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Resumo

O crescimento epitaxial é uma das técnicas mais utilizadas na producao de fil-
mes finos, com grande aplicagao tecnologica. Para entender os mecanismos que
ocorrem nesse processo de crescimento, uma das principais abordagens tedricas é
a simulacao de modelos atomisticos. Nesta tese estudamos numericamente mo-
delos estatisticos para dois estigios distintos do crescimento epitaxial: o regime
de submonocamadas (menos de uma camada atomica completa) e o regime de
escala dinamica (filmes com vérias camadas atomicas depositadas). Conside-
rando modelos com agregacao irreversivel, no regime de submonocamadas, nos
estudamos distribui¢coes de tamanho de ilhas e de zonas de captura. Calculando
distribui¢coes muito precisas, n6s caracterizamos o comportamento de suas caudas
e também comparamos as distribui¢coes com previsoes analiticas. No regime de
escala dinamica, nos estudamos distribuigoes de grandezas locais (altura) e glo-
bais (rugosidade e extremos) no estado estacionario. Analisamos a universalidade

dessas distribui¢oes, bem como efeitos de tamanho finito.
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Abstract

Epitaxial growth is widely used in thin film production, with great technologi-
cal relevance. In order to understand the microscopic processes occuring in the
growth process, the main theoretical approaches is the Monte Carlo simulation of
atomistic models. In this thesis we study numerically two regimes of the epita-
xial growth: the submonolayer (less than one deposited layer) and the dynamic
scaling (films with many atomic layers) regimes. Considering models with irrever-
sible aggregation in the submonolayer regime, we study islands size and capture
zone distributions. Calculating very accurate distributions, we characterize the
behavior of their tails and compare then with prediction of analytic approaches.
In the dynamic scaling regime, we study distributions of local (height) and global
(roughness and extremes) quantities in the steady state. We analyze universality

and finite size effects in those distributions.
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Capitulo 1

Introducao

Em poucas areas do conhecimento a interacao entre ciéncia e tecnologia é tao
claramente expressa quanto na area de superficies e filmes finos. A rapida evolu-
¢ao e miniaturizacao de aparelhos eletronicos como computadores e celulares, por
exemplo, se devem em grande parte ao desenvolvimento de técnicas cada vez mais
sofisticadas (e controladas) de crescimento de filmes finos. Ao mesmo tempo, o
desenvolvimento de computadores mais potentes permitem uma modelagem rea-
lista dos processos que ocorrem em superficies.

A estrutura morfologica de superficies em nivel atdémico, objeto de estudo
desta tese, comecou a ser observada no final dos anos 20 com as técnicas de di-
fragdo LEED (do inglés - low energy electron diffraction) e RHEED (reflection
high energy electron diffraction). Apesar do grande avango advindo com tais
técnicas, estas tém a desvantagem de produzir as imagens no espago reciproco.
Imagens a nivel atomico no espago real s6 foram possiveis com microscopios mo-
dernos como o FIM (field ion microscope), o AFM (atomic force microscope) e

o STM (scanning tunneling microscope)®, sendo os dois tiltimos os mais comu-

1Um descricio detalhada dessas e outras técnicas pode ser encontrada nos capitulos 3 das

referéncias [3] e [4], e cap. 10 da ref. [5].



1.1 Processo de crescimento de filmes finos 2

mente usados. Atualmente, com os grandes avancos experimentais nessa area, é
possivel acompanhar o crescimento de filmes finos em tempo real (in situ), geral-
mente combinando mais de uma técnica de observacao, facilitando enormemente

a compreensao dos principais mecanismos que ocorrem no seu crescimento.

1.1 Processo de crescimento de filmes finos

Existe uma grande variedade de técnicas experimentais de deposicao de filmes
finos®. Geralmente elas utilizam vacuo (ultra-alto, se possivel), pois isso propicia
uma maior pureza do filme, que é desejavel na maioria das aplicacoes. Nesta
tese estamos interessados em modelar processos caracteristicos de crescimento
epitaxial, cuja técnica de deposicao mais utilizada é a epitaxia por feixe mole-
cular (MBE - molecular beam epitazy). Nessa técnica, as particulas (dtomos ou
moléculas) que chegam ao agregado (substrato ou filme em crescimento) tém ve-
locidades térmicas e, portanto, se agregam sem causar danos a este - por exemplo,
nao provocam rompimento de ligacoes. Além disso, dessorcao de particulas é um
processo raro em MBE.

O termo epitaxia significa que as particulas se arranjam sobre o substrato de
forma a adquirir sua estrutura cristalina.

Na figura 1.1 ilustramos os principais processos que podem ocorrer no cresci-
mento epitaxial. (a) Particulas sao depositadas sobre a superficie com um fluxo
F', que é o nimero de particulas depositadas por unidade de tempo e por sitio
de adsor¢ao, geralmente medido em monocamadas (monolayers) por segundo -

ML/s. (b) Uma vez adsorvidas na superficie, as particulas livres, também cha-

20 leitor interessado pode encontrar uma descricio detalhada de diversas dessas técnicas na,

ref. [5] e mais resumidamente na se¢do 2.5 da ref. [4].
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madas de addtomos, podem difundir para sitios de adsorcao proximos com uma
constante de difusao D. (c¢) Quando dois adatomos se encontram eles formam
um dimero e, assim, nucleam uma nova ilha. (d) Se um adatomo encontra uma
ilha ele se agrega a esta. Particulas nas bordas das ilhas podem se (e) desagregar

destas ou (f) difundir ao longo da borda. (i) Em temperaturas consideravelmente

altas pode haver dessorcao de particulas.

?(a) ?(a)
(1)

Figura 1.1: Tlustracao esquemética dos principais processos que ocorrem no cres-

cimento epitaxial.

E importante notarmos que, do ponto de vista termodinamico, h4 uma com-
peticao entre os processos de difusao, que tendem a levar o sistema para uma
configuracao de equilibrio, e o fluxo externo de particulas, que leva o sistema
para longe do equilibrio. De modo geral, o crescimento como um todo é um
processo fora do equilibrio.

A medida que particulas adsorvem na superficie, elas vao cobrindo o substrato.
Entao, uma quantidade importante nesse processo é o recobrimento superficial,
0, que é o nimero de particulas depositadas por sitio de adsorcao, medido em

monocamadas (ML). No limite de condensagao completa [6], ou seja, quando nao
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hé dessorcao de particulas, § = F't.

Para recobrimentos baixos (tipicamente para 6 < 0.3 ML) temos o chamado
regime de submonocamada. Esse regime é muito importante porque influencia
toda a formagao subsequente do filme [4, 1]. Além disso, atualmente existe o
interesse em desenvolver dispositivos com menos de uma camada atomica.

H4& um grande ntimero de processos interessantes que podem ocorrer no re-
gime de submonocamadas. No crescimento heteroepitaxial® pode haver transi-
¢oes morfologicas nas ilhas [7], formagao de arranjos periodicos de ilhas [8, 9],
etc. Mesmo no crescimento homoepitaxial, a riqueza de padroes que emergem da
auto-organizacao de um sistema essencialmente fora do equilibrio torna esse tipo
de crescimento um 6timo ‘laboratério’ para o estudo de tais padroes, que também
sdo muito importantes na Quimica e na Biologia [10, 11, 12]. Um grande esforco
experimental e teérico tem sido feito nas ultimas décadas para compreender os
mecanismos de nucleacao e crescimento de ilhas em regime de submonocamadas
(uma 6tima revisao pode ser encontrada em [1]). Em geral, a distribuicao de ta-
manhos de ilhas e grandezas correlatas, como distribuicoes de zonas de captura,
sao os principais objetos de estudo. Esse serd um dos topicos abordados nessa
tese (Capitulos 5 e 6).

No regime de submonocamadas, como temos 6 pequeno, a deposicao de par-
ticulas no topo das ilhas é desprezivel, mas isso nao é verdade se continuamos a
deposicao para recobrimentos maiores. No topo das ilhas, observamos todos os
processos que ocorrem sobre o substrato, e também existe a possibilidade de que
particulas sobre ilhas difundam para o substrato, ou camadas inferiores, como

ilustrado na figura 1.1. A barreira energética para esse ultimo processo é conhe-

3Homoepitaxia (heteroepitaxia) designa o crescimento epitaxial onde o substrato e o depésito

sdo dos mesmos (de diferentes) materiais.
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cida como barreira de Schwoebel [13]. Quando ela é muito alta, as particulas
nunca descem do topo das ilhas e temos um crescimento poissoniano [14].
Todos os processos de difusao listados acima sao termicamente ativados, ou
seja, existe uma barreira energética para que a difusao possa ocorrer. Em geral,
essa barreira energética depende dos materiais envolvidos (substrato e adsorbato)
e da vizinhanca da particula, ou seja, do niimero de ligacoes desta com outras
particulas. O mesmo raciocinio se aplica para a dessor¢ao. Dessa maneira, tanto
a difusao quanto a dessorcao sao controladas pela temperatura do substrato. Ja
a adsorcao de particulas depende do fluxo F', que depende da pressao do sistema,

e possivelmente da temperatura, pois pode haver uma barreira de adsorcao.

6<IML 7 7

1<6<2 %

9>2/ \/—>/_\/_/:|_

(a) (b) (c)

N

Figura 1.2: Tlustragdo dos modos de crescimento de equilibrio (epitaxial): a)

Volmer-Weber, b) Stranski-Krastanov e ¢) Frank-van der Merwe.

Voltando ao processo de crescimento de filmes finos, se prosseguimos com este
além do regime de submonocamadas, podemos encontrar 3 modos de crescimento
distintos no equilibrio. Eles dependem dos parametros microscopicos (energias de
ativagao, que dependem do substrato e depodsito) e macroscopicos (temperatura
e pressao) do sistema, sendo os primeiros mais importantes. No modo Frank-van

der Merwe, também conhecido como camada-por-camada, as ilhas em crescimento
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coalescem (‘colidem’; se tornando uma tunica ilha), até que uma monocamada
esteja completamente formada, em seguida uma segunda camada comeca a se
formar e assim por diante (ver fig. 1.2). Isso acontece quando a energia superficial
do deposito vp é menor que a do substrato vs somada com a energia da interface
(substrato-deposito) v*, ou seja, vp < vs + *. Ao contrario, no modo Volmer-
Weber, as ilhas apresentam um crescimento tridimensional, ou seja, as particulas
‘preferem’ agregar sobre as ilhas em vez do substrato. Nesse caso, temos vyp >
vs + v*. Existe ainda o modo Stranski-Krastanov que é uma combinacao dos
dois primeiros: inicialmente h4 um crescimento camada-por-camada, mas a partir
de um determinado nimero de camadas as ilhas tridimensionais comecam a se
formar. Isso ocorre porque, por alguma motivo, v+ aumenta a medida que o filme
se torna mais espesso.

No modo Frank-van der Merwe, a superficie do agregado serd sempre lisa, ou
muito proxima disto, mas nos outros casos ela deve apresentar variacoes locais
de alturas e vai ter uma largura caracteristica, que é comumente chamada de
rugosidade superficial. Para tempos de deposicao suficientemente longos, em que
o substrato estd completamente coberto e a superficie apresenta flutuacoes de
todos os comprimentos de onda, temos o chamado regime de escala dindmica.
Nesse regime, a rugosidade é uma grandeza central na caracterizagao estrutural

de um filme, como vamos ver nos capitulos 2 e 3.

1.2 Modelagem do processo de crescimento

Os primeiros modelos usados para entender os processos de nucleagao (estagios
iniciais do crescimento) descritos na se¢do anterior, surgiram cerca de 40 anos

atras e se baseavam em equacoes de taxa [15, 6]. Nesse tipo de modelagem, um
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conjunto de equacoes diferenciais ordinarias é desenvolvido para descrever a vari-
acao temporal de alguma quantidade média (ver se¢ao 5.1.2), como a densidade
de adatomos e ilhas de diferentes tamanhos. As equacoes de taxa tiveram grande
sucesso em descrever alguns aspectos do crescimento epitaxial como, por exem-
plo, a evolucao temporal da densidade de ilhas. Porém, como nao h4 nenhuma
informacao espacial explicita nessas equacoes, a morfologia das ilhas nao pode
ser descrita com essa aproximagao.

Com o avango dos computadores nas tltimas décadas, a modelagem atomistica
dos processos de crescimento tornou-se possivel, sendo hoje uma das principais
abordagens tedricas nessa area. Tipicamente, os dois métodos usados sao dina-
mica molecular [16, 17| e métodos de Monte Carlo (MC). O primeiro se presta
muito bem na identificacao dos processos atomisticos relevantes em um determi-
nado sistema, mas apresenta a desvantagem de ser altamente custoso computa-
cionalmente, limitando o tamanho do sistema e também o tempo de deposicao a
escalas muito inferiores aquelas de interesse tecnologico. Por outro lado, simula-
¢coes de Monte Carlo tem sido utilizadas com grande sucesso na modelagem do
crescimento de filmes finos e esse serd o método utilizado nesta tese.

Podemos dividir a modelagem via MC em duas classes: modelos com difusao
coletiva (MC cinético) e modelos com mobilidade limitada. Modelos de difusdo
coletiva sao mais realistas, pois incluem simultaneamente os diversos processos
ilustrados na figura 1.1 (ou pelo menos os mais relevantes). Usando as energias de
ativacao corretas, tais modelos podem reproduzir o processo de crescimento de al-
guns sistemas. Essa modelagem é muito utilizada no regime de submonocamadas
ou com poucas camadas atdomicas, mas se torna invidvel (computacionalmente)
para muitas camadas, principalmente em altas temperaturas. Modelos de mobi-

lidade limitada, por outro lado, permitem o estudo de sistemas grandes e com
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um numero muito grande de camadas. Nesses modelos, uma particula adsorvida
atinge sua posicao final, apos difundir ou nao, antes que uma nova particula seja
depositada. Em geral, tais modelos nao sao usados para descrever propriedades
de um sistema particular, mas sao muito tteis no estudo de propriedades uni-
versais de superficies em crescimento [10], principalmente no regime de escala
dinamica.

Finalmente, existem ainda modelos de crescimento continuos, baseados em
equacoes diferenciais parciais estocésticas, que vamos chamar aqui de equacoes de
crescimento. Essa modelagem descreve superficies no limite hidrodinamico, onde
o tempo e o tamanho do sistema tendem a infinito. Tais equacoes definem classes
de universalidade com propriedades de simetria bem definidas [10] e fornecem uma

descricao continua para os modelos atomisticos no regime de escala dinamica.

1.3 Escopo da tese

Nessa tese vamos estudar numericamente propriedades universais de dois estagios
distintos do crescimento: submonocamadas e regime de escala dinamica. Em vista
do desenvolvimento do nosso trabalho cientifico, vamos abordar primeiro pro-
blemas no regime de escala dinamica e posteriormente submonocamadas. Uma
revisao teodrica, introduzindo os principais conceitos, quantidades e modelos estu-
dados nessas duas areas, sao apresentadas nos capitulos 2 e 5, respectivamente.
Os demais capitulos sao dedicados ao estudo de problemas especificos, apresen-
tados abaixo.

Uma propriedade fundamental do crescimento de superficies, no regime de
escala dinamica, é a existéncia de universalidade, ou seja, as superficies geradas

por varios modelos distintos podem apresentar propriedades de escala idénticas
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[10, 18]. Existem varias classes de universalidade, que geralmente sao homonimas
as equagoes de crescimento, pois essas ultimas sao descricoes continuas para os
modelos discretos (ver secao 2.2). Dois exemplos siao a classe de Kardar, Parisi
e Zhang [19] (KPZ), cuja descrigdo continua é a equacido KPZ e a classe EW
associada a equacao de Edwards e Wilkinson [20]. Cada classe de universalidade
apresenta um conjunto de simetrias particulares, entao podemos saber muito
sobre um determinado processo de crescimento se soubermos qual é a sua classe
de universalidade.

A determinacao da classe de crescimento é baseada, em geral, no estudo de
propriedades de escala da rugosidade (subsegdo 2.1.1). Cada classe apresenta
um conjunto de expoentes de escala caracteristicos das relagoes entre rugosidade,
comprimento e tempo. Porém, na maioria dos modelos e em varios sistemas reais,
o calculo preciso de expoentes é dificil devido & presenca de correcoes de escala
fortes ou efeitos de crossover (ver subsegao 2.1.2), tornando necessario o uso de
outras grandezas para caracterizacao de sua classe.

Nesse sentido, uma grande ferramenta para caracterizacao de superficies é a
distribuigao de rugosidades no estado estacionario [21, 22, 23, 24]|. Assim como os
expoentes de escala, essas distribuicoes sao universais. Contudo, elas apresentam
efeitos de tamanho finito muito menores que os expoentes de escala [25, 26]. No
capitulo 3, nés estudamos numericamente essas distribuicoes para modelos que
apresentam corregoes de escala muito fortes na escala da rugosidade [27]. Para
os modelos balisticos (classe KPZ), nos observamos efeitos de tamanho finito nas
distribuicoes escaladas para média unitaria simples, mas quando usamos uma
forma de escala que torna a média nula e a variancia unitaria, conseguimos supri-
mir tais efeitos. Seguindo essa linha, propusemos com sucesso outra relacao de

escala que leva em conta os efeitos da rugosidade intrinseca, mostrando que essa
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é a principal correcao de escala nessa classe de modelos. Mostramos também que
efeitos de tamanho finito nas distribuicoes de rugosidade sao acompanhados dos
mesmos efeitos em outras quantidades como a distribuicao de alturas e diferencas
de alturas locais, além dos expoentes de escala.

Nas ultimas décadas, surgiu o interesse no estudo de distribuicoes de extremos
em sistemas correlacionados [28, 29, 30], visto que a estatistica de extremos é bem
entendida em sistemas ndo correlacionados [31, 32|. Nesse aspecto, um sistema
muito natural de se estudar sdo as distribui¢oes de alturas extremas (maximos
e minimos) de interfaces [33, 34, 35]. Além do interesse tedrico em estatistica
de extremos, essas distribui¢coes podem ter muitas aplicagoes. Assim como as
distribuicoes de rugosidade, elas podem ser tteis para determinarmos a classe de
universalidade de um sistema. Um exemplo de aplicacao é a evolucao de danos
por corrosao, porque algum tipo de falha no material pode ocorrer quando o dano
mais profundo atinge um valor critico [36].

No capitulo 4 nos estudamos distribuigoes de alturas maximas (DAMAX) e
minimas (DAMIN) no estado estacionéario, para varios modelos em substratos
bidimensionais. Além de simula¢des dos modelos discretos, nés também integra-
mos diretamente as equacoes de crescimento para obter a DAMAX e DAMIN.
Em modelos de crescimento nao lineares, nés encontramos duas curvas universais
(DAMAX e DAMIN) dependendo do sinal do coeficiente do termo nao linear da
equacao de crescimento. Portanto, as distribuicoes de extremos sao um avanco
sobre outras distribuigoes (alturas e rugosidade), pois podem prever o sinal da-
quele coeficiente [37]. Nos também propusemos um modelo simples de deposi¢ao
e evaporacao aleatorias sobre um substrato inerte que apresenta uma diferenca
muito grande entre DAMAX e DAMIN, corroborando nossa conclusao sobre sua

diferenca. Mostramos ainda que a DAMAX e DAMIN nao sao representadas pela
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distribuicao de Gumbel generalizada para nenhuma classe de universalidade, ao
contrario do que foi proposto por Lee [30] para a classe EW. No6s também obser-
vamos que a escala da altura extrema média m (méaxima ou minima) é igual a da
rugosidade w, ou seja, m ~ w, e a Ginica excecao é classe EW em duas dimensoes,
onde m ~ w?.

Como discutimos acima, todos os processos difusivos ocorrendo nos estagios
iniciais do crescimento sdo termicamente ativados, ou seja, existem taxas (pro-
babilidades) de ocorréncia que dependem das energias de ativagio e também da
temperatura do substrato. Entao, dependendo desses dois parametros, podemos
ter probabilidades muito pequenas para um determinado processo e a simplifica-
¢ao comumente usada é considerar sua taxa nula. Com isso, criamos os chamados
modelos de agregacao irreversivel, onde existe um nicleo critico ¢ tal que ilhas
com 7 + 1 particulas sdo estaveis (nao se dissociam). Distribuigoes de tamanhos
de ilhas (DI) e Zonas de Captura (DZC) tém sido largamente estudadas para mo-
delos de agregacao irreversivel, pois elas podem ser utilizadas para comparacao
com resultados experimentais.

Apesar de terem sido muito estudadas nas tltimas duas décadas, as distri-
buicoes DI e DZC sao, em geral, muito imprecisas, pois sao obtidas com poucas
amostras e substratos pequenos, e sua andalise sempre se restringe aos picos. No
capitulo 6, nos apresentamos um estudo detalhado da DI e DZC para os modelos
de ilhas pontuais e fractais com agregacao irreversivel, para nicleo critico i = 1
e 2. Nos obtemos distribuicoes altamente precisas que nos permitiram fazer uma,
analise das caudas dessas distribuicoes. No6s observamos desvios no colapso des-
sas distribuicoes escaladas para média unitaria, mas eles podem ser suprimidos
quando usamos uma forma de escala que torna a média zero e variancia unita-

ria [38]. Com isso, nos também conseguimos mostrar que a DZC é muito bem
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representada por uma teoria recentemente proposta por Pimpinelli e Einstein
[39], ao contrario do que foi sugerido em trabalho recente sobre ilhas pontuais
[40]. Por outro lado, o estudo das caudas da DI mostra que a famosa teoria de
Amar e Family [41, 42|, amplamente usada em comparagoes com distribuigoes

experimentais, falha completamente na sua descricao.



Capitulo 2

Regime de escala dinamica

Nesse capitulo apresentamos uma revisao da teoria envolvida no estudo de pro-
cessos de crescimento de superficies no regime de escala dinamica. Primeiramente
discutimos as principais grandezas empregadas na caracterizacao de superficies,
depois apresentamos modelos de crescimento continuos e discretos que serao es-
tudados nos proximos dois capitulos. E importante ressaltar aqui que, apesar de
toda a teoria apresentada nesse capitulo ter como objetivo principal o estudo de
filmes finos, ela também tem sido aplicada a varios outros problemas na Biologia,

Quimica e na propria Fisica [10] (sobretudo o conceito de escala dinamica).

2.1 Caracterizacao estrutural de filmes finos

Nos modelos de crescimento que apresentaremos nesse capitulo, a superficie é
definida como um conjunto de alturas h;(t) nos modelos discretos ou um campo
h(Z,t) nos modelos continuos. A altura h (na posi¢ao ¢ ou 7) é medida em relacao
ao substrato (h = 0). Nos modelos balisticos, o agregado é poroso, de modo que
h; é a altura maxima do depoésito na posicao 7. Nesse caso, podemos definir

também uma superficie interna, mas nessa tese estamos interessados apenas em

13
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propriedades da superficie externa. Quando trabalhamos com superficies reais a
altura é dada em pixeis de uma imagem e a largura destes depende da resolucao do
método de microscopia utilizado. Tipicamente, os métodos mais comuns (como
o AFM e o STM) produzem imagens de 512 x 512 ou 1024 x 1024 pixeis, entao
L =512, ou 1024 seré o tamanho da imagem. Nos modelos discretos, L representa
o tamanho lateral do substrato, de forma que no crescimento em d,+ 1 dimensoes
temos L% sitios de adsorcdo, onde d, é a dimensao do substrato.

Dada uma superficie de tamanho L podemos calcular a altura média (h) em

uma janela hiperciibica de lado r, que comeca em uma posi¢ao ¢y, como

(g (1) = Z hit (2.1)

Da mesma maneira, podemos obter a altura quadratica média (h2>i0, simples-

mente substituindo h; por h? na equagao anterior, e com isso definimos a rugosi-

dade dentro de janelas de largura r:

w(r, t) <MZ< B, — )/2>. (2.2)

Aqui, M é o numero total de janelas - para condi¢oes de contorno periodicas,
M = L% e para condigoes de contorno abertas temos M = (L —r + 1)4. O
termo dentro do somatoério na eq. 2.2 é a rugosidade de uma determinada janela
(que comega em ig), dai fazemos uma média varrendo toda a superficie e obtemos
a rugosidade média da amostra (termo dentro do (---)). Se dispomos de varias
amostras, podemos fazer ainda uma média configuracional, representada pelos

brackets na eq. 2.2. Muitas vezes, trabalhamos com a rugosidade quadratica, que

(r, 1) <M > ( B2, — (h)fo>> . (2.3)

Em geral, a raiz de wy tem um valor muito préoximo de w e ambas escalam da

¢ dada por:

mesma maneira. Para r < L temos a chamada rugosidade local, que vamos
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expressar aqui como wy,.(r,t). Para r = L, temos a rugosidade global w(L,t), a

qual vamos nos referir, na maior parte do texto, como rugosidade simplesmente.

