
bastante acentuada, com duas ou mais ordens de grandemaambitedas particulas que

formam o agregado.

A analise de imagens de varias amostras de depositass fesas por meio de mi-
croscopia eletrbnica de varredura, realizadas no Latmiovade Meios Porosos e Propri-
edades Termofisicas (LMPT/UFSC), mostram que o tamanb@agdiculas desse tipo
de deposito segue aproximadamente uma distribuica@ @dePoisson Uma imagem

da superficie de um depbsito de particulas de fuligeriglalpor microscopia eletrénica,
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Figura 3.1:Imagem feita por microscopia elémica da supeitie de um depsito for-

mado por pariculas de fuligem.

pode ser vista na figura 3.1.

De forma a simplificar nosso modelo, mas mantendo certastesisticas que ten-
tam reproduzir um deposito real, utilizamos a distriBoiglePoissonpara a escolha dos
tamanhos das particulas que sao lancadas sobre o tep®srém, dadas as dificulda-
des computacionais de se trabalhar com tamanhos muitoegafidlemos com que as
particulas variassem seu tamanho apenas de 1 a 9 unidaplesdtetro de rede.

Ainda ha muitas outras caracteristicas que podem setdsv@m consideracao ao se
tentar representar mais realisticamente um processom@d¢ao de depositos desse tipo,
como a temperatura ou 0 angulo de deposi¢ao das parictissas caracteristicas nao
sao levadas em consideracao no modelo proposto.

A probabilidade de uma particula de tamamtser sorteada &€ dada por:

: (3.1)

ondex & o tamanho médio das particulas. Em nossas simulagdedor médio utili-
zado foi de 5, enquanto que os tamanhos das particulasnvedd. a 9. A distribuicao
de particulas sorteadas em nossas simulacdes paraafiveertte deposicao, esta re-

presentada na figura 3.2, com o valor médio de tamanho igbalisidades da rede.
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Figura 3.2: Distribuicdo dos tamanhos das p#&tlas sorteadas, baseadas na

distribuicdo de Poisson, com valoréadio igual 5.

Foi necessario modificarmos a distribuicadRidésson tomando uma “normalizacao”

e limitando a mesma. Como estamos depositando partical@srthnhos bem definidos,
precisamos ter também limites bem determinados pararédistio, como por exemplo,
0s seus valores maximo e minimo. De certa forma, fazemasaamespondéncia entre
as distribuicbes aleatoria e @eissonmodificada, e tomamos os valores de 1 e 9 como
os valores minimo e maximo, respectivamente. Em nossagajoes, sorteamos aleato-
riamente um numero entre zero e um, e associamos esseméomerum dado tamanho
de particula, obtido da distribuicao Beissonmodificada. Por exemplo, a chance de es-
colhermos uma particula com o tamanho 5, & cerca de seds veaior que a chance de
escolhermos uma particula com o tamanho 1.

Para os agregados formados por particulas idénticasideamos particulas de ta-
manhos 2 a 8 unidades do parametro de rede do substrate. ddpstulo, as simulacdes
sao realizadas em (1 + 1) dimensdes e as particulas péeseatadas por segmentos de
tamanho variavel e de altura fixa, igual a uma unidade de rede

O processo de deposicao de particulas de diferentes\bers@& entao realizado da

seguinte forma:

1. Sorteia-se aleatoriamente uma posi¢ao na rede, dgehtiEosicdes possiveis, onde
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desejamos depositar a particula.

2. O tamanho da particula é entdo sorteado, baseado ristrbuicao de probabili-
dades d®oissommodificada. Sao sorteados tamanhos que variam de 1 a 9 esidad

do parametro de rede.

3. Em seguida, verifica-se a altura na posicao sorteadageengorno desta posicao
e altura, ha espaco disponivel para se depositar umapatiaula, de tamanho

definido no passo anterior.

4. Havendo espaco disponivel, a nova particula & adeegia torno da posicao sorte-

ada narede e as alturas nessas posi¢coes sao increnseteagaa unidade.

5. Caso nao haja espaco disponivel para a deposicaartieua, a mesma é rejeitada

e nao é agregada a superficie.

6. Retorna-se ao passo inicial para a escolha de novegoasicfede e tentativa de de-
positar novas particulas. Esse processo é repetidosatéugacao atingir o nimero

de passos de Monte Carlo que se deseja.

Figura 3.3:Regras de deposip de partculas no modelo. A linha cheia representa a
interface da supettie, enquanto que as particulas A e Bastsendo depositadas. A
particula Aé rejeitada enquanto que aéadicionada ao substrato, criando uma zona de

“sombra”, o que da origem aos poros no volume.

A figura 3.3 mostra detalhes das regras de crescimento déisigeA linha cheia
inferior representa a interface formada, e as particulssram depositadas sao repre-

sentadas pelas linhas tracejadas, rotulada& éeB. A posicao na rede onde ocorre a
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tentativa de adicao ao substrato & representada petes severificamos se nos sitios
ao seu redor ha espaco suficiente para agregar a paritutpuestao. Para particulas
de tamanho unitario, sempre havera espaco disponevehesma sempre sera agregada
ao substrato. Na figura 3.3, a particllanao sera adicionada ao substrato, pois nao ha
espaco disponivel nos sitios ao redor da posicaoalaatente sorteada na rede, e assim
ela & descartada. Ja a particBlaera adicionada ao substrato, criando ainda uma regiao
de “sombra”, o que da origem aos poros no volume do deposito

A adicao de particulas de tamanho maior que a unidade micasiento do subs-
trato, aliado as regras da deposicao aleatéria, crzwancias no deposito, gerando um
volume poroso, como pode ser observado pela regiao sodanedfigura. Nessa regiao,
nenhuma outra particula podera ser adicionada.

