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Resumo

Neste trabalho estudamos modelos de crescimento de superficies no qual as
particulas depositadas podem relaxar sobre a superficie com uma probabilidade 1
- p. Os modelos aqui propostos descrevem a competicdo entre o0 modelo de
deposicao aleatdria puro e os modelos de deposi¢cdo aleatoria com relaxacao e da
maior curvatura. Como estes modelos pertencem a diferentes classes de
universalidade, nossos modelos mistos fornecem informacdes sobre o cruzamento
entre os diferentes comportamentos. Utilizando o método de simulagcdo numérico
de Monte Carlo, estudamos esses modelos competitivos sobre substratos
unidimensionais fixando-se os valores de p, de forma a computar a dependéncia
da rugosidade de superficie em fungéo do tempo t e do comprimento da rede L.
Através do uso de leis de escala apropriadas encontramos 0s expoentes de
crescimento caracteristicos dos modelos mistos e também o0s expoentes de

cruzamento entre os diferentes mecanismos utilizados para a competigcao.



Abstract

In this work we studied surface growth models where the deposited particles
can relax over the surface with a probability 1 - p. The models presented describe
the competition between the pure random deposition and the corresponding
deposition with relaxation and the larger curvature. Considering that these models
belong to different universality classes, our mixed models can provide information
about the crossover among the different behaviors. We have Monte Carlo
simulations, and we have studied the competitive models over one-dimensional
substrates where the value of p is fixed according to the dependence of roughness
of the surface on time and the lattice size. Through the use of suitable scaling
relations we found the characteristic growth exponents for the mixed models, as
well as the crossover exponents between the different mechanisms involved in the

competition.



Capitulo 1

INTRODUGAO

Nossa interagdo com a natureza se manifesta basicamente através do
contato com superficies e seu estudo abrange uma area tdo vasta que vai
desde processos biolégicos [1], como o crescimento de uma colénia de
bactérias até processos erosivos [2,3]. Esses estudos ndo se ocupam apenas
com a morfologia, mas também com o0s processos cinéticos relacionados ao
crescimento e a formacgao das superficies. Nesse contexto, diversos modelos
de crescimento tém sido extensivamente propostos nos ultimos anos com o
objetivo de entender a dindmica e 0s mecanismos microscopicos que
governam o crescimento de superficies em situagdes reais [4]. Por outro lado,
a atencao voltada para estes processos também apresenta uma variedade de
aplicagcbes tecnolégicas em que o processo de crescimento é um fator
importante na morfologia da superficie. Por exemplo, filmes finos de materiais
magnéticos e oOxidos metalicos sao freqientemente usados para construir
dispositivos que sado capazes de armazenar e manipular informacdes em
meios magnéticos e Opticos, respectivamente [2].

Entre as varias técnicas experimentais que sio utilizadas para obtencéo de
filmes finos, podemos citar a Epitaxia por Feixe molecular (MBE - Molecular
Beam Epitaxy) [1,2], a deposi¢do quimica de vapor (CVD - Chemical Vapor
Deposition ) [1,2] e a deposicao eletroquimica [5]. Do ponto de vista tedrico, o
comportamento dos modelos de crescimento é estudado usando-se uma
combinacdo de métodos de simulacdo numeérica e da solugdo de equacdes
diferenciais estocasticas. Em ambos os casos as regras para os modelos se
originam de aspectos observados experimentalmente [1,2,6].

Em geral, os modelos utilizados para descrever o crescimento de
superficies possuem trés ingredientes em comum: (a) um fluxo constante de
particulas que podem aderir no substrato, (b) o carater aleatério da deposi¢cao

das particulas neste substrato e (c) a inclusdo de mecanismos que permitem a



difusdo de particulas (relaxagéo) sobre a superficie. A Unica excegao ao ultimo
item é o modelo de deposigao aleatéria pura (RD - Random Deposition) [1,2]
no qual as particulas nao relaxam na superficie, isto €, uma particula, ao colidir
com o substrato, adere imediatamente a sua superficie. Por outro lado, um
modelo que exemplifica a inclusdo de mecanismos de difusdo é o modelo da
deposigao aleatéria com relaxagao de superficie (RDSR - Random Deposition
with Surface Relaxation) [7-9]. Neste modelo a particula que atinge a superficie
se move para um sitio vizinho se a altura na posicéo deste sitio € menor que a
altura do sitio com o qual colidiu. Apesar do crescimento de uma superficie ser
um tipico processo de nao-equilibrio, ele apresenta um comportamento de
escala nas flutuacdes da altura da interface com o tempo e com o tamanho da
rede. Neste contexto, também muito atencdo tem sido direcionada para o
estudo dos processos de crescimento com respeito a classe de universalidade
na qual os modelos podem ser classificados. Um modelo é colocado dentro de
uma classe de universalidade de acordo com os valores que se obtém para os
chamados expoentes de crescimento do modelo. Usualmente, esses
expoentes sdo obtidos através da aplicacao da relacdo de escala proposta por
Family e Vicsek [8]. Entretanto, recentemente, Horowitz e colaboradores [10]
generalizaram a relacdo de escala de Family e Vicsek a fim de incluir
processos de crescimento competitivos.

Neste trabalho, estudamos, usando simulagdes numéricas de Monte Carlo
[11,12], a competicdo entre modelos de crescimento bem conhecidos na
literatura: o modelo de deposicdo aleatéria (RD), o modelo de deposicao
aleatoria com relaxagcédo (RDSR) e o modelo da maior curvatura (LC - Larger
Curvature) [13-15]. Este ultimo modelo inclui um processo de relaxagdo que
leva em consideragao a curvatura na regiao dos sitios adjacentes do ponto no
qual a particula colide com a superficie.

Para compreendermos os modelos apresentados, abordaremos, neste
capitulo, algumas questdes fundamentais na analise de superficies. No
capitulo 2 serao descritos detalhadamente os modelos RD, RDSR e LC; no
capitulo 3 apresentaremos a competicdo entre os modelos RD e RDSR; no
capitulo 4 analisaremos a competicao entre os modelos RD e LC e, finalmente,
no capitulo 5 apresentaremos nossas conclusdes. Entdo, vamos aos conceitos

basicos:



*Quais sao os processos microscopicos relevantes no processo de crescimento de
uma superficie?

A morfologia de uma superficie vai depender basicamente da competi¢cao de
trés fatores, que estdo representados na figura 1.1: deposi¢cdo, desorgéo e
difusdo. Quando uma particula (d&tomo) atinge a superficie e se liga a esta,
temos a deposicao. A adesio se da por meio de uma energia de ligagao cuja
intensidade depende da natureza da particula depositada e da geometria local
da superficie. Se a particula escapa da superficie, temos um efeito que
compete com a deposicdo e € denominado de desorgdo. Se ¢ € a energia
tipica de ligagcao das particulas e t o tempo médio em que a particula
permanece ligada a superficie, entdo resultados experimentais mostram que a

dependéncia de T com a temperatura T [16] é dada por:

&
~exp| —— |, 1.1
eonl ] (1.1

onde k, é a constante de Boltzmann. Observa-se, nesta expressdo, que a

taxa de desorcdo aumenta com a temperatura. A relevancia do processo de
desorcao depende da escala de tempo do processo de deposi¢cdo. Se uma
particula, ao colidir com a superficie, possuir um tempo suficiente para
encontrar um sitio vizinho que apresente uma posigao energeticamente mais
favoravel, ou seja, onde a energia de ligagdo seja menor, a particula pode
deslocar-se para este sitio. Este fenbmeno é chamado de difusdo, e também
depende da temperatura, podendo apresentar caracteristicas anisotrépicas| 1].

A importancia relativa desses processos depende, além disso, das
propriedades microscépicas da interface, da magnitude das energias de
ligacdo e de parametros que podem ser modificados experimentalmente.
Como exemplo, podemos citar o substrato e a taxa de deposicéo de particulas.
Nos modelos estudados neste trabalho apenas a deposicao e a difusdo de
particulas serdo consideradas. Esta situacado ocorre quando a escala de tempo

do processo de deposi¢cdo € menor que o tempo caracteristico de desorgao t.
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Figura 1.1: A figura mostra as trés possibilidades: deposi¢ao, desorcédo e difusao.

