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Resumeo

Dentre os problemas inverses, a estimativa de pardmetros épticos tem
significativa importincia no estudo das propriedades fisicas de peliculas
finas. Embora conhecido e estudado, nio existem na atualidade técnicas
definitivas para a resolugéo deste problema. Neste trabalho, nossc objetivo
foi recuperar o indice de refracio, o coeficiente de absor¢io e a espessura
de um filme fino utilizando para isso dados de transmissiio para vdrios
comprimentos de onda. Ao invés de ponto-a-ponto, nossa abordagem foi
funcional, usando conhecimento prévio acerca do comportamento fisico
das constantes dpticas {o que foi necessdric a fim de reduzir os efeitos
da alta indeterminagfio deste tipo de problema). Matematicamente, o
problema era encontrar o minimo global de uma soma de quadrados, isto
&, resolver um problema de quadrados minimos nao-linear. Dado o alto
custo computacional envolvido, a estratégia fol usar algoritmos locais, com
vérios pontos iniciais. Uma vez modelado, o problema, foi implementado e
testes numéricos foram realizados, Os filmes-testes nsados foram gerados
computacionalmente ¢ os resultados foram promissores. Sabendo que para
og filmes muito finos (espessura menor que 100nm} as constantes épticas
sao dificeis de ter boa recuperacao, os resultados obtidos para o filme com
espessura de 80nm foram significativos.

Abstract

The estimation of optical parameters has among the inverse problemas
a meaningful importance in the study of physiczal properties of thin films.
Although being known and studied, there are not definitive technics to
solve this problem. In this work our aim was to retrieve the index of
refraction, the coefficient of absortion and the thickness of a thin film ns-
ing only transmission daba for several wavelengths. Instead of pointwise,
our approach was functional, using a priori knowledge about the physical
behaviour of the optical constants {necessary to reduce the effects of high
underdetermination of this kind of problem). Mathematically, the prob-
lem was to reach the global minimum of a sum of squares, i.e. to solve a
non-linear least-squares problem. In view of the expensive computational
evaluations, we used local optimization algorithms, starting from several
points. Once modeled, we implemented the problem and we performed
numerical tests. The test films we used were generated in a computer and
the results were hopeful. We were able to retreive thin film constants,
which thickness was under 100nm, considered hard to reach.



capituro 1

Introducao

O problema de recuperagio de pardmetros dpticos é, matematicamente, um
problema inverso no sentido de que a resposta do sistema (ou uma parte dela)
tal como a energia transmitida ou refletida (para um conjunto de comprimen-
tos de onda dado) ¢ conhecida enquanto que os pardmetros que produzem esta
resposta ndo, sendo necessdrio determing-los. Para obter solugdes razodvels sdo
necessdrios cddigos eficientes e adequados que possam resolver o problema de
recuperacio optica. Todos os enfoques computacionais para resolver estes prob-
lemas obedecem ao seguinte esquema: i) propor um conjunto de parémetros; ii)
resolver o problema. ptico usando esses pardmetros; iii) aceitar (os pardmetros)
se a resposta for satisfatéria ou mudé-los convenientemente, em caso negativo.

Em problemas inversos hd algumas caracteristicas que podem dificultar a
otimizagao:

1. Minimizadores Locais. Em alguns problemas, a sclugio estd bem definida.
Ao longe do dominio porém, a fungho objetivo apresenta um compor-
tamento oscilatdrio forte, com valores prdximos. Isto significa que a
fun¢do tem muitos minimizadores locais (ndo globais) que sdo imiteis para
propdsitos de estimativa. Muitos algoritmos eficientes de otimizagio tém
convergéncia garantida para minimizadores locais (ou talvez apenas para
pontos eriticos, isto é, pontos com gradiente nulo ou quase nulo) mas nio
para minimizadores globais e portanto eles tendermn a parar perto de um
desses minimos locais indesejados.

2. Problemas Mal Postos. Alguns problemas matemiticos podem ser alta-
mente indeterminados, sem solugdo dnica. Além disso, pequenas impre-
cisGes oriundas do modelo podem contribuir para uma situagio onde ten-
hamos infinitas soluges matematicas, sem contudo uma, delas ser a solugéo
fisica. Esta caracteristica ¢ tipica dos preblemas inversos e seus efeitos po-



dem ser amenizades com a introdugio, no modelo, de informacgdes sobre
o comportamento dos pardmetros a serem estimados. Por fim, modelos
simplificados, &s vezes, sio suficientes para fornecer estimativas razodveis.

3. Modelos Caros. Os itens anteriores se tornam mais graves 3 medida que
o custo computacional para encontrar a solugho é alto. Os algoritmos
de otimizago utilizam essencialmente ao longo do processo os valores
da resposta 6ptica e por isso precisam avaliar constantemente o valor da
transmissdo. Se a avaliagdo é custosa, 0 prego pago é ¢ aumento do tempo
computacional, diminuindo as chances de uma boa aproximacio.