Em um trabalho recente com deposic¢ao de particulas deatoanhos diferentes, uma
delas igual ao espacamento da rede e outra com o dobro doharda primeira, Aarao
Reis e Silveira [27] mostraram que a inclusao de um pequenteptual de particulas
de maior tamanho, cria no depodsito poros muito grandespers®lam por toda a rede e
podem criar uma estrutura instavel. Ja no modelo de cnesto apresentado neste traba-
Iho, a deposicao segue o modelo aleatorio, porém apeesEnbém certas caracteristicas
do modelo balistico, como sera visto adiante.

Nesta dissertacao também realizamos estudos depisipamticulas de um mesmo
tamanho sobre o substrato. O processo de crescimento&rsimexibido pela deposicao
de particulas de diferentes tamanhos, com a diferencaalsar necessario sortear agora
os tamanhos das particulas, uma vez que ja sao definieMiamrente para cada simulacao
a ser realizada.

A figura 3.4 representa o crescimento da superficie pelasigho de particulas de
tamanho 4. A particula rotulada pArsera rejeitada, pois nao ha espaco disponivel em
torno da posicao sorteada, enquanto a particula r@yadB & agregada e cria duas
zonas de sombra sob si, onde mais nenhuma outra particléageer adicionada.

De forma geral, o algoritimo usado para realizar todasmaslacdes neste trabalho é

descrito pelos seguintes passos:

1. Condic¢des iniciais: Definem-se as condicdes irs¢i@dmo tamanho de rede, tipos
de particulas a serem depositadas (de diferentes tamanhm@sticulas idénticas),

e nimero de passos de Monte Carlo que se deseja realizar.
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Figura 3.4:Regras de deposip de pariculas icenticas. Neste casoas depositadas
particulas de tamanho 4 apenas. A gaula Aé rejeitada enquanto que a p&tila Bé

agregada, criando agora duas zonas distintas de “sombra”.
2. Sorteia-se aleatoriamente um sitio na rede, onde &ntaradicionar a particula.

3. Realizamos o procedimento de deposi¢ao da particoiap apresentado anterior-
mente, baseado nas condic¢des iniciais (se para padiiciéinticas ou para particulas
de diferentes tamanhos). Aqui as alturas ao redor do sitteado sempre sao in-

crementadas de uma unidade de rede, caso a particula efaaqyseis adicionada.

4. Incrementa-se o0 nimero de passos de Monte Carlo, leddare definimos um

passo de Monte Carlo (MCS) como a tentativa de se depdgitarticulas na rede.
5. Efetuamos os calculos da rugosidade de superficiecpda@aMCS.
6. Efetuamos os calculos da porosidade para cada MCS.
7. Quando se atingir o numero de MCS definido no item 1, faalos a simulacao.

As simulacdes realizadas para agregados formados gaedaidao de particulas de di-
ferentes tamanhos (1 a 9 unidades do parametro de re@deamisubstratos de tamanhos
L =128, 256, 512 e 1024Ja para as particulas idénticas, foram realizadaslagdes
para particulas de tamanhos 2, 4, 6 e 8, em substratos daehartiaear dos mesmos
tamanhos que realizado anteriormente, ambas em (1 + 1) simen Para os graficos
apresentados na proxima secao, foram consideradatasiies para diversas amostras,
e dessa forma os graficos correspondem a médias sobreeladasPara as simulacdes
realizadas em (1 + 1) dimensdes, os resultados apressnga@sentam médias sobre,

em geral, 150 amostras diferentes.
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3.3 Determina@o dos Expoentes de Escala

No estudo da morfologia de superficies e interfaces, tamosspecial interesse em
determinar os expoentes de escala que representam a®dati@ets fisicas mais essen-
ciais dos modelos. Outra abordagem comumente usada édw elstigeometria fractal,
por meio da determinagao da dimensao fractal dos agneghdm como sua relagéao com
0s conceitos de escala e com as leis de poténcia usadasesarawér a morfologia do
crescimento de superficies [39].

Neste trabalho buscamos, por meio de simula¢des de Maarie,Gleterminar os
expoentes de escala para os modelos aqui propostos, em@n@nlasse de universali-
dade a qual pertence o modelo estudado. Além de estudaosidade de superficie,
focalizamos também nossa aten¢ao na criacao de portsd® o deposito, e 0 seu com-
portamento em funcdo de parametros como tamanho deyag’{\), tamanho de rede
(L) e o tempo MCS).

Como visto no capitulo 2, a rugosidade de superficie @idiefiatravés da flutuacao
quadratica média das alturas. O valor da rugosidade defstipw € proporcional &”
para tempos curtos e proporcionald, para tempos longos.

Assim, devemos obter graficos do logaritmo da rugosidadaugderficie em funcao
do logaritmo do tempo (definido como os passos de Monte Cavl€S) e calcular o
expoente de crescimentb O comportamento da largura de interface em fungao do ta-
manho das redes onde realizamos as simula¢cdes, nosdarae@lores do expoente de
saturacaay, e de posse desses dois expoentes, determinamos o expoéntéedz, por
meio da relagao 2.6.

