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INTRODUCAOD

0 objetivo deste trabalho foi analisar um sistema nao
linear de equagodes que representa o modelo matemdtico usado na des
cricao de reflectﬁncia e transmitancia em filmes finos. Neste mo
delo as constantes Oticas apresentam-se implicitas nas equagdes

deduzidas a partir dos coeficientes de Fresnel.

Dados experimentais foram obtidos através do Grupo de

Conversio Fotovoltaica do Instituto de Fisica da UNICAMP.

Com os preoblemas citados, utilizamos métodos numéricos
para obter um melhor ajuste das constantes oticas, tentando adap-

ta-las mais convenientemente ao modelo proposto.

No Capitulo I fazemos uma apresentacdo do modelo fisi-
co, levando em consideracgdc certas leis e métodos para obter as

equagdbes que representam o modelo matematico.

Ja para o Capitulo II apresentamos o método desenvolvi
do por Manifacier, Gasiot e Fillard, através do gual sao obtidas
as aproximag¢gdes iniciais para as constantes oOticas nl {indice de
refracdo do filme}, kl (coeficiente de extingdo} e d@ (espes-

sura). O método € de facil programacdo, sendo possivel codifica-

lo em uma calculadora programavel.

Para os Capitulos IIT e IV sdo discutidos alguns méto-
dos que foram utilizados. O método desenvolvido no Capitulo III
é o de Levenberg-Marguardt, o qual & de grande aplicabilidade em

problemas de estimativa de parametros ndo lineares. Tal método
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apresenta o inconveniente da utilizacéo das derivadas analiticas
do problema, que em alguns casos sao de dificil manuseio. Por es
sa razao no Capitulo IV € apresentado o método de Nelder-Mead o
qual somente avalia o valor da funcao objetivo nos diversos pon-

tos.

E finalmente no Capitulo V sao apresentados os resulta-
dos numéricos da utilizagaoc destes métodos no problema especifi-

CO.



CAPITULG I

DESCRICAO DO PROBLEMA FISICO

1.1) INTRODUCAO:

Neste capitulo apresentaremos o0 problema fisico com o
qual lidaremos neste trabalho.

O problema fisico consiste em determinar o Indice de
refragao n, , a espessura d e o coeficiente de extingdo ]gl de
um filme fino absorvente depositado sobre um substrato transparen
te espesso, a partir das medidas de transmitancia e reflectdncia

do sistema filme e substrato, como mostra a fiqura abaixo:

Filme Substrato

Imz refletida

-
T

Luz transmitida
e
/

Luz incidente
>

A transmitancia T € definida como a razdo entre o
fluxo de energia da luz transmitida e o da luz incidente. E a re
flectancia R como a razao entre o fluxo de energia da luz refle
tida e o da luz incidente.

A transmitdncia e a reflectancia sdo funcoes de n,
k. e d que se expressam convenientemente em termos dos coefi-

1
cientes de Fresnel, que definiremos a seguir.
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1.2) COEFICIENTES DE FRESNEL:

Consideremos uma onda plana monocromatica que incide
sobre a superficie de separagio entre dois meios, dielétricos de
indices de refracao n, e n; como mostra a Figura 1, na qual
¢ eixo x representa a separa¢ao entre o filme e o meio ambien-

te.

z A
gt
1/ + +
Ell Eoﬁ
< (©) .
27 Eoy
Cl )
> ,
Fd
s
s
ra
~
e
/
nl y C2
4 e
%0
B
. (r} or
5(1) S
EOL

Figura 1 - Reflexdo e refragdo de uma onda plana;
o plano de incidéncia come sendo © pla
no x0z.
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De acordo com esta figura usaremos a seguinte notacgao:

S‘i) - Onda plana incidente.
S(r’ - Onda refletida.
st) _ onda transmitida.
59 - Angulo de incidéncia.
&Gy - Angulo de refraqao.
t, - Angulo de reflexao.
EE; e Ej, - Componentes do vetor eldtrico para a onda refletida

paralela e perpendicular ao plano de incidéncia, res

pectivamente, para © meio n, .

+ '
EOJ e EOl - Idem para a onda incidente,

EI; e EIL - Idem para a onda transmitida para o meio n; .
Assumindo que os meios tem permeabilidade magnética
Mg = My = 1, o que efetivamente ocorre em frequéncias Opticas,

as componentes do campo elétrico incidente sao (veja Born e Wolf

[5]1):

. -irT
E;l) = _Eaﬂ Cos go e 1
1y o+ "ty
EY = EOL e
~1i T

(i) +
Ez EOJ sen ;0 e
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onde

X sen gy + 2z COS [,

T = W t -

Yo

Na expressao de L t representa o tempo; W a

frequéncia circular da onda e Vo & a velocidade da luz no meio
ny -

As componentes do campo magnético sido

(1) + -1y

Hx = - EOL cos EO Yeo e
-1 T

(1) s+ — "t

Hy = - EO! EO e
-i .

(1) _ + i

Hz = EOL sen CO #eo e

onde €0 representa a constante dielétrica do meio.