* As interfaces obtidas no crescimento de superficies sdo objetos fractais ?

Grosseiramente falando, fractais sdo formas geométricas complexas com
uma rica estrutura, mesmo em pequenas escalas. De uma forma geral os
objetos fractais apresentam um grau de similaridade, ou seja, se ampliarmos
uma parte do fractal podemos distinguir alguns aspectos remanescentes do
todo. Algumas vezes a similaridade é exata, mas frequentemente a

similaridade é apenas estatistica [2].
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Figura 1.2: Uma reta sofrendo sucessivas transformag¢des homeomorficas para gerar uma curva de Koch.
Topologicamente elas sdo iguais. A curva de Koch ¢ obtida quando completamos um niimero infinito de
transformagdes. Retirado da referéncia [1].
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Outra particularidade dos fractais é a sua dimens&o. A dimensao topologica
de um ponto é 0, de uma reta € 1, de uma superficie € 2 e assim por diante. A
figura 1.2 mostra um segmento de reta que é continuadamente deformado até
produzir um objeto conhecido como curva de Koch. A curva de Koch & um
objeto fractal com uma estrutura basica que permanece inalterada se
mudarmos a escala de observacao.

E evidente que a curva de Koch é muito mais rica que uma reta. Podemos
caracterizar as formas complexas utilizando a definicdo de dimensao de
Hausdorff [2]. A dimensdo de uma reta € 1 e a dimensao da curva de Koch é
1,3619....A dimensao da curva de Koch nao € inteira, o que é tipico dos objetos
fractais. De uma maneira simplista podemos relacionar a dimensao fractal com
a complexidade de um objeto.

As superficies rugosas obtidas nos processos de crescimento pertencem a
uma classe especial de fractais denominada de auto-afins. Os objetos auto-
afins sdo similares ao todo, ou seja, sédo invariantes sob uma transformacao de
escala se esta transformacéo for anisotropica. Se fizermos a mesma mudanca
de escala em todas as direcdes o objeto muda sua forma. Por outro lado, se
fizermos uma mudanca de escala diferente para cada direcdo ndo mudamos a
morfologia do objeto.

Nas ilustragcdes da figura 1.3, extraidas da referéncia [17], vemos
claramente o comportamento dos objetos auto-afins sob transformacdes
isotrépicas e anisotropicas. No caso (a) foi realizada uma mudanga de escala
isotropica, x — bx e y — by , e fica evidente que houve uma mudanga na
morfologia.

Na situagdo (b) a mudanca de escala foi anisotrépica, x — bx e y — b*

y, onde percebemos que os objetos sdo estatisticamente semelhantes.

* Quais sao as grandezas fundamentais no estudo dos modelos de crescimento de
superficies ?

No estudo do crescimento de superficies duas fungdes sao importantes: a
altura média e a rugosidade da superficie. Para uma rede unidimensional de

tamanho L a altura média é dada por:



(a) (b)

Figura 1. 3: O objeto auto - afim sofreu uma mudanga de escala no caso : (a ) isotropica por um fator 2.
(b ) anisotrépica com um fator 2 na horizontal e V2 na vertical.Ilustragdes extraidas da referéncia [17].

ZL:h(i,t), (1.2)

onde h(i,t) € a altura da coluna i no tempo ¢. Se a taxa de deposi¢ao das

particulas for constante, a altura média cresce linearmente com o tempo. A
rugosidade w(L,t) mede as flutuagdes na altura da interface, e é definida para

um modelo unidimensional, como:

A figura 1. 4 mostra o significado destes dois conceitos.

* O que sio conceitos de escala e qual a sua importincia no estudo da rugosidade
de superficies ?



Os conceitos de escala tém um surpreendente poder de predicdo. Sao
simples de se manipular e permitem relacionar quantidades e expoentes
aparentemente independentes. Neste trabalho os conceitos de escala sao

aplicados ao estudo da rugosidade de uma interface.

(h(®))

Figura 1.4: Representagdo da altura média em uma interface rugosa unidimensional. As flutuagdes na
altura média fornecem uma medida da rugosidade.

Para compreendermos os conceitos de escala precisamos primeiro
analisar o que acontece com a rugosidade de uma superficie durante o seu
crescimento. A figura 1.5 mostra um grafico tipico de crescimento de superficie
obtido por simulagdo numérica para a deposicdo de particulas. Podemos
distinguir, nitidamente, duas regides durante o crescimento da superficie.
Primeiro, temos um intervalo de tempo onde a rugosidade cresce seguindo
uma lei de poténcia com o tempo. Entdo, podemos escrever que a rugosidade,

para valores de ¢t << ¢ _, onde ¢ € o chamado de tempo de saturag&o, possui a

seguinte forma:

w(L,t)~t” . (1.4)

O expoente S, denominado de expoente de crescimento, caracteriza a

dindmica do crescimento da rugosidade. Quando a rugosidade atinge o regime
7



de saturagao, para t>>¢_, a rugosidade atinge seu valor maximo. De maneira

geral, a rugosidade é formada por duas regides separadas por um tempo limite

t.. A rugosidade de superficie comega a se saturar quando se aproxima de ¢ .
Para tempos maiores que ¢, a rugosidade chega ao seu valor de saturagdo

Wy .
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Figura 1.5: Evolucao da rugosidade com o tempo para uma simulagdo de um modelo conhecido como
deposicao aleatéria com relaxagdo de superficie, que sera explicado no capitulo seguinte.

O grafico da figura 1.6 mostra o comportamento das curvas de rugosidade
para alguns tamanhos de rede L. Podemos observar que a rugosidade de

saturacdo w, e o tempo limite 7, dependem do tamanho da rede. Quanto
maior a rede maiores os valores de w, e ¢, . Se fizermos o grafico de log(wy )

em funcao de log( L) veremos que o valor da rugosidade de saturagao também

obedece a uma lei de poténcia. Esta relagcdo pode ser escrita como:

we (L)~ L*. (1.5)



O expoente o é conhecido como expoente da rugosidade. O tempo limite
também depende do tamanho da rede. Isto fica evidente se fizermos o grafico

de log(z, ) em funcdo de log(L ). A lei de poténcia para o tempo limite é:

t, ~L, (1.6)

onde z € o chamado expoente dinamico.

L=256
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Figura 1.6 : Dependéncia da rugosidade de saturagdo e do tempo limite em fun¢do do tamanho de
rede.

A figura 1.7 mostra esquematicamente os procedimentos que permitem
escrever uma relagdo de escala para a rugosidade de superficie. Nas
transformacdes realizadas fica evidente que os expoentes a , B € z nado sao
independentes. Na figura mais a esquerda temos a rugosidade para trés
valores diferentes de L. Quando dividimos w por w, todas as curvas passam

a se saturar em um mesmo valor, mas em tempos de saturacao diferentes

(figura do meio). Matematicamente obtemos:

Mhﬁzfﬁi} (1.7)



Na segunda transformacdo realizamos uma reescala do tipo ¢/¢,,

correspondente a um deslocamento lateral das curvas. Utilizando as equacgdes

1.5 e 1.6, obtemos:
w(L,1)~ L fLL} (1.8)

As curvas agora se colapsaram em uma unica curva, caracterizada pela

funcao de escala f(u).

Log {w

]
Log (wiws)
Log {wifms)

Log (i)

Log (t) Log {t)

Figura 1.7: Na primeira transformagdio fazemos a reescala para w/ w, produzindo um deslocamento

vertical das curvas. Na segunda transformacio fazemos uma reescala para ¢/ ¢ .levando a um

deslocamento lateral das curvas, o que resulta num colapso das curvas em uma unica curva f (u).

Analisando a figura 1.7 fica evidente que existem dois regimes diferentes de
escala. Se u<< 1 a fungao de escala varia segundo uma lei de poténcia, e se
u >> 1 a funcdo de escala permanece constante. A relacdo abaixo descreve

isto:
u? se=>u<<l,

flu)= (1.9)

const. se=>u>>1.