2.1.1 Escala dinamica da rugosidade

Assim como no crescimento da maioria dos filmes finos, nos modelos estudados
nesta tese o crescimento se d4 a partir de um substrato inicialmente liso, ou seja,
com h e w nulos em ¢t = 0. Entao, a medida que particulas vao se agregando ao
deposito, devemos esperar que h e w crescam no tempo. De fato, isso pode ser
visto na figura 2.1, onde mostramos o comportamento tipico de w com o tempo.
Nessa figura observamos que a rugosidade cresce até um tempo de relaxacao t,
e entdo satura (flutua em torno de um valor constante wgy). Para t < t,, w
obedece a relacao de escala

w(t) ~t°, (2.4)

onde (3 é o expoente de crescimento. A unidade de tempo (At = 1) é geralmente
definida como o tempo para a deposi¢do de uma monocamada (L% particulas);
em modelos onde a recusa de agregacao de algumas particulas é possivel, At =1
corresponde 4 incidéncia de L% particulas.

A saturacao da rugosidade é uma caracteristica de processos de crescimento
em que a agregacao de uma particula depende da sua vizinhanca. Essa depen-
déncia introduz uma correlagao lateral no sistema que é quantificada por um
comprimento de correlacao . No inicio da deposigao o sistema é descorrelacio-
nado (§ =~ 0) e a medida que particulas sao depositadas as correlaces locais se

propagam pelo sistema, de modo que & cresce no tempo como
g~ 7, (2.5)

onde z é o expoente dindmico. Quando este comprimento de correlacao se torna da
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Figura 2.1: Variacao temporal tipica da rugosidade (global), para sistemas com

correlacao lateral.

ordem do tamanho lateral do sistema (£ ~ L) temos a saturacao da rugosidade
e a partir desse regime

&y~ L. (2.6)

Podemos, entao, concluir que a saturagao da rugosidade nada mais é do que um
efeito de tamanho finito [10].

Em filmes finos reais, temos um crescimento correlacionado, mas os tempos
de deposicao sao muito pequenos para que o regime de saturacao da rugosidade
seja atingido. Dessa forma, estamos sempre no regime de crescimento (¢t < t,)
quando tratamos desses sistemas e, portanto, a saturacao da rugosidade é uma
caracteristica apenas de modelos teoricos.

O comportamento do comprimento de correlacao £ nos sugere que a rugosi-
dade de saturacao ws, e o tempo de relaxacao t, dependam do tamanho L do
sistema. Na figura 2.2 apresentamos a variacao tipica da rugosidade no tempo
para substratos de diferentes tamanhos e verificamos essas dependéncias. Para a

rugosidade de saturacao, temos

wsat(L) ~ Laa (27)
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onde «a é o expoente da rugosidade. Pelas equacgoes 2.5 e 2.6, encontramos para o

tempo de relaxacao

t, ~ L7, (2.8)

Podemos também definir um comprimento de correlacao na direcao perpendicular
ao crescimento, &, que escala como a rugosidade, ou seja, ela mede as flutuacoes

de altura do deposito.

Figura 2.2: Comportamento tipico da rugosidade com o tempo, para diferentes

tamanhos de substrato.

Das equacoes 2.4, 2.7 e 2.8 podemos verificar que os expoentes «, 3 e z nao

sao independentes entre si, pois, em t ~ t,
~ B et alz
W =< Wgat = tz ~ LY ~ t:l: s (29)

de onde vem a lei de escala:

a = fz. (2.10)

Todas as propriedades de escala acima podem ser resumidas na relacao de

escala de Family e Vicsek [43]:

w(L,t) ~ LOf (Li) , (2.11)
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onde f(x =t/L?) é uma fungao de escala que, pelas equagdes 2.4, 2.7, 2.8 e 2.10,

deve se comportar como

2%, para z <1,

fx) ~ (2.12)

cte, para x> 1.

Com base na equacao 2.7, para determinarmos o expoente da rugosidade «,
basta crescermos depositos até o regime estacionario para diferentes L’s e medir
o valor da rugosidade de saturagao. Porém, como discutimos anteriormente,
experimentalmente os filmes finos sao crescidos até tempos muito anteriores a
saturagao da rugosidade, tornando impraticével o uso da relagao 2.7. Entao, uma
forma de se determinar o expoente da rugosidade é através da rugosidade local

Wioc-

loc

Figura 2.3: Variagao tipica da rugosidade local com o tamanho da janela.

Na figura 2.3 apresentamos um exemplo tipico da variacao de wy,. em fungao
de r. Em r =~ §, a rugosidade local se torna constante em um valor igual a

rugosidade global da superficie naquele instante de tempo,
Wipe N W para > (2.13)
Para r < § a rugosidade local cresce com o tamanho de janela e temos:

Wiee(1) ~ ree, (2.14)
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onde oy, é 0 expoente da rugosidade local. Com superficies para tempos diferen-
tes, podemos obter o expoente dinamico pela equagao 2.5.

Na equacgao 2.14 definimos um novo expoente da rugosidade. Porém, nos mo-
delos que vamos estudar aqui, esse expoente serda sempre igual aquele definido
para a rugosidade global (eq. 2.7), ou seja, aj,. = «. Isso nao acontece em ou-
tros sistemas com escala anomala da rugosidade’ (cyo. # @) ou super-rugosidade
(agoe = 1 e a > 1) [44, 45, 46]. Na verdade, a caracterizagdo completa de uma
superficie (em termos de expoentes de escala) envolve também a escala do espec-
tro de poténcias (no espaco reciproco) [46], onde definimos um terceiro expoente
da rugosidade a,. A relacdo de escala de Family e Vicsek (eq. 2.11) é um caso
particular onde oy = . = . Todos os modelos estudados nessa tese seguem a

relacao 2.11, entao nao vamos trabalhar com o espectro de poténcias.

2.1.2 Correcoes de escala e efeitos de crossover

Relagoes de escala da forma

Y ~ X7, (2.15)

como aquelas apresentadas acima, sao relagoes assintoticas, ou seja, sao precisas
somente em determinados limites, por exemplo, quando o sistema é muito grande
e/ou o tempo é muito longo. De modo geral, a dependéncia completa de Y com

X deve ter a forma
Y~ AX"[1 4+ b X" + 0o X+ -]+ 2 (2.16)

onde os termos b; X7, com 7 = 1,2, ..., sao corre¢oes de escala e A é a amplitude
do termo dominante. Muitas vezes pode aparecer também uma correcao do tipo

constante aditiva (Z), que escrevemos separadamente na eq. 2.16.

!Também conhecida como rugosidade anémala.
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As amplitudes b; devem depender dos mesmos parametros que Y, exceto X.
Os expoentes 7; sao negativos, fazendo com que as corregoes se anulem no limite
assintotico (X — 00).

No estudo de modelos de crescimento trabalhamos com substratos de tamanho
L finito, portanto sempre teremos correcoes em L, cuja magnitude vai depender
do modelo. Mesmo numa deposigao aleatoria (definida na subsegao 2.3.1), que é
o modelo de deposicao mais simples possivel, a escala da rugosidade ao quadrado

com o tempo tem a forma exata (ver apéndice A)

ws(L, 1) = t (1 - %) | (2.17)
onde aparece explicitamente o efeito de tamanho finito (1/L). O modelo de cres-
cimento RSOS (ver subsegao 2.3.3), por exemplo, apresenta corregoes de escala
muito fracas, mesmo para tamanhos e tempos pequenos. Por outro lado, nos
modelos balisticos essas corregoes sao muito fortes [47, 48, 25], sobretudo em di-
mensoes d > 1+ 1. Tais correcoes fazem com que os expoentes efetivos, medidos
em sistemas com L pequeno, sejam menores que o valor assintotico esperado para
a classe do modelo.

Correcoes de escala também podem produzir efeitos de crossover, onde verifi-
camos duas regioes de escala bem definidas com expoentes distintos. Esse efeito
de crossover ¢ bastante comum em modelos de crescimento competitivos, onde
dois ou mais tipos de particulas se agregam seguindo diferentes regras dinamicas
(de modelos de diferentes classes de universalidade e, consequentemente, com di-
ferentes expoentes de escala) [49, 50, 51]. Por exemplo, em modelos onde temos
a competicao de uma dinamica EW com a KPZ, em d = 1 4 1, esperamos que o
expoente assintotico seja § = 1/3 (KPZ) e uma forma possivel da corre¢ao prin-
cipal é 3 = —1/12 na eq. 2.16, com Y = w e X = ¢, mas com b; > 1. Com esta

forma, em tempos curtos a rugosidade cresce aproximadamente com /4 (EW) e
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em tempos longos temos w ~ t'/3. Esse efeito de crossover é observado na curva

da rugosidade global versus tempo, conforme ilustrado na figura 2.4.

Figura 2.4: Curva tipica da rugosidade em funcao do tempo, para um sistema

com crossover EW-KPZ.

Efeitos de crossover também ocorrem na escala da rugosidade local w,. em
superficies onde ha a presenga de graos [52, 53, 54]. Nesse caso ha um crescimento
inicialmente rapido da rugosidade local com um expoente a; e um crossover em
r ~ [, onde [ é o tamanho médio do grao, para um crescimento mais lento com
um expoente «s. Nesse caso, a origem desse efeito nao é a competicao entre
diferentes dinamicas de crescimento, mas simplesmente a geometria da superficie
com grandes diferencas de alturas entre os graos [25].

Em praticamente todos os modelos de crescimento encontramos efeitos de
crossover na escala da rugosidade global e local, que sao produtos da dinamica
do modelo. Por exemplo, para tempos muito pequenos § ~ 0 e a rugosidade
cresce inicialmente como um sistema descorrelacionado, mas quando o sistema
comeca a se tornar correlacionado, ha um crossover para outra forma de escala.

Independentemente de qual seja a origem do crossover, este tem o efeito de

diminuir consideravelmente o tamanho da regiao de escala (em L ou em t) de in-
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teresse, tornando a estimativa de expoentes muito imprecisa. O mesmo acontece
em filmes reais quando o tempo de deposicao é muito pequeno, pois o compri-
mento de correlacao é também muito pequeno e, com isso, a regiao de escala da
rugosidade local (eq. 2.14) fica muito limitada, dificultando o célculo do expoente

da rugosidade.

2.1.3 Distribuicoes de grandezas locais e globais

Apesar da grande maioria dos trabalhos adotar o calculo de expoentes de escala na
caracterizacao de superficies [10], essa abordagem apresenta algumas dificuldades,
como discutido na subse¢do anterior. Muitas vezes, correcoes de escala fortes e/ou
efeitos de crossover podem levar a conclusoes erradas acerca de um determinado
sistema quando nos baseamos apenas no célculo de expoentes [25]. Dessa forma,
¢ muito importante que outras grandezas sejam usadas, possivelmente aliadas aos
expoentes, no estudo de um determinado sistema.

Uma quantidade que pode ser muito titil na caracterizacao de uma superficie
é sua distribui¢ao de alturas P(h), onde h é medida em relacao & altura média.
P(h) é uma densidade de probabilidade, tal que P(h)dh nos da a probabilidade
de encontrarmos uma altura no intervalo [h,h + dh|. Logicamente, P(h) é a
distribuigao de uma grandeza local (altura de cada coluna). Em modelos de
crescimento lineares, como as equagbes EW e WV (ver se¢ao 2.2), P(h) pode ser
calculada exatamente [10, 18]. Em modelos nio lineares, em geral nao hé solugoes
exatas, entdo temos que obté-la numericamente. Tipicamente, P(h) apresenta
efeitos de tamanho finito muito fortes, ou seja, ndo ha um bom colapso das P(h)
para diferentes tamanhos de substrato quando devidamente normalizadas para
média nula e varidncia unitaria. Assim, para melhor caracterizar P(h) no limite

assintotico (L — o00), nao é comum analisi-la diretamente, mas sim as razoes
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adimensionais dos momentos de ordem mais baixa, como veremos abaixo.

Distribuigoes de grandezas globais (obtidas para a superficie completa) tam-
bém sao muito importantes na caracterizacao de superficies, um exemplo é a
distribuicao de rugosidade quadratica P(ws). Assim como na distribui¢ao de
alturas, P(ws)dws é a probabilidade de encontrarmos um valor de rugosidade
quadrética no intervalo [ws, wy + dws]. Usamos wy ao invés de w porque para o
primeiro é possivel obter P(ws) exatamente quando temos superficies gaussianas,
ou seja, quando P(h) é uma distribui¢ao normal [21, 55, 22, 29, 23]. Distribuigoes
de rugosidade sao um avanco sobre outras quantidades pois apresentam efeitos de
tamanho finito muito inferiores aqueles encontrados em distribuicoes de alturas
e nos expoentes de escala, como veremos no capitulo 3.

Finalmente, nos tltimos anos surgiu o interesse em distribuicoes de extremos
P(m) em superficies [33, 34, 35|, onde m pode ser a altura maxima ou minima,
medida em relagdo a altura média. Novamente, P(m)dm é a probabilidade de
encontrarmos um extremo no intervalo [m, m-+dm]. Em geral, essas distribuigoes
também apresentam efeitos de tamanho finito fracos (ver capitulo 4).

Todas as distribuicoes acima podem ser calculadas no regime de crescimento
ou no estado estacionario. No primeiro caso, como a superficie nao esta comple-
tamente correlacionada (§ < L), é mais interessante obter as distribui¢oes em
janelas de tamanho r < §|, de forma que dentro desta janela as correlagoes este-
jam estabelecidas. Assim, obtemos a P(h) dentro de cada janela e fazemos uma
média sobre essas distribuigoes; para a P(ws) e a P(m) obtemos um tnico valor
da rugosidade (local) e do extremo em cada janela, e construimos as distribuigoes
fazendo esta janela varrer a superficie [56, 57]. No estado estacionario, wy e m
sao calculadas para a superficie completa (tém o valor global). Nesse regime a

distribuicao de alturas se mantém constante, mas localmente as alturas flutuam
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no tempo e isso faz com que wy e m também apresentem flutuacoes temporais
(em torno da média). Entao, medindo essas quantidades em tempos diferentes
podemos construir suas distribuicoes.

Quando trabalhamos com distribuicoes, duas grandezas muito importantes
para caracterizar sua forma siao a skewness? S e a curtose @), que sao razoes
adimensionais dos primeiros momentos (centrais) da distribuigao. A skewness e

a curtose sao definidas como

_ ”3
e
Wy
=_2_3 2.19

onde W,, é o momento central de ordem n da distribuicao.

Distribuigoes gaussianas tém S e ) nulos, portanto valores de S e/ou @ # 0
refletem o quanto uma distribuigao (devidamente normalizada para média nula e
variancia unitaria) se desvia de uma normal. S mede a assimetria da distribui¢ao
em relacao a média e () indica o quanto a cauda é pesada quando comparada

com um decaimento gaussiano.

2.2 Classes de universalidade e equacoes de cres-
cimento

O conceito de classe de universalidade teve origem no estudo de fenomenos criticos
e expressa o fato de que apenas algumas simetrias fundamentais sao relevantes na
determinagdo dos expoentes criticos [58], ou seja, estes independem de detalhes

das interacoes do sistema. Dessa forma, uma variedade de processos, em principio

2Geralmente usamos o termo em inglés, que em portugués é chamado coeficiente de assime-

tria.
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distintos, podem apresentar um mesmo conjunto de expoentes, que definem uma
classe de universalidade.

No estudo de superficies também encontramos classes de universalidade bem
definidas, como a classe KPZ [19], a classe EW [20], entre outras. A dinamica de
uma superficie pode ser descrita no limite continuo (limite hidrodindmico, onde L
e t — 00) por equagoes diferenciais estocasticas do tipo Langevin, que descrevem
as flutuagoes na superficie em grandes escalas de comprimento, e que sao cons-
truidas a partir das simetrias da dinamica superficial. Assim, estas equacoes sao
os modelos mais representativos das classes de universalidade e dao nome a elas.

Acredita-se que, para tempos longos e substratos muito grandes, a cinética dos
modelos atomisticos (descritos na proxima se¢do) possa ser representada analiti-
camente por equacgoes de crescimento, apesar de que uma conexao exata entre os
dois tipos de modelos ainda é uma questao em aberto [59, 60, 61]. Porém, consi-
derando as simetrias dos modelos atomisticos, geralmente podemos identificar os
termos que aparecem na equacao de crescimento correspondente. Por exemplo,
na classe KPZ encontramos uma série de modelos discretos, como deposicao ba-
listica [10], o modelo RSOS [62], o modelo de etching de Mello et al [63], entre
outros, que apresentam expoentes de escala e outras grandezas universais, como
distribuicoes de alturas, rugosidade e extremos, iguais aquelas da equacao KPZ.

Uma equacao de crescimento deve ter a forma geral

PEL) _ p oy a(ghy . a.0) + (1), (2:20)

onde F' é o fluxo médio de particulas que chegam ao deposito, ®({h}, 7 t) é
um funcional que representa as correla¢oes da superficie e n(Z,t) é o ruido, que
da o carater estocastico a equacao. Geralmente, trabalhamos com um ruido
branco, ou seja, com média nula (n(Z,t)) = 0 e covariancia <n(f, t)n(f’,t’)> =

D&% (& — 2)o(t — t').
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De um modo geral, ®(Z, t) pode depender de (Z)*, h', t* e de derivadas espaciais
de h como (V'h), (Vh)" e (V'h)(Vh)/, comi,j = 1,2,3,.... Porém, na maioria das
situacoes de interesse, uma superficie deve satisfazer algumas simetrias béasicas
que reduzem drasticamente as dependéncias explicitas de ®. Sao elas:

a) Invaridncia sob uma translacdo no tempo (t — t + ¢&;), que elimina a
dependéncia em ¢.

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

c¢) Invariancia sob uma translagdo na diregdo perpendicular ao crescimento
(¥ — &+ 0z), que elimina a dependéncia em Z.

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

As simetrias de (a) a (c¢) sdo necessérias porque a superficie nao pode depender
da escolha das origens (to, hg € Zo). Por outro lado, a superficie nao deve mudar
se fazemos uma rotacao de 180° em torno do eixo perpendicular ao substrato.
Fazendo essa inversao (¥ — —&) as derivadas de ordem impar tem o seu sinal
invertido, portanto tais derivadas nao devem aparecer na equacao 2.20 e esta

equacao se reduz a

On(T, 1)

o —F+o [VZh, (VR), (V**R)(VR)¥] + n(Z, t). (2.21)

Dependendo do sistema, pode haver outras simetrias que sejam satisfeitas
pela interface, como a reflexdo em torno da altura média (h — —h), conhecida
como simetria up-down. Essa transformacao muda o sinal do lado esquerdo da

equacao 2.21 e para garantir a invariancia dessa equacao, termos nao lineares do
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tipo (Vh)* (i = 1,2, -+) nao podem aparecer do seu lado direito. Isso nos da

Oh(Z,t .
PEL) _ Far (VR4 (D) by (V) (TR (V) (V) (1),

(2.22)
onde os coeficientes a; e b;, com ¢ = 1,2, ..., sao constantes.

No limite hidrodinamico as derivadas de ordens mais altas ficam despreziveis
em relacao as de ordem mais baixa. De fato, podemos considerar que a superficie

seja auto-afim e, portanto, invariante frente a transformagcao
r—r=br e w—w =W, (2.23)

que reflete a escala da rugosidade com a distancia, onde « é o expoente da rugo-
sidade, definido na equacao 2.7. Com essa transformacao os termos V2h e V4h,
por exemplo, se reescalam como V2h/ — b*2V2h e V*h' — b*~4V*h. No li-
mite hidrodinamico b — 0o, o termo V*h tende a zero muito mais rapido que o
laplaciano. Pelo mesmo procedimento podemos mostrar que todas as outras deri-
vadas também sao irrelevantes em relacdo & V2h naquele limite. Neste contexto,
alguns termos sao considerados irrelevantes sob o ponto de vista do grupo de
renormalizacdo, ou seja, eles ndo afetam os expoentes de escala («, 3, z), apesar
de poderem afetar as amplitudes das relagoes de escala (A, by, by, ...) na eq. 2.16.
Desprezando esses termos encontramos a equagao de Edwards e Wilkinson [20]

(equacao EW)
Oh(Z,t - .
% = vVER(T, 1) + (2, 1), (2.24)
onde v tem o papel de tensao superficial, pois o laplaciano tende a suavizar
a superficie. A constante F' nao aparece na equacao EW porque estamos no

referencial da altura média h — h— F't, ou seja, a velocidade média v da superficie

é nula nesse referencial.
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Por ser linear, a equacao EW pode ser resolvida através de uma transformagao
de Fourier e os expoentes de escala, a relagao de escala de Family e Vicsek (eq.
2.11) e a distribuigao de alturas podem ser calculados exatamente (ver refs. [10] e
[18]). Os expoentes podem ser obtidos de uma forma mais simples se exploramos

a auto-afinidade da superficie e sao dados por

z =2, a= e 8= . (2.25)

Podemos observar que o expoente da rugosidade « e o expoente de crescimento
[ dependem da dimensdo do substrato. Em d = 1+ 1, temos f = 1/4 e a =
1/2, e em d = 2+ 1 temos « = [ = 0, o que significa que a rugosidade tem
comportamento logaritmico. Para d > 2 4 1 esses expoentes sao negativos, o que
faz com que qualquer flutuagao da interface seja amortecida pela tensao superficial
e esta permanega sempre lisa (w finito mesmo para L,t — 00).

Em muitos processos de crescimento, a agregacao de particulas pode depender
da inclinagao local (proxima ao ponto de agregacao) e a simetria up-down é
quebrada. Em 1986 Kardar, Parisi e Zhang (KPZ) [19] propuseram uma extensao
da equacao EW para descrever tais processos.

Se nao ha o requisito da simetria up-down, termos nao lineares do tipo (Vh)*
com i = 1,2, ... podem estar presentes na equacao de crescimento. Como fizemos
para o laplaciano na se¢ao anterior, podemos mostrar por argumentos de escala
que no limite hidrodindmico o termo (Vh)? ¢ dominante em relagao aos termos de
ordem superior. Adicionando esse termo a equacao EW, encontramos a equacao

KPZ [19]:
w = vV2h + %(Vh)2 + n(Z, 1), (2.26)

onde A\ é conhecido como excesso de velocidade. Esse nome vem do fato que,

mesmo estando no referencial de altura média constante, a velocidade média da
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superficie nao é nula
L
v= / d'z ((Vh)?), (2.27)
0

ou seja, o crescimento lateral produz uma velocidade adicional na superficie.

h(x)

Figura 2.5: Esquema ilustrativo do crescimento lateral de uma superficie.

Podemos também construir a equagao KPZ por consideracoes geométricas.
Na figura 2.5 mostramos um esquema de crescimento lateral de uma interface.
Um incremento vdt na direcao da normal local, produz um incremento aproxima-

damente igual a dh na altura em x = x1, e pelo teorema de Pitdgoras temos
6h = vét[1 4 (V)22 (2.28)

Se consideramos |Vh| < 1 podemos fazer a expansao

oh(z,t) v 9
o =0t (V) (2.29)

sugerindo que o termo (Vh)? deve estar presente na equagiao de crescimento.
Devido & sua nao linearidade a equacao KPZ nao pode ser resolvida por

analise de Fourier. Além disso, se usamos a transformacao de auto-afinidade,

encontramos trés equacoes inconsistentes para determinar apenas dois expoentes

(a e z), impossibilitando o calculo destes. Por outro lado, pode ser mostrado por
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invariancia galileana (ver refs. [10, 18]) que
a+z=2 (2.30)

em qualquer dimensao. Calculos de grupo de renormalizacao, em d = 1 + 1,

mostraram que [10]
a=1/2, B=1/3 e z2=3/2, (2.31)

consistentes com a equacao 2.30. Em uma dimensao também pode ser mostrado
que a distribuicao de alturas no estado estacionario ¢ a mesma da equagao EW,
indicando que a simetria up-down volta a estar presente no sistema. O mesmo
nao se aplica ao regime de crescimento em d = 1 + 1, nem a qualquer regime em
dimensoes superiores.

Para d > 141, nenhum resultado analitico exato é conhecido para os expoentes
de escala e nem para nenhuma distribui¢do. Solugbes analiticas aproximadas [64]

e resultados de simulagoes [65, 66] em d = 2 4 1 indicam um expoente
a =~ 0.39, (2.32)
dai, pelas equacoes 2.10 e 2.30, devemos ter
s~161 e Ba0.24. (2.33)

Como discutimos no capitulo 1, uma caracteristica fundamental do cresci-
mento de superficies por MBE é a difusao de particulas adsorvidas no agregado
[10, 18, 67|. Essa difusiao coletiva produz uma corrente f(f, t) na superficie e,

se desprezamos a dessorcao de particulas, o nimero destas é constante durante o

processo de difusao e a corrente deve obedecer a equacao de continuidade

oh —
o =~V J(@D), (2.34)
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Comparando essa equacao com a eq. 2.21 podemos imediatamente associar o
termo —V - J(Z,t) ao funcional ®. A corrente J(Z,t) deve ser direcionada pelo
gradiente de potencial quimico local p(Z,¢) da interface (J(Z,¢) oc —Vu(Z,t).)
e este, por sua vez, estd relacionado ao nimero de ligacoes que uma particula
deve romper para que possa difundir. O ntmero de ligacoes de uma particula
aumenta com a curvatura da interface naquele ponto e se essa curvatura tem uma
concavidade positiva (V?h > 0) o ntimero de vizinhos de uma particula é grande.
Por outro lado, se a concavidade é negativa (V2h < 0), o ntimero de vizinhos
é pequeno. Portanto, u(¥,t) oc —V2h(Z,t), e juntando isso & equagao 2.34 nos
obtemos a equagao de Wolf-Villain (WV) [68, 69]

On(T, 1)

o = V(@ ), (2.35)

Essa equacao é similar a equacao EW e também pode ser resolvida exatamente.

