UNIVERSIDADE DO ESTADO DE SANTA CATARINA - UDESC
CENTRO DE CIENCIAS TECNOLOGICAS - CCT

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA - PPGF

Formacao: Mestrado em Fisica

DISSERTACAO DE MESTRADO OBTIDA POR

FABIO NERY

MINIMIZACAO DA ENERGIA DE DEFORMACAO DE FILMES FINO
COM SUBSTRATOS ESPESSOS

Joinville

2009



Livros Gratis

http://www.livrosgratis.com.br

Milhares de livros gratis para download.



UNIVERSIDADE DO ESTADO DE SANTA CATARINA - UDESC
CENTRO DE CIENCIAS TECNOLOGICAS - CCT

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA - PPGF

Formagao: Mestrado em Fisica

DISSERTACAO DE MESTRADO OBTIDA POR

FABIO NERY

MINIMIZACAO DA ENERGIA DE DEFORMACAO DE FILMES FINOS
COM SUBSTRATOS ESPESSOS

Apresentada em 31/07/2009 Perante a Banca Examinadora:

Dr. Julio Miranda Pureza - CCT/UDESC - (presidente)
Dra. Monica de Mesquita Lacerda - CCT/UDESC

Dr. Fébio Mallmann Zimmer - CCT/UDESC

Dr. Ricardo Antonio De Simone Zanon - CCT/UDESC
Dr. Carlos Mauricio Lepienski - UFPR

Joinville

2009



UNIVERSIDADE DO ESTADO DE SANTA CATARINA - UDESC
CENTRO DE CIENCIAS TECNOLOGICAS - CCT

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA - PPGF

DISSERTACAO DE MESTRADO
Mestrando: Fabio Nery

Orientador Prof. Dr. Jilio Miranda Pureza - CCT/UDESC

MINIMIZACAO DA ENERGIA DE DEFORMACAO DE FILMES FINOS
COM SUBSTRATOS ESPESSOS

DISSERTACAO APRESENTADA PARA A
OBTENCAO DO TITULO DE MESTRE EM
FISICA DA UNIVERSIDADE DO ESTADO DE
SANTA CATARINA, CENTRO DE CIENCIAS
TECNOLOGICAS - CCT, ORIENTADA PELO
PROF. DR. JULIO MIRANDA PUREZA.

Joinville

2009



FICHA CATALOGRAFICA

NOME: Fébio Nery

DATA DEFESA: 31/07/2009

LOCAL: Joinville, CCT/UDESC

NIVEL: Mestrado Nimero de ordem: 06 - CCT/UDESC

FORMACAO: Fisica
AREA DE CONCENTRACAO: Fisica

TITULO: Minimizagao da Energia de Deformacao de Filmes Finos com Substratos Es-
pessos

PALAVRAS-CHAVE: Equacao de Stoney. Tensao em Filmes Finos.

NUMERO DE PAGINAS: 53 p.

CENTRO/UNIVERSIDADE: Centro de Ciéncias Tecnolégicas da UDESC

PROGRAMA: Pés-graduacao em Fisica - PPGF

CADASTRO CAPES: 41002016011P-4

PRESIDENTE DA BANCA: Dr. Julio Miranda Pureza
MEMBROS DA BANCA: Dr. Carlos Mauricio Lepienski, Dra. Moénica de Mesquita

Lacerda, Dr Féabio Mallmann Zimmer, Dr Ricardo Antonio De Simone Zanon




Agradecimentos

Faco abaixo um agradecimento especial a algumas pessoas e entidades que tiveram
participagao neste trabalho

Professor Julio Miranda Pureza (meu orientador)

CAPES e UDESC (pela bolsa de estudos e infra-estrutura oferecida)
Departamento de Fisica da UDESC
Minha esposa, filha e meus pais que sempre me apoiaram e foram a for¢ca motivadora

para o término deste trabalho

Professora Monica de Mesquita Lacerda que foi uma das pessoas mais importantes para
a realizagao deste trabalho, o Professor Ricardo Antonio De Simone Zanon e a todos do
grupo de Optica

Denilso Palaoro e a todos os alunos do mestrado que contribuiram de alguma forma.



Sumario

1 Introducao

2 Revisao Teodrica

2.1 Abordagem Tensorial do Problema . . . . . . . ... ... ... .. ... ..

2.2 Método Variacional e Minimizacao de Energia . . . . . . . .. ... .. ..

2.3  Os Trés Regimes de Deformacao de uma Amostra . . . . . . .. ... ...

3 Aplicagoes da Metodologia

3.1 Casca Esférica .

3.2 Casca Cilindrica

4 Conclusao

Bibliografia

11

16
16
24
30

32
32
39

49

51



Lista de Figuras

1.1
1.2

2.1
2.2
2.3
24
2.5

2.6

2.7

2.8

2.9
2.10
2.11

3.1

Temos uma delaminagao e um descolamento do filme [9]. . . . . . . . . .. 13
Diagrama do experimento que utiliza o desvio de um feixe de laser [1]. . . . 14
coeficiente de Poisson. . . . . . ... oL oL oL 18
Um elemento do substrato com deposigao do filme [20]. . . . . . ... ... 18
Forcas resultantes nas diregdes x, y ez [21]. . . . . ... ... 20
Momentos resultantes em torno do eixo x ey [21]. . . . . . ... ... L. 20
Grafico do erro pela razao da espessura em relacao a razao dos mddulos

biaxiais para a equacao de Stoney [17]. . . . . . . . ... ... 22
Grafico do erro pela razao da espessura em relacao a razao dos médulos
biaxiais para o modelo de Atkinson [17]. . . . . . .. ... ... 23
Grafico do erro para o modelo de Brenner-Senderoff repare que para este a
porcentagem de erros varia de 500% a —1500%! [17]. . . . .. ... .. .. 24
(a) Tensoes lineares (o;) e de cisalhamento (7;;). (b)Tensoes de cisal-
hamento no plano y-z, onde o primeiro indice indica a dire¢ao normal ao

plano e o segundo a dire¢ao do cisalhamento. (c) Deformagao angular cau-

sada pela tensao de cisalhamento [30] . . . . . ... ..o 26
(a) substrato nao deformado. (b) substrato deformado [1]. . . . .. .. .. 27
Distribuigao das tensoes, temos regiao sob tragao e sob compressao [26]. . . 27
Grafico mostrando a bifurcacao os trés regimes de comportamento da de-

formagao, e também compara a simulagao (linha continua) a Stoney (linha

tracejada) e as medidas experimentais obtidas (circulos) [18]. . . . . . . . . 30

Casca esférica [25]. . . . . . . . 34



3.2

3.3

3.4
3.5

Gréfico da curvatura (K') em fungao da ot /t? [25]. O modelo desenvolvido
concorda com outras formulagoes [17, 21, 23, 24] no regime I e se aproxima
dos resultados por elementos finitos [18] no regime II [25]. . . . . . . . . ..
Figuras representando a deformacao cilindrica. Figura (a) Visao tridimen-
sional. Figura (b) Vissonoplanox-y . . . . .. ... ... ... ... ...
Figura representando a deformacao no planop-2.. . . . .. .. .. .. ..
Gréfico da curvatura (K) em funcdo da ot;/t2. Os pontos no regime III

para o modelo Casca Cilindrica. . . . . . . . . ... ... ... ... ....



Resumo

O objetivo deste trabalho é a obtengao de um modelo tridimensional, que descreva
as tensoes que surgem em filmes finos depositados em substratos espessos planos. Para
isto é utilizado o método da minimizacao da energia de deformagao da amostra (filme
fino/substrato), ja descrito e utilizado na literatura [1] para uma descri¢ao unidimensional
do problema. A vantagem deste método é sua maior simplicidade em relagao a uma
abordagem tensorial do problema, uma vez que envolve uma grandeza escalar (energia
de deformacgao) de identificagao mais simples que as diversas componentes de um tensor
de tensoes. Apos a apresentacao do problema fisico e da metodologia, é feita a aplicacao
a duas situagoes de interesse: para uma amostra submetida a valores de tensao menos
elevados, adquirindo uma forma aproximadamente esférica e para uma amostra submetida
a valores mais elevados de tensao, adquirindo uma forma aproximadamente cilindrica.
Nestes dois casos se obteve uma férmula que relaciona a linha de tensao do filme com a

curvatura da amostra, que é entao comparada com outras formulagoes.