Se fizermos a aproximagéo de ¢, pela esquerda e pela direita, temos:
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w(t ¥ ) Rty ’ (esquerda),
w(t, )= L* (direita)

o que fornece tXﬂ = L”. Utilizando a equagao 1.5,obtemos diretamente que:
z=a/p (1.10)

de forma que «a, f e z sao interdependentes e, além disso, sao

independentes de muitos detalhes do sistema. A relagdo entre eles é de
validade geral, ndo dependendo de nenhuma particularidade do modelo ou

mesmo da superficie. Por exemplo, os valores de « e S da interface de um

papel umedecido ndo depende se mergulhamos o papel na agua ou no dleo.

Apesar das substancias serem diferentes, os expoentes sdo os mesmos.
Outro fator importante no crescimento de superficies sdo as correlagoes.

Denominamos de correlagdes ao mecanismo que faz com que uma interface

apresente um regime de saturagdo. O fato do tempo de saturacdo ¢, e a
rugosidade de saturagdo w, dependerem do tamanho da rede proporciona um

indicio de que a correlacdo € um fendbmeno causado por um efeito do tamanho
finito da rede [6]. As correlagdes surgem quando a deposicdo nos sitios da
superficie ndo sao inteiramente independentes, mas dependem dos sitios

adjacentes.

*  Quais sdo as formas de abordagem do estudo do crescimento de superficies e

da rugosidade ?

As principais ferramentas que podem ser utilizadas na analise de
superficies sao: conceitos de escala, experimentos, modelos discretos e
continuos de crescimento.

Os conceitos de escala foram vistos anteriormente e, os experimentos,
veremos adiante. As outras duas formas complementares de se estudar o
crescimento de superficies sdo descritas abaixo:

(a) Modelos discretos: nestes casos a posicdo de cada particula sobre a

superficie € bem definida. Usando-se algumas regras podemos simular o
comportamento do crescimento através de algoritmos computacionais

11



elementares que procuram reproduzir  aspectos observados
experimentalmente. Nas simulagbes numéricas procura-se separar 0s
mecanismos essenciais que determinam a morfologia dos detalhes
desnecessarios. Este trabalho tem como foco desenvolver um modelo de
competicdo entre modelos discretos ja estabelecidos na literatura. No
préximo capitulo apresentaremos os modelos aqui considerados .

(b) Modelos continuos: sdo aproximagdes da interface quando vistas em uma

escala maior, onde as propriedades sdo tomadas na média de um pequeno
volume que contém muitos atomos. Nas abordagens continuas para
modelos de crescimento desprezamos os aspectos discretos do
crescimento numa tentativa de capturar os mecanismos essenciais da
morfologia. Seu poder de predigdo esta limitado a escalas maiores que as
distancias interatbmicas tipicas, fornecendo informagbes de natureza
coletiva dos processos de crescimento. As equagdes que descrevem 0s
modelos continuos sao denominadas de equacgdes diferenciais estocasticas
devido ao carater aleatério dos mecanismos de crescimento. Na realidade,
quando se desenvolve uma abordagem discreta de um modelo de
crescimento procuramos também a equacao continua diretamente a partir
do modelo. Uma vez encontrada a equagao poderiamos encontrar suas

predicoes através da obtencido dos expoentes de escala.

* Como ¢ a pesquisa experimental de crescimento de superficies e por que é
importante estudar o crescimento de superficies ?

Até recentemente, o estudo da rugosidade e o crescimento de interfaces foi
um assunto negligenciado do ponto de vista experimental, apesar da
importancia tecnologica da compreensao das leis basicas de crescimento. Um
dos motivos € devido ao fato de superficies utilizadas em aplicacbes
tecnoldgicas terem baixa rugosidade e assim apresentarem boas propriedades
de contato. A maior parte das investigacbes experimentais se concentra no
estudo de superficies com boas propriedades de contato, descartando-se
deliberadamente as superficies rugosas. Devemos lembrar que na avaliagéo de
materiais com alto potencial tecnoldgico, o entendimento dos processos de
rugosidade ajudam a definir os limites de suavidade que uma superficie pode

ter, definindo assim, sua aplicabilidade. Uma das técnicas mais usadas na

12



experimentagdo € o crescimento epitaxia por feixe molecular (MBE), onde os
experimentos sao realizados sob condicbées de alto vacuo, para minimizar a
deposigao incontrolavel de impurezas. De uma forma geral, o material a ser
depositado é evaporado termicamente, formando um feixe de particulas com
uma velocidade térmica, que é direcionado para o substrato onde se deseja
depositar um filme. O modelo discreto pode ser verificado experimentalmente,
pois o conhecimento do comportamento individual dos atomos tem crescido
devido a alta resolugdo da microscopia de varredura por tunelamento (STM),
que é capaz de identificar ndo apenas a estrutura da rede, mas também a
posicdo de cada atomo [2]. Um exemplo de aplicacdo dos modelos de
crescimento € o processo de eletrodeposicado [18-22]. Apesar de depender de
muitas variaveis e ser um fenbmeno complexo, podemos estudar a
eletrodeposicdo através de modelos simples que combinem uma descrigcao
analitica para o movimento das particulas em diregdo ao substrato e uma
descrigao probabilistica para a deposi¢ao de particulas na superficie [20]. Estes
modelos combinam argumentos deterministicos, como o movimento de uma
particula em um meio viscoso sob a agdo de um campo elétrico, e argumentos

probabilisticos, relacionados ao modo das particulas relaxarem.
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Capitulo 2

MODELOS DE CRESCIMENTO

Neste capitulo serdo apresentados os modelos discretos utilizados neste
trabalho: deposicao aleatéria [1,2], deposicdo aleatdria com relaxacdo [7-9] e o
modelo da maior curvatura [13-15]. Em comum, estes modelos apresentam um
fluxo constante de particulas que sao depositadas aleatoriamente sobre um
substrato plano e perpendicular ao feixe incidente de particulas. Devido a
aleatoriedade dos processos, associamos um ruido n as equagdes estocasticas
de crescimento. Este ruido € conseqiéncia de termos um fluxo constante, mas
nao uniforme, ou seja, o numero de particulas que sao depositadas por unidade
de tempo é constante e a distribuicdo espacial ndo é uniforme durante a
deposicao das particulas, dai a fungao do ruido n nas equagdes de crescimento.

Comecaremos com o modelo de deposi¢cao aleatéria, que € o modelo mais
simples por ndo apresentar qualquer processo de relaxagao, e consequentemente
nao apresentar correlagao entre os sitios da superficie, de forma que estes sao
completamente independentes. A inexisténcia de correlagdo entre os sitios
adjacentes leva a uma interface que ndo apresenta saturacdo. Em seguida sera
discutido o modelo de deposicao aleatéria com relaxagao de superficie, que é o
modelo discreto com 0 mecanismo mais simples de difusdo; este modelo leva a
uma saturacao na rugosidade de superficie, que € provocada pela correlagdo dos
sitios na interface. Por ultimo, analisaremos o modelo da maior curvatura, que
segue uma regra de difusdo um pouco mais elaborada e que também leva a uma

saturagao da rugosidade da interface. Estes trés modelos possuem expoentes de
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escala diferentes, pertencendo a classes de universalidade diferentes. Na
exposicao desses modelos usaremos apenas redes unidimensionais, tornando o
entendimento dos mecanismos basicos de cada um deles mais simples. Nos

capitulos seguintes consideraremos a competi¢ao entre os modelos escolhidos.

DEPOSICAO ALEATORIA

A deposicéo aleatdria € um modelo de crescimento com um algoritmo de
simulagédo bastante simples: escolhemos um sitio aleatoriamente e aumentamos
sua altura A(i,z) em uma unidade. Cada coluna cresce independentemente (sem
correlagdo) com uma probabilidade p= 1/L, onde L é o tamanho da rede. A figura

2.1 mostra esquematicamente o modelo de deposi¢ao aleatéria (RD).