Com relac¢idc ao campo transmitido temos:

-i T

Eit) = - EIJ cOSs ;l e t
E;t) = Eil e-i 't

E;t) = E{! sen cl em:.L 't

H;t) = - EIL cos t, Ve e-i ft
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(t) v TE Ty
Hy = - By vy @

(t) .+ — LT
Hz = Ell sen cl El e

onde
X sen [, + z €cos ¢
T - w £ - 1 1
t v
1
onde vy representa a velocidade da luz no meio n,
Analogamente para o campo refletido temos
-irt
(r} _ - Ty
(r}) _ ~-i T,
Ey = EOL e
(r) ~t Ty
E, = Egyy sen z, e
H‘r) = -E,, cos §. YE e_l '
X oL 2 0
(r) =i T
HY = - EUI FEZO e
Hz = EOl sen c2 ¥90 e
com
X sen 7., + Z COS ¢
Tr = W t - 2 2

Vo
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Agora vamos impor as condi¢des de contorno sobre Qs

- -+
campos E e H na superficie de separacdo entre os dois meios,
isto €, a continuidade das componentes tangenciais do campo elé-

trico E e do campo magnético H . Considerando a origem na Fi-

gura 1 temos, t =0, x=y=z=0 o que implica -ri=1:t=-rr=0_

Logo:

E(i) . E(r) _ E{t)

X X X
R

Y Y y

> (L.2.1)

H(i) . H(r) . H(t-)

x X X

(i) (r) - {t)
HY + HY HY

Substituindo em (1.2.l1) as expressoes apresentadas an-

teriormente, temos:

+ - +
cos g, [Eoi - EOJ] = cos [, Eqyy {(1.2.2)
+ - +
EOL + EOl = Ell (1.2.3)
— + - + =
rao cos CO [E0l - EOl] = Ell cos Cl Vsl ou usando a relagao

de Maxwell n = vey e
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temos:

+ - +
n, cos [EQL - EOLI = ng Ell cos T, (1.2.4)
+ - +
ng [Egy + EM] = n; Ej (1.2.5)

Nos podemos resolver (1.2.2), (1.2.3), (1.2.4) e (1.2.5)
para as componentes das ondas refletidas e transmitidas em termos

da onda incidente., De (1.2.5) tiramos

n E- el
B LA I ¥ (1.2.6)
n e} EF
1 od 04
como de (1.2.2)
E. cos !
27 L., (1.2.7)
Eoy cos &y EOJ
Substituindo (1.2.7) em (1.2.6} temos:
% EII 2 ny cos g,
+ = tli = (102.8}
; EOI n, Ccos Iy + 0y cos Zo
| De (1.2.3)
s; N _
E E
| L. o, 8 {1.2.9)
E} *
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e de (1.2.4)

E. - n, COS I Ef
. 12 L, (1.2.10)
EoL Dy cos by By

Substituindo (1.2.10) em {(1.2.9) temos:

E 2 n., cos I
il = Yy - 0 0 (1.2.11)
EOL no cos CO + nl COS Cl

Da mesma maneira acima, podemos obter

EOL nO Cos L, — n, COs ¢

+ - Tip ~© < ! 1 (1.2.12)
EOL no cos ;0 + n, cos Cl
En n, ¢os t, — n, COs
3' -1, - 1 0 0 1 (1.2.13)
EO! n0 cos T, + 03 Cos g,
Desta forma temos os coeficientes de Fresnel rlﬁ e
rll para a reflexao e tlﬂ e tll para a transmissao.

As expressoes {(1.2.8), (1.2.11), (1.2.12) e (1.2.13}
sdo validas para dielétricos, no caso de meios absorventes subs-
tituimos os indices de refragao reais n, e ny pelos indices

complexos ng - i ko e n, - i kl



.lSI

1.3) APLICACAQ DO METODO DA MATRIZ PARA AVALIAR A REFLECTANCIA E
TRANSMITANCIA:

Considerando um sistema de k camadas como mostra a

figura abaixo:

n, ;
1
n
1 r2
Ny r3
-1
n
k-1
T
ny ;
k+1
nk+l

e de acordo com Heavens [9] temos que

i sen X dk
E, €OS X dk + H (1.3.1)

k
Nk

?lr
=i
]

Ek i n, Sen X dk + Hk cos X dk (1.3.2)

onde Ek-l ¢ By Hye ;. Hy representam as componentes do campo

elétrico e magnético respectivamente, para um sistema de varias

camadas. Nestas equagles temos:
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2n n, coOs L,
k N

n. - Indice de refragao da camada correspondente.

A - Comprimento de onda da luz,

d, - Espessura da camada.
Ny - Admitancia caracteristica do meio.

Podemos notar que as equac¢des (1.3.1) e (1.3.2) que re
presentam a dependenc1a linear de Ek-l’ Hk—l sobre Ek ’ Hk

podem ser escritas na forma matricial

- ) -
cos % d i sen x, dk
Bp-1 P
i N, sen X, dk cos X dk
m-1
Chamando c, = I di , usando os coeficientes de
i=1
Fresnel (1.2.8), (1.2.11), {(1.2.12) e (1.2.13) e tomando Y@= %n S
obtemos [9, pag. 711 a relagao de recorréncia
S iy, 1] _
L+ e W 1 rm e m=-1 ot
m-1 1 m
= : (1.3.3)
- t -i Y -1 ¥ -
Em—l m Lf e m-1 o m-1 Em
m .
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Para um sistema de n camadas:

E+ E-l-
0 _ (cl)(cz)...(cn+l) n+l (1.3.4)
- t, t,...t -
E0 1 2 n+1 En+l
onde
- _
1 ¥ i Y
m-1 me1
e rm e
{cm) = : (1.3.5)
-1y -1y
r e m-1 e m=1
— m —

- +
Podemos portanto expressar EO e En+l

+ . . ~ ' -~
E0 e obter os coeficientes de reflexao e transmissao.

em termos de

Escrevendo o produto matricial

(cl) {02) e (cn+1) =

nos obtemos de (1.3.4)

Xy Eo :
—_— = —-; = r
Xy Eq
e
+
tl t2 tn+l - En+l _ g
+
Xy Ey



.18.