Neste trabalho, o problema inverso de recuperar as constantes dpticas que
compdem o indice de refragio complexo A{A) = n{A} + ¢ k{)) e a espessura
de filmes finos possul as trés caracteristicas citadas anteriormente e € por isso
desafiante do ponto de vista mateméatico. Os dados usados para a recuperagio
séo de transmissdo e s30 obtidos da seguinte forma: sobre uma superficie trans-
parente conhecida é depositado um filme fino (espessura em nandmetros), cujos
pardmetros 6pticos se deseja determinar; uma onda, com comprimento de onda
A, incide sobre ¢ filme e a correspondente transmissio de energia é observada
(Figura (1}). Além da transmissdo observada, dispomos ainda da transmissio
tedrica, cuja formula, bem conhecida (ver [2, 6]}, depende, além do compri-
mento de onda X, da espessura d, do indice de refracio n{A)}, do coeficiente de
atenuagio x{A) e do indice de refragio do substrato s(\). Portanto, para cada
um dos varios comprimentos de onda, a equacio

transmissdo tedrica = transmissdc observada (1)

tem trés incdgnitas, isto é d, n{\) e () sendo que somente d é a mesma para
todos os valores de A, Isto sugere uma alta indeterminagio e temos pois um
problema mal posto (item (b)). No enfoque potntwise apresentado em [2, 4], a
estratégia para reduzir os graus de liberdade fol incorporar conhecimento prévio
sobre n{\) e k(A} de forma que somente as constantes fisicamente aceitiveis fos-
sem consideradas. Neste trabalho, por outro lado, assumimos {érmulas fechadas
para n{A) e k{}), satisfazendo propriedades oriundas de conhecimento prévio
sobre eles e dessa forma reduzindo os graus de liberdade. Essa reducio contudo
nio foi exagerada, o que comprometeria a adequacio do modelo. Ao reduzir
de forma drastica as infinitas possibilidades, poderiamos n&o descrever correta-
mente a realidade.
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1 FILME Fine

SUBSTRATQ Conhecido

Transmissao

Figura 1: Experiéncia fisica

Com a transmissao observada para diversos comprimentos de onda, podemos
formular convenientemente o problema de otimizagio como

minimizar Z [ transmissio tedrica(}) — transmissdo observada(i) ]*  (2)
A
O enfoque de propor formas funcionais j4 foi explorado em [8, 9, 6], embo-
ra, em alguns casos, a equacdo (1) é mal satisfeita ou as curvas n(}\) e x(A)
s8o fisicamente inaceitiveis. Neste trabalho, todavia, as férmulas propostas sao
novas e os resultados numeéricos foram promissores {em alguns casos) sugerindo
assim novas possibilidades.

Este trabalho est4 organizado como se segue: no Capitulo 2 apresentamos a
formulacdo irrestrita do problema de estimativa € no Capftulo 3 os resultados
computacionais. O capitulo 4 mostra algumas conclusdes.



CAPiTULO 2

Formulacdo Irrestrita para o Problema de Estimativa

2.1 Definicbes

A fungfo de transmissdo 7' de um filme fino depositado em um substrato trans-
parente é dada por (ver [8] e [9])

Az
T = B—Cz+ Dz? (3)
onde

A = 165 (n® +«%) (4)

B = [(n+ 1%+ [(n+1)(n+ &) + 7 (5)

C = [n®—-1+r%)0* -5+ k%) —26%(s" + 1)]2co8 ¢ —

w[2(n? — 8% + £%) + (52 + 1)(n® — 1 + «%)]2sin ¢ (6)

D = [(n—1P+&[(n - 1)(n - s*) + £ (7)

¢ = dmnd/A z = exp(—ad) a =4k (&)

Nas equacdes de (3)-(8), a seguinte notagdo foi utilizada:



1. X é o comprimento de onda;
2. s = s(A) é o indice de refracdo do substrato transparente (conhecido);
3. n=n{)} é o indice de refracdo do filme;

4. o € o coeficiente de absor¢ac (k = x(A) é 0 coeficiente de atenuagdo do
filme);

5. d é a espessura do filme.

2.2 Modelamento

O problema matemitico pode ser posto da seguinte forma: queremos encontrar
fungdes a(A) e n(A) que resolvam o problema de quadrados minimos ndo-lineares
a seguir:

Amaz
min f [ T(a(A),n()), s(A), A, d) — T™e4(x) ]* dA 9)
A

a,n -
min

Computacionalmente porém, necessitamos de uma formulagée discreta, Dado
um conjunto de valores experimentais (A;, T7*%) tais que Amin < A < Ay <
Amaz € T/™% = T™e4(),;) , para i = 1,... , N, podemos aproximar {9) através
da soma de quadrados

d )
min 3 [ T(a(Aa) n(A),s00), M d) = T4 | (10)

=1

No enfoque “pointwise”’, a otimizagdo ¢ feita ponto a ponto, isto é em n{A;)
e x(X;), t = 1,..., N (ver [2]). Além disso, restrigbes fisicas reduzem dras-
ticamente o conjunto de possibilidades para as incdgnitas n(A} e a(A). Essas
restrigdes sdo fundamentais do ponto de vista matemético, visto que o problema
é altamente indeterminado, com dernasiados pontos criticos.