Figura 2.1: Deposi¢ao aleatdria. As particulas aderem ao sitio no qual colidem. Nio existe relaxacao.

A probabilidade de que uma coluna tenha uma altura # apds a deposicédo de

N particulas é dada pela distribuigao binomial:
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pln, N)=—2 AT (2.1)

(N -h

A fim de avaliar a evolugdo temporal da altura média e da rugosidade da
superficie, definimos o tempo como = N/ L, ou seja, para uma rede de 20 sitios
a deposicao de 20 particulas define uma unidade de tempo, 0 que corresponde a
um passo de Monte Carlo (MCs - Monte Carlo step). Com esta definicdo podemos

mostrar que a altura média da superficie cresce linearmente com o tempo. Para

vermos esta dependéncia, considere o valor médio da altura de superficie <h>

apods a deposicao de N particulas:
(hy=>"h p(h,N) . (2.2)

Substituindo p(h,N) dada pela equagdo (2.1), obtemos, apds algumas

manipulacdes algébricas, que:
<h> =1. (2.3)

A largura da interface, que caracteriza a rugosidade de superficie, € uma medida

das flutuagdes na altura. A flutuacdo na altura das colunas em torno de seu valor

meédio <h> e que é uma medida da rugosidade de superficie, pode ser obtida

usando:
w(L,0)=((n=(m) ) | (2.4)

ou, simplesmente,
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w?(Lt)=(h)" =(h*) . (2.3)

O valor médio <h2 > apods a deposicao de N particulas, definido como

<h2>=ﬁh2p(h,zv), (2.5)
reduz-se a
(n*)=N’p?, (2.6)

e, para L »>»

w(t)~12. (2.7)

Comparando-se a relagdo acima com a expresséao (1.4) observamos que o valor
do expoente de crescimento f para o modelo de deposicdo aleatoria € 2. A
rugosidade no modelo de deposicido aleatéria cresce sem saturagao devido a
inexisténcia de correlacao entre os sitios da superficie. O expoente de rugosidade
a nao é definido e a superficie nao pode ser considerada auto-afim. Outra forma
de se determinar os expoentes de crescimento para o modelo de deposi¢cao
aleatdria é realizada através da introdu¢cdao de uma equacao diferencial parcial

estocastica bastante simples. Seja (D(x,t) o0 numero de particulas por unidade de

tempo chegando na posi¢cdo x no instante ¢ . Como as particulas sao depositadas

17



aleatoriamente, <D(x,t) nao é uniforme, e a variagao temporal da altura na posi¢ao

do sitio x é dada por:

= d(x,1) . (2.8)

Além disso, podemos considerar o fluxo de particulas ®(x,¢) como sendo formado

pela soma de dois termos: um termo F representando o numero médio de

particulas depositadas e um termo n(x,t) que reflete as flutuacbes e que

representa o ruido no processo aleatério de deposicdo. Assim:

oh(x,1)

- = F+1(x,1). (2.9)

Assumindo uma distribuigdo gaussiana para o ruido temos
(n(x,1))=0. (2.10)

Por outro lado, o modelo de deposicdo aleatéria ndo apresenta correlacido no
espaco e nem tampouco no tempo, de forma que podemos escrever o segundo

momento do ruido da seguinte forma:

<77(x, t)ry(x' , t')> = 2D5(x - x')5(t - t'). (2.11)

Integrando a equacédo diferencial estocastica para a altura local dos sitios da

superficie temos:
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h(x,t)=Ft + j n(x, )t .

Elevando ao quadrado essa ultima expressao

W (x,t)= F*¢* +2Ft [ n(x, ehe + | _[77 x, 0 )(x, )dudr'
0

0 0

e como  (n(x,t)n(x,t))=2Ds(t-1'), podemos tomar a média nas expressdes
acima,

(hy=Ft,

(h*)=F*t* +2Dt
Substituindo na expresséo (2.3), temos: w’ = 2Dt , ou seja:

B="% .

Ao introduzirmos uma equacgao continua perdemos os detalhes microscopicos
do modelo. No modelo de deposicdo aleatdria a determinacdo do expoente de
crescimento € de facil obtencdo, tanto no caso discreto quanto na descrigao
continua. Em modelos com regras de deposicdo um pouco mais complexas, a
determinacao dos expoentes do modelo no caso discreto pode se tornar intratavel
analiticamente. Entretanto, é possivel em alguns casos derivar uma equagao

continua que permita a determinagao dos valores exatos dos expoentes.
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DEPOSICAO ALEATORIA COM RELAXAGAO

O modelo de deposig¢ao aleatéria, por ndo apresentar correlacdo entre os
sitios da superficie, ndo apresenta um regime de saturagdo durante a sua
evolugdo. Se uma superficie ndo satura, ndo possui expoente de rugosidade o
definido e, portanto, ndo pode ser classificada com tendo um perfil auto-afim. Ja o
modelo de deposi¢cado aleatdéria com relaxacdo de superficie introduzido por
Edwards e Wilkinson [7-9] apresenta correlagéo, ou seja, os sitios da rede ndo sao
completamente independentes. Para um crescimento em 1+1 dimensdes, o

modelo, que pode ser visualizado na figura 2.2, é descrito pelo algoritmo abaixo.

= Rede com L sitios, tendo o substrato altura inicial nula e condigdes

periddicas de contorno.
= Escolhemos um sitio aleatoriamente.

= Se a altura deste sitio for igual ou mais baixa que a altura de seus vizinhos

imediatos, sua altura é acrescida em uma unidade.

= Caso contrario, o vizinho que tiver menor altura tera sua altura acrescida em
uma unidade. Se os dois sitios vizinhos estiverem mais baixos ou na mesma

altura, sorteia-se um deles.
Assim, no modelo de deposi¢ao aleatéria com relaxagao, a particula se move

para o sitio de menor altura. O processo de difusdo produz uma superficie com

uma morfologia mais suave que as interfaces do modelo sem relaxagao.
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Figura 2.2: Representacao esquematica da deposi¢do aleatdria com relaxagao

Apesar do processo de crescimento ser local, os sitios armazenam
“‘informagao” sobre as alturas dos sitios adjacentes. A largura da regido contendo
os sitios correlacionados, que chamaremos de comprimento de correlagdo ¢ ,
cresce lateralmente com o tempo. Para uma rede finita, {§ ndo pode crescer
indefinidamente pois € limitado pelo tamanho da rede L. Quando o comprimento
de correlagao ¢ atinge o tamanho da rede L todo o sistema esta correlacionado e
o0 modelo atinge um regime saturado.

A equacdo de crescimento para o modelo de deposi¢cdo aleatdoria com
relaxagdo deve ser uma generalizagdo da equacado de deposicado aleatoria que
inclua a correlacdo entre sitios vizinhos. E razoavel supor que a equacdo de

crescimento tenha a forma:

%’;’t)z G(h, x,2)+n(x,z) . (2.12)
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Para encontrarmos o termo G(h,x,t) podemos usar principios de simetria [1]

que permitem associar uma equacgao estocastica ao modelo:

*A equagdo nao pode depender da escolha da origem do tempo, deve ser

invariante pela transformacdo r—>t+6. Esta simetria exclui a dependéncia

explicita do tempo. N&o podemos ter termos como ¢ ou ¢* em G(h, x,¢)

*O crescimento deve ser independente de onde definimos ~2=0, ou seja, a
equacao deve ser invariante pela transformacdo » — h+¢6 . A equagao nao pode
ter dependéncia explicita de %, mas pode ser construida incluindo termos como

Vh,V*h,V"h .

*A equacgao nao deve depender de um valor particular de x, deve ser invariante
pela transformacdo x=x+6. A fungdo G nao pode depender explicitamente de

X.

*Por simetria, devemos excluir derivadas espaciais de ordem impar tais como V#

e V(Vzh), uma vez que a equacao deve ser invariante pela transformagéo x — —x.