Palavras-Chave: Equagao de Stoney. Tensao em Filmes Finos.



Abstract

This work proposes a three-dimensional system for modelling stress in thin films de-
posited on plane substrates much thicker than the film itself. The approach is the mini-
mization of the deformation energy of the sample (substrate + film), already described in
the literature for a one-dimensional system [1]. The main advantage of this method com-
pared with the tensor analysis is the fact that it is easier to work with a scalar quantity
(the deformation energy) than with a set of tensor components. After the presentation
of the physical problem and the methodology, it is applied to two situations of interest:
a sample subjected to smaller values of stress being deformed as a small spherical surface
with large curvature radius and a sample subjected to larger stress being deformed as a
cylindrical surface. In both cases, it is obtained a formula that relates the tension line of
the film with the curvature of the sample, whose results are then compared with other

formulations.

Key Words: Stoney Equation. Tension in Thin Films.



Capitulo 1

Introducao

Em 1959, Richard Feynman apresentou na conferéncia There is Plenty of Room at
the Bottom” [2] varias possibilidades de descobertas cientificas e tecnolégicas derivadas da
exploracao das nanoestruturas, estruturas tridimensionais que possuem pelo menos uma
de suas dimensdes na faixa de Inm a 100nm (10~m a 10~ m).

Para tal investigagao seria necessario o desenvolvimento de técnicas e ferramentas para
manipulacao e analise da matéria em escala atomica e molecular. No inicio dos anos 80, o
advento do Microscépio de Tunelamento (Scanning Tunneling Microscope, STM) permitiu
a visualizagado do universo nanoscopico mas, para estudar especificamente as nanoestru-
turas, diversas técnicas de preparacao, microscopia e analise vem sendo desenvolvidas por
diversos centros de pesquisa [3].

O estudo de nanoestruturas é de extrema relevancia tanto do ponto de vista cientifico
quanto tecnologico. Em especial, a industria de informatica ¢ uma das principais areas
para aplicacao de nanoestruturas e devido ao grande dinamismo deste mercado, algumas
descobertas cientificas sao rapidamente implementadas.

Os filmes finos desempenham uma funcgao essencial nos dispositivos eletronicos e cir-
cuitos integrados. Sao utilizados nas conexoes das regioes ativas de um dispositivo, na
comunicac¢ao entre dispositivos, no acesso externo aos circuitos isolando camadas condu-
toras, como elemento protetor do dispositivo ao ambiente externo, como fonte de dopante
e como barreira para a dopagem. Os filmes finos podem ser condutores, semicondutores

ou isolantes, normalmente crescidos termicamente ou depositados a partir da fase vapor
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3].

As expectativas quanto a aplicacbes para nanoestruturas nao se resumem a industria
de informatica. Caracteristicas como tamanho reduzido, padrao de organizacao complexo
e alta densidade de compactagao sao aplicaveis em outros campos de pesquisa e desen-
volvimento tecnoldgico [4][5].

Filmes de materiais absorvedores de radiagao eletromagnética (MARE) tém uma am-
pla aplicacao nas industrias aeroespacial, militar e na telecomunicacao civil. Isto se da no
seu uso corrente em circuitos microeletronicos, células solares, sensores 6pticos, sistemas
de controle de ruidos esptrios e de interferéncia eletromagnética, bem como materiais de
camuflagem [4].

Filmes finos de materiais com propriedade mecanicas especificas sao amplamente uti-
lizados em varias areas industriais onde alta resisténcia a abrasao, baixo coeficiente de
friccao, estabilidade a altas temperaturas, e alta dureza sao necessarias. Em particu-
lar, visando prolongar a vida de ferramentas, filmes de nitreto de Titanio (TWN) sao
usualmente escolhidos como revestimento protetor, devido a alta resisténcia a oxidacao
e corrosao. Filmes a base de Tantalo tém sido atualmente estudados para serem utiliza-
dos no interior de tubulagoes com grandes pressoes e que transportam materiais muito
reativos [6]. Filmes a base de Zirconia sao usados para barreira térmica de componentes
metalicos sob efeito de altas temperaturas como ocorre em turbinas de gas e pecas de
motor a diesel [7].

A aplicacao de filmes finos engloba também areas de desenvolvimento recente, como
a optoeletronica, fotonica e plasmonica. Tais aplicagoes incluem os diversos tipos de
células fotosensiveis, geradores de luz, moduladores, displays, detectores de bolhas em
tubulagoes e materiais nanoporosos utilizados em células combustiveis [8][9][10]. No en-
tanto, varias dessas aplicacoes dependem de um melhor entendimento mecanico destes
materiais [11][12].

Os processos de deposicao de filmes finos sobre substratos geram tensoes na inter-
face destes dois materiais, devido a uma série de fatores, dos quais pode-se destacar, o
descasamento dos parametros de rede, reagoes quimicas entre os elementos envolvidos,
dopagem por difusao ou implantagao, transicao de fase e finalmente devido a diferenca

de coeficientes de dilatagao do filme fino e do substrato [13]. Este tltimo deve-se ao fato
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da deposicao do filme fino ser feita a temperaturas acima da ambiente. Terminado o
processo de deposicao, os dois materiais tém comportamentos diferentes, gerando assim
uma tensao ”intrinseca’na interface entre o filme fino e o substato. Esta tensao causa
uma deformacao na amostra que ganha uma curvatura [5].

As tensoes que surgem nas amostras podem provocar defeitos na interface do filme
fino/substrato. Falhas, como delaminagao ou descolamento do filme, como mostradas na

figura 1.1, podem gerar perdas no processo de producao em massa da industria tecnolégica.

Fig. 1.1: Temos uma delaminagao e um descolamento do filme [9].

Deste modo, o estudo das propriedades mecanicas do conjunto filme fino e substrato
é de fundamental importancia para o desenvolvimento da nanotecnologia na medida que
garante a durabilidade e confiabilidade de uma série de produtos.

O primeiro modelo de determinacao das tensoes em amostra filme fino/substrato foi
feita por Stoney [14]. Apesar de extremamente simples, tal modelo é frequentemente
utilizado, pois relaciona a tensao que surge no filme fino a curvatura induzida pelo cresci-
mento do filme no substrato. A medida da curvatura pode ser feita através de varios
métodos [15], mas destaca-se aqui por ser um método nao destrutivo o método por desvio
de um feixe de laser, uma maneira rapida, e de facil interpretagao de obtencao de da-
dos, utilizando um arranjo experimental de baixo custo e facil construcao e manutencao.
Tem-se um feixe de laser que incide na amostra e reflete o feixe para um fotodiodo,
que faz a detecgao. Em seguida é feita a incidencia do feixe, mas em outra posicao da
amostra. Este procedimento é feito varias vezes até que se faga a varredura total da
amostra. Para a amostra plana sem deformacao, o feixe refletido no fotodiodo incide
sempre na mesma posi¢ao, mesmo incidindo em posigoes diferentes da amostra (como

mostra a figura 1.2(a)). Para a amostra deformada (com uma curvatura de raio R) o
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feixe refletido no fotodiodo incide em posigoes diferentes ao variar a posicao na amostra
(como mostra a figura 1.2(b)). O deslocamento do feixe refletido no fotodiodo pode ser

relacionado & curvatura da amostra [1].

laser- fotodiodo laser 3 ;:—D—"futudiudu
§
lente — (- lente
e
multicamada multicamada
plana com raio de
curvatura=R
(a) (h)

Fig. 1.2: Diagrama do experimento que utiliza o desvio de um feixe de laser [1].

Apesar da simplicidade e de sua ampla utilizacdo, o modelo de Stoney, se resente de
uma série de restrigoes. O modelo descreve bem sistemas que apresentam baixos valores
de tensao, isto é, pequenas deformagoes onde temos curvaturas uniformes. Em geral, a
equagao de Stoney subestima os valores de tensao para situacoes de grandes deformacoes
e para multicamadas conforme os artigos de Klein [17] e Finot [18], o que limita sua
correta aplicagao, ainda mais nas suas aplicacoes que necessitam de resultados cada vez
mais precisos e confiaveis.