-~
0 fluxo de energia S5 correspondente a uma onda ele-
-romagnética num meio de indice de refragdo n & dado pelo teore

+ Ll [ 2 e I}
ma de Poynting 3 = %? n|E]2 . A reflecti@ncia e transmitdncia

sao dados por:

(Ep) (EG)*

+ +
(Ey) (Ej)*
e
+ +
T = "+l . (En+l, ( n+l)*
ng (Bg) (E])*

cnde por A* estamos denotande o conjugado de A .

Usando as expressdes acima:

X, . X, *
R = 3 3
%
x1 - x1
e
* *
. - (tl ty ... tn+l) (tl t* ... tn+l)
%
x1 - Xy

Com o método da matriz exposto anteriormente e a par-
tir dos coeficientes de Fresnel, podemos deduzir métodos para ©
calculo da reflectancia e transmitancia para um tnico filme absor
vente depositado sobre um substrato transparente,

O filme em estudo & absorvente e portanto devemos subs

tituir o Indice de refracao n; por ny - i kl . 0O método da
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matriz sera aplicado para o caso de incidéncia normal o que é coe

rente com as medidas realizadas sobre as amostras estudadas.

0 método:

Os coeficientes de Fresnel de reflexdao e transmissio

na superficie de contato m seraoc representados por

r = + ih
m gm m

tm = 1 + Iy * ihm

Os meios {m-1) e m sao absorventes com indices de

refracao nm__l - 1km~

normal temos:

e - : caso e i idenci
1 nm ikm, no s d incidencia

2 2
nm—l + km—l -n - km
g =
" (n )2+ (k +k )2
m l‘+nm m-1 m
h - 2(nrln--l km nm mql)
m

Considerando dm—

] @ espessura da camada (m-1) entao

iy
o termo de fase e m-1 o matriz (1.3.5) sera escrito:

e mL _ LA S Lt | ®m-1 1Ym-1

ongde
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2m

“m-1 7 x km-—l dm—l
2n

Tmel = % Ppe1l Gnei

Um subindice de notacac dupla serve para denotar oS8
elementos do produto matricial. Por exemplo os ebamnmoscke(cl)ké)

580 escritos como:

Pyp *+ 1 9y, rip * 1 8y,
tio + 1 ¥, Vipg + 1w,
Na notacao usada
[ iy iy
m—-1 m—-1 ,
e 0 @ I A r, +i s,
le) = iy iy =
il | Tm-1 .
_Fm e e tm-+1 um vm-+1 wm

onde
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_ -1
p, = e cos Y, 4
= ea ~1 sen
9 = "m~1
*m-1
r = e (gm COS Yp 3 - hm sen Ym-l’
um 1
S, = e (h cos vy ., + g sen Ym—l)
=1
t, = € (g, cos Y, 1 + h sen Tm—l)
-0
m=1
u, = e (hm cos Yy, 1 - 9, sen Tm—l)
-
_ m~1
vy = © cos Y,
woo= -e sen y__;

Aplicando o método apresentado para um nico filme ab
sorvente sobre um substrato transparente, simplificagbes aparecem.

A primeira matriz ou seja (ec) e: .

Para um filme, como mostra a Figura 2, de indice ny~ik
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¢ espegsura d sobre um substrato de Indice n, (k2 = 0 pois
e¢ste € nao absorvente, como por exemplo vidro, quartzo) podemos
encontrar a reflectancia, para um determinado comprimento de onda

A . Aplicando as

FIGURA 2

relagdes vistas anteriormente temos:

2 2 2
ng - By - Ky
gl =
{(n, +n,)" + k2
0 1 1
N _ 2 n0 kl
1
(n, +n )2 + k2
0 1 1
2 2 2
nl - n2 + kl
[w) =
.;2 2
{nld-nz) + kl
-2 (n, k;)
h2 _ 271
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a
P, = e cos Y,
a
9 = e sen Yy
x
r, = e (g2 cos Yy o~ h2 sen Yl}
-0t
t, = e (g, cos Yy + h, sen Y,
o
S, = e (h2 cos Yy o+ g, sen yl)
~-~a
u, = e (h2 cos Y, - g, sen Yl)
-a
v, = e cos Yy
-a
Wy = =~ e sen y,
onde ;
. i 2w kl d
1 A
27 nl d
Yy = (em radianos)
A
Fazendo o produto de (cl) por (02} obtemos a reflectég
cla:
2 2
X, . X * t + u
Rl - 3 3 _ 12 12
X, . X * 2 2
Lo P12 * dj,
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onde:

Y12 T Ppt 9yt -hyuy
dip = Gy + Bty + g9
t12 = t2 + 9Py - B
Wy 7 Wy + BypPy + 91 Q)

no gue resulta:

-
2a -2a; .
o (qi-*hi)e 1, (g§-+h§)e L, B sen (2y,) + A cos (2v4)
1 -
2a 5 —20
e 4 (gf’rhi) (g§+h2) e ' 4cocos (2v;) +D sen (2v;)
(103.6)
sendo
B = 2 (g hy -g;h)
D = 2 (gqh, + g, hy)

Como em nosso caso o filme & absorvente a reflexao pe-
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lo lado do filme (Rl) e diferente daquela pelo ladeo do substra-

te (R,) . Substituindo r; por -r, e r, por -r; na dedu-

1 2

¢ao da equacgao (1.3.6) temos:

2a ~-2a
(gg-rhg)e 1 + (gi-+hi)e 1 + A cos (271) - B sen (2Yl}
RZ i 2 -2a
e 1 + (gi-rhi)(gg-rhg)e 1 + C cos (271) + D sen (271)
(103-7)
onde R, que € indicado por R, na referéncia [9, pdg. 77] apre

! senta um erro de sinal como também foi constatado por Nilsson [ve

na referéncia [24]].