Os expoentes obtidos sao

4 —d, 4 —ds
e f[= T (2.36)

z =4, o=

Emd=1+1temosa=3/2e=3/8,eemd=2+1temosa=1e[f=1/4.

A equagao WV também pode apresentar nao linearidades (ver uma discussao
detalhada no cap. 14 da ref. [10]), o que nos da a equacao de Villain, Lai e Das
Sarma (VLDS) [70, 71]

On(Z, t)
ot

=~V + M VA(VA)? + (T, t). (2.37)

A renormalizacdo dessa equagao com um “loop” leva aos expoentes [10]

8+, 4—d, 4—d,

o= e 15}

— . 2.38
3 7 3 8 +d, ( )

z

Foi mostrado por Janssen |72] que existem corre¢oes de ordens mais altas para es-
ses expoentes, que ele calculou até dois “loops”, e resultados numéricos confirmam

esses desvios [73].
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Finalmente, se consideramos um sistema onde nao hé interacoes na superficie

devemos ter ® = 0 na eq. 2.21, que se torna simplesmente

Oh(7, )

o = F4+n(@t). (2.39)

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

Como a superficie é descorrelacionada nao podemos obter os expoentes da
rugosidade « e dindmico z. O expoente de crescimento [ dado pela equagao 2.4
pode ser facilmente obtido através da equacao 2.39, integrando essa equagao em

relacdo ao tempo, sendo 5 = 1/2 em qualquer dimensao ds do substrato.

2.3 Modelos de crescimento discretos

Na simulagao de modelos (discretos) de crescimento em d = d, + 1 dimensoes,
particulas sdo agregadas a uma superficie de dimensao d; inicialmente lisa (o subs-
trato) em posicoes sorteadas aleatoriamente, o que introduz o ruido no processo.
Esses modelos podem ser definidos em rede, ou fora de rede. Em modelos em rede
(todos que estaremos tratando nessa tese) o substrato ¢ uma rede hipercibica de
lado L. Na maioria dos modelos, as particulas depositadas tem tamanho unitario,

igual ao parametro de rede.

2.3.1 Deposicao aleatoria

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

vizinhanca, conforme ilustrado na figura 2.6.
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Figura 2.6: Esquema ilustrativo do modelo de deposicao aleatoria. A’, B’ e C’

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

Como a agregacao de uma particula independe da sua vizinhanca, o sistema é
lateralmente descorrelacionado (& = 0) e, portanto nao deve haver saturacao da
rugosidade. Por isso, nao podemos definir os expoentes « e z para esse modelo.

Pela simplicidade do modelo, o valor do expoente (3 pode ser calculado exa-
tamente (ver apéndice A) e seu valor é § = 1/2. Esse expoente é o mesmo
encontrado na secao anterior para a equagao de crescimento aleatorio. De fato, a
caracteristica fundamental de ambos os modelos é o fato de nao haver correlacoes
ao longo da superficie, assim, a equacao 2.39 é uma representacao do modelo DA
no limite continuo.

E interessante notarmos que, pela auséncia de qualquer mecanismo de re-
laxagao (correlagoes), a DA é o limite extremo de modelo de crescimento fora
do equilibrio. Portanto, as flutuacoes nas alturas crescem mais rapidamente do
que em todos os modelos com correlacao, ou seja, nesses ultimos o expoente (3 é

sempre menor que 1/2, como veremos a seguir.
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2.3.2 Deposicao aleatéria com relaxacao superficial

O modelo de deposigio aleatéria com relaxagao superficial (RDSR?), também
conhecido como modelo de Family [74], é um modelo mais realista, pois hé difusao
das particulas depositadas. Conforme ilustrado na figura 2.7, ao atingir um sitio ¢
do substrato a particula pode difundir para a coluna vizinha (j) de menor altura,
desde que h; < h;. Se houver mais de um vizinho com a mesma altura h;(< h;),
a particula pode ir para qualquer um destes vizinhos com igual probabilidade.

Enfim, a particula sempre se deposita no minimo local.
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Figura 2.7: Esquema ilustrativo do modelo RDSR.

Como vimos na secao anterior, a equacao EW é caracterizada por uma tensao
superficial, produzida pelo laplaciano, que tende a distribuir as flutuacoes da
superficie. O processo de difusao do modelo RDSR desempenha o mesmo papel na
relaxacao da superficie. Em simulagoes, os expoentes da classe EW em d =141
e d = 2+ 1 foram obtidos com boa precisao [75, 76|, confirmando que este modelo

pertence aquela classe de universalidade.

3Do inglés: Random Deposition with Surface Relazation.
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2.3.3 Modelos KPZ

O modelo de crescimento restrito (RSOS*) proposto por Kim e Kosterlitz [62]
¢ um modelo com recusa de agregacao de particulas, pois a diferenca de altura
maxima entre primeiros vizinhos nao pode ultrapassar um determinado valor
Ahpaz. Como ilustrado na figura 2.8, para o caso Ah,,., = 1, sao aceitas para a
deposicao apenas aquelas tentativas em que a condi¢ao |h., —h;| < 1 for obedecida
para todo 7 apos a particula ser depositada, onde e; se refere & todos os primeiros

vizinhos de 7. O valor de Ah,,., nao altera as propriedades de escala do modelo.

re- 1 r---1
1 ! i

.A:

T

r---1
'
1

..D.!
J

C
y

«—w

Al D'

Figura 2.8: Esquema ilustrativo do modelo RSOS. As tentativas de deposicao das
particulas B e C sao rejeitadas, enquanto as de A e D sao aceitas nas posi¢oes A’

eD’.

Simulagoes numéricas do trabalho original de Kim e Kosterlitz [62] em d =

1+ 1 sugerem os expoentes de escala

a~0.50 e 8~ 0.33, (2.40)
e em d =2+ 1 foi obtido

a~ 0.40 e 8~ 0.25, (2.41)

em bom acordo com os expoentes esperados para a classe KPZ.

“Do inglés: Restricted Solid-on-Solid. Também conhecido na literatura como Modelo KK.
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Esse resultado é esperado pois o processo de recusa de particulas depende
diretamente do gradiente local de alturas. Além disso, essa recusa produz um
excesso de velocidade (negativo) na superficie. Ao invés de um crescimento lateral
temos uma recusa de crescimento lateral, mas de qualquer forma a deposicao de
uma particula depende diretamente da normal local (normal inclinada geralmente
implica em recusa de deposi¢ao). Isso faz com que o valor de A seja negativo na

equacao 2.26.
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Figura 2.9: Esquema ilustrativo do modelo de etching.

Outro modelo importante é o modelo de etching de Mello et al. [63], que foi
originalmente proposto para erosao superficial. Aqui estudamos o modelo com a
regra invertida, de forma que temos um crescimento. Nesse modelo nao hé recusa
de particulas e quando, apos a deposicao, (h; — he,) > 1 para algum vizinho e;,
aumentamos também a altura desse vizinho de forma que (h; — h,,) < 1, para
todos os vizinhos (ver figura 2.9). Dessa forma, o gradiente local produz um
excesso de velocidade positivo, pelo crescimento das colunas vizinhas aquela de
incidéncia. Logo, o modelo de etching também deve estar na classe KPZ. E
importante notarmos que, ao contrario do modelo RSOS onde |h., — h;| < Ahpas
em toda a superficie, aqui as diferencas de alturas locais podem ter qualquer
valor.

Em todos os modelos apresentados anteriormente, as particulas se depositam
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necessariamente sobre outras particulas, e assim o agregado formado é compacto,
caracteristica de modelos SOS®. Mas existem outros modelos onde o agregado for-
mado é poroso, ou seja, apresenta buracos. O paradigma dessa classe de modelos
¢ a deposicao balistica (DB). Nesse modelo, a particula que chega a superficie
cola no seu primeiro contato com esta, mesmo que esse contato seja lateral, como

ilustrado na figura 2.10.
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Figura 2.10: Esquema ilustrativo do modelo de DB.

Simulagoes recentes [47] em d = 141 sugerem os seguintes expoentes de escala
para a DB
a =~ 0.50 e B~ 0.33. (2.42)

Em d = 2 4+ 1 o modelo apresenta corre¢oes de escala muito fortes [47, 48] que
mascaram o valor assintotico do expoente de crescimento 3. Para o expoente da
rugosidade, estimativas numéricas apontam « = 0.38 [66, 77].

O processo de agregacao lateral do modelo de DB produz um excesso de
velocidade na superficie pois, ao colar lateralmente em uma coluna mais alta que
a de incidéncia, a particula de tamanho unitario leva a um incremento Ah > 1 na

altura da coluna. Além disso, quanto maior a inclinacao local de alturas antes da

5Do inglés: solid-on-solid.
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deposicao, maior deve ser o excesso de velocidade naquele ponto. Entao, devemos

esperar que a DB esteja na classe KPZ.

J, L \L J :.:];. h“\[,"‘

ol |-

Figura 2.11: Esquema ilustrativo do modelo de deposicao de graos.

Recentemente, outro modelo do tipo balistico foi proposto por nos para ex-
plicar um crossover na escala da rugosidade local [25]. Nesse modelo, que vamos
chamar aqui de deposigao de graos, blocos quadrados de tamanho (lateral) [ sao
depositados aleatoriamente sobre a superficie - veja figura 2.11. Os blocos se
agregam quando seu lado inferior toca o agregado, sem nenhum mecanismo de
agregacao lateral. Apesar disso, pode haver um excesso de velocidade muito
grande quando se formam buracos no depdsito, e esta formacao depende da incli-
nacao local. Assim, esperamos que esse modelo esteja na classe KPZ. No trabalho
original [25], trabalhamos com 3 distribui¢oes de tamanhos de graos (gaussiana,
poissoniana e delta de Dirac) e vimos que essas distribuigdes nao alteram signi-
ficativamente a rugosidade superficial, que depende principalmente do tamanho
médio dos graos .

O modelo de deposicao de graos apresenta correcoes de escala muito fortes,
como vamos discutir no proximo capitulo, e estimativas de expoentes de escala

dao valores muito diferentes daqueles esperados para a classe KPZ [25].
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2.3.4 Modelos VLDS

O modelo paradigma da classe VLDS é o modelo RSOS conservativo (CRSOS),
por apresentar correcoes de escala muito pequenas. Esse modelo segue as mesmas
regras do modelo RSOS, mas nao ha recusa de particulas, ou seja, o niimero de
particulas se conserva. No modelo original, proposto por Kim et al [78], quando
uma particula nao satisfaz a condicao RSOS na coluna de incidéncia, procuramos
pelo sitio mais préoximo onde essa condicao é satisfeita e fazemos a deposicao
nesse sitio (caso haja dois ou mais sitios equidistantes com esta caracteristica,
sorteamos um deles aleatoriamente). Outra alternativa, que preserva todas as
simetrias do modelo e serd o método usado aqui, é fazermos um passeio aleatorio
com a particula até que uma posicao permitida para a deposicao seja encontrada

[73].

-
r==m=
-
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Figura 2.12: Esquema ilustrativo do modelo DT.

Outro modelo que pertence a classe VLDS em d = 1 + 1 é o modelo para
a MBE de Das Sarma e Tamborenea (modelo DT) [69]. Conforme ilustrado na
figura 2.12, a particula se agrega na coluna de incidéncia se houver pelo menos
um vizinho lateral naquela posigao (particula A); caso contrario, ela se move para
uma das colunas vizinhas onde haja pelo menos um vizinho lateral (C); se todos

os vizinhos satisfazem essa condigdo, sorteamos um destes aleatoriamente (B);
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se nenhum vizinho satisfaz essa condicao, ela se agrega na posicao de incidéncia
(D).

O modelo DT apresenta correcoes de tamanho finito muito fortes e simulacoes
em substratos pequenos produzem expoentes muito proximos aqueles esperados
para a teoria linear de quarta ordem (equagao WV), dados na eq. 2.36. Extra-
polando expoentes efetivos, uma convergéncia lenta para os expoentes da classe

VLDS foi observada [79].



Capitulo 3

Efeitos de tamanho finito em

distribuicoes de rugosidade

Nesse capitulo vamos estudar efeitos de tamanho finito nas distribui¢oes de rugo-
sidade de diversos modelos nas classes de crescimento nao lineares (KPZ e VLDS).
Iniciamos o capitulo com uma breve revisao dos principais resultados anteriores
para distribuicoes de rugosidade no estado estacionario. Em seguida, discutimos
as principais formas de escala e as distribuicoes de rugosidade dos diferentes mo-
delos. Estudamos também as diferencas de alturas locais e efeitos de tamanho

finito nas distribui¢oes de alturas.

3.1 Introducao

Os primeiros trabalhos sobre distribuigoes de rugosidade quadratica (P(ws)) em
modelos de crescimento de interfaces foram realizados em 1994 por Racz e cola-
boradores [21, 55, 22|. Para as equagoes de crescimento lineares (EW e WV) em
d =1+ 1, escrevendo essas distribui¢coes como integrais de trajetoria e usando

a funcao geratriz para os momentos, eles mostraram que a P(ws) (no estado

41



3.1 Introducao 42

estacionario) apresenta a forma de escala

1 W9
Plwy) = —F|+— ). 3.1

)= g (77) .
onde F'(z = ws/ (wq)) ¢ uma fungio de escala universal, com uma forma carac-
teristica para cada classe de universalidade.

Em d =1+ 1, a fungdo F(x) foi obtida exatamente (no estado estacionério)

para a classe EW [21] e para a classe WV [55], e sdo dadas por

F(z) = % Z( )" 'n? exp (—%n%) [EW] (3.2)

n=1
[§]
I 0 n 15 7T4
_4—2 1nh ) exp (—%n4x) [WV]. (3.3)
n=1

E facil notar que em ambos os casos a cauda a direita apresenta um decaimento
exponencial simples. Como o estado estacionario da classe KPZ, em d =1+ 1,
é igual ao da classe EW, a equacao 3.2 é também a funcao de escala KPZ nessa
dimensao.

As distribuicoes de rugosidade também foram calculadas exatamente para
as equacoes EW e WV em d = 2 + 1 [22], no estado estacionario (de fato, para
modelos lineares, uma solucao analitica é possivel em qualquer dimensao espacial,
mas nem sempre F'(z) pode ser obtida em forma fechada [23]). Para a classe
EW, a solucao é possivel apenas quando a distribuicao é calculada em funcao
do tamanho do sistema, L. Obtém-se que F(x, L) é uma distribui¢do gaussiana

~2 e cuja altura do pico

centrada em x = 1, cuja variancia diminui com (In L)
cresce com (In L). Assim, no limite hidrodinadmico (L — o0), a funcao de escala é
uma funcao Delta de Dirac (F'(x) = d(z — 1)). Para a classe WV, nio é possivel

obter uma forma fechada para F'(x) porque a fungio geratriz apresenta infinitos

polos, que impossibilitam a soma sobre todos os residuos. Porém, é facil construir
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aproximacoes cada vez mais precisas se consideramos um nimero cada vez maior
de polos, a partir da origem.

Distribuicoes obtidas de simulacoes de modelos discretos, nas respectivas clas-
ses de universalidade, em d = 1+1 e d = 2+1, apresentam um bom acordo com os
resultados analiticos acima, mostrando que, de fato, F'(x) é uma funcao universal
[21, 55, 22].

Posteriormente, uma generalizacao dos resultados acima foi feita para super-
ficies (gaussianas) geradas por um ruido do tipo 1/f*, ou seja, cujo espectro de
poténcias (S) se comporta com essa lei de poténcia [29, 23]. As equagoes EW e
WYV sdo casos particulares onde k = 2 e 4, respectivamente’.

Para as equagOes de crescimento nao lineares (KPZ e VLDS) nao é possi-
vel obter nenhuma forma exata para F(z) (pelo menos até o presente momento,
ou presente matematica). Em [22|, Racz e Plischke fizeram uma aproximagao
fenomenologica para essa funcao, mas eles proprios concluem, com base em dis-
tribuicoes de modelos discretos, que essa aproximacao é falha. Sendo assim, a
tnica forma de atacar esse problema é com simulagoes numéricas.

Aarao Reis [26] calculou, através de simulagoes computacionais, distribuigoes
de rugosidade quadratica no estado estacionario muito precisas para diversos mo-
delos nas classes KPZ e VLDS, em (1 + 1)- e (2 + 1)-dimensoes. Para a classe
KPZ (em d = 2 + 1), foi encontrado uma cauda a direita com um decaimento
do tipo exponencial estendida (~ exp (—z%%)), e a distribuigio possui skewness e
curtose muito grandes, S &~ 1.70 e () = 5.4. Esses valores sao muito maiores que

os valores maximos possiveis em superficies do tipo 1/f% [23]: S = V2 e Q = 3,

1O espectro de poténcias de uma superficie no estado estacionério escala como S(f) ~
1/ f%+22 [10], entdo, pelas equacdes 2.25 e 2.36 vemos que S(f) ~ 1/f% e S(f) ~ 1/f* para as

equagoes EW e WV, respectivamente, independentemente da dimensao do substrato.
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para Kk — oo. Caudas com decaimento gaussiano e exponencial simples foram
encontradas para os modelos na classe VLDS em d =1+ 1e d =2+ 1, respec-
tivamente, e as distribuicoes sao muito diferentes daquelas obtidas para a classe
WYV. Além disso, as distribuigoes de rugosidade também sao diferentes daquelas
obtidas para ruidos 1/f" com qualquer x. Recentemente, essas distribuigoes fo-
ram obtidas da integracao direta das equagoes de crescimento KPZ [80] e VLDS
[81] e foi observada uma 6tima concordancia com aquelas dos modelos discretos
[26].

Nos tltimos anos, distribui¢oes de rugosidade no estado estacionario tém sido
aplicadas no estudo de universalidade de varios modelos, sobretudo onde o célculo
de expoentes de escala produz resultados controversos |77, 25, 82[; essas distribui-
¢oes também foram usadas no estudo da dimensao critica superior da classe KPZ
[24]. Além disso, essas distribui¢oes foram estudadas em outros sistemas como
superficies produzidas por magnetos desordenados [83, 84] e linhas elasticas em
meios aleatorios [85, 86].

Nos trabalhos citados acima, condigoes de contorno (CC) periddicas foram
utilizadas no calculo das distribui¢oes. Porém, em [23] foram estudadas CC “de
janela”, ou seja, a rugosidade é calculada em cada posicdo de uma janela de
tamanho r < L que varre a superficie. Esses cédlculos foram feitos no estado esta-
cionério apenas e foi observada uma dependéncia das distribuicoes de rugosidade
com as CC'’s.

Para fazer um paralelo com as condigoes experimentais, distribuicoes de ru-
gosidade também foram estudadas no regime de crescimento da rugosidade para
modelos nas classes KPZ [56] e nas diversas outras classes [57]. Nesse caso, tam-
bém foram utilizadas CC “de janela” com r < §|. Apesar das condigoes de

contorno e regimes de crescimento diferentes, em geral as distribuicoes obtidas
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sao muito proximas daquelas do estado estacionério com condicoes de contorno
periodicas.
Nesse capitulo, apenas propriedades do estado estacionario serao estudadas e

sempre usaremos condigoes de contorno periodicas.

3.2 Propriedades das funcoes de escala

A forma de escala mais simples e utilizada na maioria dos trabalhos na area é
aquela dada na equagdo 3.1. O momento de ordem n de F(z) = (wq) P(wsy) é

definido como M = [ 2" F(x)dzx, de onde obtemos (ver Apéndice B)

2

MO =1, MY =1 ¢ MP=_""+1, (3.4)
{w2)
, . ~ . o 2 2
onde o é o desvio padrao em wsy, ou seja, o = 1/ (w3) — (ws)”.

(ws)

o

Pela equacao acima, vemos que um efeito de tamanho finito na razao r =
vai produzir uma correcao no segundo momento da distribuicao.

Uma forma de escala alternativa, utilizando o desvio o, é dada por

Plw,) = %G (M) . (3.5)

g

Novamente, GG deve ser uma funcao universal que depende apenas da classe de

universalidade do sistema. Os primeiros momentos dessa fungao sao

3
MO =1, MP =0, MP=1 ¢ MP = <w§> — 3r — 1, (3.6)
ag

Neste caso, qualquer efeito de tamanho finito em r comeca a afetar os momentos
da funcao a partir do terceiro, e nao do segundo como na funcao F'.

E importante ressaltar que os primeiros momentos das distribuicoes reescala-
das (isto é, das funcdo F e G) sao aqueles mais fortemente relacionados com a

aparéncia visual da distribui¢ao. Assim, quando comparamos distribui¢oes para



3.2 Propriedades das funcgoes de escala 46

diferentes tamanhos L, a qualidade do colapso depende diretamente dos efeitos
de tamanho finito nos primeiros momentos das distribui¢oes. Portanto, devemos
esperar que distribuicoes reescaladas com a equacao 3.5 apresentem colapsos me-
lhores (efeitos de tamanho finito menores) do que com a reescala da eq. 3.1. De
fato, isso foi observado em distribuicoes de altura maxima para ruidos do tipo
1/f" [87], onde foi mostrado que os desvios nas distribui¢ao estao relacionados a
efeitos de tamanho finito em seus cumulantes.

O conhecimento de propriedades particulares de um determinado sistema pode
ser um guia importante para proposicao de formas de escala apropriadas. Por
exemplo, em trabalho recente sobre linhas elasticas a relacao de escala 3.1 foi
generalizada para incorporar os efeitos do tempo e da temperatura [88]. Nos
modelos de crescimento balisticos, apresentados na secao 2.3, uma caracteristica
importante é a presenca de buracos e grandes diferencas de altura locais na super-
ficie. Simulagoes de modelos que produzem superficies com estas caracteristicas,
como por exemplo o modelo de Eden, sugerem que a principal correcao na escala
da rugosidade é um termo constante (o termo Z na rela¢ao de escala generalizada
da subsegao 2.1.2) [89, 90, 91, 92, 93]. Entao, para esses modelos a relacao de

escala de Family e Vicsek (eq. 2.11) deve ser generalizada para

wa(L,t) = 1 f (Li) W, (3.7

onde a correcao Wy é chamada de rugosidade intrinseca. O primeiro termo a
direita representa as flutuacoes em todos os comprimentos de onda da superficie,
enquanto o Ws é associado com propriedades de pequenos comprimentos de onda
como buracos e altos degraus na superficie [90, 91].

No estado estacionério, a equacao 3.7 se simplifica para

(wa) = AL* + Ws, (3.8)
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onde A é a amplitude de escala (constante). Com isso, valores grandes de W;
produzem desvios nas estimativas do expoente da rugosidade para tamanhos L
pequenos. Assim, em modelos balisticos devemos esperar que a quantidade I =
(wy) — Wy apresente uma escala em L mais suave (I" ~ AL?®).

Além disso, resultados numéricos para modelos balisticos mostraram que os
efeitos de tamanho finito na escala de o sdo muito menores do que em (wy)
(lembrando que o ~ L?* no estado estacionério).

Com base nesses resultados, nés propomos uma generalizacao para a relagao

de escala 3.1 que leva em conta o efeito da rugosidade intrinseca:

<w2)1— ctt <<Z§>__Cc) ’ (3.9)

onde C' é uma constante e, novamente, H é uma funcao de escala universal. Os

P("LUQ) =

primeiros momentos dessa funcao sao

0 1 2

Se nossas hipoteses estao corretas, ajustando a constante C' para o valor de
Wy podemos reduzir muito, ou até anular, os efeitos de tamanho finito em MI({Q).
Consequentemente, a qualidade do colapso de dados com essa forma de escala

deve ser similar aquela utilizando a forma de escala 3.5. Isso serd confirmado

numericamente na proxima se¢ao.

3.3 Escala das distribuicoes de rugosidade

Como discutido anteriormente, os modelos RSOS (com Ah,,., = 1) e CRSOS sao
aqueles que apresentam menores efeitos de tamanho finito na estimativa de ex-
poentes de escala das classes KPZ e VLDS, respectivamente. Como mostrado na

ref. [26], as distribui¢des de rugosidade para esses modelos também apresentam
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efeitos de tamanho finito muito pequenos e por isso vamos usi-las como padrao
para comparacao com distribui¢oes de outros modelos. Assim, chamaremos de
distribuicao KPZ aquela obtida para o modelo RSOS em um substrato de tama-
nho L = 256, em d = 2 + 1. Da mesma forma, a distribuicao VLDS é a obtida
para o modelo CRSOS, para L = 256, em d =1+ 1.

Como estamos estudando distribuicoes no estado estacionario, temos que cres-
cer a superficie até tempos muito maiores que o tempo de relaxacao. Como este
tempo cresce como t, ~ L* (eq. 2.8), ndo podemos trabalhar com substratos
muito grandes, sobretudo para a classe VLLDS, onde o expoente dindmico é muito
grande (z = 3 em d =1+ 1). Apoés atingir o estado estacionario, fazemos uma
amostragem calculando as quantidades de interesse (distribuigao de alturas, ru-
gosidade quadratica etc.) em tempos diferentes, com um intervalo At = 10 ou
maior. Tipicamente, fazemos medidas em 20000 configuracoes para cada deposito
crescido, e crescemos 1000 amostras para cada modelo. Entao, as distribuicoes
de rugosidade sdo obtidas de aproximadamente 107 configuracoes. Para a distri-
buicdo de alturas e a diferenca de altura local, a amostragem é L% vezes maior,

pois cada superficie nos da L% configuracoes.