*Como as flutuacbes sado simétricas em relacdo a altura média da interface, é

razoavel supor que devemos ter invariancia pela transformagdo % — —h. Esta

simetria elimina termos como (V4)* e (VA)*.

Para chegarmos a forma final da equagao de crescimento eliminamos todos os
termos que violam pelo menos uma das condigdes de simetria. A equacdo mais

geral possivel esta escrita abaixo, onde n, j e k sé&o inteiros positivos. Para

simplificar a notagdo nédo foram colocados os coeficientes na frente dos termos.

Portanto,
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% =(V2h)+(V*R)+ .. (V2" R)+ (V2 RNVR) +. (V¥ \VR) +nx.z). (2.13)
Como os expoentes de escala devem ser validos também nos limites r > o e
x —> o, as derivadas de maior ordem podem ser negligenciadas sem perda de
generalidade. Podemos usar argumentos de escala [1] para mostrar que, com
excegdo do termo V’i, todas as outras derivadas sdo irrelevantes, ou seja, ndo
afetam o comportamento de escala da equacdo de crescimento neste modelo.
Entdo, a equacao mais simples para descrever o modelo de deposicao aleatéria

com relaxagao, conhecida como equagao de Edwards-Wilkinson é:

ah(x, t)
ot

=W h+n(x,1) . (2.14)

A constante v € denominada de tensao superficial e o efeito do termo vV°h é
suavizar o perfil da interface. Para melhor compreender esse fato, suponha que
em um certo instante de tempo a interface tenha uma flutuagao na altura em torno
de um ponto de maximo. Em um instante posterior 1+ ¢, desprezando o termo

n(x,t), podemos escrever:
h(x,t+8)~ SW2h+h(x,t).
Lembrando que o laplaciano V’h é negativo no maximo de h(x,t), podemos

observar que o termo vV?*# redistribui as irregularidades da superficie, deixando

a interface com uma forma mais suave.
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A equacdo de Edwards — Wilkinson, por ser linear, pode ser resolvida
analiticamente. Por outro lado, podemos utilizar argumentos de escala para
determinar os expoentes de crescimento. Uma vez que esses argumentos podem
ser usados mesmo nas situagbes em que as solugdes exatas ndo sejam
possiveis, vamos utiliza-los para determinar os expoentes do modelo. O aspecto

estocastico da equacdo de crescimento é dado pelo ruido n(x,t), que sera

considerado nao correlacionado, obedecendo as propriedades definidas pelas
relagdes (2.10) e (2.11):
<77(x,t)>:0,
<77(x, n(x', t')> =2D5(x—x")5(t 1) .
A interface no modelo de deposi¢cao aleatéria com relaxagcéo € auto-afim e

suas propriedades de reescala sdo: x > x'=bx e h—>h'=b“h . A equacgédo de

Edwards-Wilkinson tem de ser invariante sob estas transformacdes. Como a

interface também depende do tempo, precisamos reescalar o tempo ¢t —>'=b"t.

Usando a propriedade da funcao delta:
59 (ax)=—5(x), (2.15)
onde d é a dimensao espacial, temos que:
(1, n(x0) = (lox, b0 plex ,67)) = 2D (bx — ) (b71 - b71'),

<77(x, t)n(x' , t')> =2Db "5 (x - x')5(t - t') . (2.16)
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Podemos agora reescalar a equagédo de Edwards-Wilkinson:

Oh(x,1)

=W?2h+n(x,t) ,
= 7(x,1)
-d-z
b Iy e g,
ot
6h z—d-2a

T oWV hb 2 7.
ot

Para que a equacéo seja invariante, cada um dos termos deve ser independente

de b, ou seja:
7=2=0 z-d-2a_
2
Entéo,
2—d
== = 217
a=— (2.17)
ﬂ:ﬂ, (2.18)
4
z=2. (2.19)

Para d=1, os valores dos expoentes sdo a=1/2, p=1/4 e z=2.

Simulagdes numéricas para o modelo discreto fornecem valores dos expoentes
muito proximos dos valores encontrados para o modelo continuo, mostrando que
eles pertencem a mesma classe de universalidade. Para a equagao de Edwards -
Wilkinson os expoentes de escala dependem da interface. Se a dimensao for

maior que 2 o expoente da rugosidade se torna negativo, indicando que a interface
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se torna plana, ou seja, cada irregularidade produzida pelo ruido € suprimida pela
tensdo superficial. O modo como a tensao superficial reorganiza a superficie é
similar a caracteristica que difunde as particulas pelos sitios de menor altura. O
modelo de deposicao aleatéria com relaxacdo e a equacdo de Edwards -
Wilkinson pertencem a mesma classe de universalidade, pois seus expoentes de

crescimento s&o iguais.

MODELO DA MAIOR CURVATURA

O modelo da maior curvatura também apresenta correlagdo entre sitios
vizinhos, levando a uma saturagdo da interface. O mecanismo de difusdo no
modelo da maior curvatura é diferente daquele do modelo da deposigéao aleatéria
com relaxagao implicando em expoentes diferentes, o que caracteriza uma nova
classe de universalidade. O algoritmo que descreve o0 modelo da maior curvatura

tem os seguintes passos basicos:
*Escolhemos um sitio (x) aleatoriamente. Calculamos para o sitio (x) e para os
dois sitios vizinhos mais proximos as correspondentes curvaturas. Por exemplo,

para o sitio (x) temos [i(x +1)+A(x—1)-24].

*Adicionamos uma unidade para o sitio de maior curvatura. Se existir mais de um

sitio satisfazendo a condicdo de maior curvatura, o escolhnemos aleatoriamente.

No modelo de deposicdo aleatéria com relaxagado a condi¢cao para a difusao

era o critério das diferencas de altura |Vh| Para o modelo da maior curvatura as
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diferencgas de altura ndo tem importancia, como no RDSR, mas sim a curvatura
V2h=[h(x+1)+ h(x—1)-2k] é fundamental .

Figura 2.3: Representacdo esquematica das situagdes possiveis no modelo da maior curvatura. As setas

indicam o sentido de movimento das particulas apds a deposicao.

O modelo discreto da maior curvatura tem expoentes que sao consistentes

com a equacao de difusdo de Mullins—Herring [13], que € uma equacao linear de
quarta ordem, dada por:

%:—yvé‘h(x,t)jt n(x,t) ) (2.20)

Argumentos de escala podem ser usados facilmente nesta equagédo para
calcular os expoentes exatamente da mesma forma que fizemos para o caso da

deposigao aleatéria com relaxagao. Os expoentes obtidos sao:

a=""2, (2.21)



pg=""2 (2.22)

z=4, (2.23)

onde lembramos que d é a dimensao espacial. Para uma rede unidimensional
temos que o =3/2, f=3/8 e z=4 . Estes valores dos expoentes coincidem com

os valores obtidos através de simulagdao numérica do modelo da maior curvatura
indicando que o modelo da maior curvatura e a equacdo de Mullins - Herring
pertencem a mesma classe de universalidade.

O crescimento de interfaces rugosas fora do equilibrio tem sido estudado tanto
com o uso de equagdes de crescimento continuas quanto pelo uso de simulacdes
numéricas de modelos discretos. Varias classes de universalidade para os
modelos dindmicos tém sido identificadas, onde cada classe corresponde a uma

determinada equacado de crescimento continua da altura h(x,t) que descreve a

interface. Existe uma grande dificuldade em se estabelecer a equivaléncia entre a
equacao continua e o seu modelo discreto correspondente. Em geral, isto é feito
de um modo ad hoc, comparando-se os expoentes encontrados em simulagcdes
numeéricas de modelos discretos com aqueles obtidos analitica ou numericamente
a partir das equagdes estocasticas continuas. Agora que os modelos foram
apresentados podemos partir para a analise, nos capitulos seguintes, da

competicao entre eles.
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Capitulo 3

COMPETIS}AO ENTRE OS MODELOS DE
DEPOSICAO ALEATORIA E DEPOSICAO
ALEATORIA COM RELAXACAO

Neste capitulo vamos considerar o comportamento de uma interface quando
investigamos a competicdo entre dois modelos, mais precisamente, a competicdo
entre o modelo de deposicdo aleatoria e o modelo de deposigdo aleatoria com
relaxacdo. Para simplificar vamos usar RD para o modelo de deposicéo aleatoria e
RDSR para o modelo de deposicao aleatéria com relaxagao.