Outra forma de determinar os valores dos expoentes de rorsii € através do co-
lapso dos valores da rugosidade para diferentes tamanisobsteatos. Por meio de uma
relacao de escala, Family e Vicsek [15] mostraram que rpodaepresentar diferentes
tamanhos de rede em um mesmo grafico, e dessa forma, tambéntrar os expoentes
aez

A relacao de escala damily-Vicsek

WL, t) ~ L (=) (3.2)

define dois diferentes comportamentos, dependentes dod@krgumento da funcdo

~ L ~
Quando a razag— apresenta pequenos valores, a funcao de escala crescelsegna
z



28

3.0
25
2,01
) I
s
c e
101 P - L=128 -
y . [ =256
- : - [=512 1
- . [=1024
05 _
! ! ! !
0
0 2 4 6 8
In(t)

Figura 3.5:In(w) versus In(t) para a deposip de pariculas de diferentes tamanhos em

substratos de tamanhos L = 128, 256, 512 e 1024.

lei de poténcia. Ja quando consideramos tempos longoscadf € constante e a largura
da interface satura.
. . w t
Dessa maneira, podemos representar graflcarrfolgteersusi e encontramos o

valor do expoente de crescimerttppor meio da equacao 2.6.

3.3.1 Resultados para deposép de particulas de diferentes tamanhos

Inicialmente apresentamos os resultados para as sioadagide foram depositadas
particulas de diferentes tamanhos em um mesmo substragseMstudo, depositamos
particulas de tamanhos variando de 1 a 9 unidades do pacadeerede, para quatro
diferentes dimensdes do substrato. A figura 3.5 nos mostmportamento do logaritmo
da rugosidade de superficie em funcao do logaritmo do tgrapas quatro redes. Como
pode ser observado nos gréaficos, o valor de saturacaogdsidade depende tanto do
tamanho da rede como do tempo. A saturacao da rugosidadgesdicie &€ um fendmeno
gue deve ser associado a saturacao do comprimento adag@o transversal, devido ao
tamanho finito do sistema.

Observando mais detalhadamente os resultados exibidaguna 8.5, podemos notar

trés comportamentos distintos, exemplificados pela figuta Para os tempos iniciais
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do crescimento da superficie, a rugosidade cresce maidittigmente até um tempo
definido como dempo de crossovét,.). Apost,, a rugosidade superficial apresenta um
outro comportamento, agora com um crescimento mais suavenétar em um regime
de saturacao. Definimos o tempo que indica a mudanca degitee como aempo
de saturado (¢,). Outra caracteristica que podemos observar nessa figuaragrande
flutuacao dos valores de rugosidade. Embora realizaneaas Sobre varias amostras,
essas flutuacBes sao caracteristicas de sistemaspsgeedessa forma, nao diminuem

consideravelmente para mais amostras simuladas.

25

In(w)

— t<tc 0.538*n(t) +0.09
— fc<t<tx 0.246*n(t) + 0.7
— t>tx 2.025

(*2)

In(t)

Figura 3.6:In(w) versus In(t) para a deposiap de partculas de tamanhos entre 1 e 9,
em uma rede L = 256. O quadro mostra os valores dos ajustearésepara tempos
inferiores ao tempo de “crossovert), entret. e o tempo de saturég (t,) e para o

valor de saturago, maiores que,.

As retas no grafico sao os ajustes lineares para os tesulies comportamentos, e 0s
tempos. et, também estao representados. No quadro anexo ao grafeseapamos 0s
valores numeéricos para esses ajustes lineares. A figura@é&senta o resultado médio
de 150 amostras diferentes.

Desta forma, vemos que o dep0ésito apresenta dois difsrezganes de crescimento,
exibindo assim dois expoentes caracteristicos de crestims; e 3,. Para os tempos
iniciais, o crescimento se comporta basicamente como up@sd@o aleatoria, visto que

o0 modelo & baseado em um crescimento aleatério e asipastiestao pouco correlaci-
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onadas. Somente quando mais particulas estao depgséayiee a correlacao torna-se
importante, possibilitando a formacao de um depositogm Quando isso ocorre, temos
uma mudang¢a no comportamento, que pode ser caracteriemagbor encontrado em
nossas simulacdes para 0 expoente de crescinvento

Para o expoentg; obtemos valoresst em torno de 0.5, muito proximos ao vﬂﬁlor
que € o valor exato para a deposicao aleatoria em qualimensao. Ja para o segundo
expoente de crescimento, os valores encontrados varigin=e.205 a 5, ~ 0.297.

Os valores dos expoentgs, 3., a e z, bem como os valores de saturacao da rugosi-
dade superficial estao indicados na tabela 3.1 para reddimmdasoes diferentes. Para a
rede com L = 1024 foram realizadas 100 simulacdes difesepara obtermos esses va-
lores médios, enquanto que para as demais, 0s resultgafesertam médias sobre 150
amostras. As flutuacdes em torno do valor de saturac@ogdsidade diminuem pouco
guando tomamos médias sobre mais amostras, de modo quénpaegultado numérico

mais preciso, seria ainda necessario considerar muite anabstras.

Rede (L) B Ba IN(wsat) z a

128 0.51+£0.02| 0.20+0.07| 1.66+0.01| 1.9+0.4

256 0.54+0.02| 0.25+-0.05| 2.02£0.01| 1.6+0.2

512 | 0.51+0.02| 0.29+0.01| 2.20+0.01| 1.29+0.09 | 0.38+0.03
1024 | 0.46+0.03| 0.29+0.01 | 2.49+-0.01| 1.29+0.09

Tabela 3.1: Expoentes de crescimento, valor de satémgla rugosidade, expoente

dinamico e de saturap para depsitos formados por paitulas de diferentes tamanhos.

A figura 3.7 mostra os resultados das médias sobre todasostrasutilizadas para se
obter os valores apresentados na tabela 3.1, para as thferedes estudadas. Na figura
3.8 vemos o grafico dos valores do logaritmo da rugosidadriplerficie, no regime de
saturagao, contra o logaritmo do tamanho da rede, a parjual avaliamos o expoente
de saturacao da rugosidade O expoente dinamico & calculado pela relacao de escala
obtida por Family e Vicsek, como apresentado na equa¢ao 2.