3.3.1 Modelos balisticos

Mesmo para a deposi¢ao balistica (DB), em d = 2 4 1, é necessaria uma esco-
lha adequada da relacao de escala para analisarmos distribui¢oes de rugosidade.
Nas figuras 3.1(a)-(c) mostramos as distribui¢bes para substratos de tamanhos
L = 128,256 e 512, escaladas de acordo com as equagoes 3.1, 3.5 e 3.9, respecti-
vamente. A distribuicao KPZ também é mostrada para comparacao.

Na figura 3.1(a) ndo ha um colapso das distribui¢oes. Podemos observar

apenas uma convergéncia lenta para a curva KPZ com o aumento de L. Isso
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Figura 3.1: Distribuicoes de rugosidade do modelo DB para tamanho de substrato
L = 128 (circulos), L = 256 (quadrados) e L = 512 (triangulos), escaladas de
acordo com: (a) Eq. 3.1, (b) Eq. 3.5 ¢ (¢) Eq. 3.9 com C' = 12. A curva continua
é a distribuicao KPZ.

mostra que essa forma de escala nao é capaz de confirmar a escala KPZ do modelo
DB. Por outro lado, em (b) observamos um colapso muito bom das distribuigoes,
mostrando que, de fato, a relacao de escala 3.5 é muito superior a relacao 3.1.
Pela discussao da secao anterior, isso deve estar relacionado a efeitos de tamanho
finito na razao r. Nossos resultados confirmam esse fato pois, para L = 128
temos r &~ 4.86 e para L = 512 temos r =~ 3.21, ou seja, hd uma diminuicao de
aproximadamente 34% no valor de r entre esses tamanhos.

Utilizando a forma de escala 3.9 com C = 12, obtemos um colapso muito

bom (Fig. 3.1(c)), com qualidade visual similar aquela obtida com a relagao 3.5.
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Esse resultado mostra que as consideracoes que fizemos para propor a relacao
3.9 estao corretas. A relacao 3.9 sugere que a rugosidade de uma configuracao é
aproximadamente a soma de uma parcela constante (a rugosidade intrinseca C')
com uma parcela que flutua na forma esperada para a classe KPZ. Nesse aspecto,
nossa forma de escala (eq. 3.9) é um avango sobre a relagao 3.5, pois além de
produzir um bom colapso (confirmando a classe de universalidade do modelo),
ela fornece evidéncias sobre as principais correcoes de tamanho finito do modelo

e uma estimativa da rugosidade intrinseca.

ol
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1 2 3
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Figura 3.2: Distribuigoes de rugosidade do modelo de deposicao de graos com
[ = 16 em substratos de tamanho L = 2048 (quadrados) e L = 4096 (triangulos),
escaladas de acordo com: (a) Eq. 3.1, (b) Eq. 3.5 e (¢) Eq. 3.9 com C' = 12800.

A curva continua é a distribuicao KPZ.

Todas essas conclusoes se confirmam no estudo do modelo de deposicao de
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graos. As distribuigoes escaladas com tamanho de grao [ = 16 em substratos
de tamanhos L = 2048 e 4096 estao mostradas nas figuras 3.2(a)-(c), junto com
a distribuicao KPZ. Novamente, encontramos grandes desvios nas distribuicoes
escaladas de acordo com a equacao 3.1. Porém, as escalas com 3.5 e 3.9 pro-
duzem colapsos muito bons, confirmando a superioridade dessas funcoes. Esses
resultados foram obtidos depositando graos de tamanho fixo (distribui¢ao Delta
de Dirac, com [ = 16), mas encontramos resultados similares usando uma distri-
buicio de Poisson com [ = 16.

E importante notarmos que resultados similares aos da figura 3.2 sdo obtidos
para outros tamanhos de grao. Na verdade, para esse modelo sempre obtemos
resultados semelhantes quando a razdo L/l é mantida fixa. Para um dado L,
os efeitos de tamanho finito sdo maiores (menores) a medida que aumentamos
(diminuimos) . No6s observamos também que para L/l < 64 (sendo | = 1 para
a DB), existem corregoes de escala adicionais, ou seja, nao observamos bons

colapsos de distribuicoes com nenhuma das formas de escala.

2
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Figura 3.3: Razao ((wy) — C)/L** em fungao de L para os modelos DB (quadra-
dos) e deposigao de graos com: [ = 2 (cruzes), [ = 4 (diamantes), [ = 8 (circulos)

e [ =16 (triangulos).
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Se a relagao de escala 3.8 for valida e W, for igual & constante C' estimada do
colapso das distribuiges, entao a razao ({(wq) — C')/L** deve ser uma constante.
Na figura 3.3 mostramos essa razao como fungao de L para a DB e o modelo
de deposicao de grao com varios valores de [. Apds uma pequena variagao para
L pequeno, a razao satura em um valor constante. Esses valores sao estimativas
para a constante A da equacao 3.8 e estao apresentados na tabela 3.1. O expoente
da rugosidade utilizado foi o = 0.39, que é a melhor estimativa para a classe KPZ
em d =2+ 165, 66].

Além da constante A, na tabela 3.1 mostramos o valor de C' usado para
colapsar as distribuicoes, o termo relativo a escala KPZ na relacao 3.8 para o
maior tamanho de substrato simulado (AL3%,) e ainda a razdo entre essas duas
ultimas quantidades, que nos d& a importancia relativa da correcao de escala.
Podemos observar que essa razao é muito grande em todos os modelos, chegando
a exceder 50% em alguns casos, o que confirma quantitativamente a presenca de

efeitos de tamanho finitos muito fortes.

Modelo A C  AL%,y ﬁ

BD 0.35 12 45 27%
[ =2 3.4 120 440 27%
=4 66 630 1470 43%
=8 149 2950 5700 52%
[=16 34.0 12800 22340 57%

Tabela 3.1: Dados para os modelos balisticos: DB e deposicao de graos com

diferentes [’s.

Uma das caracteristicas fundamentais dos modelos estudados nessa subsegao

é a presenca de grandes diferencas de alturas locais, buracos e saliéncias na su-
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Figura 3.4: Exemplos de cortes de superficies tipicas, em d = 2 + 1, dos modelos

(a) deposigao de graos com [ = 16 e (b) DB.

perficie. Isso é observado na figura 3.4, onde mostramos dois cortes superficiais
para o modelo de deposicao de graos (a) e DB (b), no mesmo instante de tempo.
E interessante notar que as diferencas de altura locais sdo cerca de uma ordem

de grandeza maior no modelo de deposi¢ao de graos.

3.3.2 Modelos RSOS

Para verificar se a interpretagao sobre a origem da rugosidade intrinseca esta
correta, nos estudamos outro modelo na classe KPZ que também apresenta di-
ferencas de altura grandes na superficie: o modelo RSOS com Ah,,., grande.
Na figura 3.5 mostramos as distribui¢oes para esse modelo com Ah,,., = 10 e
Ahae = 20 e observamos colapsos excelentes com ambas as formas de escala (eq.
3.1 e 3.5). Portanto, pela figura 3.5(a) concluimos que para o modelo RSOS nos
temos C' = 0, ou seja, nao ha uma correcao do tipo rugosidade intrinseca, mesmo
trabalhando com substratos muito pequenos (L = 32 na figura 3.5).

Esses resultados mostram que a rugosidade intrinseca nao deve estar associada
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Figura 3.5: Distribui¢oes de rugosidade do modelo RSOS com Ah,,., = 10 (qua-
drados) e Al = 20 (tridngulos), escaladas de acordo com: (a) Eq. 3.1 e (b)

Eq. 3.5. A curva continua é a distribuicao KPZ (Ahyee = 1).

a grandes diferencas de altura locais, pois essas diferencas sao muito grandes

também nos modelos RSOS (com Ahy., > 1), mas C ~ 0 (ver se¢io 3.4).

3.3.3 Modelos na classe VLDS

Nos analisamos também as distribuicoes para o modelo DT em d = 1+ 1, porque
esse modelo apresenta efeitos de tamanho finito muito fortes nas estimativas de
expoentes de escala. Nas figuras 3.6(a) e (b) nés comparamos essas distribuigoes,
para L = 64 e L = 128, com a distribuicao VLDS, usando as formas de escala
3.1 e 3.5. Para a relacao 3.5, nao observamos efeitos de tamanho finito significa-
tivos entre as distribuicoes do modelo DT, porém, essas distribuicoes sao muito
diferentes da curva VLDS e nao ha nenhuma evidéncia de que vao convergir para
essa ultima aumentando L.

E facil notar que a cauda a direita das distribuicoes DT sio exponenciais es-
tendidas, enquanto na distribui¢gdo VLDS o decaimento é gaussiano [26]. Além
disso, no primeiro caso, o pico das distribuicoes apresenta uma quina e na dis-

tribuicao VLDS este é suave. Por esses resultados, fica 6bvio que nao podemos
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Figura 3.6: (a) e (b) Distribui¢oes de rugosidade do modelo DT em substratos
de tamanho L = 64 (quadrados) e L = 128 (triangulos), escaladas de acordo
com as equagoes 3.1 e Eq. 3.5, respectivamente; (c) distribuigdes em substrato
de tamanho L = 64 com um fator de reducao de ruido: N =1 (modelo original -
linha pontilhada), N = 10 (cruzes), N = 20 (quadrados) e N = 30 (triangulos).

A curva continua é a distribuicao VLDS.

conseguir um colapso das distribuicoes apenas subtraindo uma constante na ru-
gosidade, ou seja, a forma de escala 3.9 falha nesse modelo (de fato, tentamos
usar essa funcao para muitos valores de C', mas a qualidade do colapso fica similar
aos das figuras 3.6(a) e (b)). Isso mostra que apenas a rugosidade intrinseca nao
é suficiente para representar as principais correcoes de escala do modelo, pelo

menos para esses tamanhos de substrato.
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Porém, simulacoes do modelo DT com reducdo de ruido? dao estimativas
de expoentes de escala muito proximos daqueles esperados para a classe VLDS
[94]. Entao, nés simulamos esse modelo com redugao de ruido, com N = 10,
20 e 30 e L = 64, e os resultados estao mostrados na figura 3.6(c). Podemos
observar nessa figura que o aumento de N (diminuindo o ruido) faz as distribuigoes
convergirem para a distribuicao VLDS, inclusive mudando o decaimento da cauda
a direita. Porém, até N = 30 ainda encontramos grandes desvios, sobretudo
nas caudas, indicando que o comportamento assintético ainda nao foi atingido.
Assim, esses desvios nas distribui¢oes nao implicam que o modelo DT nao esteja
na classe VLDS, mas apenas que os efeitos de tamanho finito nas distribui¢oes

de rugosidade tém forma muito mais complexa.

3.4 Diferencas de alturas locais

Para quantificar e caracterizar o comportamento das superficies em pequenos
comprimentos de escala nos calculamos a diferenca de altura quadréatica média

Jh?) entre sitios primeiros vizinhos, no estado estacionario. Essa quantidade é
b

2Nos modelos de crescimento discretos o ruido é introduzido pela aleatoriedade na. escolha
da coluna de incidéncia das particulas. Se consideramos modelos sem difusdo, por exemplo, e
em cada passo de tempo depositassemos uma particula em cada um dos L% sitios do substrato,
teriamos um crescimento camada por camada, ou seja, nao haveria um enrugamento cinético
da superficie. Por outro lado, se o ruido é muito grande as flutuacoes na superficie podem ser
também muito grandes e isso pode produzir efeitos de tamanho finito fortes. Mas o ruido pode
ser reduzido se, ao invés de depositarmos uma particula na posicao ¢ sempre que sortearmos
essa coluna, sd depositarmos apos a coluna i ser sorteada N vezes. Onde N é um parametro

(inteiro) de reducdo de ruido e N = 1 corresponde ao modelo original.
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definida por

(on%) = < y ids > (hi— hj>2> , (3.11)
T (i)

onde o somatorio é calculado sobre todos os pares de sitios primeiros vizinhos da
rede e os colchetes representam a média configuracional no tempo (ao longo do

estado estaciondrio) e em diferentes amostras.
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Figura 3.7: (6h?) em fungao de L para o modelo RSOS com Ah,,q, = 10 (qua-
drados) e deposigao de graos com [ = 2 (triangulos). Os dados para o modelo

RSOS foram deslocados de um fator 75 para cima.

Para os modelos balisticos encontramos efeitos de tamanho finito fortes nessa
quantidade, mas para os maiores tamanhos de rede (§h?) fica muito préximo de
um valor de saturacao. Esse comportamento estd mostrado na figura 3.7, para
o modelo de deposicao de graos com [ = 2. Nessa figura também mostramos
(6h?) para o modelo RSOS com Ah,,., = 10 e vemos que nesse caso os efeitos
de tamanho finito sao despreziveis. Isso acontece para todos os valores de Ah,,qz
estudados. Esses resultados mostram que efeitos de tamanho finito nas distri-

bui¢oes de rugosidade sio acompanhados pelo mesmo tipo de efeito em (5h?).

Na figura 3.8 nés mostramos o termo de corre¢ao C' como fungio de (6h?) para
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Figura 3.8: Correcao de escala C' como funcao de (§h?) para os modelos balisticos
(em ordem crescente de C' ou (6h?)) DB, dep. grao com [ = 2 e [ = 4 (circulos)

e para o modelo RSOS com Al = 10 € Ahpe, = 20 (triangulos).

o maior valor de L simulado em cada modelo. Os resultados para os modelos
balisticos sugerem que a rugosidade intrinseca deve ser relacionada apenas as
flutuacoes de altura locais, como proposto em outros trabalhos [90, 91]|. Porém,
o modelo RSOS mostra que isso nao é sempre verdade, pois temos C' ~ 0 mesmo
com valores de (dh?) no mesmo intervalo dos modelos balisticos (fig. 3.8). Tsso
sugere que as grandes flutuagoes de altura locais sao insuficientes para explicar a
rugosidade intrinseca como correcao de escala principal nos modelos balisticos.
Finalmente, para o modelo DT nds observamos um aumento muito rapido em
(6h?) com o tamanho do sistema: (6h?) = 22 para L = 32, (0h?) ~ 58 para
L = 64 e (0h*) ~ 139 para L = 128. Esses resultados confirmam que o modelo

realmente estd muito longe de um regime assintotico para esses valores de L.
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3.5 Efeitos de tamanho finito nas distribuicoes de
alturas

Nos analisamos também efeitos de tamanho finito nas distribuicoes de alturas
dos modelos estudados nas secoes anteriores. Tipicamente essas distribuicoes
apresentam correcoes de escala muito maiores que as distribuicoes de rugosidade
[56], entao, vamos estudar apenas o comportamento de sua skewness S e curtose
(@, sem comparar as distribui¢coes completas.

O sinal da skewness indica quais as propriedades dominantes na superficie:
vales ou sulcos profundos levam a S < 0, enquanto picos agudos implicam em
S > 0. Nos modelos de crescimento nao lineares, a skewness tem o mesmo sinal
do termo nao linear. Assim, na classe KPZ, S tem o mesmo sinal de \ da eq.
2.26, e para classe VLDS, o mesmo sinal de Ay (eq. 2.37). Por inspe¢io das
regras de crescimento, é facil notar que os modelos (KPZ) balisticos tém A > 0 e
os modelos RSOS tém A < 0, entao devemos comparar .S dos primeiros com —S
dos ultimos.

Nas figuras 3.9(a) e (b) nés mostramos S e Q em funcio de 1/L'?, respec-
tivamente, para os modelos DB, deposicao de graos com [ = 8 e para o modelo
RSOS com Al = 10 (=S apenas nesse modelo). Nos usamos a variavel 1/L
com o expoente A = 1/2 porque esse é o expoente que nos da os melhores ajustes
lineares dos dados.

Para o modelo RSOS nés observamos efeitos de tamanho finito despreziveis e
extrapolando esses dados para L — oo (1/LY? — 0) nés encontramos um valor
assintotico de skewness consistente com o melhor valor conhecido para a classe
KPZ (|S| = 0.26 £ 0.01) [65, 66]. Porém, para a DB as corre¢oes de tamanho

finito sao muito fortes, com S < 0 até L < 500, e para o modelo de deposigao
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Figura 3.9: (a) Skewness e (b) curtose das distribuic¢oes de altura para o modelo
RSOS com Ah,pq, = 10 (cruzes), DB (quadrados) e modelo de deposicao de graos

com [ = 8 (triangulos). —S é usado apenas no modelo RSOS.

de graos esses corregoes sao ainda maiores (somente para L &~ 4096 a skewness
passa a ser positiva). Essa mudanca de sinal em S nos modelos balisticos mostra
que, para L pequeno, o estado estacionario nao é representativo daquele esperado
para a classe KPZ. Apesar desse problema, claramente S > 0 para L — oo e
a extrapolagdo (um tanto imprecisa) dos dados fornecem valores proximos do
esperado para a classe KPZ.

Para a curtose, encontramos efeitos de tamanho finito ainda maiores que na
skewness, mas as extrapolacoes levam as mesmas conclusdes. E importante no-
tarmos que existem barras de erros em S e (), sendo bem maiores nessa tltima.
As incertezas sao consideravelmente grandes nos tamanhos de substrato maio-
res, onde fazemos um nimero menor de amostras devido aos longos tempos de
simulagao. Porém, para tornar a visualizacao dos dados melhor, omitimos essas
incertezas na fig. 3.9.

Esses resultados para S e () mostram que os efeitos de tamanho finito nas

distribuicoes de rugosidade sao, de fato, muito menores que na distribuicao de
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alturas. Mesmo em tamanhos de rede onde S e () estao longe do valor assintotico,
conseguimos colapsos muito bons das distribuicoes de rugosidade usando as for-
mas de escala 3.5 e 3.9. E muito interessante que, mesmo quando a distribuicio
de alturas nao é representativa da classe KPZ (S < 0 nos modelos balisticos),
a distribuicao de rugosidade é representativa. Apesar de nao termos uma expli-
cacao para esse resultado, certamente isso nao é uma contradicao, pois estamos
tratando com uma grandeza local (altura) e outra global (rugosidade), que podem

apresentar formas de escala muito distintas.
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Figura 3.10: (a) Skewness e (b) curtose das distribuic¢oes de altura para o modelo

CRSOS (quadrados) e DT (triangulos).

Os valores de S e () para os modelos DT e CRSOS estao mostrados nas figuras
3.10(a) e (b). Novamente usamos a variavel 1/L/? na abcissa, mas simplesmente
por analogia com a figura 3.9, pois os dados para o modelo DT nao permitem
nenhuma extrapolacao. Por outro lado, extrapolando os dados do modelo CRSOS
obtemos o valor assintotico de skewness da classe VLDS, em d = 2 + 1, sendo
|S| = 0.3240.02 [73]. Podemos notar que os valores de S para o modelo DT estao
muito longe do valor assintotico e nao existe uma tendéncia clara de convergéncia

para este valor. O mesmo problema ocorre com a curtose. Isso mostra que o
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estado estacionario do modelo DT também nao é representativo da classe VLDS

para L < 256 (maior substrato simulado).

3.6 Conclusoes

Nos calculamos numericamente distribuicoes de altura e rugosidade e também a
diferenca de altura quadratica média no estado estacionério, para varios mode-
los de crescimento, com o objetivo de estudar efeitos de tamanho finito nessas
quantidades.

Para os modelos balisticos n6s mostramos que a forma de escala mais comum
(eq. 3.1) falha no colapso das distribui¢oes de rugosidade. Porém, 6timos colapsos
sao obtidos quando escalamos as distribui¢oes com a forma 3.5. A explicagao para
isso estd na presenca de efeitos de tamanho finito nos primeiros momentos das
funcoes de escala. Guiados por esses resultados, nés propusemos uma forma de
escala alternativa (eq. 3.9) que leva em conta os efeitos da rugosidade intrinseca.
O sucesso dessa lei de escala no colapso de dados confirma que, nesse grupo de
modelos, a rugosidade intrinseca é a principal correcao de escala. Efeitos de
tamanho finito fortes também sao encontrados nas distribuicoes de alturas e em
(6h?) desses modelos, mas ha uma convergéncia para os valores assintoticos nos
tamanhos de rede maiores.

Nossos resultados para os modelos balisticos também sugerem que a rugosi-
dade intrinseca tenha origem em grandes diferencas de altura locais ({(dh%) >
1). Todavia, resultados para os modelos RSOS, que também apresentam (5h?)
grande, mostram que as diferencas de altura locais nao sao suficientes para expli-
car a origem da rugosidade intrinseca, em contraste com interpretagoes anteriores.

Para o modelo DT, que apresenta corre¢oes muito fortes nas distribuicoes de
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altura e em (0h?), sem nenhuma evidéncia de convergéncia para valores assin-
toticos, nos encontramos distribuicoes de rugosidade muito diferentes da curva
VLDS. Mesmo estudando o modelo com redugao de ruido nao conseguimos um
colapso de dados com nenhuma forma de escala. Isso mostra que, apesar de
distribuicoes de rugosidade ser uma ferramenta melhor que outras quantidades
(expoentes de escala, por exemplo) na anélise de modelos de interfaces, elas nao
sao a solucao final.

Esses resultados mostram que os desvios causados por efeitos de tamanho
finito nas distribuicoes de rugosidade sao sempre acompanhados por efeitos de
tamanho finito significativos na distribui¢io de alturas, bem como em (0h?).
Entdo, quantidades simples de se calcular, como (§h?), podem ser muito tteis
para verificarmos se ha efeitos de tamanho finito significativos num sistema e

como ¢é a convergéncia para o regime assintotico.



Capitulo 4

Distribuicoes de extremos em

superficies

Nesse capitulo vamos estudar distribuicoes de alturas extremas em superficies de
varios modelos, em d = 2+ 1. Inicialmente, revisamos os resultados existentes na
literatura para essas distribuicoes. Depois, apresentamos as distribuicoes para os
varios modelos estudados, comparando estas com a distribuicao de Gumbel. Para
ilustrar a diferenca entre as distribui¢coes de maximos e minimos, nés estudamos
também um modelo bastante simples, que resolvemos exatamente. Finalmente,

nos apresentamos resultados para a escala da altura extrema média.

4.1 Introducao

Distribuicoes de extremos tém uma diversidade muito grande de aplicagoes cienti-
ficas [31, 32]. Essas distribuigdes sdo importantes porque geralmente um extremo
(um evento raro) é acompanhado de consequéncias drésticas. Por exemplo, se
estudamos os niveis de dgua em um rio, é muito importante sabermos qual a

probabilidade de que esse nivel atinja um determinado valor que pode provocar

64
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uma enchente.

Em geral, se temos um conjunto de variaveis aleatorias independentes (des-
correlacionadas) Y = (y1,v2, .. ., yr) que tém valores dados por uma mesma dis-
tribuicdo F(y;), podemos nos perguntar qual é a probabilidade de que o maior
(ou o menor) valor no conjunto Y seja um determinado valor x; essa probabili-
dade é dada pela distribui¢ao de valores extremos (DVE). Essas distribui¢oes sao
muito importantes, pois existem apenas 3 tipos de DVE assinto6ticas, dependendo
da forma da cauda a direita da distribui¢do das variaveis y;: 1) Distribuigao de
Gumbel, se F'(y;) decai mais rapido que uma lei de poténcia, por exemplo, distri-
buigoes normais ou exponenciais; 2) Distribui¢do de Fréchet, quando F(y;) decai
como uma lei de poténcia; e 3) Distribuigao de Weibull, se F'(y;) decai com uma lei
poténcia com um limite superior (um cut-off )!. Essas distribuigoes apresentam
diferentes nomenclaturas na literatura; alguns autores as denominam primeira,
segunda e terceira distribuicao assintética de Gumbel. A distribuic¢ao do tipo 1 é
também chamada de distribuicao de Fisher-Tippett, ou Fisher-Tippett-Gumbel,
mas aqui vamos nos referir a ela simplesmente como distribuicao de Gumbel.

A distribuicao de Gumbel tem uma aplicabilidade muito maior que as outras,
o que se justifica pela forma de F(y). Essa sera a unica DVE que estudaremos

aqui, sendo dada por
P(z;n) =wexp (—n [e ") + b (2 + 5)]), (4.1)

onde b = /4’ (n), s = [Inn — (n)] /b e w = n"b/T (n), onde T (z) ¢ a fungio
Gamma e ¢ (x) = 0InT (z)/0z. O parametro n na equacao 4.1 se refere ao n-
ésimo extremo, ou seja, para n = 1 temos a distribui¢do para o maior valor (o
extremo de fato), para n = 2 temos a distribui¢do para o segundo maior valor e

assim por diante. Logo, n deve ser um inteiro. E importante notarmos que na eq.

!Uma discussao detalhada dessas distribuigdes pode ser encontrada nas referéncias [31, 32].
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4.1 a distribuicao de gumbel esta escalada para média nula e variancia unitaria,
pois esta é a forma de escala que vamos usar nesse capitulo.