Nesta busca de melhores modelos surgiu uma grande quantidade de trabalhos pro-
pondo alteracoes ao modelo de Stoney e novas abordagens. Partindo do trabalho de Tim-
oshenko [19] que faz uma abordagem considerando o carater bidimensional da deformacao
e acrescenta um termo de corregao a equagao de Stoney. Passando pelos trabalhos de Blech
[20] e Zhu [21] que partiram do trabalho de Timoshenko e Woinowski-Krieger [19] ja con-

siderando o carater tridimensional da amostra, sendo que a diferenca do trabalho de Zhu
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em relagao ao de Blech é que considerou as tensoes tendo componentes nas trés dimensoes
e que a amostra possui multicamadas. Considerando também para multicamadas, Klein
[17] partindo do trabalho de Townsend [22] obtém um fator de corregdo a equagao de
Stoney, Klein ainda avalia outras duas alteracoes a equacao de Stoney propostas para
multicamadas, feitas por Atkinson [23] e por Brenner-Senderoff [24]. Na busca de uma
descrigao cada vez mais precisa Finot [18] utilizou simula¢do numérica, método dos ele-
mentos finitos, onde consegue incluir espessura variavel, curvatura nao uniforme, grandes
deformagoes, célculo de tensoes locais e deformacoes geométricas. Consideracoes estas
que tornariam o problema através de uma abordagem analitica muito complicada. Faz
um trabalho muito detalhado sobre as deformacoes geométricas comparando com dados
experimentais. E finalmente Flinn [1], que numa descrigdo unidimensional utilizando o
método variacional, minimizagao da energia de deformagao da amostra, busca um método
mais simples, em relagao ao cdlculo tensorial, e tao eficiente quanto, chegando ao mesmo
resultado que temos na literatura. Estes trabalhos apresentados brevemente e que serao
abordados mais detalhadamente na revisao tedrica, nortearam o trabalho de Pureza et
al 2009 [25], que serd apresentado no capitulo Casca Esférica, que é a base do presente
trabalho.

Objetivo deste trabalho é a construgao de uma abordagem analitica e razoavelmente
simples para o problema que descreve os termos que surgem nos filmes finos depositados
em substratos espessos planos, de forma a obter resultados mais proximos que a equagao

de Stoney sem a complexidade de uma andlise computacional do problema.
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Capitulo 2

Revisao Teorica

2.1 Abordagem Tensorial do Problema

O primeiro modelo para a determinagao das tensoes em amostra filme fino/substrato
foi elaborada por Stoney em seu artigo ”"The Tension of Metallic Films deposited by
Electrolyis” [14], que considerou uma fita de aco fino (substrato) de espessura ¢, com uma
camada de niquel (filme fino) de pequena espessura t;. A fita é curvada pelo filme, de
forma que b é a profundidade da superficie da fita em relacao ao eixo neutro sendo dA um
elemento perpendicular a direcao x; de tal modo que tanto a soma das forcas longitudinais
quanto os momentos das for¢as na barra sao nulos.

Assim, como todas as abordagens que utilizam anélise de tensoes, parte das condigoes

de equilibrio das forcas e momentos, associando a tensao que surge a curvatura da amostra

(K =1/R) [26]:

1
ot; = 6EstﬁK (2.1)

onde E; é o médulo de Young (mddulo de elasticidade) do substrato de K = 1/R é a
curvatura da amostra.

Assim a equacao de Stoney indica uma relacao linear entre a curvatura da amostra e
a tensao, e que as propriedades fisicas do filme (mddulo de elasticidade) nao interferem,

havendo apenas contribuicao do filme através da sua espessura. Nao obstante a equagao
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de Stoney é uma descricao bastante simplificada do problema, uma vez que assumiu a

tensao uniaxial. Além disso, sao feitas as seguintes suposicoes:
e as espessuras do filme (¢7) e do substrato (t5) sdo consideradas uniformes,
e vale a condicao t; < t; < dimensoes caracteristicas da amostra;
e o filme e o substrato sao homogéneos, isotrépicos, e elasticamente lineares;
e 0 estado de tensoes é isotropico;
e A curvatura da amostra é constante.

Nao obstante, a equacao de Stoney é amplamente utilizada, devido ao fato de fornecer
bons resultados, mesmo quando a amostra apresenta tensoes anisotropicas, espessuras
variaveis, multicamadas e quando a espessura do filme nao é muito menor do que a
espessura do substrato, situacoes estas que vao além dos limites da proposta de Stoney.

Com a necessidade de uma maior precisao na determinacao das tensoes, surgiram
varios trabalhos fazendo novas consideragoes. Timoshenko e Woinowski-Krieger [19] pro-
puseram uma abordagem bidimensional para o problema, incorporando o fato da amostra
ser uma placa plana. A equacao 2.2, por eles obtida, parte da equacgao de equilibrio dos
momentos. Através deste tratamento tensorial ha o aparecimento do termo de correcao
para a equacao de Stoney, o chamado de médulo biaxial (1 — v), que depende do coe-
ficiente de Poisson (). Para materiais isotrépicos o coeficiente de Poisson indica que
havendo um alongamento do material produzido por uma forca agindo em uma dada
direc¢do, haverd uma contragao nas outras duas diregoes transversais [30], como mostra a

figura 2.1.

E, -t
c=—""_ K (2.2)
6(1 —Vs)tf

Seguindo a mesma abordagem do trabalho de Timoshenko e Woinwski-Krieger, Blech
[20] considerou um segmento do substrato com dimensoes dx, dy e altura h, como mostra
a figura 2.2. A equacao de equilibrio para os momentos atuando em tal segmento inclue
um termo adicional em relacao ao trabalho de Timoshenko. Este termo é resultante

das forcas tangenciais aplicadas no segmento por uma tensao linear nao uniforme, 7'
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wmaterial rio deformade defbrmado.

Fig. 2.1: coeficiente de Poisson.

A nao uniformidade da tensao linear se manifesta em tracao na superficie do substrato,
necessaria para preservar o equilibrio. Tal tracao é considerada paralela a superficie do
substrato e é responsavel pelo momento que resulta na curvatura da amostra. No caso de
tensoes isotrépicas T, = Ty, = T (x,y), a figura 2.2 representa uma amostra e o conjunto
de forcas e momentos envolvidos, estes medidos em relacao ao centro da amostra, que

gera a curvatura.

(2N ATy Wxdy

T+{dT/axulx

77 w7
<
T+ dT/dy)dy

Fig. 2.2: Um elemento do substrato com deposigao do filme [20].

Blech obteve uma equacao em coordenadas polares, por considerar amostras na forma
de disco. A tensao linear na equagao 2.3 é descrita em funcao de D, onde D (equacao 2.4)
é o termo de rigidez a curvatura do substrato, e em funcao de w (equagao 2.5) que estd

relacionado ao deslocamento vertical da superficie na direcao 2.

T (r,0) = % [Aw + Ag+ Z A,r"cos (nb) + Bysin (nd) (2.3)

n=1
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Eh?
12(1—1?)

0? 0?
Aw=A(k,+k,), sendo A= 922 + R (2.5)
Com o objetivo de ilustrar o procedimento, Blech considerou o caso em que a simetria
do sistema para qualquer variavel é independente de 6 e um raio de curvatura uniforme,
e obteve a equacao de Stoney.
A partir da modelagem do problema, Blech utilizou uma simulagao por elementos
finitos com a qual fez estimativas de tensao em diferentes regimes. Além disso, verificou

que a equacao de Stoney pode ser usada em algumas situacoes, mas em geral subestima

os valores de tensao e apresenta grandes erros para tensoes elevadas nao uniformes.

e Para caso simétrico (1, = T},), com uma razao da espessura da amostra filme fino/substrato
menor que 1/500 (propor¢oes utilizadas em microeletronica) e para razoes de médulo
de elasticidade do filme em relagao ao substrato iguais ou menores que 1, o erro da

equacao de Stoney é de aproximadamente 1%;

e Num sistema real temos curvaturas locais. Localmente, a tensao nao é proporcional
a curvatura. H4 curvaturas menores que as esperadas em regioes de grandes tensoes,

obtendo valores significativamente diferentes dos previstos pela equagao de Stoney;

e A precisao na medida da tensao local é inversamente proporcional a espessura do

filme e quanto maior a relagao t,/t;, mais precisa ¢ a tensao calculada.

Seguindo a mesma linha de Timoshenko e Blech, Zhu [21] admite uma placa plana
sujeita a tensdes nao uniformes 7T; (z,y) = 7;t, onde 7;t a tensao no filme fino por unidade
de comprimento, t é a espessura do filme, e ¢ = x,y, e faz uma descricao tridimensional
das forcas que estao atuando na amostra. Além disso, a amostra possui camadas de
materiais diferentes, sendo k = 1 o substrato e k = 2, ...,n as diversas camadas de filmes

finos. Nao obstante, admite algumas simplificacoes ao problema:

e a placa tem espessura constante;
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Substrato

Fig. 2.3: Forgas resultantes nas diregoes x, y e z [21].

e a deformacao do substrato é completamente devido a tensao do filme fino.