A simulagdo numérica do modelo discreto de competigao entre os modelos RD
e RDSR foi desenvolvida para redes unidimensionais de comprimento minimo L =
32 sitios e maximo L = 2000 sitios, onde as particulas sdo depositadas de acordo
com as regras da RD com uma probabilidade p, ou segundo as regras da RDSR
com uma probabilidade g = 1 — p. As simulagbes foram realizadas considerando
condigcbes periddicas de contorno nos extremos da rede. O numero de amostras
variou de 1000 para redes com comprimento L = 32 até 50 amostras para redes
de comprimento L = 2000 sitios. Cada unidade de tempo t corresponde a um
passo de Monte Carlo (MCS), resultando na deposicao de L particulas, o que faz a
altura de cada sitio crescer em média de uma unidade.

Para um substrato plano unidimensional de tamanho L = 128, foram

simulados crescimentos com varias probabilidades p. A figura 3.1 mostra que a
rugosidade da superficie cresce de acordo com a lei de poténcia w(t)~ ¢, onde g

€ o expoente de crescimento. Para simulagdbes com p < 1 observamos o
aparecimento de correlagdes, ou seja, com a evolugao temporal do sistema o

comprimento de correlagéo & cresce, e inevitavelmente atinge o tamanho da rede
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saturando o sistema. No regime de saturagdo a rugosidade assume um valor

constante que vai com L*, onde o € o0 expoente de rugosidade.

p=1
100 —
p=0,98
T p=0,95
] p=0,9
= | p=0,8
T 10 ] p=0,7
i p=0,6
i p=0,5
i p=0,4
1 ' ll
] MELLARLLL | MLELALLL | ML | MELLARALL | MLELALLL | MLLEALLY | MELLARLLL | MLLEALLY |
0,1 1 10 100 1000 10000 100000 1000000 1E7

t (MCs)

Figura 3.1: Competigdo entre os modelos RD e RDSR para véarios valores de p, onde p ¢ a probabilidade de

ocorrer a deposi¢do aleatdria. Foi utilizada uma rede de comprimento 128 sitios.

Na deposigcdo aleatéria ndo ocorre saturagdo (p = 1) e o expoente de
crescimento é f=1/2. No modelo RDSR puro com interface unidimensional, os
expoentes tém os valores f=1/4 e a=1/2. Na figura 3.1, vemos o
comportamento da competicdo RD/RDSR para alguns valores de p. Para p=1, o
grafico mostra o comportamento caracteristico da deposicdo aleatéria pura. A
medida que p diminui comeca a aparecer o efeito da relaxacéo e a correlagao leva
a uma rugosidade constante no regime de saturagcido. Para valores de p proximos
de 1 o tempo de saturagcéo & grande, uma vez que o comprimento de correlagéo &
cresce lentamente devido a interferéncia da deposi¢ao aleatdria no processo de

crescimento. Quanto menor o valor de p menor € o valor da rugosidade de
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saturagdo e menor o valor do tempo necessario para se atingir o regime de
saturagao.

Na figura 3.2 fixamos o valor de p em 0.8, e simulamos o modelo para valores
de L variando de 32 a 256. A figura 3.2 mostra que as curvas apresentam trés
regides representando diferentes regimes. Para tempos pequenos o comprimento
de correlagédo & ainda € pequeno e o comportamento do modelo de deposig¢ao
aleatoria € predominante, levando a um valor para a inclinagdo da reta tangente

em torno de .

L=256
=0,8
10 P L=128
] L=64
] L=32
s
R
°
]
1 -
. ]
N,
0,1 1 10 100 1000 10000 100000 1000000 1E7

t (MCs)

Figura 3.2: Competi¢do RD/RDSR com probabilidade fixa p=0.8 para alguns valores de L. As linhas mostram

claramente os trés regimes que ocorrem durante o crescimento.

A medida que o tempo cresce as correlagdes passam a desempenhar um
papel cada vez mais importante, aumentando o comprimento de correlagdo e o
modelo da deposicdo aleatéria com relaxacdo assume uma maior influencia.
Nesta regido, o valor da inclinagdo da reta de ajuste aos pontos € igual a %,

caracteristico do modelo RDSR.
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Acima do tempo de saturagao as correlagcdes se estendem por todo o sistema,
e a rugosidade ndo aumenta mais. Na primeira fase do crescimento a rugosidade

tem um comportamento dado por:

w(t)=t» (tempos curtos). (3.1)

Na segunda parte do grafico, quando as correlagbes passam a predominar e a
inclinagdo do grafico diminui para o valor caracteristico do modelo de deposigao

aleatoria com relaxagao, temos:

w(t) ~ tProse (3.2)

E interessante notar que, apesar de termos uma mistura entre dois modelos,
podemos distinguir claramente que os mecanismos de cada um deles predominam
em certas janelas temporais.

Como para valores de tempo grandes o modelo RDSR predomina, vamos
adotar a analise proposta por Horowitz e colaboradores [10] para estudar a
rugosidade no regime de saturagao, ou seja, que a rugosidade no regime de
saturacdo depende do tamanho da rede L e da probabilidade de ocorrer a
deposigao aleatéria com relaxagdo q =1 — p.

A figura 3.3 mostra o grafico que sugere uma equagao para a rugosidade de
saturagao que depende da probabilidade de deposicdo aleatoria com relaxagao

dada por:

w,(L.q)~ L™ g™ (3.3)
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Figura 3.3: Dependéncia da rugosidade de satura¢do para uma rede linear de comprimento L em fungdo da
probabilidade de deposigao aleatdria com relaxagdo q.

Os valores da rugosidade de saturacao foram obtidos para uma rede de tamanho
L=128. A reta que melhor se ajusta aos pontos tem inclinagdo 0.93 + 0,03, e
outras simulagdes com tamanhos de rede diferentes mostram a mesma inclinagao.
No grafico da figura 3.4 repetimos o procedimento para analisar o tempo de
saturagcao no modelo competitivo. Esta figura foi obtida para uma rede de tamanho
L=128 e nos leva a considerar que a equagao que relaciona o tempo de saturacao
com o tamanho da rede e a probabilidade de deposicéo aleatéria com relaxacao é

semelhante a equagao da rugosidade mostrada anteriormente.
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Figura 3.4: Dependéncia do tempo de saturacdo para uma rede linear de comprimento L em funcdo da
probabilidade de deposigdo aleatdria com relaxagdo q.

A equacéo, proposta por Horowitz e colaboradores, € dada por :

t (Lq)=Lwwq™. (3.4)

O valor obtido para a inclinagcao da reta foi 1.91 + 0,05. Simula¢des para outros
tamanhos de rede confirmam o resultado. Para se determinar o comportamento da
rugosidade na regidao intermediaria, antes da saturagdo, foram realizadas
simulagbées com uma rede de maior tamanho (L = 2000). A figura 3.5 mostra o

resultado obtido para alguns valores de q.
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Figura 3.5 : Comportamento da rugosidade para tempos intermediarios, para alguns valores da probabilidade

da deposi¢do aleatdria com relaxagao q.

Esta figura mostra as retas paralelas pontilhadas na regido onde g ~1/4, regiao
onde a deposicao aleatéria com relaxagao predomina. Podemos ver que as linhas

no grafico de escala logaritmica estdo igualmente espagadas. Seja /, a ordenada

da interseccéao da linha vertical com a curva de rugosidade, ou seja, esta grandeza

tem relacdo direta com a rugosidade. A figura 3.6 mostra o comportamento de 7,

em funcéo da probabilidade q. Este grafico, que apresenta uma inclinagao 0.51 +
0,07, permite escrever uma equagao para a rugosidade do modelo competitivo
RD/RDSR dada por:

w(t,q)ztﬁRDSRq‘g. (3.5)
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Figura 3.6: Grafico da variagdo da rugosidade em fungdo da probabilidade de deposi¢do aleatéria com
relaxacdo q em uma simulagdo com rede de tamanho L=2000, na regido de tempos intermediarios.