Observamos ainda que para as menores redes, a rugosidageedécie atinge um

valor estacionario para tempos bem inferiores que parades imaiores.
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Figura 3.7:Rugosidade de supécfe para a depos#o de pariculas de diferentes tama-
nhos. O géfico (a) representa uma rede com L =128, (b) L = 256, (c) L =51&). =
1024.
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Figura 3.8: Calculo do expoente de satui@sg (o) para a deposigo de partculas de

diferentes tamanhos.
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3.3.2 Resultados para a deposip de particulas idénticas

No estudo do crescimento de superficies onde as padicula formam o subs-
trato tém todas o mesmo tamanho (porém sao maiores queam@iao de rede), sao
encontrados alguns resultados diferentes daqueles aldssrpara a deposicao de uma
distribuicao de particulas. Neste caso observamoarokmte uma dependéncia da rugo-
sidade de superficie com o tamanho das particulas quaforondeposito, alem de sua
usual dependéncia com o tamanho da rede.

Na figura 3.10 podemos observar que o tempo necessario pastema atingir o
estado estacionario varia com a dimensao da particel@sta sendo depositada na rede,
lembrando que nessa figura todos os graficos representagarithoo da rugosidade de
superficie para uma mesma rede, no caso L = 128. O valor dagatuda rugosidade
decresce com o0 aumento do tamanho das particulas depssitad

Isso se deve ao fato de a saturacao da rugosidade deisigpsef uma propriedade
associada as correlagdes espaciais do sistema. Mesiranaio condi¢cdes de contorno
periodicas, que tentam simular um sistema de tamanhotmfina pratica isso & im-
possivel, e efeitos relacionados ao tamanho finito dorses&ao observados. Para uma
rede de tamanho L = 128, o grafico (a) da figura 3.10 representdeposito formado
por particulas de tamanho 2, ou seja, um pouco menor que 2&rdmho da rede. Para
o grafico (d) da mesma figura, onde foram depositadas pksicle tamanho 8, cada
particula representa agora um pouco mais de 6% do tamanede&aDesse modo, o sis-
tema atinge o valor de saturacao da rugosidade para tdsepomenores. Uma coletanea
de valores associados a deposicao de particulasddém@ mostrada na tabela 3.2.

De forma a ilustrar o crescimento de superficie, a figuran®8tra um depobsito em
um substrato linear de tamanho 1024 ap6s atingir-se o eedensaturacdo. Podemos
observar que a superficie, mesmo ap06s atingir o regimatleagao, € ainda bastante

rugosa.
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Figura 3.9:Deposi@o de partculas de tamanho 4 em um substrato linear unidimensio-

nal.

Tamanho da Particula (N) 5, o IN(wsat) z
2 0.54+0.05| 0.31+0.01| 2.32+0.01 | 1.46+0.07
4 0.52+0.02 | 0.23+0.01| 1.90+0.02 | 1.98+0.01
6 0.53+0.02| 0.31+0.01| 1.70+0.05| 1.49+0.01
8 0.54+0.03| 0.23£0.03| 1.56+0.02| 2.0+£0.1

Tabela 3.2:Expoentes de crescimenty, 3., valor de saturago da rugosidade, e expo-

ente dirAmico para uma rede de tamanho L = 128 e dgipos formados por paitulas

de tamanhos de 2 a 8.
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4 (b), tamanho 6 (c) e tamanho 8 (d).
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Da mesma forma, para as simulacdes realizadas para reftmes) n0ssos resultados
mostram um comportamento similar ao encontrado para L =A28ura 3.11 e a tabela
3.3 mostram os resultados encontrados para L = 256. Aquivetatamente que o valor
de saturacao da rugosidade de superficie decresceggaaitbs formados por particulas
maiores.

Os mesmos resultados qualitativos sao observados naasfigur2 e 3.13, que repre-
sentam a evolucao temporal da rugosidade de superficierpdes de tamanhos 512 e
1024, respectivamente. Nas tabelas 3.4 e 3.5, resumima@daey determinados para 0s
expoentes de crescimento para as redes de tamanhos 512 eekp24tivamente.

De posse dos valores de saturagao da rugosidade, podstimoareo expoente de
saturacaay para os depositos formados por particulas idénticasyukdi3.14 mostra os
graficos que permitem determinar o expoenfara agregados formados por particulas de
tamanhos 2, 4, 6 e 8; seus valores estao apresentados lasBt&b@pesar dos resultados
obtidos para o expoente de saturacao da rugosidade afanrese uma boa concordancia
entre si, eles nao sao aqueles previstos para as classeweéksalidade mais conhecidas,
seja ela KPZ (que apresenta= %) ou EW (que também apreseita= %). Lembramos,
gue em nosso modelo, a deposicao € do tipo aleatoriag andgosidade de superficie
nao apresenta saturacaoeao € definido para depositos formados por particulas de
tamanho unitario.

Acreditamos que o0 modelo estudado nao se enquadra pr@miamessas classes de
universalidade. Nos instantes iniciais de deposica@eribe um comportamento pura-
mente aleatorio, ou seja, 0 sistema nao esta ainda acioehdo, nao ha uma grande
rejeicao de particulas e o volume formado apresenta wrasjglade ainda baixa. Por-
tanto, nessa regiao, o comportamento & aproximadameptevisto pelo modelo de
deposicao puramente aleatoria.