As forcas resultantes nas direcoes x,y e z e os momentos sob os eixos z,y agindo no
plano neutro posicionado em z = hg sao mostrados nas figuras 2.3 e 2.4. Zhu parte da
situacao de equilibrio, de forma a satisfazer: a equacao 2.6, que representa o equilibrio
das tensoes lineares, a equacao 2.7, que representa o equilibrio das forgas de cisalhamento

e a equacao 2.8, que representa o equilibrio dos momentos:

s
M a2 2 s

Ay _
i
fiy

A,
._JI
3

-~ “u

i

Vhx+

Filme Fino

Substrato

Fig. 2.4: Momentos resultantes em torno do eixo x e y [21].
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h+t—hg
(T, Ty, Nyy) = / (e, oM o)) dz (2.6)

z 'Yy 2 Vxy

—ho
MRk w)
(Qu’wa) = /h <0Zx70yZ) dz (27)
—no
h+t—hg
(M, M, M,,) — / (ool o) a: (2.8)
—no

Pode ser notado que neste trabalho o quadro de tensoes é anisotrépico , (T, # T,
e 0, # o0,). Além disso, T, e T, nado sdo paralelos depois da deformacao do substrato,
existem componentes horizontais e verticais destes no plano x — y e na direcao z. Estas
duas componentes sao responsaveis nao somente pela deformagcao, mas também pelo mo-
mento que produz curvatura no substrato. Tal analise tem por resultado uma equacao
relacionando a fungao tensao ® (equagoes 2.10), a deformagao do substrato w (equagoes

2.11) e o termo de dureza da amostra D;; = Y _, f:%’“ Qg?)szz.

Ox?

0 (0*P\h 0*P0*w 0% 0w 0?d *w
== )z+ + +2 (2.9)
oy>\ 0z? ) 2 0Oy? 022  Ox? Oy? 0xdy Oyox

84w 84111 8 82(1) h
Dyi—— +2 (D12 + 2Dgs) 0x20y? i Ox? (6y2 ) 2

0?d 9*P o
oy’ Y 02’ ° Oxdy (2.10)
_ Pw(z,y) _ PPw (a,y) _ 0w (z,y)
ky = g ky = g Koy = —an—ay (2.11)

Resolvendo a equacao 2.9, sujeita a condi¢oes de contorno e a distribuicao de w para
uma dada geometria pode-se em principio obter a distribuicao das tensoes em todos os
pontos da multicamada, porém a maioria dos casos é resolvida apenas numericamente.
Com a intencao de situar a equacao em relagao aos trabalhos ja existentes, Zhu considera
o caso de uma tensao isotropica e pequenas deformagoes, resgatando a solucao obtida por

Blech, ao passo que, para uma tensao constante recai na solucao de Stoney.
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Fig. 2.5: Gréfico do erro pela razao da espessura em relagao a razao dos modulos biaxiais para a equacao

de Stoney [17].

Em seu trabalho de 2000, Klein [17] compara alguns modelos existentes para o calculo
da tensao em filmes finos. Nao faz a comparacao dos modelos tedricos com valores exper-
imentais, admite um modelo como base e compara os outros em relagao a este escolhido.

Klein parte da seguinte equagao (eq. 2.12), proposta por Townsend [22]. Reescreve
a equacao em funcao dos seguintes termos razao do modulo biaxial v = } /E., onde
E' = FE/(1—v) e arazao das espessuras 6 = t;/t, de forma que obtém a equacao 2.13,

que é caracterizada por uma parte que representa Stoney vezes um fator de correcao.

E't, tt
o 1 +’753
= 2.13
osT 1 —|—5 ( )

Segundo Klein, a equagao de Stoney nao apresenta grandes erros para situagoes onde
0 < 0,2, porém quando 6 > 0,2 ela subestima os valores de tensao. Esta dependéncia
entre §, v e o erro percentual obtido por Klein para a equagao de Stoney é ilustrada na

figura 2.5. Vemos trés importantes situacoes:

e pararazao de espessuras ¢ < 0, 1 equagao de Stoney apresenta erros que nao excedem

a 5% um valor muito bom considerando que trata-se de multicamadas.

e para 0 > 0,2 a equagao de Stoney subestima os valores de tensao, especialmente

para filmes menos elasticos do que o substrato;

22



Fig. 2.6: Grafico do erro pela razao da espessura em relagao a razao dos médulos biaxiais para o modelo

de Atkinson [17].

e na condicdo 76? = 1 temos bons resultados, mas a equacao de Stoney subestima
valores de tensao para deposicoes onde o filme é espesso e menos elastico em relacao

ao substrato.

Assim utilizando-se do modelo de Townsend, reescrito em fungao de 9 ~, Klein verifica
os modelos de Atkinson [23] e de Brenner-Senderoff [24].

Para o modelo de Atkinson a equacao (eq. 2.14) inclue um fator de corregao a equagao
de Stoney igual a 1/(1+J). Na mesma linha de andlise da equagao de Stoney, Klein
obteve a equacao 2.15, onde temos que o erro da equagao de Atkinson é igual ao erro da

equacao de Stoney (eg7) menos um termo que depende de v e §:

F't3K
Oar = —5— 20— (2.14)
617 (1 +ts/ty)
S
o
=egp — ——=. 2.15
€AT = €8T 1+ ~0° ( )

Segundo Klein, a aproximacao de Atkinson sempre subestima a tensao, mas o erro é
minimo, menor que 3%, até mesmo para razoes de espessuras maiores que 30%. O modelo
de Atkinson fornece melhores resultados para o calculo da tensao em relagao a equacao

de Stoney, como pode ser observado na figura 2.6
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Fig. 2.7: Gréfico do erro para o modelo de Brenner-Senderoff,repare que para este a porcentagem de erros

varia de 500% & —1500%! [17].

Isto nao é verdade, entretanto, para o modelo proposto por Brenner-Senderoff (equagao

2.16 na notacao de Klein):

PR 1+ e (B, (2.16)
OBy — ——— — == — .
BT 6t ts \E!

o qual ele descreveu o erro do modelo em relagao ao de Stoney, da seguinte maneira:

45 (146) (y — 1)
(1+~0%)

De forma que, Klein afirmou que tal modelo deve ser evitado, pois como mostra a fig

EBS — Egt T+ (217)

2.7, apresenta uma faixa muito estreita de pequenos erros, s6 para quando a razao da

espessura nao excede a 10%, no restante a faixa de erro é elevada.

2.2 Meétodo Variacional e Minimizacao de Energia

Pelo principio variacional da teoria da elasticidade sao feitos certos teoremas basicos
para expressar na forma integral as igualdades conectando tensao, esforco e deslocamento
do volume de um corpo, baseado nas propriedades do trabalho da forca elastica. O princi-
pio variacional é uma pratica interessante pois permite a solucao efetiva de problemas em
muitos casos onde a aproximacao classica da teoria de elasticidade apresenta dificuldades.

Quando uma barra em tragao simples é carregada estaticamente, isto é, muito lenta-

mente por uma forca P, a barra se alonga e, se o material seguir a lei de Hooke, e nao ha
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deformagoes plasticas. Durante o carregamento, a forca P executa trabalho que é trans-
formado em energia de deformacao, que é armazenada na barra. Se a carga for lentamente
removida, a barra retorna ao seu comprimento original. Durante este processo de descar-
regamento, a energia de deformacao armazenada na barra pode ser recuperada em forma
de trabalho. Assim, a barra trabalha como mola, podendo armazenar e fornecer energia
quando a carga ¢é aplicada ou retirada. Durante o carregamento, a carga P se move lenta-
mente através da distancia o e realiza uma certa quantidade de trabalho. Para calcular
esse trabalho, lembramos que uma forca constante realiza trabalho igual ao produto da
forca pela distancia em que ela se move. Do principio de conservacao de energia, sabe-
mos que essa energia de deformagcao é igual ao trabalho realizado pela barra desde que
nenhuma energia seja adicionada ou subtraida na forma de calor [28].