E finalmente para a transmitancia temos:

* *
n, (tl t2) - (g * t5%)

Resolvendo {(1.3.8) cbtemos:

| T o= 2 (1.3.8)
3 "o X - KT
sendo:
% g - 1+9gy+ihy
R B
é t2 = 1 4+ g, + lh2
% t2* = 1 + 9y - J.h2
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n [(1+g)2+n2] [(1+g,)° +h)]

n 20 -2a
e + (g§-+hi)(g§-+h§)e l-pc cos (271)-+D max(ZYll

{1.3.9)

Estas expressoes de Rl r Ry, € T constituem o mode-
1o matematico que utilizaremos na estimativa dos parametros ny .

k e d do filme considerado. Em termos matematicos estaremos

1

lidando com um sistema de equacdes nac linear.



CAPITULO II

d)

UM METODO DE AVALIACAO DAS CONSTANTES OTICAS (n, k.
2.1) INTRODUCAOQ:

Descrevemos agora o método desenvolvido por Manifacier,
Gasiot e Fillard [17] para a determinacao aproximada das constan-
tes oticas ny {(indice de refracao do filme}, k1 (coeficiente
de extingdo) e d (espessura do filme} na regido de fraca absor
cao.

0 método descrito a seguir permite estimar explicita-

mente 0s valores de Ny kl e d a partir de medidas da trans-

mitancia, T, da luz sobre o filme.

2.,2) 0 METODO DESENVOLVIDO POR MANIFACIER, GASIOT E FILLARD:

Na Figura 3 apresenta-se um filme fino com indice de

refragao complexo 8 = nl--ikl , limitado por dois meios trans-

parentes com indices de refragao n, (do ar) e n, {(do substra

to).
! A
| i
n { Energia t Energia
0 ¢,incidente | refletida
B = nl - lkl d
n, Energia transmitida

t
|
I
|
I
v

FIGURA 3 - Reflexdc e transmissao da luz por
um unice filme.
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No caso de incidéncia normal a amplitude da onda trang

mitida & dada por

€t

1+ r,r, exp (- 4ni 06a / x)

exp (-2 1 84 / r)

onde os termos t,, t,, r, e r sdo os coeficientes de Fres-

1 2
nel para transmissaoc e reflexdo respectivamente. A transmisgao é

dada por

e como estamos tratando de camadas fracamente absorventes ou seja

k% << (nl-n0)2 e k% << (nl--nz)2 temos:

tity exp (- 27rdi (n; - ikg) /A

A = 1
1 + I, T, exp {- 4w 4d 1 (nl - ikl) /X))
i tlt2 exp (-~ 27 ny di /» - 2x kld /x)
1 + r, ¥, exp (- 4nm ny di /x - 4n kl da/ x})

1.0g0:

n, t2t?exp (- 4dnk, d /1)

1

1'10 Y

onde
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di /X — 4n kld /r)) o+

y = 1l + rlxé (exp (47 nl
+ ryr, (exp (=47 n; di /A - 47 k,d /A)) o+
v 1?12 (exp (=BT k. d /1))
1 2 p 1
ou ainda:
n t2 t2 exp (<dn k. d /1)
T 2 1tz GXP VT Ay

2 2
0 |1+x]x; exp (-8md /) +2 1y, exp (4w k d/A) cos (4nn;d /))

como ja foi mostrado no capitulo anterior, para inci-

déncia normal temos:

t1 = 0
ng + ny
an
t2 = .
n, +n,
Ny = Ny
r =
1 n. + n
0 1
, =
nl + n2
Fazendo
a = exp (47 kl da /i) (2.2.1)
¢, = (nl + no)(n2 + nl)



e substituindo as expressoes de tl' t2, r, e r, temos:

168 n,. n ni o

0 "2

2

cy o+ cg a“ + 2clcza cos (4 nld I 2}

2
1l
0s maximos e minimos de T ocorrem para

= m T (2.2.2)

m inteiro.

Nos casos que nos interessam (filme semicondutor scobre
substrato de vidro ou quartzo) temos sempre Ny > Ny, onde pode
mos verificar facilmente que c, < 0. Os valores extremos da

transmissac sao:

2
1l n, n, n, o
P - 02 1 (2.2.3)
max 5
(cl-l-c2 a)
2
16 n, n, n. a
0 "2 71
Toin = " (2.2.4)
(cl-02 o}

Neste método Manifacier, Gasiot e Fillard consideram

T e T . como fungdes continuas de A . Estas funcoes seriam
max min



.31.

as envolventes dos maximos TmaX(A) e dos minimos Tmin(A} ., CO
mo mostra a Figura 4.
T ()
A Te . ﬂf—-\
- TN T(})
Toin (*)
~50%
- T
S —
A(um)
FIGURA 4 - Espectro de transmissdo tomado como
exemplo.
Tomando a razao de Tmax e Tmin temos:
2
M 2
min (Cl + Cy o)
donde:
1/2

& = min (2.2.5)
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Da equacao (2.2.3) temos:

onde

Notamos que n, e explicitamente determinado de Tmax ’ Toin !

n, € N, para o mesmo comprimento de onda A .

Conhecendo n, nds podemos determinar o da equacdo
(2.2.5). A espessura d do filme pode ser calculada de dois ma-

ximos ou minimos usando a equacao (2.2.2)

4 ny (hl) a
= m
ll 1
e
4 ny (h2) d .
B 2
)

o que implica:

l) Ay = Ny (Azl xl)

ou ainda:



.33

(2 (n] () Ay = np (y) Ay

onde M € o namero de oscilagoes entre dois extremos (M =1 en
tre dois maximos ou dois minimos c0nsegutivos). E Al, nl(Al) ,
AZ' nl(kz) sao comprimentos de onda e indices de refragdo cor-
respondentes.