Apbs o tempo derossover que depende do tamanho da rede, o modelo apresenta
um comportamento que se aproxima daquele conhecido paraepésitb balistico. A
interface apresenta um crescimento lateral devido a fgiimde um agregado com vo-
lume poroso. Os resultados huméricos para 0s expoerntesanaexatamente aqueles do
modelo KPZ, visto que ha outras caracteristicas em nossielm de deposicao que nao
sao usualmente inseridas no modelo de deposi¢caoibalisomo por exemplo, a possi-

bilidade de que particulas nao sejam agregadas, sugannd reflexao das mesmas.
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Figura 3.11:Rugosidade de supéefe para a depos#o de pariculas icenticas, em uma
rede com L = 256. Agregado formado por partlas de tamanho 2 (a), tamanho 4 (b),

tamanho 6 (c) e tamanho 8 (d).

Tamanho da Particula (N) 5 Ba IN(wsat) z
2 0.53+0.04 | 0.31+0.01| 2.66+0.01 | 1.45+0.07
4 0.54+0.03| 0.28+0.02| 2.20+0.01 | 1.65+0.07
6 0.54+0.01| 0.31£0.01| 1.9/4-0.01| 1.48+0.05
8 0.55+0.03| 0.22+0.03| 1.86+0.02| 2.0+£0.1

Tabela 3.3:Expoentes de crescimenty, 3., valor de saturago da rugosidade, e expo-
ente dirfhimico para uma rede de tamanho L = 256 e dgifo formado por paitulas de

tamanhos de 2 a 8.
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Figura 3.12:Rugosidade de supécefe para a depos#o de pariculas icenticas, em uma

rede com L = 512. Agregado formado por partlas de tamanho 2 (a), tamanho 4 (b),

tamanho 6 (c) e tamanho 8 (d).

Tamanho da Particula (N) 5 Ba IN(wsqt) z
2 0.53+0.03| 0.28+0.02| 2.90+0.01| 1.6+£0.1
4 0.57/40.03| 0.30+0.01| 2.52+0.01 | 1.52+0.03
6 0.55+0.01| 0.26+0.04 | 2.32+0.01| 1.7/£0.1
8 0.54+0.03| 0.32+0.01| 2.18+0.02| 1.4+0.3

Tabela 3.4:Expoentes de crescimenty, 3., valor de saturago da rugosidade, e expo-

ente dirfhimico para uma rede de tamanho L = 512 e dgifo formado por paitulas de

tamanhos de 2 a 8.
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Figura 3.13:Rugosidade de supécefe para a depos#o de pariculas icenticas, em uma
rede com L = 1024. Agregado formado por dattlas de tamanho 2 (a), tamanho 4 (b),

tamanho 6 (c) e tamanho 8 (d).

Tamanho da Particula (N) 5, s IN(wsqr) y4
2 0.55+0.05| 0.32£0.03 | 3.29+-0.01| 1.4+0.1
4 0.55+0.03| 0.32+0.02 | 2.86+0.01 | 1.43+0.06
6 0.56+0.02 | 0.27£0.03| 2.65+0.02| 1.7+£0.1
8 0.570.04 | 0.25+0.01| 2.514+0.02 | 1.79+0.02

Tabela 3.5:Expoentes de crescimenty, 3., valor de saturago da rugosidade, e expo-

ente diimico para uma rede de tamanho L = 1024 e @& formado por paitulas de

tamanhos de 2 a 8.
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Figura 3.14: Resultados para o expoente da sat@acda rugosidadex para (a)

particulas de tamanho 2, (b) 4, (c) 6 e (d) 8.

Tamanho da Particula (N)Expoente de Saturacao
2 0.46+0.03
4 0.46+0.01
6 0.46+0.02
8 0.45+0.01

Tabela 3.6Valores dos expoentes de satliagla rugosidader para depsitos formados

por parficulas de tamanhos de 2 a 8.

3.4 Estudo da Porosidade

Outro objetivo deste trabalho foi estudar a porosidadeddardevido a deposicao de
particulas de diferentes tamanhos para diversos sutsstratdimensionais. Determina-

mos a evolucao temporal da porosidade, para diferentesntaos de rede e particulas.
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Poucos sao os trabalhos conhecidos na literatura queeapses estudos acerca do
volume formado pela deposicao de particulas. Tassdopetial. [28] apresentaram um
estudo da porosidade em depositos formados pela depatégiarticulas em sitios ativos
do agregado. Tarafdat al. [30] consideraram um modelo de deposicao de particidas b
dispersivo, porém nao deram grande atencao a porasfdadada. Aarao Reis e Silveira
[27] consideraram um modelo bidispersivo com deposigiistica de particulas. Deter-
minaram a dimensao fractal e as propriedades de escal&rdesporosa formada, em

funcao da razao das concentracdes das duas espépizsitddas.

Neste trabalho, apresentamos um estudo da porosidadedi@mma depositos devido
a deposicao de particulas de diferentes tamanhos sobubstrato. Estudamos o seu
comportamento em funcao dos tamanhos do substrato Eyast Como veremos a
seguir, notamos claramente um comportamento de satudagdorosidade ja nos tempos

iniciais de deposicao, e uma forte dependéncia com ortaofd das particulas.

3.4.1 Resultados para depos#p de particulas de diferentes tamanhos

Em relacao ao deposito formado por particulas de difesetamanhos, estudamos
os depobsitos para diferentes tamanhos de rede, depasftarttculas com dimensdes de
1 a 9. Ao analisar a evolugao temporal da porosidade, w$®s um comportamento
atipico, pois nao notamos nenhuma variagao signWigatio seu valor de saturacao em
funcao do tamanho da rede onde as particulas sao dapasitDefinimos a porosidade
como a razao entre o niumero de sitios ocupados por plagie o nUmero total de sitios,
medido a cada passo de Monte Carlo. Nossos resultados magitesa porosidade cresce
muito rapidamente nos tempos iniciais e que logo atinge uar eatacionario, indepen-

dentemente do tamanho da rede em questao.