A equagao 2.18 representa a energia de deslocamento por unidade de volume ou o

trabalho por unidade de volume.

dU = Updzdydz, (2.18)

sendo

1
Uy = 5 (Uxfgc + Oy€y + 0.6, + Tay Yoy T TozVaz + Tyz-’yyz) . (219)

Os termos o; representam as tensoes lineares que produzem as deformagoes (¢;) no
sentido a que estao orientadas. Os termos 7;; representam as tensoes de cisalhamento ou
angulares, e v;; as deformagoes angulares. Como mostra a figura 2.8.

Pode-se escrever a equacao 2.18 da seguinte forma:

1 g 1
U= 5 /F”EijdV =3 / (gi€i + Tijyiz) AV (2.20)

sendo o; e 7;; elementos do tensor de tensoes I';;, enquanto ¢; e v;; sao elementos do tensor
de deslocamentos E;;.
Para materiais isotropicos no regime elastico, as tensoes e os deslocamentos sao rela-

cionados pela equacao a seguir:

1 Tij .o E
Ei:E[Uz’_V<Uj+Uk)]§ Vij = = bk =1,y GZm (2:21)
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Fig. 2.8: (a) Tensoes lineares (0;) e de cisalhamento (7;;). (b)Tensoes de cisalhamento no plano y-z, onde
o primeiro indice indica a dire¢ao normal ao plano e o segundo a diregao do cisalhamento. (c¢) Deformagao

angular causada pela tensdo de cisalhamento [30]

onde v é o coeficiente de Poisson e E é o médulo de Young (mdédulo de elaticidade).

Na equacao 2.18 observa-se que a energia de deformacao estd relacionada com as
deformagoes e as tensoes (lineares e angulares) a que o material estd sujeito. Utilizando
as equacoes 2.21 que relaciona as tensoes as deformacoes, é possivel escrever a equacao
da energia s6 em funcao das deformacoes.

Durante o processo de deposi¢ao do filme fino, a amostra estd sob uma configuragao
que ¢ a de menor energia. Terminado o processo, a amostra resfria, e esta variacao na
temperatura cria uma situagao em que a amostra tende a se curvar, buscando um novo
minimo de energia na qual cada derivada da equacao da energia total do sistema em

relagao as variaveis de deformacgao ¢ igual a zero.

%:%:...:%:0 (2.22)

Assim a deformacao do filme ligado a um substrato nao deformado nao representa a
condicao de minima energia uma vez que a energia do sistema inteiro pode ser diminuida
pela deformacao do substrato de tal modo que a deformacao da amostra possue dois
termos, um de compressao/tragao uniforme e um de curvamento do substrato em relagao
a situacao original plana.

Deste modo, como alternativa a andlise vetorial, Flinn [1], através do método da

minimizacao de energia, considerou o problema unidimensional como mostra a figura 2.9.
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Fig. 2.9: (a) substrato nao deformado. (b) substrato deformado [1].
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Fig. 2.10: Distribuicao das tensoes, temos regiao sob tracao e sob compressao [26].

A condigao do substrato antes da deposicao do filme é mostrada na figura 2.9(a), de forma
que, apos a deposicao os comprimento do substrato e do filme fino tem uma diferenca de
AL. Esta diferenca no comprimento é devido aos valores de dilatacao térmica serem
diferentes. Na figura 2.9(b) observa-se trés regides no substrato uma regido neutra (nao
hé tensao) representada por R, uma onde o substrato esté tracionado (R+b), e uma onde
hé a compressao do substrato (R — a)(ver figura 2.10). Deste modo a + b é a espessura
total do substrato e Rf é o comprimento Ly do substrato.

Em func¢ao da diferenga mostrada na figura 2.9, o substrato ¢ deformado de acordo

com a fomula 2.23

AL=(r—R)0 (2.23)
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de modo que, a energia de deformacao eldstica do substrato é descrita por:

1
U= 5 (O'Zfi + Tij'yij) dv (224)
ao considerar apenas as deformacoes lineares o termo 7;;7;; nao ¢ considerado.
Utilizou as equacoes de Hooke que relacionam tensao com as deformacoes na equagao

2.24 e substituiu a deformagao obtida na equagao 2.23 do arco com espessura dr:

dU = (%) (rf — Ly) 2dr (2.25)

A energia de deformacgao do substrato obtida através da integracao da equacao 2.25

no intervalo de (R — a) até (R + b) e fica da seguinte forma:

U= (ESTGQ) (* +a*) (2.26)

Agora procedendo de forma equivalente a feita para o substrato. Considerou que
o filme, é extremamente fino em relacao ao substrato, pode-se considerar AL é para

r = R — a, de forma que a integracao no volume é apenas deformacao vezes a espessura

do filme:

Uy = (%) (AL — ab)’ t;. (2.27)

A energia de deformacao elastica total do sistema é descrita somando as equagoes 2.26

e 2.27 conforme mostrado:

E0? E
U=U,+U; = ( 569 ) (b* + a®) + (Tf) (AL — af)’t;. (2.28)

Neste estagio, Flinn com o objetivo de facilitar o calculo, faz uma substituicao por

novas variaveis:

ts
x:a—E,v:xH. (2.29)

e assim obtém a equacao da energia total 2.30 em funcao de 6 que é uma variavel que
é possivel associar a curvatura do sistema filme fino/substrato, e a v a qual mede a

compressao total do substrato.
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(AL)*>  Eg%6* FEst;ALtH

U = Bt
Tty 2
Etsv®
— EfthlU + Y
+ termos de ordem maior, (t;/ts < 1);(ts/ts)” < 1. (2.30)

A seguir sao feitas as derivadas da equagao da energia 2.30 em relagdo a 6 e a v as
duas equacoes obtidas 2.31 e 2.32 sao igualadas a zero, e desta forma obteve os valores

das duas varidveis que minimizem a energia total.

ouU Et30  EgtyALty 0

I 2.31

00 12 2 (231)
€

(‘;—(1{ = —EfthL + Estv = 0. <232>

Como consequéncia, Flinn obteve a tensao do filme em termos da deformacao relativa
do substrato e filme, relacionando os valores obtidos de # e v a curvatura da amostra e

substituindo-os na equacao de tensao descrita na equagao 2.21

E;AL
= 2.33
=L (2.33)
e recupera a equagao de Stoney na sua féormula original
E,t?
=_>92 2.34
7T T 64R (2:34)

Flinn comenta que para varios filmes, pode-se calcular a tensao em cada filme, que
¢é a diferenca entre os valores de tensao calculados independente para cada filme, que é
independente de outro filme. A curvatura total do filme é simplesmente uma combinacao
linear das contribuicoes dos filmes determinadas individualmente. Estendendo o resultado
obtido 2.34 para duas dimensoes, ele faz substituicao do médulo de elasticidade ou médulo
de Young (E), pelo médulo apropriado para duas dimensoes [F/ (1 — v)], sendo v razao
de Poisson , e encontra a relacao descrita na equacao 2.2, que é a propria equagao de

Stoney modificada para duas dimensoes.

E.t?
s 2.35
6(1 — V) tfR ( )

O'f:
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2.3 Os Trés Regimes de Deformacao de uma Amostra

Na busca de uma melhor andlise do comportamento da amostra (filme fino/substrato)
que apresenta grandes deformacoes elasticas, curvaturas nao uniformes, mudancas de for-
mas e instabilidade geométrica, Finot [18] utiliza o método dos Elementos Finitos [20, 18].
Podendo através deste método simular curvaturas nao lineares, tensoes anisotropicas,
tensoes locais e deformagoes geométricas. Para validar a simulagao numérica Finot com-
parou este método a resultados experimentais. Identificou o ponto critico, isto é, o ponto
onde a amostra de forma esférica sofre uma bifurcagao (ver figura 2.11), com uma instabil-
idade geométrica que faz com que a amostra perca o formato esférico (K, = K,) passando
a ter formato eliptico (K, # K,) e, em seguida, se deforma em um sentido preferencial,

adquirindo assim a forma aproximada de um cilindro.

Regime |

1.2 ¢ [+ Regimell - Regime ll —*

o

e
(o]

=
I~

Curvatura Normalizada, K/ K stoney
D i
%) n

o

Fig. 2.11: Grafico mostrando a bifurcacao os trés regimes de comportamento da deformagao, e também
compara a simulacao (linha continua) a Stoney (linha tracejada) e as medidas experimentais obtidas

(circulos) [18].