Com a determina¢do dos valores até aqui, podemos entao

encontrar o valor de k; da equagao (2.2.1), o que implica:

. - A In o
1 4g d
Quanto maior a diferenga Dy — Ny, majior a amplitude

das oscilagoes do espectro de transmitancia e consequentemente -
maior a precisdo deste método.

0 método proporciona uma maneira simples de calculo de
By s kl e d com precisac da mesma ordem dos métodos usados an-—
teriormente [16] no caso de filme fracamente absorvente limitado

por meios nao absorventes.

-----



CAPITULO III

METODO DE LEVENBERG MARQUARDT

3.1) INTRODUCAQ:

Para este capitulo reservamos a apresentagdo de alguns

métodos gue nos interessam particularmente. Primelramente fala-

mos algo a respeito do problema dos minimos guadrados em estimati
va de parametros ndo lineares, em sequida desenvolvemos o método

de Gauss-Newton e algqumas consideracdes a respeito do método do

gradiente. Com os métodos expostos, apresentamos em seguida o mé

todo de Levenberg-Marquardt que & mais facilmente compreendido a

partir dos anteriores.,

3.2) METODO DE LEVENBERG-MARQUARDT:

Um método comumente usado em problemas praticos de ajus

te de curvas & o metodo dos minimos gquadrados. Consideremos o pro

blema de encontrar 0s parametros

Xpreees¥X, que minimizam
m T2
F(x) = r {(f.{x}-£.)", m>n (3.2.1)
. i i -
i=1
onde x = (xl,...,xn) € W' ; f. os valores observados e £,
o modelo. Digamos que f, é linear nos parametros, ou seja, é
da forma
n
fi(x) = i bik X, (3.2.2)
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Substituindo (3.2.2) em (3.2.1) obtemos:

(7 ainda

F(x) = || Bx - E||2

onde B = (b é uma matriz (mx n) e f & o vetor de dimen-

ik’
sao n dos dados observados, Podemos escrever F(x) acima na

forma
Fi{x) = <Ax-f, Ax-£f>

Gt melhor

Cryw + £t £ L

Flx) = x“(B'B)x - 2(B

Dz relagdo, observamos que TFi{x) € uma guadratica nos parametros
e Como Btla & positiva definida, exceto quando existem colunas
proporcionais em B, podemos afirmar que F{x} tem um minimo e

ele satisfaz

r kzl,z,...,n

d2 onde obtemos ¢ sistema linear
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th i§

(BtB)x Bt

gue fornecem a solugac de (3.2.1l) e cujas equacﬁes que constituem
0 sistema sdao denominadas de equacgdes normais,

0 método de Gauss-Newton consiste na substituigao da
funcéo fi(x) pelos termos de primeira ordem da sua série de

Taylor.

0 . - ' . -
vamos supor que X5, 3 = l,...,n, € uma aproximac¢ao

inicial dos paradmetros que minimizam

- 2 :
l(ﬁ_-fimD . (3.2.3)

Expandinde f em torno de xg temos:

Hy
i

f| :

n
vox <éii> p- (3.2.4)
j=1 Nex./| o
X J X

onde p, = X -xo
iy T3

Na equagdo (3.2.4) os fnicos valores desconhecidos sdo

0s Pp.

js constituindo um sistema linear nas suas incognitas. Logo

substituindo (3.2.4) em (3.2.3) calculamos as derivadas parciais
de F, em relagdo aos parametros e igualamos a zero, ou seja:

3F 0, j=1,2,....n

oX.
J

de onde obtemos as equac¢des normais, vistas anteriormente. Estas
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equagoes podem ser escritas na forma matricial, como segue

Gp = g (3.2.5)

cnde G = RtR , g = Rt(fi-fi) com

af, 2af, |

Bxl BXn

R =
afn afn
i axl an )
0 .

para o ponto xj e J=1,...,n .

E finalmente obtemos o vetor p, uma vez que G & po

sitiva definida

Com este vetor p, encontramos uma nova estimativa e iteramos até
gque a convergéncia seja alcangada satisfatoriamente. Certos cuida
dos devem ser tomados com o vetor p: este deve ser corrigido
para evitar uma extrapolagao, que pode estar além da regido onde
a linearizacdo representa satisfatoriamente a fungdo nao linear.
No método do gradiente a busca do minimo da funcao F
(r}

e efetuada na direg¢ao negativa do gradiente de ¥ . Assim se x

& uma estimativa de parametros

(r) , (o[- graa p(x'"))

x(r+1) x

| graa F(x{r))“



onde AI & uma matriz diagonal, i > 0.

caimos no metodo de Gauss-Newton.

no método de Marquardt a sua diregao.
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onde & € o tamanho do passo.

Uma alterativa para os métodos de Gauss-Newton e do

gradiente que elimina certos problemas de convergéncia, &€ o méto-

do de Levenberg-Marquardt. FEste metodo usa uma combinagao entre

a diregao de Gauss-Newton e a direcdac do gradiente, como mostra a

Figura 5,

*2
F=10
Feg
- Fe=8
QD
+:-'r++-+
. X
—— Método do gradiente. 1

+++ Método de Gauss-Newton.
+++ Método de Levenberg-Marquardt.

FIGURA 5

Consideremos a equacao
(G + lI)p = g

Observe que X = 0 re

Pode-se mostrar também que

o ]

corresponde ao metodo do gradiente [6] e [18].

Como podemos perceber o parametro i € que determina

Marguardt sugeriu a estra-
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tégia seguinte para escolha de X .