Nas figuras 3.15 e 3.16 observamos o comportamento da padesem funcao do
tempo. Para os diferentes tamanhos de substratos ondeufzatSelecionadas de uma
distribuicao dePoissonmodificada sao depositadas, o valor encontrado para asatur
da porosidade foi praticamente o0 mesmo. Como sera mosteagooxima secao deste
capitulo, esse valor depende somente do tamanho dasufeste, como no modelo aqui
considerado, as particulas sao sorteadas de uma megntadigo, essencialmente o va-
lor numérico de saturagao da porosidade & o mesmo. Rasoa@onsiderado nesta secao,

o valor encontrado foi d@ = 0.44+0.04 independentemente do tamanho do substrato.
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Como para os depositos formados por particulas de ditsgamanhos a porosidade
apresenta 0 mesmo comportamento em relacao a sua @vaamporal, e o seu valor de
saturacao € independenteldendo foram realizadas simulagdes adicionais para ggse t

de deposicao.
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Figura 3.15:Evolu@o temporal da porosidade determinada para difos de paitulas

de diferentes tamanhos em redes de tamanho (a) 128 e (b) 256.
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3.4.2 Deposiéo de particulas idénticas

Em relacao a formacao de poros para agregados deydagtde apenas um Unico tipo,
devemos recordar que particulas de tamanho unitaricfardmam agregados porosos,
visto que a deposi¢ao aqui considerada & do tipo aleapnesse caso, todas as particulas
sempre sao adicionadas a estrutura, sem reflexao, fdoreantao um agregado compacto

€ Sem poros.

As figuras 3.17, 3.18 e 3.19 exibem o comportamento da p@dsidm funcao do
tempo para diversos depobsitos. Os graficos correspondagnegados para uma rede
de tamanho 1024, e formados por particulas de tamanhos Bidd&des do parametro de
rede. Para todos os casos, vemos que a porosidade cresgeapigiamente nos instantes
iniciais, atingindo um valor préximo ao seu valor de satéiceem poucos passos de Monte
Carlo. A porosidade satura em um tempo bem menor que o conéspte a rugosidade

de superficie.

Um resultado esperado, e confirmado pelas nossas sireslagta dependéncia da
porosidade em funcao do tamanho das particulas agregadsubstrato. Quando uma
particula grande & agregada, sempre sao criadas aessntbra abaixo da particula
agregada, como foi visto na figura 3.4. Dessa forma, em ungadoeformado por
particulas pequenas, espera-se que a porosidade seja guenem agregados forma-
dos por particulas grandes, e esse resultado pode sevadiseros graficos das figuras
3.17,3.18 ¢ 3.19.

Na figura 3.20 mostramos o valor de saturacao da poroseladiincao do tama-
nho de particula depositada. Podemos estimar um expoaatsagacteriza o aumento da
saturagao da porosidade. Temos gue0.044+ 0.002, que representa o crescimento da
porosidade em funcao da deposicao de particulas despeq tamanhos. Ja para agrega-
dos formados por particulas maiores, podemos percebergueiximadamente a partir
de N = 5, vemos que o valor da porosidade se mantém pratitaroenstante. Mesmo
para particulas maiores, podemos afirmar que o valor daioaae ndo aumentaria muito
mais do que aquele visto na figura 3.20, sendo que o valoraskparaximo deve sét =
0.5.

Um raciocinio simples nos leva a essa conclusao para o negimo apresentado
acima: vamos aumentar o tamanho das particulas a seremitdelps até o tamanhd

= L/2, ou seja, metade do tamanho da rede. Pela forma como é dedirpdrosidade,
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temos que neste caso hipotético seu valor seria 0.5, p@soma particula somente seria
agregada ao substrato na mesma altura, caso a posigdadsora rede para a deposi¢cao
estivesse deslocada exatamentk/@ala primeira particula. Para que isto ocorra, a proba-
bilidade €1/L, tornando-se muito improvavel esse evento. Dessa foravera somente
uma particula agregada em cada passo de Monte Carlo. Qdisnljga maiores que N =

9 fossem depositadas, a porosidade ia sempre menor querdd, esste o limite superior

para o valor de saturagao da porosidadeNSel/2, a porosidade seria dada por

p-=—2 (3.3)

visto que somente uma particula seria depositada em cada ga Monte Carlo.

Nossos resultados mostram que mesmo com a deposicaotibellparrelativamente
pequenas em relacao ao tamanho da rede, atingimos vpaléresnos ao limite esperado
para essa grandeza.

Quando voltamos nossa atengcao para 0s tempos iniciaigaeos que a porosidade
atinge seu valor de saturacao em muito pouco tempo, conmg®y observado no grafico
da figura 3.21. Neste caso, foram depositadas 50% de pastide tamanho 1 e 50% de
particulas de tamanho 2, para trés diferentes tamanheslde 128, 256 e 512. Percebe-
mos que pelo fato de depositarmos particulas de tamantoy qua uma unidade de rede
ja leva a formacao de um deposito extremamente porasogmodelo aqui considerado.
Mesmo a inser¢cao de um pequeno nimero de particulagsrdmbe 2 € suficiente para
promover esse tipo de comportamento no volume gerado petsigdo [27].