Tal instabilidade geométrica da amostra circular ocorre para um valor critico do

parametro de tensao descrito pela equacao:

AD? D?
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onde X é a tensao linear do filme (igual a ost para um filme homogéneo de espessura t
sob uma tensao uniforme o), D é o didmetro e h espessura do substrato.

A bifurcagao ocorre em situagoes onde: D/h > 50. No experimento para validar a
simulagao, Finot [18] utilizou oito amostras de waffers de Si com espessuras diferentes,
depositados com filme de tungsténio. O valor critico de A (A.) neste caso é igual a 680

GPa, de forma que se identificou trés regimes caracterizados pela razao § = A/Ac.

e Regime I (0 <0,2)
caracterizado por tensoes e deformacoes reduzidas, baixos valores de ¢, se observa
uma curvatura uniforme e igual nas duas dire¢oes (K, = K,). Neste regime a

equacao de Stoney é aceitavel, apresentando um desvio menor que 10%.

e Regime II (0.2 < 9§ < 1.0)
A forma geométrica permanece esférica (K, = K, ), mas a curvatura nao se mantém
uniforme (na borda a curvatura é 10% maior que no centro), nao se observa mais uma

relacao linear entre curvatura e tensao, ou seja, a equacao de Stoney é inadequada.

e Regime III (§ — 1)
Ocorre bifurcacao na curvatura e abrupta mudanga de forma circular para forma
elipsoidal. Ainda nesse regime, para ¢ > 1, ha uma orientacao preferencial e a
amostra se curva apenas em uma dire¢ao, adquirindo uma forma cilindrica (K,
ou K,), enquanto que na outra diregao X — 0. A direcao do eixo de curvatura
principal, depende da geometria e das imperfeicoes durante a deposicao do filme

18].

Desta forma, observa-se que o problema ainda carece de uma abordagem definitiva e
que serd interessante uma abordagem simples que amplie os limites da equacao de Stoney,
sem chegar aos graus de resolugao do trabalho da analise numérica. A abordagem de Flinn
é uma possibilidade interessante, na medida que é mais facil a andlise por energia que a

tensorial do problema.
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Capitulo 3

Aplicacoes da Metodologia

3.1 Casca Esférica

O trabalho de Finot [18] indicou a existéncia de dois regimes, I e II, para os quais a
amostra se deforma de forma aproximadamente igual em todas as direcoes do plano do
substrato, adquirindo assim a forma de uma casca esférica. Pureza et al [25] utilizando-se
da geometria indicada por Finot e também o tratamento por energia indicado por Flinn
e desenvolve uma abordagem por minimizacao da energia de deformagao em coordenadas
esféricas.

Tal simetria conduz a uma representacao do sistema por coordenadas esféricas e de-
sprezando as deformacoes angulares para manter uma geometria o mais proxima possivel

de uma casca esférica. A equacao da energia de deformacao em coordenadas esféricas é:

1
dUg = dV§ [UTET + opeg + Op€yp + TroVro + TroVre + 7—990’794,0] (31>
que é simplificada na forma
1
dUy = dV§ (0,6, + Tg€g + Tp€,] - (3.2)

Tendo em vista as equagoes que relacionam as tensoes e deformagcoes

€ =

1
o —v(onta,). (33
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1

=7 o9 —v (0, +0,)], (3.4)
1
=7 o, — v (0, + 09)] (3.5)

entao trabalhando o sistema de trés equagoes obtem-se um novo sistema, s6 que agora
nas trés equacoes (egs. 3.63.7 e 3.8) a tensao é que estd escrita em funcao das deformagoes

que sao variaveis que podem ser obtidas do problema:

(1 —v?) Feg + (v + v?) Ee, + (v — v?) Ee,,

70 = 1 —3v2— 23 (3:6)

” (1—1v?) Ee, + (v +1v?) Eeg + (v — 1?) Eqp, (3.7)
1 —3v2— 23

o, — (1—1v?) Ee, + (v + v?) Fe, + (v — v?) Eee‘ (3.8)

1—302—2u3

Substituindo 3.6, 3.7 e 3.8 em 3.2, se obtém a energia de deformagao escrita em funcao

das deformacoes:

o1 B
AV 2|1 =32 =23

[(1=0%) (€& +¢+ ei) +2 (v +17) (669 + €€y + €gey)] (3.9)

Assumindo que o sistema (filme fino/substrato) adquiriu a forma aproximada de uma
casca esférica. As espessuras do filme (t;) e do substrato sao iguais a t;, = a + b, o
diametro da amostra é Is ~ [; = 2QR ao passo que ) é o angulo zenite da casca. A
distancia R representa o ponto neutro da amostra, representa as regioes de compressao e
tracao, representadas na fig. 3.1 por a e b.

Assim, as deformagdes lineares sao:

o —atb=ts (3.10)
ls
co=cp = — ;%R (3.11)



Fig. 3.1: Casca esférica [25].

substituindo 3.10 e 3.11 em 3.9 se obtém a energia deformagcao do substrato, onde £ = E,

(médulo de elasticidade do substrato) e v = vg(coeficiente de Poisson do substrato):

dU. 1 E a+b—1t\" r— R\’
2 = o |— 1— 02 _— 2

dr 2{1—3%2—2;/3]{( ) ( t, ) - ( R )
a+b—t, r—R r—R\?

2 12
() (F) ()] e

Organizando os termos da equacao anterior:

U, 1 E a+b—t\ r— R\’

2 = | — - —=2 2(1+vs) | ——

dr 2[1—31/3—2;/5]{( VS)< s ) +2( +V)( R ) i

+ oA (vt 0?) (“Z‘ t5> <T ;R) } (3.13)

e considerando que

+

+ 2 (V5+V§)

20R =1, (3.14)

onde [ é a espessura do substrato, assim:

r—R  20r —1I
R

(3.15)
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similar ao caso [1]. Integrando 3.13 entre R — a e R + b e utilizando 3.14 se obtém:

1 E, R+ o (a+b—1t\ 20r — 1\
o = 3| . {(1—@ () +2aem (B0) +
+b—t 2Q0r — 1
4 (v, 2 a s s
-+ (7/ +Vs)( ts )( ls )}

de forma que, apds a integracao, se obtém:

1 E a+b—t,\*
fry —_ —S 1— 2 —S —_—
Us 2[1_3V§_2V§}{( us)( 0 ) (R+b—R+a)

2(1+Vs)

(3.16)

4

5 592 [(R+b)° = (R—a)’] +12(a+b)+2Q(R+D)*— (R—a)* | +
4 2 b—t,
+ <”l+” ) (Ht ) QR+ —Q(R—a) =1, (a+Db) }
(3.17)
Os parametros do problema sao €2, a e b. Fazendo
a=%5+ux
(3.18)
b=%f—x

e definindo v = z{2. Obtem-se desta forma a energia de deformagao elastica do substrato:

1] Es(1+vy) t 2
R GV N A (A
Us 2{1—3:@—2@} {( ) (t )HSt

s

tv 28, t? t tv
— 16Z+§EQ + 8 —81/3(——1)—:|

1
2 ts ls (3.19)
Agora, para um filme de espessura t; << t;, ¢, = 0 enquanto
[ 2Q (R —
B LG Sl (3.20)
ly Ly

Tendo em vista que a espessura do filme fino é muito pequena em relacao a do sub-

strato, a integracao se simplifica

1 E; 20(R—-a) |°
= (—=L  Joq el A ) B 21
Us 2(1—3u}—2y§> ( +”f){ I } / (3.21)
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que pode ser reescrita em termos das variaveis €2, v e t. Entao obtem-se agora, a energia

de deformacao eldstica do filme

- 1 Ef Qtf(l—l-l/f) 9
Ur = 2(1—3%%—2@)[ 2 (y = L)

+ 2(Qt+2v) (Is — ) + Q% + 40* + 4Oty } (3.22)

(Qt+20)>

de modo que a energia de deformacao eldstica total do sistema é dada por

U = U.+U;

1[ Es(1+wvy) t 2
U= 5{—1_3%?_2”3} [(1_y) (;_1) L+ 8t

S

t 23 tv? t t
— 160+ S02 48 —8us<——1)—v]

EYE 2 ts Ls
1 Ef (1 +Vf) Qtf 2
(L () -
" 2(1—3%%—2%% 2 (b =t)
+2(Qt+20) (ls—lf)+(Qt+2v)2} (3.23)

que, introduzindo variaveis adimensionais a seguir:

1] Es(1+wvy)
r, - 5[—1_3V§_2U53]t5 (3.24)
5 = & (3.25)
ls
w = ZE (3.26)
1 Ef (1+Vf) l2 Qtf
B = -| =L =T (s 3.27
2{1_3%%—2%% 2 )\ T, (3.27)
(3.28)
_ U
= = 2
U I (3.29)
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= A (3.30)
assume a forma
U = (1L—w) (6> —26%+6) + 85 — 166w + §A25392 + 80w® — 8, (6% — ) w

+ B|(AL)® +2(QA8 + 2w) AL + (QAS + 2w)? (3.31)

De modo que a minimizagao da energia de deformacao elastica total fornece as equagoes:

oU
o5 =0
= (1—v) (36° =40 +1) + 8 — 16w + 24°5°Q* + 8w*
8vs (20 — )w + B {QQAAL +2(QAS + 2w) AQA] (3.32)
oU
g = O
= §A253Q + B {2A5AL + 2 (QAS + 2w) Ad} (3.33)
oU
0 = 0

= —166 + 160w — 8v, (6° —0) + B [4AL + 2 (QAS + 2w) 2] (3.34)

A solucao do sistema de equacoes indica que variacao na espessura do substrato é

desprezivel ¢t ~ tg, entdo 0 = t/ts ~ 1, obtendo entao

6B + 4
- _ 3.35
YT U8B +4 (3.35)
3B 2w
Q=— 3.36
A 24+3B ( )

E necessario relacionar tais resultados de curvatura da amostra, parametro de facil

obtengao presente na equagao de Stoney.
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(3.37)

ou ainda,

7= _2 + 55 (11— 2) (3.38)

e considerando 3.38

oy — 0, — (#) (1+1y) (w _ 1) (3.39)

—I/J%-i—QV? ly

se obtém

E; t.K
o = 3.40
7= % (1—yf+2y]%)33—tsK (3.40)

A equagao pode ser simplificada de forma que se identifica um termo semelhante ao

de Stoney,

E, 12 t K\ !
- (11— 3.41
7 1 —ve+ 2021 ( 3B> (3-41)

Na maioria dos casos (t;K) /(3B) ¢ muito menor que 1; é aproximadamente 2,0.1073
para as amostras da referéncia [32]. Neste caso, ao primeiro termo da expansao do lado
direito da equacao 3.41, como na equacgao de Stoney, preserva a relacao linear entre a
tensao no filme e sua curvatura. A diferenca para a férmula de Stoney é o termo 2v2,
pode ser negligenciado se muito menor que 1 — v. No entanto, a maioria dos metais e
materiais ceramicos tém uma razao de Poisson variando entre 0,2 e 0,4 [31], de forma
que ¢é importante considerar tal termo para substratos com v, > 0, 25.

Além disso, este resultado identifica uma singularidade para vy = 0, 5; o limite tedrico
superior da razao de Poisson para materiais isotrépicos [31], nao presente em outros
modelos que descrevem tensoes em filmes finos [14, 20, 17].

Ademais, como mostra a figura, a correcao a equagao de Stoney indica valores mais
préximos aos previstos por simulagao utilizando elementos finitos para os regimes I e II,
onde se espera que a amostra se deforme como uma casca esférica. Tal situacao indicou
a possibilidade de melhoria das estimativas tedricas para o regime III, quando a amostra

se deforma como elipséide e cilindro.
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Fig. 3.2: Grafico da curvatura (K) em fungdo da ot s/t [25]. O modelo desenvolvido concorda com outras
formulagoes [17, 21, 23, 24] no regime I e se aproxima dos resultados por elementos finitos [18] no regime

I [25].

3.2 Casca Cilindrica

No capitulo 2, quando se discutiu o comportamento de uma amostra para diferentes
valores de tensao, foi identificado o aparecimento de instabilidades geométricas (Regime
III da ref [18]) que produzem mudanca no formato da amostra. Neste regime, ha a escolha
de uma direcao preferencial e a amostra adquire ao final uma forma aproximadamente
cilindrica.

Neste presente trabalho sera desenvolvido como feito por Pureza et al, mas para o
regime III indicado por Finot, onde tem-se grandes valores de tensao e consequentemente

grandes deformagoes da amostra. E estas por sua vez sao aproximadamente cilindrica,
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serd desta forma utilizada coordenadas cilindricas para representacao do sistema fisico. A
deformacao se realiza nos trés eixos, com a mudanca na espessura do filme e o encurta-
mento em 6, semelhantes ao caso de casca esférica, mas também no eixo z, gerado como
resposta as tensoes no plano x - y (figura 3.3) em fungao do coeficiente de Poisson do

substrato, confome a figura 3.4.

Fad
Y
A
/"_d_d__—hhﬁ& . Rtb
- =R
=T E-a
L
s s
-~
- .
-~
- -

S

figura (a) figura (b)

Fig. 3.3: Figuras representando a deformagao cilindrica. Figura (a) Visao tridimensional. Figura (b)

Visao no plano x-y

S, - Bb
o~ I : =— Ethb
P
P — «— Linha MNeuwtra (R)
»7
I<— R-a
|
S, + fFa

Fig. 3.4: Figura representando a deformacao no plano p - z.

A energia de deformacao em coordenadas cilindricas é dada pela equagcao:

1
dU = dvé (0,6, + To€o + 065 + TogVpo + Tp2Vpp + Top Yoy (3.42)
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para a qual valem as relacoes:

., — % (0, — v (09 + 02) (3.43)
1

=7 log —v (0, + 0.)] (3.44)
1

&= 0. —v (0o, + 09)] (3.45)

Como feito para a casca esférica podemos reescrever as equagoes 3.43, 3.44 e 3.45, da

seguinte forma:

E
Op = m_(l—V) €p+V€9+V€Z_ (346)
i - -
e — _ (1—v)eg+rve, + I/EZ- (3.47)
b _(1 )€+ ve, + | (3.48)
, = —Vv)e, + v v )
o o —27| € €p 69-

e para as deformacoes angulares temos que:

E
= — 4
Tp9 2 (1 + l/) 7p6’ (3 9)
__ L (3.50)
T o1t '
— (3.51)
To = 9 (1 + V)’Y@z .

De modo que utilizando as relacoes anteriores equagoes 3.46 - 3.51 na equacao da

energia de deformagao (equagao 3.42) se obtém:

L 1 2 2. 2
au = dV2(1+V){(1_2V>[(1—7/) (&+e+e)+

+2v (€69 + €p€x + 6962):| +

1
+3 b ok +o3 | (3.52)
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Também de forma semelhante a casca esférica, se identificam os termos nao nulos da

deformagcao do substrato:

6 = = (0—1) (3.53)
€ = % = Lﬂ (r—R), onde Lgs= R0 (3.54)
0 —R
%
Yoz = 1_ Sﬁo(T—R) (356)

Substituindo as equagoes 3.53 - 3.56 na equacao 3.52 se obtém:

B 1 2 0 s P 2
AU, = 2<1+Vs){(1_27/s)[(1_1/8)((5_1) +L—%<T—R) +S—S(T—R))+

+2Vs((5—1)[%(7“—R)—(5—1)S£0(7”—R)

4 g

—L—O(T—R)S—O(T—R)) +

1 &

4o G . }dV (3.57)
“I[1-2e-R)

que apos a integracao em z, entre os limites — (% —g (r—R) ) e (% —g (r—R) ) , € em
r entre (R — a) até (R + b), se obtém a equacao da energia de deformagao do substrato,

onde se desprezou a mudanca na espessura, como ja feito no caso esférico,
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2 02 2 62 2

(1—VS) <(5—1) +L—(2)( —R) +S_§(T_R))+
(G- LR - G- g - R

b
L O-Rg =R |+

1 s

+§ 2 5 }drdz (3.58)

[1_§O(T—R)

de forma que:

U, = e (1_Vs (6—1)2+6—2)<t—£b2_a2)+

2(1+vs) \ (1—20)

N 1—v, 62 {63—a3_ 6(1)4—&4)}
O—2w)2| 3 S\ 4

1—v, P23 +a® pBbt—at
+ - N
(1—2v,) 82| 3 Sy 4
2u, 0 [b>—a® B (b+a®
Lo e e I
v, Bv*—a®> B +a?
- m“—”s—o{ > 5 3 }*
2u 0 B[/b—a® B (b —a*
s ) s (8.59)