Neste trabalho, a estratégia para burlar o problemas da alta indeterminagio
foi outra. Aqui propusemos formas funcionais {dependentes de pardmetros) para
o indice de refragdo n e o coeficiente de absorgio o. Essas formas funcionais ndo
foram escolhidas a esmo, mas de acordo com as restrigdes fisicas, que com isso

o



foram satisfeitas o priori. A otimizacio passou assim a ser sobre os pardmetros
das formas funcionais propostas.

Para o indice de refragio n(A) utilizamos uma férmula bem conhecida [2]
que utiliza dois pardmetros escalares, m ¢ 5. Para o coeficiente de absorgao
a(A) propusemos uma forma funcional que depende de dez parametros, isto é
a=al(\ a,b,ck), coma,b€e R Acertados n e a, a formulagio final ficou

i
min 3 [ D00k (e) nms(As)s 51, 2 d) - T4 | (11)
i=1

onde s; = s(X;) com a,b € BR* e ¢, k,m, B € R sendo a minimizagéo sobre g, b,
e, k, mef.

2.3 indice de Refracio

O indice de refracio n de um meio é uma constante fisica que é funcdo do
comprimento de onda X e esta relacionada com a velocidade v da onda no meio
através da férmula n{A) = c¢/v(}), onde ¢ é a velocidade da luz no vidcuo.
Fisicamente, n{)) deve satisfazer, para A € [Amin, Amaz:

PR1: n{}) > 1;
PR2: n(A) é uma fungfio decrescente de A;
PR3: n(}) é convexa.

Para o indice de refracio usamos uma férmula conhecida (ver [2, 8, 9]). Ela
depende de dois parametros, m e 5, e é dada implicitamente por

1 m

m:xﬁ"i‘ﬁ (12)

A fim de adequar a férmula acs experimentos numeéricos, foi realizada uma
mudanca de varidvel. Em [2], os pardmetros m e J tém ordens de magnitude
diferentes. Enquanto m tem valores préximos de 10*, § os tem préximos de
1071, Dessa forma, escolhemos inicialmente como varidveis n{l) e n{N), cujos
valores tém a mesma ordem. Escolhidos esses valores, m e 2 ficam univocamente
definidas.

Contudo, isto implicaria no surgimento da restricio (1) > n(N), pois n{A) &
decrescente. Para evitar esta restricao, chamamos p = n{N)e g = n{l}— n{N)



simplificando a restrigdo para ¢ > 0. A varidvel p, por ser ¢ valor do indice de
refracdo, deve satisfazer p > 1.

A relagéio entre m, 8 e p, ¢ pode ser extraida através da equagho (12), com
a seguinte notacio:

_— 1 o = L 1 1
T erer-r T per BT TREL

de onde podemos concluir que

b =
m:l_...k—N e ﬁ:kl_
i

A?

Tin

¢, finalmente, substituir ny 4(A) em (11).

2.4 Coeficiente de Absorcio

Na férmula da transmissae tedrica, 0 parametro usado é o coeficiente de atenuagio
&, que junto com ¢ indice de refragic formam o indice de refragfio complexo
fi = i+ ik. Usamos, em vez disso, o coeficiente de absor¢do que mede a inten-
sidade de perda da onda (ver [3]) e cuja relago com s ¢ dada pela conhecida
férmula o = 4ax/A. Entretanto, tanto < quanto ¢ tém um comportamento
de rapido decaimento, o que é inconveniente para nds, uma vez que QUEremos
modelar a forma funcional. Trabalhamos pois com Inf{a), cujo apelo geométrico
é melhor. Além disso, em [2] foi utilizado para o o argumento E = 1240/X (E
é a energia do f6ton em elétron-volt) em vez de A, o que repetimos aqui.

Trabalhando ent&o com ¢ coeficiente de absor¢io «, fizemos a seguinte pro-
posta: a fungfo de transmissdo T tem demasiados minimos locais com relagio
a este pardmetro; a fim de tentar evitar que 0 método de resolugéc se perca
nesses pontos, fol necessirio impor uma forma funcional para a funcio. Esta
forma funcional n3o € arbitriria, mas segue as exigéncias fisicas para a forma
do coeficiente de absor¢io. Sabemos pois que a deve satisfazer as propriedades:

PA1: Ser crescente:

& (E) > 0, para todo E € [Emin, Emoz);

PA2: Ter wm ponto de inflexdo:

Existe um Eingt € [Emin, Pmaz] tal que a(E) € convexa se B < Bipgy e
cOncava se B 2 Ein g,



{a) ¢1 = arctan(z) (b) ¢z = p=r

(e} #s =In(z+ /224 1)

Figura 2: Fungdes ¢;



Escolhemos inicialmente 5 funcdes ¢;, ¢ = 1,...,5 (Figuras 2 (a-€)) que
satisfizessem as propriedades acima. S3o elas:

[ arctg(z) sej=1
1 1 .
Tre 3 sef=2
ef —e—%
n=d EC8 =3
¢J(z) 4 et -+ e—* se

1 r® 1 1
- j:m( 1+e_t2)dt 5 seJ 4

\ arcsinh(z) =In{z++/22+1) sej=5

0 1
= 1-— .
com & /_m( l+e'32)dt

Com essas funcGes, fariamos entdo uma combinagdo linear, com os coefi-

clentes como varidveis. Elas porém sio simétricas com relagio ao ponte do meic
{(ponto de inflex&o}, restringindo demasiadamente a aplicabilidade do modelo. A
solugdo foi colar a parte de trds de uma com a parte posterior da outra. Dentre
as vérias combinacgdes possiveis, foram escolhidas 4, cada uma comegandc com
¢, t=1,...,4 e todas terminando com ¢5. Matematicamente, a fungdo colada
éj é paraj=1,...,4, dada por

1 $;(E) ‘
46 (453(0) * ‘5*') whe

1 ¢s(E) )
—— 4+ &) seE>c
§+& ( ¢5(0)

onde & é dado pela coordenada i do vetor £ = (/2211 2)7. Ao dividirmos
¢; pela derivada no ponto zero ¢;(0), estdvamos ajustando a “colagem” das
duas fun¢des de maneira tal que pertencesse a C2. Além disso, através dos §;
normalizamos & fungio de modo que §;([~5,5]) ¢ [0,1),i=1,... ,4.

8;,(E) =

Para concluir, fizemos uma translagdo do intervalo [—5, 5] para o intervalo
[(Emin, Bmaz], através da formula

0;(y) = 6 {10 (g:z - 5)}

9




(a) &1 (b) 8z

{c) B3 {d) 84

Figura 3: Funcgbes 6;

Temos portanto 4 funcdes §; definidas no intervalo [Emin, Emaz] que satis-
fazem as propriedades PA1 e PA2. Desta forma, manipulacbes simples, como
multiplicar o argumento por um escalar e somar as fungdes, ainda mantém a
forma, contanto que o ponto de inflexdo continue a ser 0 mesmo. Assim a funcéo
proposta para o cogficiente de absorgdo foi

In{eapek(E) = D ajb; [b(E—o)] + k

J=1

com @ = () a,b, ¢ k), dependente de 10 pardmetros, onde aqui a,b € R e
E =1240/A.

10



Definido o coeficiente de absor¢ao, podemos identificar nos seus parametros
propriedades gréficas. O parimetro k& controla o deslocamento vertical, en-
quanto ¢, que € ¢ ponto de colagem comum, controla o deslocamento horizontal.
E no ponto ¢ que ocorre o ponto de inflexdo comum, garantindo assim que
a somatoria das funcdes tenha a forma funcioral desejada. Os parimetros a;
controlam o esticamento vertical, enquanto os pardmetros b; controlam o esti-
camento lateral. Se b; > 1, a funcéo encolhe e se 0 < b; < 1 a fungdo estica
lateralmente. Se a; > 1, a fung¢dc encolhe € se 0 < a; < 1 a fungéo estica
verticalmente. Com base nessas observagbes, restringimos a regidc factivel a
a,b € [0,10]* e ¢,k € [-10,10] de forma a ndo considerar desnecessariamente
pontes invidveis, sem contudo estrangular a representatividade do modelo.

11



CAPITULO 3

Descricao da Implementacao Computacional

Nossa estratégia inicial foi 2 de trabalthar com todas as incdgnitas. Infelizmente,
2 espessura se mostrou pouco sensivel as estratégias de otimizagio empregadas.
Quande ndo ficava parada no ponto inicial, retornava freqlientemente valores
incorretos (minimos locais). A saida foi realizar uma busca linear usando uma
malha num intervalo  C R {sugerido fisicamente}, e, apds resolver ¢ problema
para cada espessura-teste, guardar a espessura com menor valor da fungéo obje-
tivo {erro quadrétice). Com um intervalo reduzido e centrado nesta espessura,
repetimos ¢ processo, refinando a busca e considerando recuperada a espessura
que obtivesse 0 menor valor da funcéo objetivo. Isso, significou resolver, para
um malha de z pontos, 2z vezes {com refinamento), 0 que mesmo para os filmes

com melhor desempenhbo, ficou caro.

Fixada a espessura, tinhamos em (11) um problema cujo objetivo era en-
contrar o minimo {global) em n e @, isto é, nos seus par@metros a,b, ¢, &, p, q.
Para essas doze varidveis decidimos realizar uma busca, construindo uma malha
em R!? (com cada uma das coordenadas com o mesmo niimero de pontos igual-
mente espacados) e a partir de cada ponte da mesma rodar um algoritmo de
otimizagdo local, considerando recuperado 0 ponto com menor erro quadratico.