Na figura 3.21, notamos que independentemente do tamankale@onsiderada, o
comportamento apresentado € essencialmente o mesmairAlpaproximadamente 50
MCS ja observamos um regime estacionario para a porasidsdo nos leva a pensar
gue a partir desse instante de tempo 0 nUmero médio deylagt’agregadas por camada
do substrato mantém-se constante ao longo do tempo. Netesge tempo &€ bem menor
que aquele relativo a saturacdo da largura de interfawde o sistema esta totalmente

correlacionado.
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4 DEPOSICAO DE PARTICULAS EM (2 + 1) DIMENS OES

4.1 Introducao

Para realizarmos um estudo mais realista acerca dos posa#ssieposicao e cresci-
mento de superficies, consideramos a formacao de urngadweem um substrato plano
de duas dimensdes, criando assim um volumé2m 1) dimensdes. Da mesma forma
que nos estudos feitos gih+ 1) dimensdes, depositamos particulas idénticas e também
mistura de particulas sobre um substrato inicialmentegpldara o caso de particulas
idénticas, seus tamanhos sao maiores que uma unidadel@le fgara o caso de uma
mistura de particulas, utilizamos a distribuicaoRtessonmodificada para selecionar o

tamanho das mesmas.

Neste capitulo serao apresentados apenas resultadiosimaees. Resultados mais
precisos, e para diferentes tamanhos de rede, ainda estdo sstudados. Dadas as
dificuldades computacionais de simulagcao em redes gsandacentramos nosso estudo
nas caracteristicas qualitativas da rugosidade de $cipgrbra redes pequenas. Também
nao apresentamos aqui os resultados obtidos para a ptesficando esse estudo como

uma sugestao para futuros trabalhos.

Resultados preliminares indicam um comportamento parg@sidade de superficie
diferente dos obtidos anteriormente, em uma dimensaooiD@fgeral, temos ainda dois
regimes distintos para o crescimento da rugosidade defgtipgerepresentados poy e
(». Diferentemente da situacao ém+ 1) dimensdes, observamos agora que o valor de
(3, varia com o tamanho das particulas que sao agregadassttasole, em geral, temos
quef, > ;. Resultados semelhantes para os expoentes de crescim@moobtidos em

estudos de crescimento de superficies formadas pelaidapake polimeros [41].
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4.2 Expoentes de Escala

Definimos, no capitulo 2, a rugosidade de superficie ppiagio 2.2. Como ja discu-
tido anteriormente, o expoente de crescimehésta associado as mudancgas no regime de
crescimento da largura de interface. Nossos resultadesesugjue eni2+ 1) dimensodes
também temos dois regimes distintos de crescimento,degpior uma saturacao na ru-
gosidade. Entretanto, ao contrario dos resultados abfida a cadeia linear, observamos
nos tempos iniciais, um valor de rugosidade menor do quel@aguedido nos tempos

imediatamente anteriores ao regime estacionario da idayes de superficied; < ).

25—
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20—
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0.5—

4.0

10 10

In(t)

Figura 4.1:Rugosidade de supécefe para a depos#o de pariculas em(2+1) dimen$es
numa rede quadrada de tamanho L = 32. Nafiro (a) temos um dégito de pariculas

de tamanhos 1 e 2, (b) tamanho 2, (c) tamanho 3 e (d) tamanho 4.

Podemos observar nos graficos da figura 4.1, que para osittepformados por
particulas de tamanhos 1 e 2 o crescimento da rugosidaegespa um comportamento

bastante diferente daquele observado para depositoadoswpor particulas de tamanhos
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Figura 4.2:Rugosidade de supétfe para a depos#o de partculas em(2+1) dimen&es
numa rede quadrada de tamanho L = 32. Nafiro (a) temos um dégito de pariculas

de tamanho 6, (b) tamanho 8, (c) tamanho 9 e (d) mistura déqueats.

maiores ou mistura de particulas, como vemos na figura 4 2alores aproximados dos
expoentes de crescimentp e 3, sao também apresentados junto aos graficos da figura.

Os valores dos expoentes de crescimento, para os instaitiasido deposito, suge-
rem que temos um comportamento tipicamente aleatorio Mabones muito proximos de
%. Ja para tempos longos, nossos resultados sugerem queenexple crescimento
depende do tamanho da particula que & depositada. Pgragenficientemente grandes,
a rugosidade atinge um regime estacionario, apresentandadependéncia em funcao
dos tamanhos de rede e particula.

Realizamos também algumas simula¢es para redes mafpre sao apresentados
nos graficos das figuras 4.3 e 4.4, onde depositamos asutasthuma rede quadrada de
dimensao linear L = 64. Atualmente estamos realizandolaigbes para redes maiores,
com L =128, L =256 e L = 512, porém essas simulacdes demamdais tempo de

computacao, e por esse motivo nao serao apresentasiasdigsertacao. Os resultados
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estimados para os valores de saturacao da rugosidada espaxpoentes de crescimento

estao resumidos natabela 4.1 para L = 32 e natabela 4.2 paéd L

Pensamos que os resultados obtidog2ml ) dimensodes diferem daqueles ém-1)

dimensdes, principalmente pela possibilidade de assursigue particulas podem ser re-

jeitadas. Para os sistemas discutidos no capitulo 3, alearegjeicao de particulas & muito

maior, devido a sua menor dimensao. Ja para a depogsigasubstrato bidimensional, a

probabilidade de uma particula grande ser adicionadamstrato & bem maior, pois agora

temos duas direcdes independentes para a deposica@otibellas de um dado tamanho.