Quanto ao filme, considerando que sua espessura é muito menor que a do substrato,

se obtém os seguintes termos:

_ B(R—aqa)
€, = S, -1 (3.61)

Deste modo, a energia de deformacao elastica do filme é:
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U = S aoe) (1+%) { =) K% - 1)2 : (WS—;) - 1” ’

e a energia total do sistema é dada por:

U= U, + U, (3.63)

Introduzindo uma série de varidveis adimensionais:

Ef 1 + Vs if
D=——— -+ .64
Esl—yf—QV]%ts’ (3.64)
ls
T=o sendo S, = Rf, (3.65)
te S, oty S
G—E—‘—Ew (§ b—E—E, (366)
Ss St
=— == 3.67
C < Lf’ ( )
AL Ly—L,
ol) = = . 3.68
o= 5= (3.68)

A energia de deformacao do sistema pode ser reescrita da seguinte forma:

Uy
753

s

- D(H%ﬂw){(l—w)K<<&>+gﬂ+w)2+(<5Z>+w+gﬁ)2]+

+2u; (g (60) + 25+ w) ((5z) + %5) } + %2 +

2 W2 1—-vs 1—vs 2v,
(55 (aoe® t ioe ™~ o™
1—v,

" (Z” i ﬁ_z> ((11—_ ) =)’ 2) 209
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A minimizacao de energia de deformacao considera neste caso trés variaveis 0, [ e
w, o que torna o caculo bem mais complicado que o caso da casca esférica. No entanto,
é possivel identificar termos de escalas diferentes, em funcao dos valores das grandezas
envolvidas e proceder a simplificacao das equagoes de minimo com os termos dominantes.

Deste modo, as trés equacoes de minimo, a saber.

oU
5 = 0 (3.70)
oU
D 71
R 0 (3.71)
oU
D .72
3 0 (3.72)
ao presevar os termos de ordem superior, tomam a forma:
2 2 W2
0 = GE (]_ - Vs) - EVsﬁ - I/SE (373)
62
0 = 2D[(1+¢) () + 78]+ 7 +
2w 62 0
+ = {(1 — V) 7 + (1 —vy) — QVSE} (3.74)
T wf
0 = 2D{§<(1+§) (6[)4—7’6)] +5
W 1l—v, 9 1—vs 5 —2v,
B E(1—2use 1—2u55 _1—2%95)Jr
2 (2(1 — vy) 2u
+ ﬁ( 1o, 5—21_21/80) (3.75)

A solucao deste sistema de equacoes tem as seguinte solucao fisicamente coerente:

=1 [ - %%2] .
w:—(1—us){%2+D{(1+C)(§l)+7'ﬁ]} (3.77)
(00) = _;Jiﬁg (3D (11— 2, 1) (378)
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Como no caso esférico, a curvatura K da amostra pode ser relacionada as variaveis do

sistema:

1 1 7 1—-v,
E:SS(B—§+ . ﬁ) (3.79)

de forma que, as componentes # e z de tensao no filme sao dadas por:

Ey [ |
=157 | (1—vs)eo+ Vfﬁz_ (3.80)
Ey I 1

enquanto as deformacoes €y e €, sao dadas por:

B ¢ 1 1 1
6Z_<75(1+<3_Dl—2ys +§) (382)

(3.83)

€9—C7'5< ¢ 1 1 1 v )

14¢3D1—2v, 21—,

Tendo em vista as aproximacoes feitas no processo de minimizacao da energia do
sistema, ¢ identificado o termo dominante de tensao no filme fino em funcao da curvatura

da amostra.

E, t2

00_02_6(1—1/8—223)5

(3.84)

Que ¢ ideéntico aquele obtido para a amostra deformada como uma casca esférica, o
qual manteve as caracteristicas gerais da equagao de Stoney: a proporcionalidade entre
a linha de tensao do filme e a curvatura da amostra independente das propriedades do
filme. O termo extra 2v? implica em alteragao nos resultados numéricos para amostras
com v, < 0,25 e a divergéencia para o valor v = 0,5, que caracteriza o limite tedrico de
incompressibilidade dos materiais.

No entanto, tendo em vista as aproximagoes que foram feitas na minimizacao, é pru-
dente nao considerar os termos de correcao a esta relagao, como foi feito na casca esférica.

Ademais, nao ¢é de esperar alteracoes relevantes que justificassem um esforco neste sentido.
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Fig. 3.5: Gréfico da curvatura (K) em fungao da ots/t2. Os pontos no regime III para o modelo Casca

Cilindrica.

Neste ponto, se faz necessario buscar uma comparacao entre os diferentes modelos
tedricos e os resultados obtidos por Finot [18] utilizando elementos finitos para amostras
no regime III. Isto é apresentado na figura 3.5 que complementa a figura 3.2 com os valores
obtidos utilizando a equacao 3.84.

Os resultados de Finot indicam uma mudanca importante no comportamento da cur-
vatura quando da passagem do regime II para o regime III, que nao foi prevista pelos
modelos tedricos. Esta questao foi o que motivou o trabalho aqui desenvolvido com a
amostra deformada como uma casca cilindrica, de forma que o resultado frustrou as ex-
pectativas de se obter uma alteracao relevante na forma da equacao obtida para os regimes
[ell

Nao obstante, cabem ainda dois questionamentos importantes: E valido considerar as
férmulas referentes a uma deformagao elastica (equagoes 3.49 a 3.51) no regime 111, quando

ja ocorreu a bifurcacao, o que poderia caracterizar uma deformacao plastica na qual as
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relagoes entre tensoes e deformagoes sao nao lineares? Por outro lado, que materiais
suportariam valores de tensao que caracterizam o regime III sem que ocorresse falhas de

coesao e adesdo entre as camadas de filme e substrato?
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Capitulo 4

Conclusao

Neste trabalho foi feita uma discussao sobre o desenvolvimento de tensoes e de-
formagcoes em amostras compostas por filmes finos em substratos com propriedades fisicas
diferentes. Um aspecto importante é a existéncia de diferentes regimes nos quais a amostra
deformada assume formas com simetrias especificas. Tal questao foi aplicada no trata-
mento do problema utilizando a minimizacao na energia de deformacao da amostra em
regime elastico. A metodologia foi aplicada para amostras deformadas como uma casca
esférica (regimes I e II da ref. [18]), conforme Pureza et al. [25] e para uma amostra
deformada como uma casca cilindrica e se obteve resultados com um termo dominante
semelhante a equacao de Stoney, mas que apresenta uma correcao ao valor original que
aproxima os resultados de valores obtidos por simulagao com elementos finitos [18].

A abordagem do problema por minimizagao de energia de deformagao pode ser uti-
lizada em algumas situacoes particularmente importantes: A primeira diz respeito a
amostras do tipo multicamadas com materiais de propriedades diferentes, um tema de
vivo interesse pela aplicacdo em nanotecnologia [33]. Neste caso, o tratamento por min-
imizacao de energia é certamente muito mais simples que a abordagem tensorial e para
o qual a caréncia de um modelo mais preciso que os existentes [33] que sao largamente
utilizados apesar das limitagoes. Tal situacao estd sendo desenvolvida e provavelmente
serd a proxima extensao ao trabalho que vem sendo feito.

A segunda situacao a ser tratada é o estudo da transicao da amostra deformada como

uma casca esférica para o formato de um elipsdide, o que ocorre no inicio do processo de
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instabilidade dimensional da amostra, idicado como regime III. Tal abordagem requer no
entanto um tratamento matematico em coordenadas especificas, certamente mais compli-
cado que o caso esférico. No entanto, é possivel que tal andlise permita uma indicacao do
processo de transicao entre os regimes II e III e ainda, dentro do regime III, quando se
inicia a transicao de uma amostra com formato de elipséide para o formato cilindrico.
Outra questao fundamental é a validacao dos modelos tedricos e das previsoes por
simulacao numérica através de experimentos. A maior parte dos trabalhos experimentais
se limita a obter medidas de curvatura de amostras, com as quais se calculam valores de
tensao no filme utilizando modelos tedricos, em geral a equacao de Stoney. E evidente
a necessidade o uso de técnicas experimentais que obtenham a tensao no filme de forma
independente da curvatura, permitindo assim a validacao das equagoes. Houve tentativas
neste sentido utilizando técnicas de raios X, para as quais se observou discrepancia com

os modelos tedricos utilizados [34].
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