3.1 O software Easy!

O algoritmo de otimizagao local utilizado foi o software para minimizagdo em
caixas BOx-QUACAN baseado em regides de confianga (descrito em [7]). Sua
versdo atual estd disponivel publicamente com a alcunha de EAsy! em [10]. A
idéia dos algoritmos do tipo regido de confianga é muito simples. Seja A o raio
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da bola em torno de z. na qual se acredita que o modelec guadratico
me(z) = flze) + Vi) (z—) + (2 —z) Holz - z,)/2
represente bem a fungdo. A é chamado o raie de regido de confiance ¢ a bola
Ia) = {z|lle ~z| < A}

é chamada regido de confiange. Para computar o préximo ponto z,., minimiza-
se (aproximadamente) m, em (A}, isto é, resolve-se o subproblema
min m.(x. + 8
lsli< & @ +9) (13)
e obtém-se o ponto z; = x, + & candidato a z,. Deve-se entdo decidir entre
aceitar a atualizagdo de =, ou mudar o raio da regido de confinaca. O protétipo
dos algoritmos do tipo regido de confianca é descrito por

1. Inictalizar o raio da regiéo de confianga.
2. Repetir afé que o critério de parada seja satisfeito

(2) Resolver aprozimademente o subproblema do regido de confiance para
obter z,.

{b) Testar ambos o ponto candidato e o raio da regido de confianca e
decidir acettar wm ou 0 outro ou ambes. Pelo menos um deles deve

mudar

No Easyl, a subrotina que minimiza o modelo quadrético m.(x) é chamado
de QUACAN (passo 2(a)) enquanto que o algoritmo principal, que lida com as
modificacOes do raio da regido de confianga, é chamado de BOX (passo 2(b)).

Originalmente, o EASY! estd preparado para lidar com restri¢des ndo lin-
eares {ausentes neste trabalho). Para incorpori-las ao problemas, ele substitui
a fungéo objetivo pelo Lagrangeano Aumentado. Este por sua vez, é resolvido
iterativamente, atualizando ¢ pardmetro de penalizagio e os multiplicadores
de Lagrange, até que o critério de convergéncia seja atingido. Internamente,
o Fasy! chama de Quter as iteragbes do Lagrangeano Aumentadoe, enquanto
designa de Inner as iteragdes realizadas pelo BOX. No que se segue, definimos
como “passo” cada iteragao Inner.

13



3.2 Estratégia Usada

Testes computacionais indicaram que a fungio objetivo era mais sensivel aos
pardmetros p, g, ¢, k. Logo, foi feita uma malha em R* para esses pardmetros. A
malha tinha em cada coordenada L pontos igualmente espagados, o que fornecen
um total de L* pontos. Sabendo que a fun¢io de transmiss3o mede a porcent-
agem de energia transmitida, o gue sugere que os valores se mantenham no
intervalo {0, 1}, descartamos varios pontos da malha que tinham valores grandes
demais. Foram considerados, mais exatamente, somente 08 ¢ pontos com valor
de funcio objetivo inferior a 10. Eles foram entao submetidos ao algoritmo de
otimizacdo local EASY!, com a limitacio de passo igual a 1, selecionando os M
melhores, onde

M = max{10, z — mod{u, 10}}

Finalmente, esses M melhores pontos iniciais foram testados pelo Easy!,
sem limitagio de passo (na realidade foram limitados a 100 passos, o que foi su-
ficiente). Foi considerado como recuperado o ponto com menor erro quadratico,
Abaixo descrevemos ¢ algeritmo.

Algoritmo 1 (Principal) : Seje m; um ponto de malha e y; 0 valor da funcdo
objetivo avaliado emm;. Além disso, seja Easy(m;, P) o algoritmo de otimiza¢do
local Easy! rodado a partir de m; com o ndmero de passos limitade o P. O
resultedo, i.e., o valor dtimo e o ponto dtimo sdo, respectivamente, guardados

em (yi,my).

malha «— m;, i=1,...,L*
w0
para i =1 até L*
se y; < 10
(i, m;) «— Easy(m;, 1)
pé—pu+1
fim
fim

M +—— max{10, p — mod{y, 10} }
ordenar (y;,m;) {decrescente)
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ye—mn

parai=1 até M
(yi,ms) «— Easy(m;, 100)
sey; <Y, Y é— U

fim

3.3 Resultados Computacionais

Os resultados de aplicar as formas funcionais descritas na segio anterior aos
problemas de estimativa de parfmetros em filmes foram extremamente promis-
sores. Essas estimativas foram obtidas a partir de cinco filmes gerados por
computador {também chamados de filmes Gedanken). No apéndice encontram-
se as formulas usadas para construir o indice de refragio bem como o coeficiente
de absorcdo dos filmes Gedanken (Figura (4)). Para todos os filmes usamos 100
pontos de transmissdo (na equacgio 11, N = 100). Na tabela a seguir, resumimos
as caracteristicas de cada filme:

Filme Material Espectro d  Substrato
A Si 540-1530 100 vidro
Si 620-16810 600 vidro
Ge 1250-2537 100 silicto
Ge 1250-2537 600 silicio
Ox 360-657 80 vidro

e B R e W o=

Para a recuperacéo da espessura usamos uma malha de L = 3, ¢ que gerou a
priori um total de L* = 81 pontos na malha. Nas malhas grossas e finas usadas
para gerar as espessuras teste, usamos um passo de 10nm e Inm respectiva-
mente. A recuperacio da espessura foi razodvel exceto para o filme C. Embora
a recuperagao nio tenha sido tdo ruim (de 109 para 100nm), a recupera¢do das
outras constantes Opticas foi precéria, de modo que ¢s resultados que aparecem
para o filme C foram obtidos usando a espessura real d = 100nm. Na tabela a
seguir, exibimos os valores obtidos para as espessuras dos filmes,
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Figura 4: Constantes dos filmes Gedanken

Filme dreal doP%de  Tempo Médio (min)

A 100 100 2.99
B 600 601 3.71
C 100 109 0.82
D 600 600 0.92
E 80 80 1.83

Com & espessura obtida e fixa, resolvemos o problema para encontrar n e
a. Para melhorar a recuperacdo, refinamos a malha dos quatros parimetros
sensiveis, aumentando a quantidade de pontos em cada coordenada para L = 5,
o que forneceu um total de L* = 625 pontos inicial. Na tabela abaixo, resumimos
os valores obtidos nos testes numéricos para cada filme.
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Filme p M Otimo Gradiente Tempo (min)

A 173 17 5.48809468 10~ 1.37983555 105 6.56
B 45 10 9.15001318 10~% 3.71549358 103 4.05
C 418 41 3.3965753 10~%  2.64625065 10~° 2.83
D 375 37 1.27869149 107 5.52386338 10~° 2.59
E 225 22 6.47056495 10~7 1.78118796 105 5.04

As derivadas analiticas foram calculadas e substituiram as derivadas por
diferencas finitas, gerando um ganho considerével de tempo e precisdo. Na
rotina que avaliz o valor da funcio, as contas foram realizadas de forma a serem
reaproveitadas no célculo do gradiente, ja que a funcgio de transmissio nio tem
uma férmula tinica, mas 0 invés disso é desmembrada em vérias parcelas.

Todos os experimentos foram realizados em um Pentium II, ciock de 333
MHZ com 128 Mb de memdria RAM. Nés usamos a linguagem FORTRAN 77
com o compilador g77 (GNU project) com a opg¢do de compilagio -O. Em con-
tinuagio, comparamos graficamente as estimativas obtidas neste trabalho com
as obtidas em [2] e por isso elas sdo apresentadas. L4 foram usados os mesmo
filmes testes usados neste trabalho.

Filme A, Nas Figuras 5, 6 e 7 apresentamos os valores “Verdadeiros”
(linha), “Recuperados neste trabalho” (circulos abertos) e “Recuperados em
[2]” (asterisco) do coeficiente de absorgéao, do indice de refragéo e da transmissao
dptica, respectivamente, de um filme fino (simunlando uma camada de a~Si:H)
gerado numericamente, com espessura 4 = 100nm, e depoesitado no vidro. Na
Figura 5 vé-se claramente uma melhora da ebsor¢do recuperada com respeito
aos resultados obtidos em {2], principalmente na regido E > 1.5. A regido onde
a recuperacio nio foi boa correspondem as dreas de alta transmisséo, isto é, as
areas onde o filme é pouco absorvente para ondas com estes comprimentos de
onda. Isto significa que a recuperagio do coeficiente de absorcéo é dificil em
intervalos do espectro onde hd alta transmissdo, uma vez que guase nio existe
absorcdo, Na Figura 6 temos o indice de refragdo, cuja recuperagio foi excelente,
inclusive para as regides de baixo comprimento de onda. Na figura 7 vemos que
os gréficos das transmissdes sdo excelentes nos dois casos. Nas Figuras 8 e 9
apresentamos o erro quadratico do processo de minimizagio como fungao das
espessuras testes. Na primeira o passo ¢ 10am enguanto que no segundo o passo
é Inm. Aqui a recuperacdo foi excelente.
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Filme B. Nas Figuras 10, 11 e 12 apresentamos os valores “Verdadeiros”
(linha), “Recuperados neste trabalho” (circulos abertos) e “Recuperados em [2]”
(asterisco)} do coeficiente de absorgao, do indice de refragfio e da transmissio
dptica, respectivamente, de um filme fino (simulando uma camada de a-Si:H)
gerado numericamente, com espessura ¢ = 600nm, e depositado no vidro. Este
filme é idéndito aoc filme A exceto que a espessura é d = 600. Sendo assim, ap-
resenta a mesma caracteristica que ele, isto é, para regides de alta transmissio
h4 dificuldade de recuperar o coeficiente de absor¢do. Na Figura 11 podemos
observar que para o indice de refracio nic houve melhora significativa, ja que
a recuperagao anterior é boa. Na figura 12 vemos que os gréficos das trans-
missbes sdo excelentes nos dois casos. Nas Figuras 13 e 14 apresentamos 0 erro
quadrdtico de processo de minimizagdo como fungio das espessuras testes. Na
primeira o passo é 10nm enquanto que no segundo ¢ passo é inm. Aqui a
recuperacdo fol muito boa, errando por 1nm.