Na tultima década, foi mostrado que a distribuicao de Gumbel generalizada
(eq. 4.1 com n nao inteiro) pode representar flutuagoes globais em diversos sis-
temas com variaveis correlacionadas [28, 29, 30]. Isso foi explicado pela conexao
entre a estatistica de extremos de variaveis correlacionadas e a soma de varia-
veis independentes obtidas de distribui¢bes exponenciais [95], mostrando que a
distribuicao de Gumbel vai além da descricao de variaveis descorrelacionadas.

Em superficies, distribui¢oes de alturas maximas (DAMAX) foram estudadas
primeiramente por Raychaudhuri et al [33] para a classe EW em d = 1 + 1,
tanto no estado estacionario quanto no regime de crescimento da rugosidade. No
estado estacionario, foi mostrado que a altura maxima média (medida em relacao
a altura média), (m), escala como a rugosidade, ou seja, (m) ~ L*. Além disso,
a cauda a direita apresenta um decaimento gaussiano. Esses resultados foram
confirmados por Majumdar e Comtet [34, 35|, que obtiveram a fungao de escala
da DAMAX exatamente em d = 1 + 1 para a equacao EW, sendo esta uma
distribuicao de Airy. Calculando m em janelas (com r < &), foi observado por
Raychaudhuri et al [33] que, no regime de crescimento, (m) cresce (no tempo)
mais lentamente que a rugosidade por um fator logaritimico e também apresenta
uma dependéncia logaritimica com o tamanho do sistema L, ao contrario de w,
que independe de L nesse regime.

Esses resultados para superficies na classe EW, foram generalizados para su-
perficies gaussianas geradas por um ruido do tipo 1/f* em uma dimensao [87].
Os tnicos casos onde as distribuigdes sao obtidas exatamente sdo k = 2 (EW)
e Kk — 00. Porém, para k > 1, foi observado que a DAMAX sempre apresenta

um decaimento gaussiano e também (m) ~ (w). Outro resultado interessante
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desse trabalho é a convergéncia da DAMAX muito mais rapida quando a forma
de escala com o desvio padrao (anédloga a equagao 3.5) é usada, comparada com
a forma que usa apenas o valor médio (analoga a eq. 3.1), semelhante aos nossos
resultados do capitulo anterior para distribuicoes de rugosidade.

Lee [30] estudou a DAMAX para superficies gaussianas (classe EW), em
d =2+ 1. Ao contrario dos modelos unidimensionais, ele encontrou (m) ~ (w,).
Ele também sugeriu que a DAMAX é descrita pela distribuicao de Gumbel ge-
neralizada com n = 2.6. Como veremos a seguir, nossos resultados mostram que
isso é verdade no pico da DAMAX, mas nao nas caudas.

Na maioria dos trabalhos citados acima sobre extremos de superficies, a DA-
MAX é obtida para condi¢oes de contorno (CC) periddicas e também nao pe-
riddicas (abertas ou em “janelas”). Sempre foi observada uma dependéncia das
distribuigoes com as CC’s, mas a forma da cauda a direita (gaussiana) e a escala
de (m) nao se alteram.

Distribuigoes de altura méxima (DAMAX) e minima (DAMIN) foram calcu-
ladas também no regime de crescimento, em janelas de tamanho r < §|, para
modelos em diversas classes de universalidade, em d = 2+ 1 [57]. Foi observado
que essas distribuicoes apresentam dependéncias muito menores com o tamanho
de janela r e o tempo ¢ do que distribuigoes de rugosidade nas mesmas condicoes
[56, 57].

Nesse capitulo estudamos a DAMAX e DAMIN em vérias classes de universa-

lidade em d = 2+ 1, no estado estacionario; apenas CC periodicas sao utilizadas.
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4.2 DAMAX e DAMIN de modelos de crescimento

Ao contréario do que acontece com a rugosidade, efeitos de tamanho finito muito
grandes ocorrem na DAMAX de modelos discretos que apresentam superficies
muito suaves, como os modelos RDSR, RSOS e CRSOS (apresentados na se¢ao
2.3). Quando as flutuagoes sao maiores, os efeitos de tamanho finito se tornam
menores. Podemos entender isso facilmente observando que, se a superficie apre-
senta poucas flutuagoes, entao a altura maxima h,,,, deve ser muito proxima da
altura média (h), logo, a altura maxima relativa m = hy,q, — (h) deve flutuar
num intervalo muito restrito. Além disso, h,,., sera sempre um inteiro, enquanto

(h) assume valores reais, mas quantizados em 1/L% pois (h) onde k é a

k
=T
soma de todas as alturas (também um valor inteiro). Dessa forma, além de es-
tar restrito & um intervalo pequeno, m pode assumir apenas alguns valores nesse
intervalo, o que deve produzir efeitos de tamanho finito muito fortes.

Para obtermos distribui¢oes com efeitos de tamanho finito menores, nés inte-
gramos diretamente as equacoes de crescimento usando um método de diferencas
finitas, descrito no apéndice C. Nesses modelos as alturas assumem valores reais,
entao devemos esperar que as distribui¢oes de extremos tenham correcoes muito
pequenas.

Nos calculamos as distribuigoes (no estado estacionario) da mesma maneira
que fizemos para as distribuicoes de rugosidade, discutidas no capitulo anterior.

Tipicamente, usamos da ordem de 107 configuracoes para construir as distribui-

coes.
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4.2.1 Modelos EW

Como discutido acima, a DAMAX para a classe EW foi estudada numericamente
e também através de aproximacgoes analiticas por Lee [30], que mostrou que a

cauda (a direita) da DAMAX deve ser

P(m) ~ L2 (mE)m® o= KL%

(4.2)

onde K é uma constante e v ¢é a tensdo superficial da equacdo EW (eq. 2.24).
Para m > (m), a exponencial dupla deve ser da ordem de 1, assim ficamos com
um decaimento gaussiano. Porém, a distribui¢do de Gumbel (eq. 4.1) tem uma
cauda que claramente nao é gaussiana, e tende a uma exponencial simples para
m grande. Entao, nao devemos esperar que a distribuicao de Gumbel represente

o comportamento daquela cauda gaussiana.
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Figura 4.1: DAMAX da equagdo EW (curva continua), para uma caixa de tama-
nho L = 64, comparada com a distribui¢ao de Gumbel (tracejada) com n = 2.6,

em escalas (a) linear e (b) mono-log.

Para verificar isso, nos calculamos a DAMAX integrando a equagao EW para
diferentes parametros v e D (ver apéndice C) e observamos que, de fato, a cauda
a direita tem um decaimento gaussiano, que nao colapsa com a distribuicao de

Gumbel generalizada com n = 2.6, ao contrario do que foi sugerido por Lee [30].
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Isso esta mostrado na figura 4.1, onde apresentamos resultados para equacao
EW integrada com v/D = 1.5 e At = 0.01, em uma caixa de tamanho L = 64
(outros valores de /D no intervalo [0.5,2.0] foram testados e levam aos mesmos
resultados). Vemos que, nos picos da DAMAX, ha um acordo muito bom com
a distribui¢ao de Gumbel (fig. 4.1 (a)), mas nas caudas o desvio é grande (fig.
4.1 (b)). E importante notarmos que as conclusdes de Lee [30] foram tomadas
a partir de distribuicbes pouco precisas, com muitas flutuagoes sobretudo nas
caudas (ver figura 4 daquela referéncia).

A skewness da DAMAX tem um valor S = 0.68+£0.02, entao devemos escolher
n na equagio 4.1 tal que a skewness dessa tltima (Sg = [ dza®P(z;n)) tenha
um valor proximo da skewness da DAMAX. Por isso usamos n = 2.6, que noés
da Sg ~ 0.68. Naturalmente, essa escolha produz um bom colapso dos picos das

distribuicoes.

4.2.2 Modelos KPZ

Em todos os modelos tratados até aqui, as superficies sao gaussianas, isto é, a
distribuicao de alturas é gaussiana. Portanto, nesses modelos a simetria up-down
(ver se¢ao 2.2) é obedecida e a DAMAX e a DAMIN sio idénticas. Porém, nos
modelos de interfaces nao lineares, nao temos essa simetria, entao as caudas a
esquerda e a direita da distribuicao de alturas tém decaimentos diferentes. Assim,
devemos esperar que a DAMAX seja diferente da DAMIN nesses modelos.

Nos integramos a equacao KPZ para o mesmo conjunto de parametros dados
na ref. [80] e observamos uma dependéncia desprezivel das distribui¢bes com estes
parametros. Na figura 4.2, ndés mostramos a DAMAX e DAMIN, para a equacao
KPZ com os parametros g (= \2D/v?) = 24, At = 0.04 e ¢ = 0.5, integrada em

uma caixa de tamanho L = 64. Em 4.2 (a), observamos uma pequena diferenga
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Figura 4.2: DAMAX (curva continua) e DAMIN (tracejada) da equagao KPZ
(integrada), para substrato de tamanho L = 64, em escalas (a) linear e (b) mono-

log.

nos picos e em (b) vemos que as caudas nao colapsam. Devemos chamar a atencao
para o fato que a diferenca entre a DAMAX e DAMIN nao é causada por efeitos
de tamanho finito, pois essas distribuicoes colapsam muito bem com aquelas de
tamanhos inferiores (L = 32 e 16). Assim, concluimos que, de fato, existem duas
distribuicoes distintas para os maximos e minimos.

Para verificar a universalidade dessas distribuicoes, n6s também calculamos
estas para os modelos de Etching, RSOS e DB (descritos na se¢ao 2.3), todos em
substratos de tamanhos L < 256. Na figura 4.3 (a) nos comparamos a DAMAX da
equacao KPZ com a DAMAX da DB e a DAMIN do modelo RSOS, e observamos
um 6timo colapso. O mesmo se observa para a DAMAX do modelo de Etching
(ndo mostrado). Da mesma maneira, observamos um acordo muito bom entre a
DAMIN da equagao KPZ, a DAMIN dos modelos DB e Etching e a DAMAX do
modelo RSOS (figura 4.3 (b)). Conforme discutimos na se¢ao 3.5, a assimetria
da distribuicao de alturas depende do sinal do coeficiente do termo nao linear da

equacao de crescimento. Assim, aqui também devemos esperar que a DAMIN

(DAMAX) de modelos com A < 0 seja igual 8 DAMAX (DAMIN) de modelos
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Figura 4.3: (a) DAMAX da equacao KPZ (curva continua) e DB (triangulos),
e DAMIN do modelo RSOS (quadrados). (b) DAMIN da equagao KPZ (curva
continua) e modelo de Etching (triangulos), e DAMAX do modelo RSOS (qua-
drados). Os tamanhos de substrato sdo L = 64 para a equacao KPZ e L = 256

para os modelos discretos.

com A > 0, o que se confirma pelos bons colapsos da DAMAX (DAMIN) do
modelo RSOS com a DAMIN (DAMAX) dos outros modelos.

O bom acordo visual das distribui¢oes na figura 4.3 se revela no comporta-
mento da skewness destas. Conforme mostrado na figura 4.4 (a), a skewness da
DAMAX dos modelos com A > 0 tem o mesmo comportamento assintético da
DAMIN do modelo RSOS. Em (b) observamos o mesmo com a DAMIN dos mo-
delos com A > 0 e a DAMAX do modelo RSOS. Nessa figura podemos observar
que os efeitos de tamanho finito sio muito pequenos para a equacao KPZ (inte-
grada) e os modelos DB e Etching, o que permite uma boa extrapolacio desses
dados para o limite L — oo, onde estimamos S ~ 0.79 para DAMAX (A > 0) e
DAMIN (A < 0) e S = 0.65 para DAMAX (A < 0) e DAMIN (A > 0).

Por outro lado, as distribui¢coes de extremos do modelo RSOS apresentam
efeitos de tamanho finito fortes, o que pode ser observado no comportamento da

skewness na figura 4.4. Esse resultado é interessante porque, como vimos nos dois
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Figura 4.4: Variagdo da skewness com o tamanho de substrato L para (a) DA-
MAX da equagdo KPZ (quadrados) e modelo de Etching (triangulos), e DAMIN
do modelo RSOS (cruzes); (b) DAMIN da equacido KPZ (quadrados) e modelo
de Etching (triangulos), e DAMAX do modelo RSOS (cruzes). O expoente 1/2 é

usado na abscissa apenas para tornar clara a evolucao dos dados quando L — oo.

capitulos anteriores, os modelos com menores flutuacoes de alturas sao aqueles
que apresentam efeitos de tamanho finito menores quando medimos expoentes
de escala, distribuicoes de alturas e rugosidade. Porém, aqui observamos uma
situacao contraria, ou seja, modelos com grandes flutuagoes na superficie, que
tipicamente apresentam correcoes fortes nessas quantidades, tém efeitos de tama-
nho finito muito pequenos nas distribuicoes de extremos. Isso sugere que essas
distribui¢oes sao complementares as outras outras quantidades, funcionando bem
onde estas “falham” (grandes diferencas de alturas), e apresentando dificuldades
onde as outras funcionam bem (superficies muito suaves).

Todos os resultados acima mostram que as distribuicoes de extremos definem
duas curvas universais DE1 [DAMAX (A > 0) e DAMIN (A < 0)] e DE2 [DAMAX
(A < 0) e DAMIN (A > 0)], para a classe KPZ. Entao, essas distribui¢oes podem

ser usadas para identificarmos o sinal de A em sistemas onde este nao é conhecido
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a priori. Certamente, precisamos de distribuicoes muito precisas para isso, pois
na figura 4.2 vemos que a diferenca entre a DE1 e DE2 nao é muito grande. Isso
é possivel na simulacao de modelos computacionais, onde, em geral, podemos
conseguir distribuicoes muito precisas. Todavia, usando dados experimentais,
provavelmente serd muito dificil tirarmos conclusoes confidveis com esse método.
De qualquer maneira, essas distribui¢oes sao um avanco sobre a comparacao de
distribuicoes de alturas, porque estas apresentam efeitos de tamanho finito muito
fortes. Para a DB, por exemplo, em tamanhos L < 500 as distribui¢oes de
alturas sugerem incorretamente que A < 0 nesse modelo, mas as distribuigoes de
extremos indicam o sinal de A correto mesmo em substratos muito menores.

As caudas a direita da DE1 e DE2 tendem a exponenciais simples para m
grande, em contraste com todos os modelos lineares, que apresentam caudas
gaussianas. Isso também mostra que a DE1 e DE2 sao muito diferentes da dis-

tribuicao de rugosidade KPZ, cuja cauda é uma exponencial estendida.
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Figura 4.5: DAMAX da equacao KPZ (curva continua), para um substrato de
tamanho L = 64, comparada com a distribuicdo de Gumbel (tracejada) com

n = 1.95, em escalas (a) linear e (b) mono-log.

Na figura 4.5 comparamos a DE1 com a distribuicao de Gumbel generalizada

com n = 1.95, que tem uma skewness S ~ 0.79, como a DEl. Assim como
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acontece na classe EW, os picos dessas distribui¢oes colapsam, mas em (b) vemos
que as caudas apresentam desvios. Resultados analogos sao obtidos para a DE2.
Entao, podemos concluir que a distribuicao de Gumbel também nao é uma boa

representacao para as distribuicoes de extremos da classe KPZ.

4.2.3 Modelos VLDS

A DAMAX e DAMIN também sao diferentes na classe VLDS. Na figura 4.6
mostramos essas distribuicoes para a equacao VLDS integrada com vy = Ay = 1,
D =1/2, At =0.01 e ¢ = 1/2. Outros conjuntos de parametros proximos a estes
foram testados e levaram aos mesmos resultados. Os picos dessas distribuicoes
sao muito proximos, mas as caudas tém uma diferenca consideravel. A DAMAX
apresenta efeitos de tamanho finito despreziveis e as distribuicoes para L = 16
e 32 colapsam muito bem (ndo mostrado). Por outro lado, a DAMIN tem uma
convergéncia mais lenta para o limite assintotico e as distribuicoes para esses
tamanhos ainda nao colapsam perfeitamente, como mostrado na figura 4.6 (b).
De qualquer maneira, a cauda a direita da DAMIN evolui, com o aumento de L,
numa direcao contraria aquela da DAMAX, indicando que essas duas distribuicoes
sao de fato diferentes assintoticamente.

Infelizmente, o modelo CRSOS apresenta efeitos de tamanho finito muito
fortes na DAMAX e DAMIN e até L = 128 (tamanho méximo para o qual conse-
guimos obter distribui¢oes precisas) ndo observamos colapso com as distribuigoes
da equacao VLDS. Porém, vemos que a convergéncia das caudas vai na direcao
correta. Podemos verificar a universalidade da DAMAX e DAMIN pelo com-
portamento da skewness, que estd mostrado na figura 4.7. Nessa figura vemos
que os resultados para a equacao VLDS tém efeitos de tamanho finito fracos, e

extrapolando para o limite 1/L*? — 0 encontramos S =~ 0.63 para a DAMAX
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Figura 4.6: DAMAX (curva continua) e DAMIN (tracejada) da equac¢ao VLDS,
em um substrato de tamanho L = 32, em escalas (a) linear e (b) mono-log. Em

(b) mostramos também a DAMIN, para L = 16 (quadrados).

e S ~ 0.55 para a DAMIN, com Ay > 0. Mesmo apresentando efeitos de tama-
nho finito fortes, extrapolando os resultados para o modelo CRSOS encontramos
valores bem proximos aos da equacao VLDS. Isso indica que Ay > 0 para esse

modelo, tal como na sua solugio exata em d =1+ 1 [96].
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Figura 4.7: Variagao da skewness com o tamanho de substrato L para a DAMAX
(cruzes) e DAMIN (circulos) da equacao VLDS e também para a DAMAX (qua-
drados) e DAMIN (triangulos) do modelo CRSOS. O expoente 2/3 na abscissa ¢

aquele que nos da os melhores ajustes lineares dos dados.

Finalmente, na figura 4.8 comparamos a DAMAX da equacao VLDS com a

distribuicao de Gumbel com n = 2.90, que tem S = 0.63. Podemos ver que,
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assim como acontece para a classe EW e KPZ, os picos colapsam, mas as caudas
nao. Isso é esperado pois a cauda a direita da DAMAX tem um decaimento
gaussiano. Resultados analogos sao encontrados para a DAMIN. Entao podemos
concluir que, apesar de se aplicar a varios sistemas correlacionados [28, 29, 30],
a distribuicao de Gumbel generalizada nao ¢ uma boa representacao para as

distribuigoes de extremos em superficies (correlacionadas).
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Figura 4.8: DAMAX da equagdo VLDS (curva continua), em substrato de tama-
nho L = 32, comparada com a distribui¢cdo de Gumbel (tracejada), em escalas

(a) linear e (b) mono-log.

4.2.4 Modelo de deposicao e evaporacao aleatoérias

Para confirmar que a diferenca entre a DAMAX e DAMIN se deve a assimetria
na distribui¢do de alturas, nos estudamos um modelo simples (sem correlagoes)
que pode ser resolvido exatamente. Nesse modelo particulas sao depositadas
com probabilidade 1 — ¢ e evaporadas com probabilidade ¢ aleatoriamente, mas
as particulas do substrato nao podem ser evaporadas, ou seja, a evaporacao é
possivel apenas se h > 0.

No apéndice A, nés mostramos que, para ¢ > 1/2, apés um transiente ini-

cial, o sistema atinge um estado estacionario cuja distribuicao de alturas é uma
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Figura 4.9: Comparacao entre a DAMAX (curva continua) e a DAMIN (trace-

jada) do modelo de deposigao e evaporagao aleatorias sobre um substrato inerte.

exponencial simples. Se somamos isso ao fato que as alturas sao todas descorrela-
cionadas, temos todas as condicoes de aplicabilidade da distribuicao de Gumbel,
logo a DAMAX deve ser dada pela equacao 4.1 com n = 1.

Para ¢ > 1/2, a cobertura do substrato é 0, = % (ver apéndice A), que
¢ sempre menor que um. Entao, quando trabalhamos com substratos muito
grandes, pelo menos um sitio deste deve estar descoberto e, logo, a altura minima,

deve ser sempre h,,;, = 0. Dessa forma, a altura minima relativa m é a altura

média da superficie hy, (a altura média das L colunas, cuja média configuracional

, 1— , ~ .
é (h) = ((zq—q1)))' Porém, como as colunas sao descorrelacionadas, pelo teorema do

limite central, as flutuagdes em m(= hy) devem ser gaussianas e sua variancia

deve ser L vezes menor que a variancia da distribuicao de alturas de uma coluna

Wy = (‘12((11__1‘1))2. Entdo, temos a DAMIN

L —m—m?
P(m) = 27rw26 (2wz/L) (4.3)

Nos confirmamos esses resultados fazendo simulagoes numéricas do modelo
em substratos com um grande nimero de colunas. Na figura 4.9, n6s compara-

mos a DAMAX e DAMIN e podemos observar que essas distribui¢oes sao muito
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diferentes. De fato, a distribuicao de alturas tem uma assimetria muito grande,

o que se quantifica pelo valor da skewness S = ﬁ, que tende & 2 quando
g\l —¢q

1
¢— 3 Esse valor é muito maior que aquele das classes KPZ (S ~ 0.26 [65]) e
VLDS (S ~ 0.20 [78]). Nas figuras 4.2, 4.6 e 4.9, vemos que a diferenca entre a
DE1 e DE2 aumenta com S, entao podemos concluir que a diferenca entre a DE1

e DE2 é uma consequéncia da assimetria da distribuicao de alturas.

4.3 Escala das alturas extremas médias

Todos os resultados obtidos para os modelos lineares, discutidos na introducao

deste capitulo, sugerem a forma de escala para o maximo relativo
(m) ~ L™, (4.4)

Em uma dimensao foi obtido «,,, = a [33], ou seja, (m) ~ (w), onde « é 0 expoente
da rugosidade. Porém, para a classe EW em duas dimensoes, foi encontrado
(m) ~ In L [30], enquanto (w) ~ v/In L.

Para verificar a escala da altura maxima (ou minima) média nos modelos nao
lineares, nos calculamos estas para substratos de diferentes tamanhos ({(m) (L))

e, entao, calculamos os expoentes efetivos

o (1) = L )/ (142) )

Como a integracao das equagoes de crescimento é restrita a redes pequenas
(L < 64), nos calculamos os expoentes apenas para os modelos discretos. Na
figura 4.10 (a) n6s mostramos os expoentes para os modelos DB, RSOS e Etching
como fungio de 1/L?, onde L = (L+ L/2)/2 e o expoente A = 1/2 & aquele que
melhor ajusta os dados numa reta, para fazermos uma extrapolacao. Resultados

para o modelo CRSOS estao mostrados na figura 4.10 (b), onde usamos um
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expoente A = 2/3. Extrapolando esses dados nds encontramos «,, ~ 0.39 em
(a) e ayy, = 0.67 em (b), que estao em acordo com os melhores valores conhecidos

para o expoente da rugosidade da classe KPZ e VLDS, respectivamente.

L DL L e
0,52F A _ =
C _ - ]
3048 3 P - 3
= oM i 3
0’40:::_;_;jj_4——1—-'“' ) a) E
0,36 —+——— =
0,76f- "
o [ ]
= 072f kT .
o A & ]
068f_----* b) 1
IR R (T T S T NS T RS S

0 0,05 0,1 0,15 0,2

—\
1/L

Figura 4.10: Expoentes efetivos «,,(L) das classes: (a) KPZ, para o modelo
de Etching (triangulos), DB (cruzes) e RSOS (quadrados); e (b) VLDS, para o
modelo CRSOS. Os melhores ajustes lineares dos dados (linhas tracejadas) foram

obtidos com os expoentes A =1/2 em (a) e A =2/3 em (b).

Assim, nos mostramos que, para os modelos nao lineares em d = 2 + 1,
a escala da altura maxima meédia é igual a da rugosidade ((m) ~ (w)). Os
resultados para a altura minima média sao muito similares aqueles da figura
4.10 e levam as mesmas conclusoes. Portanto, o resultado para a classe EW em
d =241 ({m) ~ (ws)) parece ser uma exce¢ao. Para confirmar isso, n6s também
simulamos o modelo RDSR e confirmamos que (m) ~ (ws) para esse modelo, em

acordo com os resultados obtidos integrando a equagao EW [30].
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4.4 Conclusoes

No6s estudamos distribuigoes de alturas extremas em varios modelos de cresci-
mento, em d = 2 + 1, no estado estacionario. Modelos com distribuicoes de
alturas assimétricas tém distribuicoes diferentes para a altura maxima e minima.
Entao, em cada classe de universalidade (nao linear), temos duas curvas univer-
sais DE1 e DE2 para os maximos e minimos, que dependem apenas do sinal do
termo nao linear.

As alturas maxima e minima médias das classes KPZ e VLDS escalam como
a rugosidade média, em contraste com a classe EW, onde as alturas extremas
escalam com a rugosidade ao quadrado em d = 2 + 1.

Ao contrario do que foi sugerido por Lee [30], a DE1 e DE2 nao sao descritas
pela distribuicao de Gumbel para nenhuma classe de universalidade.

As distribuigoes de extremos sao um avanco sobre outras quantidades, como
distribuicoes de rugosidade e expoentes de escala, porque podem revelar o sinal
do termo nao linear da equacao de crescimento, desde que tenhamos dados bem
precisos. Além disso, essas distribuicoes tém efeitos de tamanho finito peque-
nos em modelos com grandes diferencas de alturas locais, onde distribuicoes de

rugosidade e expoentes de escala tém correcoes muito fortes.