Como o comportamento de escala nos modelos puros € dada pela relacédo de
escala da expressao (1.8), podemos adaptar para o modelo com competicao,

desde que os tempos nao sejam pequenos, a seguinte relacéo de escala:

Apps) -0 t
W(L, q, t) ~ [ %rosk q éf[z—_yj (36)
L RDSRq

Fazendo-se as mesmas consideragdes da introducido, percebemos que existem

dois regimes diferentes. Para  u<<1, que corresponde a <<t , temos
f(u)=u’m . Quando t>>t, a interface satura e u >>1 fazendo f(u)=const. A

validade dessas relagcdes pode ser demonstrada fazendo-se o grafico de w/wy
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em fung&o de ¢/¢_para diferentes valores de g, e mostrando que elas colapsam

em uma unica curva com as propriedades acima.
Podemos mostrar também que os expoentes J, y € € ndo sdo independentes.

Chamamos de ¢, o instante de tempo em se inicia a saturagéo. A forma de se

relacionar os expoentes de crescimento do modelo competitivo é obtida

aproximando-se de ¢_pela esquerda e pela direita, na evolug&o da rugosidade:

w(t, )=t /™" q™ < esquerda
w(t, )= L q™° < direita
lx Brosr q & _ [ @ros q -5
(Lrmng [ g e = Lo g

ZRDSR»ﬂRDSR ~YBrosk ,,—€ _ JOrDSR 0
L q q " =L"rgTe,

Como z=a/ f, entéo:

—VBrosg —€+0 =0 (3.7)

Usando os valores obtidos numericamente, 6=093, ¢£=0.51 e »=1091,
verificamos a relagdo acima: —yf,,x —&+9 =0.057, valor praticamente nulo.

Podemos imaginar que os valores racionais que poderiam representar a
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competicdo entre a deposicao aleatéria e a deposi¢ao aleatoria com relaxagao no
limite onde L — o« seriam ¢=1/2, y=2 e 6 =1.

A equacgao continua para o modelo da deposicao aleatéria, como apresentada

no capitulo 2 é:

oh(x,t)

o = F+77(x,t).

Para o modelo de deposicao aleatéria com relaxacédo de superficie, o crescimento

€ descrito pela equacao de Edwards-Wilkinson:

oh(x,t)
ot

=W h+n(x,1).

No modelo com competicdo podemos entender que a tensdo superficial v pode
atuar com uma probabilidade g, de forma que v=v(q). A equagao de Edwards-

Wilkinson generalizada para o modelo de competicao fica:

oh(x,1)

S0 g F () (38)

A dependéncia em g da tensdo superficial deve obedecer as condigoes:
v(¢=1)=v, para a deposigéo aleatoria com relaxagdo pura e v(q=0)=0, para a

deposicao aleatdria pura. A equagao pode ser resolvida de forma exata no espaco

de Fourier [10] confirmando os valores dos expoentes. No préximo capitulo
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aplicaremos a técnica utilizada aqui para estudar a competicdo entre o0 modelo da

maior curvatura e o modelo da deposic¢ao aleatéria.
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Capitulo 4

COMPETI(}ﬂAO ENTRE OS MODELOS DE
DEPOSICAO ALEATORIA E DA MAIOR
CURVATURA

Os mecanismos basicos de crescimento para o modelo da maior curvatura
foram apresentados no capitulo 2, juntamente com o0s seus expoentes de
crescimento [13,14]. Neste capitulo vamos estudar o comportamento de uma
superficie que cresce seguindo as regras do modelo da deposicéo aleatéria
competindo com as regras de crescimento do modelo da maior curvatura. As
simulagées numeéricas do modelo discreto unidimensional que levam em conta a
competicdo entre os modelos RD e LC foram desenvolvidas para redes lineares
de comprimento minimo L =20 sitios e comprimento maximo L =1000 sitios. As
particulas sao depositadas segundo as regras do modelo da deposigao aleatéria
com uma probabilidade p e segundo as regras do modelo da maior curvatura com
uma probabilidade g = 1 — p. O numero de amostras varia desde 500 para
simulagdes com rede de comprimento L =20 e p=0.32 até 50 para L =40 e p=0.02.
As simulagdes foram realizadas considerando condicdes periddicas de contorno
nos extremos da rede e para cada unidade de tempo t, correspondente a um
passo de Monte Carlo (MCS), resulta na deposigdo de L particulas, fazendo com
que cada sitio cres¢a, em média, uma unidade em cada intervalo de tempo.

As figuras 4.1 e 4.2 mostram simulagdes do crescimento para L=20 e L=40
sitios para varios valores da probabilidade q. Podemos perceber nitidamente que a
rugosidade da superficie cresce segundo uma lei de poténcia dada pela equagéao
(1.4).
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Figura 4.1: Evolugdo temporal da rugosidade para uma rede unidimensional de comprimento L=20 ¢ alguns

valores da probabilidade q.

Quando q aumenta as correlagdes proporcionadas pelo modelo da maior

curvatura ficam mais evidentes, fazendo o comprimento de correlagdo £ crescer,

gerando curvas que saturam em tempos menores. Como vimos, no modelo da

deposigao aleatoria, ndo ocorre saturagao e o expoente de crescimentoé f=1/2.
No modelo da maior curvatura unidimensional os expoentes sédo f=3/8 e

a=3/2. A medida que g diminui o tempo de saturacdo se torna cada vez maior,
pois o comprimento de correlagcdo & cresce lentamente devido a uma maior
importancia do modelo da deposicdo aleatéria no crescimento da interface.
Quanto menor o valor de q maior é o valor da rugosidade de saturagao e maior o

tempo necessario para se atingir o regime de saturacgao.
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Figura 4.2: Evolugdo temporal da rugosidade para uma rede unidimensional com 40 sitios para alguns valores

da probabilidade do modelo da maior curvatura q.

Como o expoente dindmico do modelo da maior curvatura é z =4, um valor
bastante grande, os tempos de saturagcdo acabam apresentando valores bem
maiores que os tempos de saturagcdo da competicdo RD/RDSR estudados no
capitulo 3.

Na figura 4.3 mostramos uma curva que apresenta de forma clara as trés
regides com diferentes regimes. Para tempos curtos o comprimento de correlagao
ainda é pequeno e o comportamento do modelo de deposicdo aleatéria é
predominante, o que pode ser comprovado pela inclinagdo da reta tangente, cujo
valor € 0.49, um valor muito préximo de . Com o passar do tempo, o

comprimento de correlagdo & vai aumentando e o modelo da maior curvatura

passa a ter cada vez mais importancia, e nesta regido, a inclinagao da reta de
ajuste aos pontos é de 0.36, valor muito préximo de 3/8, caracteristico do modelo

de maior curvatura.
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Figura 4.3: Rugosidade versus o tempo para o modelo competitivo RD/LC com L=20 ¢ q=0.04. £, ¢ f_,

indicam as regides de mudanga no comportamento dindmico

Acima do tempo de saturacdo o comprimento de correlagdo se igualou-se ao
tamanho da rede e a rugosidade ndo aumenta mais. A primeira fase do

crescimento apresenta um comportamento da rugosidade dado por:

w(t) = t”»  (tempos curtos). (4.1)

Na segunda parte do grafico, quando o comportamento ditado pelo modelo da

maior curvatura passa a predominar, temos:

w(t) = " (4.2)
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Para estudar o regime de saturagdo vamos utilizar a abordagem proposta por
Horowitz e colaboradores [10], ou seja, vamos assumir que a rugosidade depende
do tamanho do sistema L e da probabilidade de ocorréncia das regras do modelo
da maior curvatura qg. As figuras 4.4 e 4.5, obtidas para simula¢gdes com L =20 e
L =40 sitios, sugerem uma relagao do tipo:

wg(L,q) zL“LCq_E ) (4.3)

5 = 0.99(6)

w(L,q)/L™

0,1+

11

0,01 0,1 1

Figura 4.4: Grafico para a determinagdo da dependéncia da rugosidade de saturagdo com a probabilidade de

maior curvatura g. Os valores foram obtidos a partir de simulagdes em uma rede de tamanho L=20.