Filme C. Nas Figuras 15, 16 e 17 apresentamos os valores “Verdadeiros”
(linha}, “Recuperados neste trabalho” (circulos abertos) e “Recuperados em
[2]" (asterisco) do coeficiente de absorcéo, do indice de refracio e da trans-
missio éptica, respectivamente, de um filme fino (simulando uma camada de
a~Ge:H) gerade numericamente, com espessura ¢ = 100nm, e depositado em
silicio cristalino. O coeficiente de absoredo do filme C é consideravelmente majs
dificil de recuperar que os dos filmes A e B, pois a amplitude da transmissio
é muito pequena. Isto significa que o modelo estd trabalhando com niimeros
muito pequenos. E uma espécie de mal-condicionamento. Na Figura 15 porém
vemos que, comparativamente, a recuperagio do coeficiente de absor¢do foi mais
razoivel, ainda que somente para comprimentos de onda bem baixos. Na Figura
16, o éndice de refrag@o foi ligeiramente melhor para baixos comprimentos de
onda. Na figura 17 vemos que 0s graficos das transmissdes s80 excelentes nos
dois casos. Nas Figuras 18 e 19 apresentamos o erro guadrético do processo de
minimizagdo como fungio das espessuras testes. Na primeira o passo é 10nm
enguanto que no segundo o passo € lnm. Aqui a recuperagdo nio fol possivel.
Fazemos aqui a ressalva de que 08 graficos mostrados a seguir para o filme C
foram feitos com a espessura real {(d = 100nm), j& que usando a espessura recu-
perada (d = 109nm} a recuperagio das constantes dpticas ficou muito a desejar.

Filme D. Nas Figuras 20, 21 e 22 apresentamos os valores “Verdadeiros”
(linha), “Recuperados nesie trabalho” (circulos abertos) € “Recuperados em
[2]" (asterisco) do coeficiente de absorgio, do indice de refracio e da trans-
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missdo Optica, respectivamente, de um filme fino (simulando uma camada de
a-Ge:H) gerado numericamente, com espessura d = 600nm, ¢ depositado em
silicio cristalino. Este filme é essencialmente 0 mesmo que o filme C, diferindo
apenas pela espessura. Dessa forma, a recuperacdo do coeficiente de absorcio
apresenta 0 mesmo problema. Aqui, contudo, a recuperagdo do coeficienie de
absorgdo de [2] é razodvel porque quanto malor a espessura, mais ficil é a re-
cuperagdo de suas constantes e o filme C tem espessura de 100nm, menor que
a do filme D. Portanto, a recuperagio obtida neste trabalho é um refinamento
da obtida em [2]. Nas figuras 21 e 22 vemos que os graficos das transmissdes
e dos fndices de refragdo sfo, respectivamente, excelentes nos dois casos. Nas
Figuras 23 e 24 apresentamos o erro quadratico do processo de minimizagio
como fungdo das espessuras testes. Na primeira o passc € 10nm enquanto que
no segundo o passo é lnm. Aqui a recuperacao foi excelente.

Filme E.  Nas Figuras 25, 20 e 27 apresentarnos os valores “Verdadeires”
(linha), “Recuperados neste trabalho” (circulos abertos) e “Recuperados em [2)”
(asterisco) do coeficiente de absorgdo, do indice de refragéo e da transmisséo
éptica, respectivamente, de um filme fino (simulando uma camada de éxido
metalice) gerado numericamente, com espessura d = 80nm, e depositado em
vidro. Este foi o filme que apresentou, tanto para o coeficiente de absorcéo
quanto para o indice de refragdo, a melhora mais significativa com relagéo 2 [2].
Neste trabalho, a recuperagso foi excelente. Para este filme conseguimos atingir
o 6timo global. Sabendo que filmes com espessuras muito finas tém recuperago
dificil de suas constantes dpticas, o sucesso da resolugéo deste filme com nosso
modelo sugere um caminho promissor. Na figura 27 vemos que os gréficos das
transmissdes sdo excelentes nos dois casos. Nas Figuras 28 e 29 apresentamos o
erro quadrdtico do processo de minimizagio como funcao das espessuras testes.
Na primeira o passo é 10nm enguanto que no segundo o passo é lum. Aqui a

recuperagio foi excelente.
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capituLo 4

Conclusoes

Podemos reunir as conclusdes nos itens abaixo:

1. Custos ainde altos. Os tempos gastos nas otimizagdes foram ainda de-
masiado altos. Com uma média de 2.13 min, & estratégia de resolver o
problema para cada uma das espessuras-teste, usada para encontrar a es-
pessura, ficou muito cara, ainda que usando uma malha menos refinada
com 3 pontos em cada coordenada. Portanto as esperancas de obter um
resultado melhor com uma malha mais refinada (por exemplo com 5 pon-
tos) ficam severamente diminuidas. Embora os fisicos disponham de out-
ras maneiras de recuperar previamente a espessura (e por isso poderiamos
utilizar a real), nosso objetivo foi ¢ de conseguir o méximo de resultados
possiveis a partir dos dados de transmisséo.