Capitulo 5

Regime de submonocamadas

Nesse capitulo apresentamos uma revisao das principais teorias utilizadas no es-
tudo do regime de submonocamadas. Inicialmente, discutimos os processos de
deposicao, difusao e agregacao. Introduzimos as equagoes de taxa para as den-
sidades de ilhas e as leis de escala obtidas destas. Em seguida, apresentamos
as teorias propostas para as distribuicoes de tamanhos de ilhas e zonas de cap-
tura. Finalmente, discutimos o método de Monte Carlo cinético e apresentamos

os modelos atomisticos que vamos estudar nessa tese.

5.1 Nucleacao e crescimento de ilhas bidimensio-
nais

Na secao 1.1, n6s discutimos brevemente os principais processos que ocorrem no
crescimento epitaxial: deposicao, difusao e agregacao de particulas. Como esta-
mos interessados no regime de submonocamadas, o recobrimento deve ser muito
baixo e, portanto, a deposi¢ao de particulas sobre ilhas é desprezivel. Assim, as

particulas provenientes da fase gasosa sao depositadas com um fluxo F' somente

82
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sobre o substrato, e todos os demais processos também ocorrem apenas sobre ele.
Uma vez adsorvidas, as particulas (os adatomos) se difundem aleatoriamente so-
bre a superficie (o substrato). Elas saltam entre sitios de adsorgao (desocupados)

adjacentes com uma taxa de hopping h, que tem uma forma de Arrhenius

h = ve Pbe, (5.1)

onde # = 1/(kgT), kp é a constante de Boltzmann, F, é a energia de ativacao
para a difusao de um adatomo e v é a frequéncia de tentativas de hopping, que
tipicamente varia no intervalo (10'? — 10'%) Hz. A constante de difusdo sobre o
substrato bidimensional é dada por D = ha?/4, onde a é o parametro de rede.

E importante notarmos que em muitos sistemas o substrato pode apresentar
defeitos, pode haver reconstrucao de sua superficie, deslocamentos e presenca de
degraus (superficies vicinais). Uma consequéncia imediata disso é que a difusdo
deixa de ser isotropica. Todos esses problemas tém sido largamente estudados
na literatura', mas aqui estaremos interessados na situacao mais simples, onde o
substrato nao possui defeitos (uma rede regular de sitios de adsor¢ao) e a difusao
é isotropica.

Quando dois adatomos se encontram, eles se agregam (se ligam com uma
energia E,) e, assim, nucleiam uma nova ilha. Entao, para dissociarmos um
dimero, além da barreira de energia para a difusao, temos uma barreira energética
adicional Fy;. Portanto, a taxa de hopping de uma particula do dimero é hy =
he PF4_com h dado pela eq. 5.1. Do mesmo modo, quando um aditomo encontra
uma ilha ele se agrega a esta, formando uma ou mais ligagoes com os atomos
periféricos. Entao, generalizando, particulas com n vizinhos devem difundir com

uma taxa h, = he PP onde E, é a energia de ligacdo das particulas com seus

1Uma descricdo detalhada desses e outros processos ocorrendo no substrato pode ser encon-

trada nas referéncias [4, 3].



5.1 Nucleacao e crescimento de ilhas bidimensionais 84

vizinhos. A aproximacao mais simples para essa energia é considerarmos FE, =
nEy,n=0,1,2,3 e 4, que é o famoso modelo de Clarke-Vvedensky [97].

Podemos notar no modelo de Clarke-Vvedensky que, dependendo da tempera-
tura e das energias de ativagao, as ilhas podem perder particulas e até mesmo se
desfazerem. Assim, temos um processo de agregacao reversivel. Todavia, se F,, é
grande e/ou a temperatura é baixa, a probabilidade de que particulas com n vizi-
nhos se movam (se dissociando) é muito pequena, entao é razoavel considerarmos
essa probabilidade nula a priori. Dessa forma, introduzimos um ntcleo critico
i, tal que ilhas com ¢ + 1 particulas se tornam estaveis (ndo perdem particulas).
Esses sdo modelos de agregacao irreversivel. E importante notarmos que ilhas de
tamanho s < ¢ podem se dissociar, entao o inico caso onde a agregacao é sempre
irreversivel é ¢ = 1.

Existe também uma energia de ativacao para dessorcao de particulas e uma
respectiva taxa de dessorcao, que deve ter uma forma parecida com a taxa de
hopping. Os efeitos da evaporagao de particulas no regime de submonocamadas
foram estudados em varios trabalhos [98, 99]. Porém, como na maioria dos sis-
temas reais a dessorcao é desprezivel nas escalas de tempo experimentalmente
relevantes, vamos desconsidera-la. Logo, o recobrimento superficial deve ser dado
pelo fluxo de particulas multiplicado pelo tempo, # = Ft. Esse é o regime de
condensacao completa [6].

Ha& uma variedade de outros processos que podem ocorrer no regime de sub-
monocamadas?. Assim como os addtomos, ilhas também podem difundir sobre a
superficie, com uma taxa que deve decair rapidamente com o tamanho das ilhas
[100]. Pode haver um ezchange entre adatomos e o substrato, onde um adatomo

troca de posi¢ao com um atomo do substrato [101]. Em heteroepitaxia, é comum

2Uma descrigao detalhada de tais processos pode ser encontrada na segio 13 da ref. [1].
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haver um descasamento entre os parametros de rede do substrato e do adsor-
bato, o que produz um stress na superficie, geralmente alterando a morfologia
das ilhas [7]. Esses processos nao serao tratados aqui, pois estamos interessados
em propriedades gerais dos modelos mais simples.

O processo de crescimento de submonocamadas pode ser divido em 3 estagios:
1) Regime inicial, transiente; 2) Estado estacionério; e 3) Regime de coalescéncia.

No inicio do processo de deposicao temos o substrato essencialmente vazio,
com poucos atomos espalhados sobre a superficie, entao a sua densidade (por sitio
de adsor¢ao), ng, cresce com o recobrimento do substrato n; ~ F't. Dai, ilhas
esparsas comecam a ser nucleadas e capturam adatomos em sua proximidade,
formando “zonas de deple¢ao” (ZD), onde n; é menor que seu valor médio. O

172 onde 6t é o tempo

raio da ZD cresce no tempo tipicamente como Rzp ~ (hdt)
a partir da nucleacao. Entao, as ZD’s de ilhas proximas comecam a se sobrepor
e sua colisao forma os contornos das zonas de captura (ZC). Esse é um regime
transiente. Quando as ZD’s se expandem o suficiente para que os contornos das
ZC’s de todas as ilhas estejam formados, atingimos o estado estacionario.

O estado estacionario, também chamado de regime de agregacao, é dominado
pela captura de adatomos livres pelas ilhas existentes. Particulas dentro da ZC
de uma determinada ilha, em geral, se agregam a esta. Entao, a drea da ZC é uma
medida da taxa de crescimento da ilha associada. Porém, se temos ¢ pequeno,
também ha nucleagdo de muitas ilhas nesse regime [1].

A medida que as ilhas crescem, elas comecam a coalescer, mudando toda a es-
trutura das ZC’s e alterando a dinamica do processo de agregacao. Entao, quando
tratamos do regime de submonocamadas, estamos interessados em recobrimentos

baixos, tais que o processo de coalescéncia seja desprezivel. O regime de coales-

céncia e a posterior percolacao sao geralmente tratados com outra metodologia
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[102].

5.1.1 Densidades de ilhas

As principais quantidades de interesse no estudo de submonocamadas sao as
densidades de adatomos, ny, e de ilhas de tamanho s (> 2), ng, definidos como o
niumero de adatomos ou ilhas de tamanho s divididos pelo niimero total de sitios

de adsorcao, respectivamente. A densidade total de ilhas na superficie é dada por

N=> n,. (5.2)

Para agregacao irreversivel, a densidade total de ilhas estaveis é

Newt = Y _na. (5.3)

§>1

O recobrimento do substrato é dado por

0= Z SN (5.4)

s=1

e o tamanho médio de ilha

<8> — Zs>1 ST — 0 _n1. (55)

Zs>1 s N

Se n6s assumimos que (s) é o unico comprimento de escala relevante no processo

de crescimento de ilhas, entao as densidades ny devem depender apenas da razao

u=s/(s), e devem ter a forma de escala

ny = G(0,(s))f (%) , (5.6)

onde f(u) é uma fungao de escala. Pela defini¢ao de recobrimento da eq. 5.4, se

nos transformamos s em w, entdo no limite de (s) muito grande o somatorio se

torna uma integral e n6s encontramos

0= G(0,(s)) (s)? /OOO dunf(u). (5.7)



5.1 Nucleacao e crescimento de ilhas bidimensionais 87

Como a integral definida nés da um valor constante, nos temos G(6, (s)) ~ 6/ (s)”

e, portanto, chegamos a forma de escala

n, = %f (é) . (5.8)

Esta forma é utilizada em praticamente todos os trabalhos sobre densidades de

ilhas [1].

5.1.2 Equacoes de taxa e leis de escala

Zinsmeister [15] e Venables [6] propuseram equagoes diferenciais ordinarias para
descrever a evolucao temporal das densidades n,. Definindo a taxa liquida de
formacao de clusters (ilhas) de tamanho s + 1 a partir de clusters de tamanho s

como I',, nés temos

dn1
—=F-2I'1 — I 5.9
dt ! ; (5.9)
e, para s > 2,
dn
f =T, —T,. 5.10

O primeiro termo do lado direito da equacao 5.9 representa o aumento em 74
pela deposicao de particulas, com fluxo F'; o segundo, a formagao de dimeros,
que consome dois adatomos; e o terceiro, a agregacao de addtomos em ilhas de
tamanho s. Na segunda equagao temos o aumento e a diminui¢ao em ng quando
ilhas de tamanhos s — 1 e s crescem uma unidade, respectivamente. Nessas equa-
coes, desprezamos a deposicao sobre ilhas ou adatomos e também nas bordas
destes, o que levaria a agregacao ou nucleacao imediata, respectivamente. As-
sim, consideramos a nucleacao e a agregacao mediadas apenas por difusao, nao
ocorrendo diretamente por deposicao. Essa é uma boa aproximagao para recobri-
mentos baixos, quando as particulas sao, em sua maioria, depositadas distantes

de adatomos e ilhas.
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As taxas de formacao de clusters, I',, sao dadas por
[y =0,Dning — vei1nsyn, (5.11)

onde 7, é a taxa na qual adatomos se dissociam de clusters com tamanho s e o, é
o numero de captura, variavel adimensional que mede a propensao de um cluster
de tamanho s capturar um adatomo.

Se consideramos a agregacao irreversivel, entao v, = 0 para s > 7. Assim,
somando o lado esquerdo da equacao 5.10 para todo s > 7, nés obtemos a taxa

de variacao da densidade de clusters estaveis, definida na equagao 5.3,

dNest
dt

Lembramos que a densidade de clusters estaveis pode apenas aumentar e isso
ocorre quando um adatomo se agrega a uma ilha de tamanho i.

Assumindo que os clusters com 1 < s < i estao em equilibrio estatistico,
temos I'y = 0 para esses clusters e obtemos uma relacao de balanco detalhado,

conhecida como relagdo de Walton [103]:
n; ~ nie i, (5.13)

onde F; é a energia necessaria pra desfazer um cluster de tamanho .
Introduzindo o niimero de captura médio para ilhas estaveis, & = N_,} Y eni M50,

nos podemos reescrever a equacao 5.9 como

d
% =F — UiDnlni — 5Dn1Nest. (514)

Nos estagios iniciais de deposicao, o segundo e terceiro termos do lado direito

da equacdo acima sdo irrelevantes, entao dn;/dt ~ F', que nos da
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Substituindo esse resultado em 5.12 e 5.13 e integrando essa tltima, n6s obtemos

o (D
Ny ~ 012 (f) e PE, (5.16)

No estado estacionério, o depodsito de particulas é completamente balanceado pela
agregacao de adadtomos em ilhas estaveis, ou seja, o primeiro e terceiro termos do

lado direito da eq. 5.14 sao aproximadamente iguais e nds temos

F

. 1
Da—Nest (5 7)

n ~

Inserindo esse resultado em 5.12 e 5.13 e integrando, assumindo que & e o; nao

dependem de 6, encontramos

Noy ~ 0752 (5) =3 (5.18)

Esse é um resultado central da teoria de nucleacao, pois mostra que N, depende

apenas da razao entre os dois parametros cinéticos D e I’ e seguindo uma forma

D —X
NestN(F) , (5.19)

de escala

onde x =1i/(i + 2).
Como D ~ h, usando a equagao 5.1, podemos reescrever a eq. 5.18 (omitindo

a dependéncia em 6) como
F X
Nest ~ (_) eiﬁE7 (520)
v

onde £ = x(E, + E;/i). Pela dependéncia de N.u com o fluxo F, podemos
determinar o expoente y e, consequentemente, o niucleo critico 7. Além disso,
através de um grafico de Arrhenius, In Ny versus 1/T, podemos obter a energia
E e a frequéncia v. Em particular, quando ¢ = 1 temos F; = 0 e y = 1/3, logo,

E,=3E.
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Para chegar a equacao 5.18, nos consideramos os ntmeros de captura ¢ e
o; independentes do recobrimento. Isso deve ser verdade para ilhas pontuais
(definidas na subsegao 5.4.2), ou para recobrimentos muito baixos. Porém, em

geral, essas quantidades vao depender de 6 e temos

Ny ~ 0172 (5.21)

Pela eq. 5.18, z = (i + 1)/(i + 2) para baixos recobrimentos. Para 6 grande
observa-se uma dependéncia logaritimica entre N g e 6, entao, z &~ 1 nesse caso.

A escala da razao (D/F') nao é alterada pela dependéncia de o4 com 6.
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Figura 5.1: Densidades de adatomos (N;) e ilhas estaveis (N;y) em fungao do

recobrimento 6, para ilhas pontuais com (a) i = 1 e (b) i = 2. As densidades

e o recobrimento estdo reescaladas pelos valores no crossover (eq. 5.22), onde

Opmin = 0*. Os resultados sao para razoes h/F no intervalo (10* — 10%). Figura

retirada da ref. [1].

Igualando as equacgoes 5.16 e 5.18, nés obtemos a condicao de crossover entre

o regime transiente e o estado estacionario:

nt~ 0~ (D/F)"2H3) e N¥ ~ (D/F)" 0D/ (5.22)
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Na figura 5.1 mostramos o comportamento de n; e N,y com o recobrimento 6,
todos reescalados pelos valores de crossover, para ilhas pontuais e nticleo critico
i=1(a)ei=2(b), com E; = 0. Véarios valores da razao h/F(~ D/F) sao
estudados. Tanto em n; quanto em N,y (indicados como Nj e Ny na figura,
respectivamente) observamos claramente os dois regimes de nucleac¢ao e também
regioes de escala bem definidas em ambos, que estao indicadas pelas linhas tra-
cejadas. Os expoentes de escala estao mostrados entre parénteses e concordam
muito bem com aqueles obtidos acima: n; ~ 0 e N,y ~ 072 no regime transiente
e Noot ~ny' ~ 0Y0+2) no estado estacionario.

Além da solucao acima, via escala dinamica, as equacoes de taxa podem
ser resolvidas diretamente. A taxa de desagregacao 7, na equacao 5.11, deve
depender do perimetro da ilha (nimero de particulas na borda) e da taxa de
hopping dessas particulas, ou seja, ela depende apenas de fatores locais. O niimero
de captura oy, por outro lado, depende também de todo o ‘ambiente’ em volta
de uma determinada ilha e, portanto, deve ter uma forma complicada e que varia
no tempo.

Nos trabalhos iniciais sobre teoria de nucleacao, o4 era tratado de um ponto
de vista geométrico, como a secao de choque efetiva de uma ilha, geralmente
assumindo a forma simples o, ~ sP. Se consideramos que o, é proporcional ao
perimetro da ilha e se elas sdo compactas (aproximadamente circulares), entao
devemos ter p = % Para ilhas pontuais, por outro lado, p deve ser nulo. Porém,
integrando as equagoes de taxa usando as duas formas para o, foi observado que
alguns dos expoentes dinamicos obtidos acima sao encontrados corretamente com
p = 0, enquanto os outros com p = % Essa controvérsia foi resolvida por Ratsch
et al [104], que mostrou que o niimero de captura deve ter a forma o, ~ (Ns)!/2.

Porém, é importante notarmos que essa forma é uma aproximacao assintotica,
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que s se aplica no estado estacionario, pois, como discutimos acima, o, deve

variar dinamicamente.

a) = b)
=~ = =
s z
z € 2
3
T ™ T T b T = T LA UL A S LU R ML R BLEL N N
0.1 1 10 100 1000 10000 0 50 100 150 200 250 300 350
coverage X (D/F) 12 s

Figura 5.2: a) Densidades de adatomos ((n;)) e ilhas estaveis (V) em fun¢ao do
recobrimento 6, para razoes D/F: (a) 10°, (b) 10 e (¢) 10°. b) Distribui¢oes de
tamanhos de ilhas para D/F = 10® e diferentes coberturas. As linhas tracejadas
sao as solugoes auto-consistentes das equacgoes de taxa e as linhas continuas sao

resultados de simula¢des do modelo de ilhas fractais, ambos com ¢ = 1. Retirada

da ref. [2].

Bales e Chrzan [2| resolveram as equagoes de taxa de uma forma auto-consistente,
ou seja, a0 mesmo tempo em que integravam essas equacoes eles calculavam o
niamero de captura a partir das distribuicoes de densidades obtidas. Assim, a
forma de o, que usaram era apropriada para todos os estagios do crescimento.
Eles também incluiram a agregacao e nucleacao através da deposicao nas equa-
¢oes de taxa. Na figura 5.2 (a) nos mostramos os resultados obtidos com esse
método para ny e Ny (descritos como (n;) e N na figura) variando 6, conside-
rando agregacao irreversivel (i = 1). Resultados de simulacdo de ilhas fractais

(ver subse¢ao 5.4.2), com i = 1, também estdo mostrados nessa figura. Vemos
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um acordo quantitativo muito bom com as equagoes de taxa. As distribuigoes de
tamanho de ilhas, ng, estdo mostradas em 5.2 (b), para diferentes recobrimentos,
e podemos ver que nesse caso nao ha um bom acordo entre as simulacoes e a
solucao das equacoes de taxa. Esse resultado é esperado, pois estas tltimas nao

levam em conta as correlagoes (espaciais) entre ilhas.

5.2 Distribuicoes de tamanhos de ilhas

A forma de escala para a densidade de ilhas (eq. 5.8) também pode ser obtida
diretamente das equagoes de taxa, no limite assintotico h/F — oo [105]. Apesar
dessa forma de escala ser obtida para a densidade de ilhas, ela contem a forma da
distribuigao de tamanhos de ilhas (DI). A probabilidade de encontrarmos uma ilha
de tamanho s na superficie é P; = ny/N, onde N é a densidade total de ilhas (eq.
5.2). Além disso, pela equacdo 5.5, se desprezamos os adatomos (aproximacao
valida no limite assintético), entdo N =~ 0/ (s) e Ps = ng(s) /0. Portanto, a eq.
5.8 fica com a forma de escala usual

P, = %f (%) . (5.23)

Para ilhas pontuais ou recobrimentos muito baixos em ilhas estendidas, resul-
tados de simulagoes mostram que a fungio de escala f(u = s/ (s)) ndo depende
de 0. Porém, isso nao deve ser verdade quando as ilhas tém extensoes espaciais
consideraveis. Por outro lado, uma dependéncia com a razao h/F é tipicamente
observada em simulagoes, convergindo para uma forma assintotica a medida que
essa razao aumenta [1].

Nos modelos de agregacao irreversivel, f depende do ntcleo critico 7, ou seja,
temos funcgoes f; diferentes. Isso torna essa distribuicao uma ferramenta muito

importante do ponto de vista experimental, pois nos permite determinar qual o
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ntcleo critico efetivo de um determinado sistema e dai inferir sobre a magnitude
de suas energias de ligacao.
Amar e Family [41, 42| propuseram uma forma empirica para a funcao de

escala f;, que é dada por
fi(u) = Ciu' exp (—iaiul/‘”) , (5.24)

onde 7 é o nucleo critico e as constantes de normalizacao a; e C; satisfazem as

equacoes |
L[(i + 1)ay] aT[(i + Da;]

Como vamos discutir no proximo capitulo, essa equacao tem sido largamente

= (ia;)" e G = (5.25)

comparada com resultados de simulacao e com resultados experimentais.
Bartelt e Evans [106] integraram equagoes de taxa e usaram propriedades de

escala para obter a seguinte expressio (exata) para f(u):

Fu) = £(0) exp { / Cay[2w - 1) - CW)/ [Cly) - wy]} . (526)

onde f(0) e w sdo constantes (w =~ 2/3) e C(y) é a fungao de escala do numero
de captura oy, tal que o5/ (0s) =~ C(s/(s)). Apesar de esta equacao ser exata,
ela depende de C'(u) que, como discutimos na se¢io anterior, nao tem uma forma
exata conhecida. Portanto, temos que determinar C'(u) numericamente. Assim,

¢ mais simples obtermos n, diretamente.

5.3 Distribuicoes de Zonas de Captura

Conforme discutido na segao 5.1, as zonas de captura (ZC) sdo muito importantes
porque dao uma medida da taxa de crescimento da ilha associada. Entao, a area
média da ZC, z,, de uma ilha de tamanho s deve ser uma medida do niimero de

captura oy dessa ilha. Como a area da ZC inclui a propria ilha associada, entao
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a area livre 2/ = z, — s deve ser uma medida de o,, e a variagdo de 2/ com s
especifica a dependéncia de o, com o tamanho de ilha.

O estudo da distribui¢ao de tamanhos de ZC’s (DZC) foi proposto por Mu-
lheran e Blackman [107, 108]. As DZC’s estao relacionadas com distribuigoes de
tamanho de ilhas (DI) e, assim como estas, também apresentam propriedades de
escala universais. Portanto, a DZC também pode ser comparada com resulta-
dos experimentais. Se P(z)dz é a probabilidade de encontrarmos uma ZC com

tamanho no intervalo [z, z 4+ dz], entdo se costuma usar a forma de escala

P(z) = %g (é) : (5.27)

onde (z) é o tamanho de ZC médio e g(y = z/ (z)) é uma fun¢ao de escala. Em
modelos de agregagao irreversivel, a forma de g(y) deve depender de i.

Como a distribuicao gamma descreve a distribui¢ao de areas de uma rede de
Voronoi bidimensional [109], Mulheran e Blackman [108] sugeriram essa distri-
buicao como uma aproximacao para a funcao de escala g. Ela é dada por

a

M (y) = @y“’l exp(—ay), (5.28)

onde o é um parametro de ajuste.
Recentemente, Pimpinelli e Einstein [39] sugeriram que a fungao de escala

g(y) pode ser bem descrita por uma distribui¢ao de Wigner

Ps(y) = agy” exp (=bgy?) (5.29)

onde ag = 2T (%)6+1 /T (%)6% ebs = [I'(Z2)/T (%)}2, sao constantes de

normalizacao e o parametro 3 é dado por

B=2(i+1) para d=1 e [f=(i+1) para d>2. (5.30)
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Essa teoria é um avango sobre a distribui¢do gamma (eq. 5.28), porque aqui 0s
seus parametros estao diretamente relacionados com os parametros relevantes do

sistema: dimensao do substrato e nucleo critico i.

5.3.1 CaAlculo da ZC

A ZC de uma ilha k£ é definida como a regiao do substrato mais proxima dessa
ilha do que de qualquer outra. Entao, em muitos trabalhos, a divisao da super-
ficie em ZC’s é aproximada por uma rede de Voronoi [106, 107, 108], construida
considerando-se o centro das ilhas. Dessa forma, a ZC de uma ilha é aproximada
por uma célula de Voronoi, que define a regido do espago (bidimensional) mais
proxima do centro dessa ilha do que do centro de todas as outras. Um célculo
mais refinado leva em conta a extensao da ilha e a ZC é calculada determinando-
se todos os pontos que sdo mais proximos de algum ponto daquela ilha [110, 108].
Esse método é chamado de Edge Cells e sera utilizado nessa tese. Na figura 5.3,

nos comparamos as ZC’s obtidas com os dois métodos para ilhas quadradas [102].

(a) (b)

1052

Figura 5.3: Comparacao entre as ZC’s obtidas por (a) uma construcao de Voronoi

60

e (b) Edge Cells. Figura retirada da ref. [1].

Para dividirmos a superficie em ZC’s, verificamos qual a ilha mais proxima
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de cada sitio vazio do substrato e o incorporamos a ZC daquela ilha. Quando
um sitio é equidistante de k ilhas, n6s damos uma contribuigao 1/k a ZC de cada
uma, lembrando que estamos sempre interessados na area (tamanho) das ZC'’s.
Os sitios ocupados por uma ilha (a propria ilha) automaticamente contribuem
para a ZC desta. A distancia entre um sitio e uma ilha pode ser medida de duas
formas: 1) a distancia real, que é o modulo da diferenga entre os vetores posi¢ao
dos dois pontos; b) a distancia na rede, que é o niimero minimo de passos que um
adatomo no sitio em questao deve executar para chegar a borda da ilha. Para
ilhas fractais, nos calculamos a ZC das duas maneiras e nao observamos diferenca
em sua distribuicao. Nas ilhas pontuais, trabalhamos com a distancia discreta,

que é mais simples de se calcular.