Seja Y > 1 y (£-1)

o valor de X na iteragido an-
terior, Inicialmente faga A= 10_2 . Calcule F(x(r_l)) e

F{A(rQIJ/Y) . Trés condigdes controlam a escolha de A :

1. Se F(l(r'l)/w) < F(r) , faga l(r) = A(r"l)/Y -

2. BSe F(h(r"l)/v) > F(r) e F(A(r"l)} < F(r) ' faca
Vo o (e

2. se PAE Ny s g0 o plesl)y g0 faga
A(r) = A{r"l) .Te , onde 6 & o menor inteiro positivo que

{r-1) . 6) < F(r)

satisfaz F(i Y

-

Atraves deste processo uma vizinhanca factivel é obti-

da e a convergencia & alcancada guando:

lpér) \

0 4+ |x!r)l
]

para todo J, e p geralmente € tomado igual a 1073,

Porém, sequndo Fletcher [6] esta estratégia €  pouco
eficiente e uma modificagao &€ sugerida. Tal modificagdoc é similar
& de Marquardt, consistindo em aumentar ou reduzir X multipli-
cando por vy ou 1l/y , conforme a necessidade, para obter
‘f;"{x(r) +pl < F(x'(r)), O critéric utilizado para determinar gquando

¥ deve ser aumentado ou reduzido consiste em se fazer a razao 0
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(r) (r)

entre a redugdo real da soma dos quadrados F(x ~)-F(x' ' +p) e

a reducgao estimada da soma dos quadrados pelo modelo linearizado.

(r))

Logo, se y(Xx representa a soma estimada dos quadrados, ob-

temos a reducao estimada pela formula

{r)

wm(ﬂ) - vix +p) = _2ptR(fi—f“ - P Gp

onde Q & dado pela formula

(r)

F(x(r)) - Fix + p)

vix T L o) L p)

Se Q@ e um valor proximo de 1, * e reduzido e se @ & um valor
proximo ou menor gue zero, A €& aumentado. Na pratica, entretan-
to, fol observado que, para valores intermediarios, seria melhor
manter o valor de A para a préxima iteracadao. Assim, decidiu-se
escolher constantes arbitrarias p e ¢ tais que 0 < p < g < 1
e reduzir A se Q > g e aumentar  se Q < p . O0s wvalores
de p e o recomendados por Fletcher sac p = 0.25 e ¢ = 0.75,

0 métode para aumentar X & similar ao usado por Mar-
quardt, multiplicando X por y , mas com a diferenga de gue o
fator y nao e fixo. Fol observado, na pratica, que nas primei-
ras iteracaes o valor de vy = 2 era adequado, entretanto quando
A era pequeno, um fator grande, dito y = 10, era necessario,
Assim, decidiv-se escolher um fator vy entre 2 e 10. Devide ao
fato de que, para valores grandes de ), cCrescer A para YA
corresponde aproximadamente a reduzir p para p/y, € como & pos

sivel estimar uma correc¢do Otima ap na diregido p pela formula
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o = 1/2-FET v - ryy et v

o fator y = l/a foi escolhido para aumentar * . Este fator é
substituido por 2 ou 10 conforme seja menor gque 2 ou maior que 10,
respectivamente.

Para reduzir XA , Fletcher usa a mesna idéia de Mar-
guardt, multiplicando X por 1/y , mas usando Yy = 2 e defi
nindo adicionalmente um valor Ao tal que qualquer valor reduzi-
do A < A, @€ substituido por 1 = 0. © valor A, foi escolhi-

C

do de modo a satisfazer

ol 71 = 172 .

Fletcher demonstra que uma estimativa deste Ao pode ser encon-

trada pela formula

-1
e o= 1/ (a7l

Cumo o calcoulo de A, exige a avaliagao de A_l , O gue € dispen
dioso, Fletcher propae gue Ac seja recalculado somente gquando
fr necessario crescer )\ de zero para algum nomerc positivo. Is
t> evita o calculo repetido de A\, na estratégia de redugao, co-
r.o também fornece o uso da estratégia de crescimento, quando
> = 0 na iteracao anterior.

Em resumo podemog descrever a estratégia de Fletcher

como segue !
1. Inicie com X = (Q .

2. Resolva (A-?XI)p = v para p e avalie F' = Fi{x +p) .
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3. Calcule ¢ .

4, Se Q> p, calcule o e faca vy = 1l/o (2 < y < 10) . Se
X = 0, calcule Ac e faga A = (v/2) .lc . Em caso contra-

rio, faca i = yi .
5. S8e p < Q <0, mantenha o valor de i da iteracgao anterior.

6. Be Q>0 , faca A/2 .

il

Se X 0 .

A

kc r faca 2

7. 8Se F' < F(x), faga x = X+p e recalcule A e v. Em ca-

80 contraric volte ao passo 2.

A equagdo (A +AI)p = v pode ser alternativamente subs

tituida pela equagao
(A + AD)p = Vv

onde D e uma matriz diagonal, cujos elementos D,y sao o5 ele-
mentos da diagonal principal da matriz A ., Ball [28] mostrou que
a substituigao da matriz I por D, comc definida acima, & exa-
tamente equivalente ao escalonamento proposto por Marquardt para
melhorar ©os aspectos numéericos dos processos computacionais. Mar-

quardt define a matriz escalada A* e o vetor escaladc v* come

segue

!
—_
321
<
-

(v.*)

<
*
1]
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nnde Ej = (ajj ~1/2 & o fator escalar. Em virtude desta mudan-

¢a de escala, os elementos do vetor p sao dados por

)

onde p* & a solugao de
(A* + AI)p* = v* |,

Na verdade, a matriz D pode ser tomada como gualguer
matriz diagonal com D,; > 0 para todo i . Fletcher usa na im-
plementacao de sua estratégia a matriz D como a diagonal de A,
avaliada no ponto inicial, embora deixe como opgdo ac usuario a
utilizagao de D = I ou outra matriz diagonal qualquer. Um estu-
do mais detalhado na escolha da matriz D & dado por Moré, J. na

raferencia {[20]).