2. Filme C. A abordagem se mostrou eficiente na recuperagic dos coefi-
cientes de absorcdo, exceto para o filme C. Para o3 outro quatro filmes,
a recuperacdo foi excelente. A amplitude da transmissfio nesse caso era
muito pequena e o modelo nio foi suficiente para recuperar algo fisica-
mente aceitivel. A espessura recuperada fol razodvel, no entantc a re-
cuperacdo das outras constantes foi pobre. Em determinado momento
quando verificivamos a adequacéo do modelo, resolvemos o problema para
encontrar n e ¢ usando a espessura verdadeira, isto é, d = 100nm. Para a
malha do R*, usamos em cada coordenada L = 10 pontos, gerando 10000
pontos para busca. Depois de aproximadamente 6h, obtivemos, para o co-
eficiente de absor¢éo, um grafico muito similar ao do filme D apresentado
neste trabalho, o que indica que refinando a malha conseguimoes melhorar
a recuperacdo. O tempo elevado, entretanto, tornou impossivel a recu-
peracio da espessura.

3. Filme E. Os resultados com o coeficiente de absorgdo do fllme E foram
muito promissores, uma vez que filmes com pequena espessura (menos de
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100nm} sdo dificeis de recuperar. Serdo, por isso, alvo de futuras inves-
tigagGes.

. Formas funcionais. Os resultados deste trabalho sugerem que podemos
esperar bons resultados de férmulas fechadas para n(A) e x(A). As fungbes
¢; aqui escolhidas e utilizadas na férmula de a(X) foram, de certo modo
arbitrdrias, mas o objetivo & priori foi o de selecionar opgbes razodveis e
testar o modelo. Com o fildo aberto, temos pois centenas de possibilidades,
sendo que, em trabalhos futuros, buscaremos escolhas mais convenientes.
Por exemplo, podemos tomar as éj como

éj = qf:gparaj:l,...,J

sendo ¢, definida como anteriormente. Essas fun¢des mantém a forma
desejada e seus raios de curvaturas se alteram gradualmente. Assim temos
a vantagem de poder escolher “quantas” §; queremos ou precisamos para
obter a precisio desejada. Além disso, evitando funcBes distintas e o
processo de “colagem” esperamos reduzir o tempo de resolucgdo.

. Indice de Refragdo. No geral, os resultados obtidos para o indice de re-
fragio foram excelentes. Isso se deve ao fato de termos utilizado a mesma
férmula para gerar e recuperar a constante. No entantc, nosso objetivo
nesse trabalho foi melhorar a recuperacéo do coeficiente de absorg¢fo, ja
gue os resultados existentes na literatura para a espessura ¢ o indice de
refragfo sdo razodveis,

. Algoritmos globais. De um modo geral, os algoritmos globais séo desen-
volvidos para executar otimizagio global. O preco pago para tal investida
sdo custosas avaliagdes de funcio, uma vez que sio essencialmente busca
de tentativa-e-erro. A alternativa pars isso é encontrar métodos globais
que se ajustem ao problema (a ser feito em trabalhos futuros) de forma
a aproveitar as caracteristicas particulares de cada problema. Neste tra-
balho fizemos a op¢do de usar o algoritmo de otimizagio local Easy! com
vérios pontos iniciais, O EASy! ndo foi a escolha ideal, j4 que foi desen-
volvido para problemas de grande porte. Entretanto foi o que apresentou
melhores resultados dentre os algeritmos empregados, como por exemplo
busca coordenadsa, método de Newion em cada coordenada e “Dos Chi-

»

nos
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APENDICE A

Constantes Gedanken

As expressdes analiticiags usadas para computar os substratos e as constantes
épticas simuladas dos filmes finos sdo

Substratos
Svidro = /1 + (0.7568 — 7930 A=2)~1 (14}
ss; = 1.04677 - 1071 A3
—2.47125 - 1078 A2 .
—8.69123 - 107 X\ +3.71382 (15)
a-SitH
Indice de Refracgio,
n™()) = /1+7(0.09195 — 12600 A-2)-T (26)

Coeficiente de absorcdo,

6.5944 - 107° exp(9.0846E) — 16.102, 0.06 < E < 1.40

In{o"**(E)) = ¢ 20E —41.9, 140 < E < 1.75
v5956E — 102.1 - 8.391 1.75 < E < 2.29
(17)
a-Ge:H

Indice de Refracio,

a2} = /14 (0.065 — 15000 A—2)-1 (18)
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Coeficiente de absorgdo,

6.5944 - 1076 exp(13.620E) — 16.102, 0.48 < E < 0.93

In(a™*(E)) = < 30F —41.9, 093 < E < 117
v/89.34F - 102.1 — 8.391 1.17 < E < 1.50
(19)

Oxido Metdlico
Indice de Refragio,

n"¥ () = /1 + (0.3 — 10000 A-2)—* (20}
Coeficiente de absorgdo,

In(a™*(E)) = 6.5944 - 107° exp(4.0846F) —~ 11.02, 0.5<E < 3.5 (21)
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