5.4 Monte Carlo cinético

Em todos os modelos estudados nos capitulos anteriores, usamos uma, variavel
aleatoria, que era usada para sortear uma coluna de deposi¢ao (nos modelos
discretos) ou para determinar a amplitude do ruido (na integracao das equagoes
de crescimento). Entao, fizemos um Monte Carlo simples (MC) nesse caso.

Para levar um sistema para o equilibrio ou fazer médias termodinadmicas, em
geral usamos métodos de MC com amostragem por importancia. Esta tltima
pode ser obtida de uma cadeia de Markov com probabilidades de transicao apro-
priadas. Um exemplo muito importante e amplamente utilizado é o algoritmo de
Metropolis. Apesar de esses métodos levarem ao estado de equilibrio correto, a
evolugao para esse estado nao necessariamente tem a dinamica correta. No algo-
ritmo de Metropolis, por exemplo, todas as transi¢coes ocorrem considerando-se

as energias do estado inicial e final, independentemente da barreira para acessar
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esses estados e das taxas de transicao.

Uma solucao para este problema é o MC cinético, onde a evolucao dinamica de
um sistema é obtida com o uso das taxas de transicio microscopicas adequadas?.
A conexao desse método com o MC ‘convencional’ é obtida através do algoritmo
“N-fold way” [112]. Claramente, esse deve ser o método apropriado no estudo de
modelos atomisticos de difusao coletiva para o crescimento epitaxial, onde nos
determinamos os processos microscoOpicos relevantes, com suas respectivas taxas,

e estamos interessados na sua evolucao temporal.

5.4.1 Algoritmo usado no MC cinético

Na simulacao dos modelos atomisticos para o crescimento epitaxial, nés construi-
mos uma lista com todos os k eventos possiveis (deposi¢ao, difusdo de particulas,
etc.), cada um com uma taxa de ocorréncia r,. Em cada passo de tempo, nos iden-
tificamos todos os sitios onde algum processo possa ocorrer. Entao, executamos
um desses eventos com uma probabilidade proporcional & sua taxa e atualizamos
o tempo apropriadamente.

Além de depender do fluxo, o incremento temporal dt deve ocorrer de acordo
com a taxa de cada evento implementado e o niimero de sitios onde esse evento
pode ocorrer, o que demanda o céalculo de dt em todos os passos de tempo. Uma
forma mais simples de se fazer essa atualizagao é considerando a unidade de tempo
como a deposi¢cao de uma particula. Assim, a probabilidade de ocorréncia de um
determinado evento deve ser dada pela razao de sua taxa pelo fluxo, r/F. Logo,
se M é o nimero de sitios onde o evento k& pode ocorrer, entao, a cada particula

depositada, o evento k deve ser implementado Myry/F vezes.

3Uma 6tima revisdo sobre esse método, com foco no crescimento epitaxial, pode ser encon-

trada na ref. [111].
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Como discutimos acima, o substrato é considerado uma rede regular de sitios
de adsorcao. Aqui vamos trabalhar com redes quadradas de tamanho L.

Para agregacao irreversivel com ¢ = 1, apenas os adatomos podem se mover
e, portanto, os eventos possiveis sao deposicao e difusao de adatomos. Entao,
podemos construir uma lista com a posicao de todos os adatomos na superficie
e, ao implementar a sua difusao, sorteamos apenas particulas dentro dessa lista.
Essa lista é dinaAmica e novas posi¢oes sao adicionadas (retiradas) dela sempre que
adatomos sdo depositados (se agregam). A probabilidade de difusdo de adatomos
é dada pela razao

R

%, (5.31)
onde h é a taxa de hopping, definida na equacao 5.1.

Quando temos ¢ = 2, os dimeros podem se dissociar, entao podemos consi-
derar uma energia de ligagao Fy entre as particulas de um dimero. Portanto, a
probabilidade de difusdo das particulas dos dimeros é Re ?F¢. Nesse caso, po-
demos considerar uma segunda lista que contenha as posi¢oes das particulas dos

dimeros. Essa generalizacao pode se seguir para i’s maiores.

Entao, n6s implementamos o seguinte algoritmo:

e Depositamos uma particula aleatoriamente;

e Calculamos o niimero de vezes que a difusao deve ocorrer para adatomos
(N, = M,R), dimeros (Ng = MyRe PF1) etc, onde M, e M, sdo o nimero

de adatomos e duas vezes o nimero de dimeros, respectivamente;

e Realizamos os N,, Ny, etc passos de difusao; primeiro sorteamos aleatoria-
mente um dos possiveis eventos, dai sorteamos uma posicao dentro da lista

deste e o implementamos para o adatomo nessa posicao;

e Voltamos ao primeiro item até que o recobrimento desejado seja obtido;
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Tanto no processo de deposicao quanto difusao, as listas devem ser sempre
atualizadas. E importante notarmos que N, e N, sao calculados apenas antes de
iniciarmos a difusao. Durante esse processo, logicamente, M, e M; devem mudar,

mas nao recalculamos N, e N.

5.4.2 Modelos atomisticos

Uma 6tima revisao sobre os varios tipos de modelos atomisticos e também con-
tinuos para o crescimento em regime de submonocamadas pode ser encontrada
na secao 7 da ref. [1]. Aqui vamos detalhar apenas as regras de agregagao dos
dois tipos de modelos que vamos estudar no proximo capitulo: ilhas pontuais e
ilhas fractais. Em ambos os casos, desconsideramos a deposicao de particulas
sobre ilhas. Logo, se sorteamos um sitio ocupado para deposicao, descartamos

esse sitio e fazemos um novo sorteio até encontrarmos um sitio desocupado.

Ilhas pontuais

No modelo de ilhas pontuais, cada ilha ocupa apenas um sitio do substrato, ou
seja, estas nao tem extensao radial. Cada ilha contém apenas um rotulo que
indica seu tamanho. Entao, podemos pensar de forma pictorica que as particulas
estao empilhadas em colunas de altura igual ao tamanho da ilha. O processo de

agregacao pode ocorrer de duas maneiras:

e Quando um adatomo chega a um um sitio primeiro vizinho de uma ilha,
ele é imediatamente agregado a esta ilha e, da mesma forma, quando um
adatomo encontra outro eles imediatamente nucleiam uma nova ilha. Entao,
podemos dizer que nesse modelo ha uma interacao de curto alcance, que
faz com que ilhas (ou adatomos) absorvam os adatomos que chegam em sua

adjacéncia;



5.4 Monte Carlo cinético 101

e Um adatomo se agrega apenas quando se move para um sitio ocupado por
uma ilha ou outro adatomo. Podemos pensar que ele salta para o topo da

coluna que contem aquela ilha ou adatomo.

Como mostrado por Shi, Shim e Amar [40]| essa diferenga no processo de
agregacao nao altera a DI e tem um efeito muito pequeno na DZC. Aqui nds
estudamos apenas o segundo modelo.

Apesar de ser um modelo de brinquedo (“toy model”), as ilhas pontuais sao
uma boa aproximacgao para recobrimentos muito baixos, onde os processos de
agregacao nao devem ser afetados pela extensao espacial das ilhas, que sao muito
pequenas. Além disso, esse tipo de modelo tem a vantagem de ser facilmente

adaptado para acomodar processos de deposicao mais complexos.

Ilhas Fractais

No crescimento de ilhas fractais, a regra de agregacao é muito simples: quando um
adatomo atinge um sitio adjacente & uma ilha, ele se agrega a ela, permanecendo
imoével naquela posicao; quando dois adatomos se encontram eles nucleiam uma
nova ilha na posicao do seu encontro. Na figura 5.4 mostramos uma superficie
tipica obtida com esse modelo. Ao contrario das ilhas pontuais, as ilhas fractais
tém extensoes espaciais grandes. A forma de cada ilha individual lembra aquela
de um fractal formado pelo modelo de DLA (diffusion-limited aggregation) [10].
De fato, a unica diferenca entre esses modelos é que, no DLA, as particulas
sempre se aproximam do agregado vindas de uma posicao longe dele, portanto
sempre se agregam nas posicoes mais externas. Por outro lado, no crescimento
de ilhas fractais, as particulas podem ser depositadas em posi¢oes mais internas,
entre os bracos do agregado, o que causa uma densificacao da ilha em grandes

recobrimentos.
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Figura 5.4: Exemplo tipico de ilhas fractais parai =1, # = 0.05 e R = 10, em

um substrato de tamanho L = 256.

Ilhas fractais sdo observadas em homoepitaxia com metais(111), entretanto as
estruturas observadas sao mais complicadas que aquelas produzidas pelo modelo
de ilhas fractais, mesmo em temperaturas muito baixas [1].

Na grande maioria dos sistemas observa-se uma relaxacao na forma das ilhas,
ou seja, elas tendem a formar estruturas mais compactas, maximizando o nimero
de ligacoes entre vizinhos e consequentemente diminuindo sua energia total. Uma
forma simples de se obter ilhas compactas é implementando a difusao de particulas
periféricas. Por exemplo, podemos permitir que uma particula com apenas um
vizinho difunda na borda da ilha até encontrar uma posicao onde tenha dois
vizinhos [41]. Em outros modelos considera-se uma relaxacao instantanea para a
forma de equilibrio, como ilhas quadradas [102] ou circulares [108]. E facil notar
que a extensao das ilhas compactas deve ser menor que nas ilhas fractais. Entao,
aqui estudaremos apenas os dois casos extremos: ilhas pontuais (sem extensio)

e ilhas fractais (mais extensas).



Capitulo 6

DI e DZC de modelos com

agregacao irreversivel

Nesse capitulo apresentamos o estudo de distribui¢oes de tamanhos de ilhas (DI’s)
e zonas de captura (DZC’s) nos modelos de ilhas pontuais e fractais apresenta-
dos no capitulo anterior, considerando a agregacao irreversivel de particulas com
nucleos criticos i = 1 e i = 2. Todas as simulagoes foram feitas sobre uma rede
quadrada de tamanho L = 2048 (o substrato) e com a razao R (eq. 5.31) variando
no intervalo [10°,10°]. O nimero de amostras simuladas foi da ordem de 10* para

cada conjunto de parametros.

6.1 Introducao

Distribuigoes de tamanhos de ilhas (DI) e, mais recentemente, zonas de captura
(DZC), tém sido amplamente estudadas, tanto experimentalmente quanto teo-
ricamente [1, 14, 113]. Apesar do grande ntiimero de trabalhos, as distribuigoes
sao geralmente obtidas com pouca precisao, apresentando flutuacoes que podem

dar a falsa impressao de bons colapsos de dados. Experimentalmente isso é espe-

103
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rado, pois geralmente h4 um niimero muito reduzido de amostras disponiveis, em
muitos casos apenas uma. Da mesma forma, simulacoes numéricas de modelos
com difusao coletiva eram muito limitadas em tamanho de substrato e nimero de
amostras, pelos recursos computacionais de uma ou duas décadas atras. Todavia,
atualmente é possivel estudar esses modelos com bastante precisao.

Uma consequéncia de se trabalhar com distribuigoes imprecisas é que se torna
impraticavel uma andlise de suas caudas, pois elas apresentam flutuagoes muito
grandes. Assim, todos os estudos anteriores sobre DI e DZC se limitaram a
analisar os seus picos. Entretanto, a caracterizacao completa de uma distribuicao
deve incluir, também, a forma de suas caudas, sobretudo a cauda & direita, que
nos da informacao sobre as maiores escalas de comprimento. Com o objetivo de
estudar a forma das caudas da DI e DZC, nés medimos estas distribui¢coes com
muita precisao. Para comparagao, num trabalho recente de Shi et al [40], a DI e a
DZC do modelo de ilhas pontuais com i = 1 foram obtidas de 200 amostras sobre
um substrato de tamanho L = 1024. Aqui, n6s calculamos essas distribuicoes
para 10* amostras em um substrato de tamanho L = 2048.

Apesar de dificilmente serem aplicadas na caracterizagao direta de resultados
experimentais, as caudas da DI e DZC podem ser muito titeis para comprovar
ou refutar teorias para tais distribuicoes. Por exemplo, como veremos a seguir,
as DZC’s de todos os modelos que estudamos tém caudas (a direita) gaussianas.
Logo, uma teoria para descrevé-la deve ter um decaimento gaussiano. Dai, po-
demos concluir que a distribuigdo gamma (eq. 5.28), proposta por Mulheran e
Blackman [108] como uma descrigdo para a DZC, nao deve ser uma boa teoria,
pois ela tem um decaimento exponencial.

Amar e Family [41, 42] mostraram que sua distribui¢ao (empirica) para a DI

(eq. 5.24), descreve bem as distribuicoes de ilhas compactas. Por outro lado,



6.1 Introducao 105

conforme discutido por Bartelt e Evans [1, 106], essa distribui¢do nao representa
bem o comportamento de ilhas pontuais. Apesar de nao haver um consenso sobre
a exatidao dessa distribuicao, ela tem sido largamente aplicada na comparacao
com dados experimentais. Nas referéncias [114, 115, 116, 117] h& alguns exemplos
recentes. Entao, é muito importante determinarmos se tal teoria estd ou nao
correta.

O mesmo acontece com a distribuicio de Wigner (eq. 5.29) para a DZC,
que também tem sido usada em aplica¢oes [118, 119]. Pimpinelli e Einstein
[39] mostraram que esta distribui¢do colapsa com a DZC de ilhas compactas.
Contudo, esses mesmos autores observam um desvio entre esta distribuicao e a
DZC de ilhas pontuais com ¢ = 1 [120]. Além disso, Shi et al [40] observaram que
nao ha um bom acordo entre a distribuicao de Wigner e a DZC pontual, para
1 = 1 e substratos de dimensao d = 2,3 e 4.

Em basicamente todos os trabalhos sobre a DI e a DZC, essas distribuicoes
foram escaladas usando o valor médio, conforme discutido no capitulo anterior.
Porém, como mostramos no capitulo 3, no contexto de distribui¢oes de rugosi-
dade, essa forma de escala pode apresentar correcoes fortes. De fato, na DI e DZC,
efeitos de tamanho finito sao despreziveis quando trabalhamos com substratos de
tamanho L 2 500. Entretanto, existe uma dependéncia dessas distribui¢oes com
a razao R, que podemos chamar de um efeito de R finito. Em muitos trabalhos,
extrapola-se (em R) a altura maxima dos picos ou a posi¢do do maximo para se
inferir seus valores na distribuicao assintotica [40, 121, 122]. Veremos abaixo, que,
na maioria dos casos, os picos colapsam quando escalamos as distribuigoes para
média nula e varidncia unitaria, como fizemos com distribuicoes de rugosidade.

Isso mostra que essa forma de escala consegue suprimir os efeitos de R finito.
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6.2 Ilhas pontuais

Como as ilhas pontuais nao tem uma extensao espacial, devemos esperar que as
distribuicoes obtidas para esse modelo independam do recobrimento do substrato.
De fato, observamos um excelente acordo entre todas as distribuicoes para varios
recobrimentos no intervalo [0.05, 0.30], para um R fixo. Assim, todos os resultados
que mostraremos abaixo sao para # = 0.10 apenas.

Para ¢ = 2, dimeros podem se dissociar, entao é razoavel introduzirmos uma
energia de ligacao entre suas particulas, tal que sua taxa de difusao seja Re. Isso
¢ importante porque torna a ‘vida média’ dos dimeros maior e, assim, facilita
a formagao de trimeros (ilhas estaveis). Aqui, trabalhamos com ¢ no intervalo
[0.001, 0.1] e nao observamos nenhuma dependéncia da DZC (escalada) com esse
parametro. A DI, por outro lado, nao colapsa para ¢’s diferentes. Porém, como
veremos abaixo, essas distribui¢oes estao muito distantes da forma assintoética,
inclusive para ¢ = 1. Quanto menor e, mais rapidas sao as simulacoes, entao as
distribui¢oes sdo mais precisas (obtidas de um nimero de amostras maior) para

e = 0.001. Todos os resultados apresentados abaixo sao para esse valor.

6.2.1 Distribuicoes de zonas de captura

Na figura 6.1, mostramos a DZC para i =1e R = 107,108 e 10°. Em (a) e (b),
essas distribuicoes sao escaladas pelo tamanho médio, entao pela eq. 5.27 temos
g(x) = (z) P(z), com x = z/(z). Em (c) e (d), nos temos G(y) = oP(z), onde
y=(2—(2))/oeo=1/(z2) — (2)* é o desvio padrio.

Na figura 6.1 (a) n6s podemos observar que os picos das DZC’s apresentam
uma variacao com R, que é melhor visualizada no inset. Por outro lado, as

caudas colapsam bem (ver fig. 6.1 (b)) e a cauda a direita tem um decaimento
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Figura 6.1: DZC de ilhas pontuais com i = 1, § = 0.1 e R = 107 (vermelho),
R =108 (azul) e R = 10° (verde), escaladas com o valor médio (a) e (b) e com o
desvio padrao (c) e (d). Em (a) e (¢) as distribuigoes estao em escala linear e em

(b) e (d) mono-log. A curva continua é a Ps.

gaussiano. A distribui¢do de Wigner (eq. 5.29) com § = 2, P5, também esta
mostrada nessas figuras. Observamos um grande desvio tanto nos picos quanto
nas caudas entre essa distribuicao e a DZC. Esse resultado foi encontrado por
outros autores [120, 40| e sugeriu que a P, nao era uma boa descrigao para a
DZC de ilhas pontuais com ¢ = 1.

Escalando as DZC’s das figuras 6.1 (a) e (b) com o desvio padrao, nos encon-
tramos colapsos de dados melhores. Os picos das distribuigcoes colapsam muito
bem, independentemente de R, como pode ser visto na figura 6.1 (¢), e 0 mesmo

se observa nas caudas (fig. 6.1 (d)). Isso mostra que essa forma de escala é ca-
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paz de suprimir os efeitos de R finito, de forma semelhante as distribuicoes de
rugosidade.

A distribuicao de Wigner, reescalada para média nula e variancia unitaria,
também estd mostrada nas figuras 6.1 (c¢) e (d). Em 6.1 (c¢) observamos apenas
uma pequena diferenca entre os picos da DZC e da P,. Entretanto, nas caudas
(6.1 (d)) ndo ha um bom colapso. Assim, concluimos que, de fato, a P» nao é
uma boa representacao para a DZC pontual com 7 = 1, como sugerido por outros

autores se baseando apenas na forma dos picos [120, 40].
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Figura 6.2: a) DZC de ilhas pontuais com i = 2, § = 0.1 e R = 10° (vermelho),
R =107 (azul) e R = 10® (verde). A curva continua ¢ a P3. b) Comparagao entre
a DZC para ¢ = 1 (quadrados vermelhos) e i = 2 (tridngulos azuis), para 6 = 0.1

e R =10° e 10%, respectivamente.

Por outro lado, para ¢ = 2 ha um bom acordo entre a P; e a DZC pontual,
como mostramos na figura 6.2 (a). Mais uma vez encontramos um colapso de
dados inferior quando usamos o valor médio como variavel de escala (resultado nao
mostrado). Assim como em i = 1, a cauda a direita da DZC tem um decaimento
gaussiano.

Na comparacao com resultados experimentais, geralmente, estamos interessa-

dos em determinar o niicleo critico efetivo ¢ do sistema. Para tanto, é importante
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que as DZC’s variem com ¢. Porém, na figura 6.2 (b) podemos ver que a DZC
para ¢ = 1 é muito proxima daquela para ¢ = 2.

Nos também comparamos as DZC’s, parai = 1 e 2, com a distribuicao gamma
(eq. 5.28), mas nao encontramos acordo nos picos e tao pouco das caudas dessas
distribuicoes. De fato, a distribuicao gamma tem uma cauda a direita com um
decaimento exponencial simples, em contraste com o decaimento gaussiano obser-
vado na DZC. Logo, nao devemos esperar que essa ultima seja bem representada

pela primeira.

i DZC P DI fi

1 051 048  —0.50 0.139

2 041 0406  —0.79 0.085

1 023 0.108 —0.478
2 010 0059  —0.04 —0.321

Tabela 6.1: Skewness (acima) e curtose (abaixo) para a DZC e DI pontuais
(no limite R — o0) e para as fungoes de Wigner (P;y1) e Amar e Family (f;).
Tipicamente, os erros na skewness e curtose sao £0.01 e £0.02, respectivamente.

Para as fungoes P e f esses valores sao obtidos exatamente.

Isso se reflete na skewness e curtose dessas distribuicoes, que tém valores
muito proximos, como mostra a tabela 6.1. Nessa tabela, também mostramos
essas razoes da distribui¢ao de Wigner, P;,1), e podemos ver que sua skewness é
muito proxima daquela obtida para a DZC; a curtose é aproximadamente 2 vezes

menor, refletindo a diferenca nas caudas.
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6.2.2 Distribuicoes de tamanhos de ilhas

Nas figuras 6.3 (a) e (b), mostramos o comportamento da DI para diferentes R’s.
Essas distribuicdes estiio escaladas da forma tradicional, ou seja, f(z) = (s)*>n, /6,
com z = s/ (s) (ver eq. 5.8). Podemos observar uma dependéncia muito forte
dessas distribuicoes com R. Usando a escala com o desvio padrao, obtemos
resultados similares, indicando que essas distribui¢oes estao muito distantes do
comportamento assintotico. A distribui¢ao de Amar e Family [41, 42] (eq. 5.24),
f1, também é mostrada nessa figura. Vemos que ela falha completamente na
descricao da DI. Além disso, a f; claramente nao é a distribuicao assintdtica,

pois os picos e as caudas estao convergindo numa direcao contraria a ela quando

R — 0.
I 10°
0.8 9 10° - :
L 107 1 _:
__ 06} 10° 4~
Z 1 & ?
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005 1 2 3 4

Figura 6.3: DI de ilhas pontuais com i = 1,0 = 0.1 e R = 10° (o, preto), R = 107
(A, vermelho), R = 10® (O, azul) e R = 10° (X, verde), em escalas (a) linear e

(b) mono-log. A curva continua é a f.

Para R = 10°, maior valor estudado, a cauda a direita da DI tem um de-

. L. .4 A . . .~
caimento quartico (~ e~ ). Pela convergéncia lenta dessas distribuicoes, esse
decaimento pode ser ainda mais rapido na DI assintotica. Entao, nesse limite,

o comportamento da DI & muito diferente da DZC, cuja cauda é gaussiana. E
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importante lembrarmos que essas distribuicoes estao indiretamente relacionadas
através do nimero de captura, o,, mas para ilhas pontuais ¢ nao deve depender

de s. Portanto, nao devemos esperar uma relacao simples entre a DI e a DZC.

10° T T T T T T T 05'""""""""""""'

ol b)

Figura 6.4: a) Mesmos dados da figura 6.1 (d) com a abscissa ao quadrado. b) DI

pontual parai = 1,0 = 0.1 e R = 10°, com a abscissa elevada & quarta potencia.

Afirmamos acima que a cauda a direita das DZC’s tem um decaimento gaus-
siano. Isso é visto facilmente na figura 6.2, pois a cauda da DZC colapsa com a
da F3, que é uma gaussiana. Porém, isso nao é 6bvio na figura 6.1. O mesmo
acontece com a DI, na figura 6.3. Assim, para verificar a forma dessa cauda,
nos elevamos o eixo das abscissas & um expoente A e variamos este até que essa
cauda fique com um comportamento linear num grafico mono-log. Na figura 6.4,
mostramos as DZC’s da figura 6.1 com A = 2 em (a), e em (b) a DI para R = 10°
com A = 4. Em ambos os casos observamos a linearizacao da cauda, mostrando
que, de fato, o decaimento é quadratico (gaussiano) e quartico em (a) e (b),
respectivamente. O mesmo procedimento foi feito em todas as distribuigoes.

Para ¢ = 2, os resultados sao parecidos com os que acabamos de mostrar para
1 = 1. Ha um decaimento da cauda a direita ainda mais rapido nesse caso, ou

xY

seja, essa cauda se comporta como e™* com um expoente v > 4.

Os valores assintoticos (extrapolados para R — oo) da skewness e curtose sao
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mostrados na tabela 6.1. Como esperado, esses valores sao negativos. Para i =1,
no6s nao conseguimos extrapolar os dados para a curtose porque ela apresenta um
crossover quando R aumenta. Confirmando a discrepancia (visual) observada na
figura 6.3, a skewness e a curtose da DI sao totalmente diferentes daquelas para

a f e fy, também apresentadas na tabela 6.1.

6.3 Ilhas Fractais

Como ja discutido anteriormente, para recobrimentos muito baixos, 6 < 0.05, o
comportamento de modelos com ilhas estendidas deve ser andlogo aquele de ilhas
pontuais. De fato, nés verificamos isso para as ilhas fractais. As DZC’s para
f =0.05e 7 =1, por exemplo, tem a mesma forma daquelas mostradas na figura
6.1 para ilhas pontuais. Por outro lado, para recobrimentos grandes (6 2 0.30),
efeitos de coalescéncia devem se tornar relevantes. Entao, vamos trabalhar com
recobrimentos intermediarios, 0.10 < 6 < 0.20, onde se observa o comportamento
tipico de ilhas fractais.