Para uma rede de tamanho L =20, a reta que melhor se ajusta aos pontos tem
inclinagcdo de 0.99. No caso de uma rede de tamanho L =40 a reta que melhor se
ajusta aos pontos obtidos nas simulagées foi de 0.95(7).
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Figura 4.5: Grafico usado para determinar a dependéncia da rugosidade de saturagdo com a probabilidade q,

onde os pontos foram obtidos a partir de simulagdes em uma rede de tamanho L=40.

Nas figuras 4.6 e 4.7 repetimos o procedimento do capitulo anterior para
analisar o tempo de saturacdo na competicdo RD/LC. A equacio proposta para

relacionar a dependéncia do tempo de saturacdo com a probabilidade q e o
tamanho do sistema L é:

t.(L,gq)=~ L% q’ . (4.4)

Os valores obtidos para a inclinagao da reta que melhor se ajusta aos dados foram

1.74(8) para uma rede de tamanho L = 20 e 1.76(5) para uma rede de tamanho
L =40 sitios.

Para se determinar o comportamento do crescimento na regido intermediaria,

observada antes da saturacdo, foram realizadas simulagcbes em uma rede de
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maior tamanho (L =1000). A figura 4.8 mostra o resultado obtido para alguns

valores de q.

0,1

t (L,q)/L™
1 L1 11 III

X

0,01

0,01 0,1

Figura 4.6: Dependéncia do tempo de saturagdo com a probabilidade q, com os pontos obtidos a partir de

simulagbes em uma rede de tamanho L=20.

X
1

t(L,q)L™

0,01

1E-3 4 Ln(q)
0,01 0,1 1

Figura 4.7: Dependéncia do tempo de saturacdo com a probabilidade q, com os pontos obtidos a partir de

simula¢des em uma rede de tamanho L=40.

46



100

L1 1)

q=0.02
q=0.04
q=0.08
q=0.16

] / q=0.32

w(L,t,9)

10

10’ 10° 10° 10* 10°
t (MCs)

Figura 4.8: Comportamento da rugosidade para tempos intermediarios e para alguns valores da probabilidade

do modelo da maior curvatura q em uma rede de tamanho L=1000.

Na figura 4.8, a reta vertical estda em uma regido onde S ~3/8, regido essa
onde o modelo da maior curvatura predomina. Podemos perceber que as linhas no
grafico de escala logaritmica estdo igualmente espacadas. Se fizermos, como no
capitulo 3, onde chamamos de /, a ordenada de interseccdo da linha vertical com
a curva de rugosidade, fica evidente que estes pontos tém relagdo direta com a
rugosidade num dado instante de tempo. A figura 4.9 mostra o comportamento de
I, em fung¢do da probabilidade q. Neste grafico a inclinacao da reta que melhor se
ajusta aos pontos apresenta uma inclinacdo de 0.29. A figura 4.9 nos permite
escrever uma equacao para a dependéncia da rugosidade no parametro de

competicdo entre os modelo da deposicéo aleatdria e da maior curvatura como:

w(t,q) =t"<q™" . (4.5)
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Como o comportamento de escala nos modelos puros é dado pela expressao
(1.8), podemos adapta-la para o modelo com competicdo, desde que os tempos
nao sejam pequenos, e obtemos a seguinte relagao de escala:

a t
w(L,q,t) = L q 51{2—_7}- (4.6)
L LCq

100

1,(q)

10 T T T T T LI | T T T T T L |
0,01 0,1 1

Figura 4.9: Valores de [, obtidos da figura 4.8 em fungdo de ¢. A linha reta com inclina¢do igual a

0,29+ 0,05 corresponde ao melhor ajuste aos pontos.

Fazendo-se as mesmas consideragdes da introdugido, percebemos dois regimes

distintos. Para u<<1 (t<<t ), temos f(u)~u”<. Se t>>t_, a interface satura e

para u>>1 obtemos f(u)~const. A validade destas relagbes pode ser

48



demonstrada fazendo-se o grafico de w/wg; em fungédo de ¢/¢, para as diferentes

curvas. Pode-se entdo mostrar que elas colapsam em uma unica curva com as
propriedades acima.

Como fizemos no capitulo 3, podemos mostrar que os expoentes 6, y e 7

nao sao independentes. Seguindo um procedimento idéntico ao utilizado para se

obter a expresséao (3.7), chegamos a relacgéo :

B —n+0=0. (4.7)

Usando-se os valores obtidos para a rede de tamanho L=20: 6=0.99 e y=1.74,
temos —yf,. —n+09 =0.047. Com os valores da rede com tamanho L=40: §=0.95
e y=1.76, temos —yf,. —n+3 =0.007.

As expressdes (2.9) e (2.20) representam equagdes continuas para o0s
modelos de deposig¢ao aleatoria puro e da maior curvatura puro, respectivamente.

No modelo com competicdo podemos imaginar que a tensdo superficial 4 na
equacédo (2.20) deva atuar com uma probabilidade q, de forma que = u(g). A

equacao de Mullins—Herring generalizada para o modelo com competicdo pode

ser escrita como:

8hg;, t) _ y(q)V4h(X, t)+F+77(x, [)_ (48)

A dependéncia em ¢ da tensdo superficial deve obedecer as condigbes:
u(g=1)=u, para o modelo da maior curvatura puro, e u(q=0)=0 para o modelo

de deposicao aleatdria pura.
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Capitulo 5

CONCLUSOES

Neste trabalho estudamos, através de simula¢cdes numéricas de Monte Carlo,
modelos de crescimento competitivos que fazem uso de diferentes mecanismos
de difusdo (relaxacdo) apos a adsorcdo das particulas sobre um substrato.
Especificamente, consideramos a competicdo entre os modelos de deposicao
aleatéria pura e o de deposicdo aleatéria com relaxacdo, bem como entre os
modelos de deposicdo aleatéria pura e da maior curvatura. Em ambas as
situacdes, 0 mecanismo de adsorcdo de particulas para o modelo de deposicao
aleatéria pura ocorria com probabilidade p. Realizamos nossas simulacdes
seguindo as regras de cada modelo para varios comprimentos de rede L e
probabilidade p. A fim de caracterizar o crescimento da superficie calculamos, em

cada passo de Monte Carlo, a altura média da superficie e as flutuacdes w(L,t, p)
em torno desta. A quantidade w(L,t, p), também conhecida como a largura da

interface, € uma medida da rugosidade da superficie no tempo t para valores
particulares de L e p. Em ambos os casos estudados observamos que a
rugosidade atinge valores diferentes dependendo dos valores de L e p. Utilizando
uma versdo generalizada da lei de escala dindmica de Family e Vicsek
determinamos 0s expoentes de cruzamento entre os diferentes modelos que
competem entre si. Observamos que, apesar dos valores dos expoentes de
cruzamento serem diferentes em ambos os modelos de competicdo, eles
satisfazem uma relacdo de escala generalizada entre os expoentes. Como 0s
valores dos expoentes nas duas situagfes sdo diferentes, acreditamos que a

competicdo entre o0 modelo da deposicédo aleatéria pura e qualquer outro modelo
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de crescimento leve a diferentes valores para os expoentes de cruzamento.
Entretanto, para assegurar tal afirmagcdo seria necessario estudar a competicdo
entre 0 modelo de deposi¢cdo aleatorio e algum outro que apresente mecanismo
de relaxacéo diferente do aqui apresentado. Além disso, seria interessante estudar
a competicao entre diferentes modelos utilizando substratos bidimensionais, visto
que a funcdo de escala de Family e Vicsek generalizada é vélida apenas para
modelos unidimensionais. Assim deixamos estas duas sugestdes para trabalhos
futuros.
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