Tamanho da Particula (N) 5 Bs IN(wsqr)
le2 0.53£0.01| 0.20+0.01| 2.44+0.2
2 0.51+0.01| 0.19+0.01| 3.3+0.1
3 0.52+0.01| 0.62+0.01| 3.6+0.1
4 0.52+0.01| 0.64+0.01| 3.6+0.2
6 0.51+0.01| 0.77+0.01| 3.6+0.2
8 0.50+0.01| 0.84+0.01| 3.77+0.03
9 0.50+0.01| 0.89+0.01 | 3.83+0.01
Mistura 0.50+0.01| 0.77+0.01| 3.6/~4+0.01

Tabela 4.1Expoentes de crescimentg (3, e valor de saturago da rugosidade para uma

rede quadrada com L = 32, e dégitos formados por paitulas de tamanhos variados.



Tamanho da Particula (N 051 B IN(wgat)
le2 0.51+0.01| 0.214+0.01| 4.0+0.9

2 0.50+0.01| 0.20+0.01 | 3.6+0.9

3 0.50+0.01| 0.63+0.01 | 3.7+0.4

4 0.49+0.01| 0.63+0.01 | 3.8+0.9

6 0.50+0.01| 0.63+0.01| 3.7+0.6

8 0.52+0.01| 0.89+0.01| 3.9+0.9

9 0.51+0.01| 0.85+0.01| 3.9+0.9

Mistura 0.51+0.01| 0.79+0.01| 3.9+0.2

Tabela 4.2Expoentes de crescimentg (3, e valor de saturago da rugosidade para uma

rede quadrada com L = 64 e dépitos formados por paitulas de tamanhos variados.

In(w)

4.0~

82=0.626

10—

Figura 4.3:Rugosidade de supéefe para a depos#o de pariculas em(2+1) dimen$es
para uma rede de tamanho L = 64. No&fico (a) temos um dégito de pariculas de

tamanhos 1 e 2, (b) tamanho 2, (c) tamanho 3 e (d) tamanho 4.
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0 ‘ L ‘ L ‘ — L ‘ \
In(t)

Figura 4.4:Rugosidade de supécefe para a depos#o de pariculas em(2+1) dimeng$es
para uma rede de tamanho L = 64. Noajico (a) temos um dégito de pariculas de

tamanho 6, (b) tamanho 8, (c) tamanho 9 e (d) mistura deipalgs.



5 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Neste trabalho estudamos a dinamica de superficie papasidao de particulas de
diferentes tamanhos, em uma e duas dimensoes. Propusemmsdelo onde particulas
de diferentes tamanhos sao depositadas em um subst@édnm@nte plano, seguindo as
regras de deposicao do modelo aleatorio. Consideraimda a possibilidade de algumas
particulas serem refletidas na interface, sem serem atpega substrato.

Utilizando simulacdes de Monte Carlo, determinamos gmertes de escala rela-
cionados ao crescimento da rugosidadee (3, a saturacao da largura de interface
e 0 expoente dinamica Também realizamos um estudo da porosidade formada pela
deposicao de particulas de tamanhos grandes. Obses@reodiferentemente do mo-
delo usual de deposicao aleatbria, 0 modelo propos&sapta saturacao na rugosidade
de superficie, um efeito que & devido ao aparecimento delagdes espaciais no sis-
tema. Em nosso modelo, a correlacao € introduzida pglasigho de particulas maiores
gue um parametro de rede.

A partir de nossas simulagdes ¢+ 1) dimensdes, verificamos que a rugosidade de
superficie cresce exibindo dois regimes distintos, eatiapds um tempo suficientemente
grande, um regime de saturacao. Para depositos forrpadosisturas de particulas, obti-
vemoss, variando de 0.464 a 0.538. Ja para depositos formadosapidcydas idénticas,
[, varia de 0.519 a 0.574. Esses resultados sao pr()ximoslaﬂo%vaque € o valor exato
para o modelo de deposicao aleatoria. Observamos umangacho regime de cresci-
mento, com a rugosidade passando a crescer mais lentaw@mnté, variando de 0.224
a 0.325, tanto para particulas idénticas quanto para uistanade particulas. Ja para o
expoente de saturacao, temos guaria de 0.455 a 0.461.

No estudo da porosidade, consideramos a evolucao tehtzoparosidade global do
agregado. Verificamos que para tempos muito curtos a padsicdresce rapidamente,
atigindo em seguida um regime estacionario. Vimos, qua psidepositos formados por

particulas de tamanhos maiores, a porosidade cresceamb8r apresenta um valor de
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saturacao. Em geral, os agregados apresentam porogiaateno de 0.4, onde indica-
Mos gue para 0 nosso modelo, o valor maximo permitido desjtade seria de 0.5.

Para as simulacdes e(@ + 1) dimensdes, apresentamos apenas alguns resultados
preliminares. Nossas analises apontam para um comportamiéerente da rugosidade
de superficie. Para os instantes iniciais, verificamosaguegosidade cresce como em
uma deposicao aleatoria usual, com valoregidmuito proximos a% Ja para tempos
intermediarios, observamos um crescimento mais rapgdadosidade, seguido por sua
saturacao. O expoent® depende do tamanho das particulas que formam o agregado,
sendo ainda necessario mais simula¢des para detemagasalores mais precisos para
esses expoentes, principalmente no que se refere a suaddapencom tamanho das
redes.

Como perspectivas futuras para este trabalho, devemosmoacnossos esforcos na
analise mais detalhada dos agregados formados pela ¢épat particulas de tama-
nhos grandes para o crescimento @w- 1) dimensdes, encontrando seus expoentes de
crescimento, rugosidade e dinamico. Também deve seralgdma atencao especial a
porosidade do volume formado por esses agregados, estudarmiseu comportamento
em funcao dos tamanhos de rede e de particulas. Aléraslestidos, podemos ainda im-
plementar no modelo aqui proposto outras propriedadesrtaries, como por exemplo,

a possibilidade de relaxacao de superficie.
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