3.3} APLICACAO AQO PROBLEMA:

Para aplicarmos o método de Marquardt necessitamos das
derivadas parciais do modelo e de uma estimativa inicial dos para
metros com O propdsito de obter a matriz RtI{ e o vetor g .

A estimativa inicial para o problema foi obtida a par-
tir do método de Manifacier, Gasiot e Fillard (Capitulo II) e de
algumas aproximagoOes decorrentes da anterior. As derivadas par-
ciais do modelo em relacao aos parametros ny, ky e d foram
obtidas, mas devido ac fato de serem muito ektensas nao as coloca

138 heste trabalho.



CAPITULO 1V

O METODO DE NELDER-MEAD

4.1) INTRODUCAO:

Em muitos problemas onde devemos estimar parametros n3o
lineares a obtengdo das derivadas analiticas nem sempre sao faceis
de se consequir. Devido a este fato existem algoritmos que nao
necessitam de derivadas analiticas e nem de derivadas aproximadas
numericamente. Um exemplo desta situagdo é o método de  Nelder-
Mead que apresentaremos a seguir, no qual somente avaliagoes da
funcéo S20 necessarias.

Este método, também conhecido como Método Simplex, foi
primeiramente descrito por Himsworth, Spendley e Hext [26] e pos-

teriormente desenvolvido por Nelder e Mead [23].

4.2) O _METODO:

Um conjunto de n+1 pontos em um espa¢¢ n-dimensio-
nal forma um simplex.

A ideia central do método & gque podemos facilmente for
mar um novo simplex, a partir do atual, pela reflexao de um ponto
no hiperplano construido através dos pontos restantes, Figura 6.

Se nés escolhemos para este fim o vértice do simplex
no qual a fungdo € maior, nds podemos esperar que para © vértice
refletido o valor da fungao seja menor. Se isto ocorre entaoc po-
demos continuar o processo e atingir o simplex final no qual um

minimo & obtido.



0 qual o simplex pode ser alterado tanto em tamanho como em geo-

I

~

!

L
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Nelder e Mead sugeriram uma aproximacac mais flexivel

retria. Com isto perdemos na regularidade dos simplex mas ganha-

©s com a possibilidade deles acomodarem-gse ao comportamento 10—

-al da funcao objetivo.

Vamos considerar a seguinte notacao:

it

Xy - vértice correspondente a F(x max F(xi) ,

h!

1
i =1,2,...,n+l,
e Xy - vértice correspondente a F(xR) = min F(xi) '
i
i=1,2,...,n+l.
D+l
. X, — centrdoide dos x,, i #h, istoé: x, = = L x. 6 .
0 i 0 n i
i=1
i#h
Os trés passos usados no método sao:
- REFLEXE0: onde %, é substituido por X = (l—ba)x0 -ax,
a > 0 & um par@metro convenientemente escolhido (coeficiente

de reflexao).

- EXPANSAOQ: X, é expandido na direg¢ao ao longo da qual espera-

se uma melhora do valor da funcao

Xg = Y X ¥+ 1-v) x4 -

0 coeficiente de expansdo y > 1 & escolhido convenientemente.

CONTRACAQ: pelo qual ndés contraimos o simplex,

X = B8x + (1-B) x

(o} h o’
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onde o coeficiente de contrag¢do € escolhido tal que 0 < B < 1.

FIGURA 6 - Exemplos de um simplex.

0 esquema do método é apresentado no fluxuograma da Fi

gura 7.

0 c¢ritério de parada sugerido por Nelder e Mead é:

n+l 2 1/2
I (P (xi) - E‘{XOJ} < € ,

1
noy=1

i

onde € € um DUmMEro pegueno.
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Caloule os k, € Flxg)
i=1,2,...,0+1 o simplex inicial
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FIGURA 7
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4.3) APLICACEQ AQO PROBLEMA:

Na aplicacdao do método de Nelder-Mead ao nosso proble-

ma consideramos uma fungdo objetivo na gqual aparecem os

provenientes das equagoes (1.3.6), (1.3.7) e (1.3.9).

Chamando
Fi = Rl medido -~ R calculado
Fy = Ry pedido ~ B2 calculado
F3 = T pedidco -~ 7T calculado

esta fungao objetivo sera:

termos

Usando aproxima¢dOes iniciais do minimo fornecidas pelo

método de Manifacier, Gasiot e Fillard (Capitulo II) aplicamos

Q

método de Nelder-Mead. Os resultados estao apresentados no Capi-

tulo V.



CAPITULO V

EXPERIENCIAS NUMERICAS

5.1) INTRODUCAO:

0 objetivo deste capitulo é apresentar os resultados nu
méricos obtidos a partir da aplica¢do dos algoritmos apresentados
nos capitulos III e IV, & amostras em pesquisa peloc Grupo de Con
versdo Fotovoltaica da UNICAMP.

Devemos levar em conta que devido ao problema de malti-
plas solugdes para o sistema ndo linear de equagdes, tivemos que
obter uma aproximacéo inicial coerente com 0s valores experimen-
tais. Tal aproxima¢ao foi alcangada a partir do método desenvolvi
do por Manifacier, Gasiot e Fillard, apresentado no capitulo II.

Nos calculos realizadog admitimos como dados os valores

de

n, - Indice de refracd3o ao ar;

n, - Indice de refrac¢ao do substrato em uso;
Ry =~ Reflexao da luz pelo lado do filme;

R, - Reflexdo da luz pelo lado do substrato;
T - Transmisséo da luz;

A - Comprimento de onda da luz.