Como as ilhas sao estendidas, o processo de agregacao ocorre mais facilmente
que nas ilhas pontuais. Entao, aqui nao usamos energia de ligacao entre as
particulas dos dimeros no caso ¢ = 2, ou seja, elas se difundem com a mesma taxa

que os adatomos.

6.3.1 Distribuicoes de zonas de captura

Na figura 6.5 (a), sdo apresentadas as DZC’s para 6 = 0.15, i = 1 e algumas
taxas R. Usando a escala com o desvio padrao, nés nao encontramos nenhuma
dependéncia em R nos picos dessas distribuicoes. Na cauda a direita, vemos um

pequeno desvio na DZC para R = 107, mas ha um bom acordo entre as caudas
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Figura 6.5: DZC de ilhas fractais com (a) i = 1, § = 0.15 ¢ R = 107 (vermelho),
R =108 (azul) e R = 10° (verde); e (b) i = 2, § = 0.10 ¢ R = 10° (vermelho),
R =107 (azul) e R = 108 (verde). As curvas continuas em (a) e (b) sao a P e

P5, respectivamente.

para R’s maiores. De fato, a medida que R diminui essa cauda se torna continua-
mente linear (no grafico mono-log), ou seja, para R pequeno temos um decaimento
proximo de uma exponencial simples. Entretanto, no limite assintotico, a cauda
é gaussiana.

Nessa figura também mostramos a distribuicao de Wigner, P, e podemos ver
que a concordancia entre essa distribuicao e a DZC é muito boa. O mesmo se
observa na figura 6.5 (b), para i = 2, 6 = 0.10 e alguns R’s. Resultados analogos
sdo obtidos para outros recobrimentos no intervalo [0.1,0.2].

Esses resultados mostram que a distribuicao de Wigner ¢ uma 6tima aproxi-
macao para as DZC’s de ilhas fractais em substratos bidimensionais e parai = 1e
i = 2. E importante notarmos que Pimpinelli e Einstein [39] mostraram que essa
distribuicao descreve muito bem a DZC de ilhas compactas, entao nossos resul-
tados sugerem que ela se aplica muito bem a qualquer ilha estendida (compacta
ou fractal).

Os valores assintoticos da skewness e curtose estao mostrados na tabela 6.2.



6.3 Ilhas Fractais 114

S Q
i DZC Py DZC Py

1 0.40  0.486 0.03 0.108
2 0.34 0.406 0.01 0.059

Tabela 6.2: Skewness (a4 esquerda) e curtose (a direita) para a DZC fractal.

Tipicamente, o erro na skewness e curtose é +0.01.

E interessante notar que, apesar de obtermos um acordo entre a DZC e a distri-
buicao de Wigner muito melhor do que no caso pontual, nesse tltimo a skewness
assintotica (R — oo) é mais proxima (veja tabela 6.1).

Uma vez confirmado que a distribuicao de Wigner descreve bem a DZC de i’s
diferentes, podemos usa-la na comparacao com distribui¢oes experimentais, numa
tentativa de determinar o nicleo critico dessas tltimas. Para isso, é importante
que a P; seja diferente da Py, com j # k. De fato, na figura 6.6 (a) vemos que
a P, e a P; tém formas razoavelmente diferentes e, portanto, podem ser usadas
para essa aplicacao. Nessa figura usamos a forma de escala com o valor médio e
mostramos as DZC’s para ¢ = 1 e 2 para o maior valor de R que estudamos em
cada caso, onde h& o melhor acordo entre a DZC e a P.

Por outro lado, quando escalamos P, e P; usando o desvio padrao, os picos
colapsam, as caudas a direita ficam muito proximas e apenas a cauda a esquerda
apresenta alguma diferenca visual (ver fig. 6.6 (b)). Entdo, fica muito mais
dificil distinguir entre a P, e P3 (ou seja, entre i« = 1 e 2) nesse caso, a menos
que se tenha distribuicoes muito precisas, o que nao é comum experimentalmente.
Entao, ficamos com a seguinte situacao: escalando com o desvio padrao, podemos

suprimir os efeitos de R finito, mas se torna mais complicado fazer a distin¢ao
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Figura 6.6: DZC de ilhas fractais com i = 1, § = 0.15 e R = 10° (quadrados
vermelhos) e 7 = 2, # = 0.10 e R = 10% (triAngulos azuis), juntamente com a
P, (linha continua) e P3 (tracejada). Essas distribuigoes estao escaladas com o
valor médio (a) e com o desvio padrao (b). No detalhe mostramos as mesmas

distribuicoes com as ordenadas em escala linear.

entre distribuicoes de ¢’s diferentes. Escalando com o valor médio, conseguimos
distinguir o ntcleo critico mais facilmente, contudo nao ha um bom colapso entre

DZC’s (ou DI’s) com R’s pequenos.

6.3.2 Distribuicoes de tamanhos de ilhas

Ao contrario da DI de ilhas pontuais, no caso fractal essas distribuicoes colapsam
bem desde que a forma de escala com o desvio padrao seja usada, com F(y) = o Ps,
y = (s —(s))/o e P; dado na eq. 5.23. Conforme mostrado na figura 6.7, para
it =1e6 = 0.1, hA um bom colapso dos picos e também da cauda a direita
para os maiores valores de R. Se escalamos estas distribui¢oes com o valor médio
obtemos uma situacao analoga a da figura 6.3 para ilhas pontuais, ou seja, nao
h& um bom colapso.

Podemos ver que a cauda a esquerda da DI tende & zero para s pequeno,

em contraste com o caso pontual, onde f(0) > 0. Entdo, para ilhas fractais, a
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Figura 6.7: DI de ilhas fractais com i = 1, # = 0.1 e R = 107 (O, vermelho),
R =10% (A, azul) e R = 10% (X, verde), em escalas (a) linear e (b) mono-log. A

curva continua é a f.

distribuicao de Amar e Family pode ser uma boa aproximacao para a DI. De fato,
essa distribuicao fica razoavelmente proxima do pico (fig. 6.7 (a)), mas as caudas
a direita sao muito diferentes (fig. 6.7 (b)).

Para ¢ = 2, obtemos um colapso muito bom entre as DI’s para R’s diferentes
(ver figura 6.8). Porém, nesse caso a distribui¢do de Amar e Family, f», nao

colapsa nem mesmo com os picos da DI.
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Figura 6.8: DI de ilhas fractais com i = 2, § = 0.1 e R = 10° (vermelho), R = 107

(azul) e R = 10® (verde), em escalas (a) linear e (b) mono-log. A curva continua

éafl.
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Diferentemente do caso pontual, a cauda a direita da DI fractal tem um de-
caimento gaussiano, tanto em ¢ = 1 quanto em ¢ = 2, ou seja, elas apresentam o
mesmo comportamento da DZC. Isso sugere que, de fato, a DZC esté relacionada
a DI nesse modelo. Por outro lado, isso mostra que a DI depende fortemente do
modelo, enquanto a DZC apresenta um comportamento universal.

Nao encontramos um valor assintotico universal para a skewness, ou seja, ela
depende do recobrimento do substrato. Para i = 1, por exemplo, n6s encontramos
S ~ 0.15 para 0 = 0.10, S =~ 0.25 para 0§ = 0.15 e S =~ 0.28 para # = 0.20. Esse
comportamento difere da DZC, que tem S = 0.40 para diferentes recobrimentos
(ver tabela 6.2). Na verdade, para a DZC, a forma de convergéncia para o valor
assintotico varia com 6. Por exemplo, o expoente A que usamos para linearizar
os dados para diferentes R’s depende do recobrimento, na forma A = 0.1 + 4.

Novamente encontramos um crossover na curtose, que nao nos permite fazer

extrapolacoes.
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Figura 6.9: a) DI e b) DZC de ilhas fractais com i = 1, § = 0.3 e R = 10° (o,
preto), R = 107 (A, vermelho), R = 108 (O, azul) e R = 10° (x, verde). A curva

continua em b) é a P,.

Nas figuras 6.7 e 6.8 mostramos resultados para 6 = 0.1, mas resultados

analogos sao obtidos para recobrimentos no intervalo [0.1,0.2]. Para coberturas
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maiores, a coalescéncia de ilhas se torna relevante e isso se reflete diretamente na
cauda a direita da DI e DZC. Na figura 6.9, n6s mostramos essas distribuicoes
para 6 = 0.3 e encontramos um comportamento similar entre a DI e a DZC: Até
um tamanho caracteristico de ilha (ou zona de captura), a distribuigdo tem o
mesmo comportamento de recobrimentos menores. Para tamanhos maiores ha
um crossover na cauda a direita da distribuicao, que passa de gaussiana para

exponencial simples.

6.4 Conclusoes

Nos estudamos numericamente o comportamento da DI e DZC de ilhas pontuais e
fractais com agregacao irreversivel. Calculando distribui¢oes muito precisas, nos
caracterizamos a forma de suas caudas e ainda comparamos essas distribui¢oes
com varias teorias propostas para as funcoes de escala.

Escalando as distribuigoes (DI e DZC) com o desvio padrao, conseguimos
colapsos de dados muito superiores aqueles obtidos quando usamos a forma de
escala tradicional com o valor médio. Como os trabalhos anteriores sobre DI e
DZC se baseiam apenas nessa forma tradicional, nossos resultados sao um avanco
nessa area. Por outro lado, quando usamos o desvio padrao, as distribuicoes
de 7’s diferentes ficam muito proximas, o que pode dificultar a comparacao com
resultados experimentais.

A famosa distribui¢do de Amar e Family [41, 42| ndo representa bem a cauda

o,

direita das DI’s. Para ilhas pontuais, isso também ocorre nos picos e na cauda

o,

esquerda [1, 106]. No caso fractal, esta distribui¢ao fica proxima dos picos da
DI. Assim, apesar de ser muito usada para comparacao com dados experimentais,

confirmamos que essa teoria esta essencialmente errada.
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A cauda a direita da DZC tem sempre um decaimento gaussiano no limite
assintotico. Quando ha coalescéncia de ilhas (fractais), esta cauda apresenta um
crossover para um decaimento exponencial. O mesmo se observa na DI fractal.
Na DI de ilhas pontuais, o decaimento dessa cauda é muito mais rapido que uma
gaussiana, indicando um comportamento muito diferente entre a DI e a DZC.

Com excecao da DZC pontual com i = 1, a distribuicao de Wigner apresenta
um acordo muito bom com a DZC em todos os outros casos. Mesmo para ilhas
pontuais com ¢ = 1, a distribuicdo de Wigner fornece o decaimento correto da
cauda. Assim, nossos resultados indicam que a teoria de Pimpinelli e Einstein
[39] parece estar correta, e é precisa para ilhas estendidas, que sdo aquelas que
mais se aproximam da situacgao real.

Por outro lado, noés verificamos que a distribuicdo gamma nao é uma boa
aproximacao para a DZC. De fato, como essa tltima tem uma cauda gaussiana
e a distribuicio gamma tem decaimento exponencial simples, nao existe uma
acordo entre elas. Além disso, nos picos também observamos desvios entre essas

distribuicoes.



Capitulo 7

Conclusao

Nessa tese estudamos varias propriedades de modelos de crescimento epitaxial
de filmes finos, em dois estagios distintos: submonocamadas e regime de escala
dindmica. Fazendo simulac¢oes de Monte Carlo (simples ou cinético) de modelos
estatisticos, nosso foco foram distribuicoes de diversas grandezas com interesse
aplicado.

Nos capitulos 3 e 4 nés estudamos distribui¢oes de rugosidade e extremos no
estado estacionario de modelos de crescimento no regime de escala dinamica. A
universalidade dessas distribuicoes e de quantidades correlatas pode ser usada
para aplicacoes como determinar a classe de universalidade de outros modelos
ou de superficies reais. O sinal do termo nao linear, quando houver, e as corre-
coes de escala principais podem ser determinados dessa forma. As quantidades
obtidas no estado estacionario sao muito importantes do ponto de vista teorico.
Estendendo seu estudo para o regime de crescimento [56, 57|, podemos usa-las
para caracterizar superficies reais.

Para a classe KPZ, as distribuicoes de rugosidade foram estudadas no regime

de crescimento [56]. Atualmente estamos estendendo esse estudo para outras

120
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classes de universalidade. Também estamos estudando distribuicoes de extremos
no regime de crescimento. Além disso, estamos colaborando com alguns grupos
experimentais, com o objetivo de estudar essas distribuicoes em filmes finos reais
[57].

Distribuicoes de tamanho de ilhas e zonas de captura, no regime de submono-
camadas, sao estudadas no capitulo 6. Estudando as distribuicoes completas, nos
caracterizamos o comportamento de suas caudas e comparamos as distribuicoes
com diversas teorias, corroborando algumas e rejeitando outras. Essas teorias
sao muito importantes para comparacao com resultados experimentais, mas pela
complexidade dos processos que ocorrem no regime de submonocamadas, elas nao

sao exatas, devendo ser confirmadas por simulagoes de modelos atomisticos.



Apéndice A

Deposicao e evaporacao aleatoérias

sobre um substrato inerte

Por ser descorrelacionado, podemos estudar o modelo de deposicao e evaporacao
aleatorias sobre um substrato inerte considerando apenas uma coluna. De fato,
esse ¢ o mesmo problema de um caminhante aleatério unidimensional, que da
passos para a esquerda e para direita com probabilidades g e p, respectivamente,
com uma parede completamente refletora entre -1 e 0. O caminhante esta restrito
ao espago semi-infinito [0, oo] porque sempre que esta na origem e tenta dar um
passo pra esquerda ele permanece na propria origem (ou seja, o substrato nao
pode evaporar). Além disso, podemos considerar também a probabilidade r de
que o caminhante permaneca imoével, tal que p + ¢ + r = 1. Entao, temos um
processo markoviano e a probabilidade de encontrar o caminhante na posicao n

no instante [ + 1 é dada por:
Puai(n) = pPin = 1)+ (r + g8, 0) B(n) + 4(1 = 6un) Aln + 1), (A1)

com P(—i) =0, parai=1,2,..., onde §;; é a delta de Kronecker.

Um problema muito parecido com esse foi resolvido exatamente em [123], mas
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nesse caso a parede refletora prende a particula por um passo de tempo. Isso quer
dizer que, quando a particula esti na origem e tenta dar um passo pra esquerda,
em vez de permanecer na origem como no nosso modelo, ela vai pra posicao -1 e
sO volta pra origem no proximo passo de tempo. Assim, acreditamos ser possivel
resolver a equacao A.l exatamente, mas isso nao sera importante nessa tese, onde

consideramos apenas os casos limites abaixo.

Caso ¢ =10

Se desprezamos a evaporacao de particulas, obtemos o modelo de deposicao ale-

atoria da subsecao 2.3.1 e a equagao A.1 se reduz a
Pria(n) = pPin — 1) + P (n), (A.2)
cuja solucao é a distribuicao binomial

i) = () ) (A3)

n
Se temos um sistema de tamanho L, entao a probabilidade de sortearmos uma
coluna para deposigao sera 1/L, portanto p = 1/L. Além disso, [ é o nimero de
particulas depositadas (nas L colunas), entdo o tempo de deposi¢ao sera t = (/L

e n é exatamente a altura h da coluna. Logo,

l

(hy = an’l(n) =lp= 7= t. (A.4)

Para o segundo momento, temos

I
(h*) = ZnQPl(n) = Ip(1 —p) + I*p%, (A.5)

de forma que a rugosidade da superficie é dada por

WL, 1) = (W) — ()2 = Ip(1 —p) = ¢ (1 - %) | (A.6)
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Dai obtemos a relacdo de escala w(t) ~ t'/2, que nos da o expoente de crescimento

B = 1/2 para a deposi¢ao aleatoria.

Caso g > p

Quando o processo é dominado por evaporacao é facil ver que, partindo de um
substrato inicialmente liso (0 caminhante partindo da origem), ap6s um determi-
nado nimero de passos o sistema atinge um estado estacionario. Isso acontece
porque, apesar de tentarmos evaporar mais particulas do que depositamos, muitas
dessas tentativas falham quando tentamos evaporar o substrato. Em um passo
de tempo depositamos (1 —q) L particulas e fazemos gL tentativas de evaporacao.
Entao, se N é o nimero de sitios do substrato cobertos, para que o nimero de

particulas se mantenha constante devemos ter ¢N = (1 — ¢)L. Assim, a fracio

_ N _ 1—q

de sitios do substrato cobertos por particulas é 6,

prm— f q .

No caso do caminhante, o estado estacionério corresponde a fazermos a equa-

¢ao A.l independente de [, que nos da
(p+q)P(n) =pP(n—1)+qP(n+1). (A7)
A solucao dessa equacao é

ro-(42) [

Fazendo p = 1 — ¢, sem perda de generalidade, n6s encontramos

P(h) = (2‘1_1) [l_q]h. (A.9)

q q

E interessante notarmos que a probabilidade de encontrarmos sitios do substrato

descobertos, P(0), é igual a 1—6,, mostrando a consisténcia dos nossos resultados.
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1—
A altura média do sistema é (h) = 27(]1, que se torna muito grande no
q J—
limite ¢ — 1/2, onde obtemos
1
P(h) = 7~ exp (=h/ (h)) (A.10)

(h)
ou seja, a distribuicao de alturas é uma exponencial simples.

Os momentos da distribuicao A.9 sao dados por

o (EERY

de onde obtemos

(h?) = ﬁ (A.12)
iy = U= C")([;qt?)gl —a)l (A.13)
Dai nés temos a rugosidade
wy = (h?) — (h)* = % (A.14)
e a skewness
o -3 m 2wt 1 A15)

wS/Q q(1—q)



Apéndice B
Momentos das funcoes de escala

Considere P(ws) uma densidade de probabilidade normalizada, tal que

/P(wg)dwg =1 e /wznp(wg)dwg = (wy) . (B.1)
Se definimos a fungao F(z) = (ws) P(ws), com x = wy/ (ws), seus momentos sao

dados por

de onde segue imediatamente

MO =pMP =1 ¢ MP= S+ 1. (B.4)

(ws)?  (ws)

Da mesma forma, para G(y) = o P(ws), com y = (wy — (ws)) /o, nds temos

M = 1 / (wa — (wa))"P(ws)dws, (B.5)

O-n

que nos dé

w3) — 3 (wi) (wa) +2 {wy)”

M =1, MY =0, MY =1 ¢ MY = .
o

(B.6)
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Finalmente, para a fun¢ao H(z) = ((we)—C) P(ws), onde z = (wy—C') /({wy)—

('), os momentos ficam

1
M("):i/w—C"Pwdw B.7
H (<w2> _C)n ( 2 ) ( 2) 2 ( )
e dafi temos
2
MO =D =1 e MP=_—T 41 (B.8)



Apéndice C

Integracao numérica das equacoes

de crescimento

Por serem nao lineares, as equagoes de crescimento KPZ e VLDS nao tém solucao
analitica exata. Porém, essas equacoes podem ser integradas usando métodos
numeéricos, que também apresentam dificuldades. Nesse sentido, varios métodos
de discretizagao dessas equagoes tém sido desenvolvidos [124, 125, 126, 127], sendo
o método de diferencas finitas o mais utilizado.

Uma descricao desse método pode ser encontrada em qualquer livro de cal-
culo numérico. Em nosso caso, as derivadas do campo h(Z,t) sdo computadas
truncando sua série de Taylor em certa ordem.

Se temos um substrato d,-dimensional, com um parametro de rede Ax e um

vetor de coordenadas (ji, ja, ..., ja), entdo uma posicao na rede é dada por z; =
Ax(j1, 792, Ja), com 0 < j; < L — 1. Vamos considerar também os vetores
bases canonicos eq, s, ..., ¢e4. Com isso, o método de diferencas finitas nos da as

seguintes discretizacoes para as derivadas espaciais

Zs[h(fj + ¢;Ar) — 2h(75)] + O((Ax)?), (C.1)

i=1

1

2
h p—
V=R
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ds
(V0 = 4 Ala;)z D IH(s; + ) = iz~ G8F +O(A07)(C2
ds
Vih = @ Z[h(fj + 2¢;Az) — 4h(z) £ €;Az) + 6h(7})] + O((Az)?) (C.3)
V3(Vh)? = Zl(Tlx)‘* g {[n(z; + 26;Ax) — W(z;)]* = 2[h(T; + Ax) — h(Z; — &Az)]?
+[h(z}) — h(Z; — 26;Az)* } + O((Ax)?), (C.4)

onde h(z; £ €;Ax) = h(Zj + é;Ax) + h(z; — €;Ax). Todas as derivadas acima sao
definidas na posi¢ao z; e no tempo ¢, assim temos (V2h)(z},t), (Vh)?(z;, ), ete.

A derivada temporal pode ser computada pelo método de Euler

Oh _ h(zj;t+ At) — h(zj;t)

R C.5
ot At (C.5)
Entao, a equacao KPZ discretizada pode ser escrita como
At &
W@yt + M) = h(&,0) + 7o 2 {v[h(F; + & Ax) — 2h(z)]
Ao o 9DAt]:
+§[h(xj + € Ax) — h(z; — e,A:E)]Z} + [W] VI2R(t), (C.6)

onde as constantes v, A e D sdo as amplitudes da equagdo continua (eq. 2.26) e
R(t) sdo numeros aleatdrios obtidos de uma distribui¢do uniforme no intervalo

2DAt 2 : . ) .
[—0.5,0.5]. O fator | ———-| garante que a dimensao do ruido seja a mesma da

(Az)d
equacao continua e o termo /12 assegura que este tenha média nula e variancia
2D. E interessante notarmos que qualquer distribuicio que satisfaca o teorema

do limite central [128] pode ser usada no lugar da distribui¢do uniforme, mas

usando o fator multiplicativo adequado para que a variancia fique correta.
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Para a equagao VLDS nos temos

B} B} At o L
h(zy,t 4+ At) = h(zj,t) + By ; {va[h (7 £ 2¢;Ax) — 4h(z; £+ €;Az) + 6h

A
+7 (W75 + 2682) = W) = 2Ah(F; + EAT) — h(T; — 6AD)]

H(E) - s — 26807} + [200E] VIzRG),

As equacoes lineares EW e WV discretizadas podem ser obtidas das equagoes
C.6 e C.7 fazendo-se A = 0 e Ay = 0, respectivamente.

Apesar de nao estar explicito nas equacoes C.6 e C.7, todos os termos h do
seu lado direito sao calculado no instante de tempo ¢. Além disso, um incremento
At ocorre apenas apos a atualizacao das alturas da superficie completa (todas
as posi¢oes ;). Entao, ao contrario dos modelos discretos, essas atualizagoes
ocorrem de modo paralelo.

Em principio, quanto menores os valores dos incrementos Az e At maior seria
a precisao das derivadas acima. De fato, devemos sempre trabalhar com o menor
At possivel, mas com limitagoes computacionais porque quanto menor o seu valor
maiores sao os tempos de simulacao. Porém, pode-se mostrar que qualquer valor
de Az pode ser feito igual a 1 através das transformagoes @/ — z/Ax, t' — t/Axe
R — h/Ax [129], que deixam a equacao KPZ (por exemplo) invariante exceto pelo
fato de o coeficiente nao linear ser substituido por )\(A:c)%. Entao, trabalhamos
sempre com Ax = 1, para que X nao seja alterado.

Um problema inerente desse processo de integragao numeérica é o surgimento
de instabilidades nas equagoes nao lineares (KPZ e VLDS): cineticamente o sis-
tema pode evoluir para configuracoes com picos isolados, que passam a cres-
cer muito rapidamente, pois apresentam um gradiente de alturas muito grande
[124, 130]. Tais picos nao sao esperados para essas superficies, pois nao estao

presentes nas equacoes continuas e tao pouco aparecem nos modelos discretos,

()]

(C.7)
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o que gerou certa discussao acerca da universalidade das equacoes discretizadas
[127, 124].

Outro problema que aparece na integracao da equacao KPZ é a inconsisténcia
entre os parametros das equacoes continua e discreta. Em d = 1 + 1, sabemos

1

que Wsqp = (%) ’ L* 18], com A = % Lam e Shin [129] integraram a equacao
usando D = v = 1 e dois valores para o termo nao linear: A =0 (EW) e A =3
(KPZ). No primeiro caso, eles encontraram o valor esperado A = 1, mas no
segundo eles obtiveram A &~ 0.879. Assim, existe uma inconsisténcia entre os
parametros das equacoes continua e sua versao discretizada.

Uma solucao para o problema da instabilidade numérica foi proposta por
Dasgupta et al [124] e consiste em substituir o termo nao linear das equagoes

(x = (Vh)?) por uma fungao deste. Uma proposta é f(x) = , onde

1 — exp(—cx)
c
¢ é um parametro de ajuste. Essa fun¢ao tem as seguintes propriedades: 1) Se
ocorrer um pico na superficie, temos x muito grande e, portanto, a exponencial
tende a zero e o incremento nessa posigao é 1/c em vez de x; 2) Em regioes
“normais” da superficie, onde = é pequeno, temos f(z) =~ x. De fato, essa funcao
introduz infinitos termos da forma (Vh)* na equagao de crescimento, mas, como
discutimos no capitulo 2, esses termos sao irrelevantes quando comparados com
(Vh)? no limite hidrodinAmico. Recentemente, foi mostrado que além de resolver

o problema da instabilidade numérica, esse método resolve também a questao da

inconsisténcia dos parametros da equagao KPZ [80].
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