Os valores de R, , R, e T foram obtidos a partir dos grafi-

cos experimentais.,
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5.2} RESULTADOS NUMERICOS:

Visando melhor entendimento apresentaremos os calculos
realizados em forma de oito tabelag, 1A, 1B, 2A, 2B, 3A, 3B, 44,
4B. Assim as tabelas 1A e 1B se referem a primeira amostra utili
: ada; 1A & obtida da aplicagac do método de Levenberg-Marquardt e
1B do métode de Nelder-Mead. Analogamente construimos as outras
tabelas.

Para a tabela 1A e 1B levamos em consideragao ng = l. e
n, = 1.46 {indice de refragdo do gquartzo).

Nestes experimentos foram usados como aproximagac ini-

cial de n, , kl e d :

i. 0s valores obtidos da aplicagao do método de Manifacier, Ga-

siot e Fillard;

ii. Um valor médio de d, obtido com a variagac do comprimento

de onda A, e os valores de n, e kl usados em 1 ;

iii. Valores arbitrariamente escolhidos.

Em todas as tabelas identificamos as aproximagéoes ini-
ciais i, ii e 1ii, através dos digitos 1, 2 e 3 respectivamente,
apresentados na primeira coluna relativa as aproximagdes iniciais.

Das tabelas 1A e 1B observamos que melhores resultados
foram obtidos a partir de i e ii. Com relagao aos dois métodos
usados observamos que apesar dos resultados serem fisicamente via
veis, percebeu-se que o método de Levenberg-Marquardt € mais rapi
do do gue o de Nelder-Mead. Esta observagdo estd baseada no nime
ro de iteragdes necessarias em cada um dos métodos. Nao apresen-—

tamos estes nlimeros na tabela para nao torna-la mais extensa.
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No método de Nelder-Mead o numero maximo de avaliagdes
foi quase sempre atingido o gue torna a execug¢do um pouco mais len
ta. O tempo de computacgao & desprezivel na maior parte dos tes-
tes realizados.

As tabelas 2A e 2B se referem a segunda amostra deposi-
tada sobre o mesmo substrato utilizado nas medigoes anteriores.

A aplicag¢do do método de lLevenberg-Marquardt  forneceu
alguns resultados fora da regido fisicamente aceitdvel. Por exem
plo em alguns casos o Indice de refracac do filme fol menor
que um. Mas novamente no método de Nelder-Mead atingiu-se um na-
mero muito elevado de avaliagdes em varios casos testados. Obser
vamos pelos resultados uma leve vantagem a favor do metodo de Nel
der-Mead, uma vez que os resultados obtidos na sua aplicagdo sdo
mais consistentes com o problema fisico.

Os dados apresentados nas tabelas 3A e 3B foram calcula
dos tomando como base uma terceira amostra fabricada na Franca .
Ainda neste caso 0 substrato € o mesmo dos casos anteriores.

Temos uma nova situacdo com a presenga de problemas mais
sérios. A incidéncia de resultados fisicamente absurdos € maior
sugerindo a influéncia do comprimento de onda e da espessura, re-
lativamente bem superiores aos anteriores, na instabilidadé do mé
todo numérico.

Nas tabelas 3A e 3B apresentamos somente o que de me-
lhor foi obtido.

Para estes casos ¢ método de Levenberg-Marquardt leva
ligeira vantagem sobre o segundo metodo, uma vez gue sua precisdo

é pouco melhor.
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Finalmente nas tabelas 4A e 4B onde o substrato utiliza
ido foi o vidro com indice de refracio n, = 1.5, observamos no-
vos absurdos causados por problemas numéricos.

Nestas duas tabelas finais a aplicacdo do método de Nel
der-Mead causou problemas numéricos menos sérios que o método de
L»evenberg-Marquardt.

Nas tabelas 1C, 1D, 2C, 2D, 3C, 3D, 4C e 4D séo apresen
tados o8 erros relativos dos valores de Rl ' R2 e T obtidos
com a aplicacao dos algoritmos.

Nestes calculos

sendo:

Rl - valor medido

ﬁl - valor calculado.

Analogamente foram obtidos os valores de A.Rz e AT ,

Devemos salientar que todos os resultados obtidos foram
realizados com a ajuda das subrotinas da referéncia {[11] e EQ4GAF
da NAG [22] relacionada com o método de Levenberg-Marquardt. E o

computador foi o PDP-10 da UNICAMP.
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TABELA 1A



f RPRONIMACRD INICIAL MELHOR FOHTL ENCONTRADO
0 Tipe da_ ?O
M Rl R: B "\9:3;\:1{:&’ n o k u dU{RI no" ky* d*(?l "
L 1 : 1 1 '
432530.1648 [0,160(0.658 1 1.56775%4;0,017565 (4053.702 132 x 10_4 1.963486|0.018799 |3926.979)16 % 1{)_5
4325 (0,168 0.16006.5658 2 1.967754|0,017565 |4115%.0000192 % ].t‘J_“1 1,963517|0.018799 [392€,978 |16 x 10-5
4325[0.168|0.260]0.658 3 L.SO000010.020000 (3500.000147 x 10_3 1.973026 |0.026182[2B31.039 ]{.12);10*6
4325 |0.168;0,160|0.638 3 2. 200000)0.010000 14500.000114 x IlfJF3 1.3583539 ({.,014055[5028.450117 » J.C"EJ
SQ60 |0, 079{0.070;0,.4830 1 1.947782{0.0118759 4689 62826 x 10_3 1.639825[0.007432(5568,754 2x1{i_8
5060 ,0.07%}0.070|0.630 2 1.0477326,011875%411%.000]64 x 10_5 1.639769(0.007432 (5568 _6ER! 2 x 10"a
5050!0.0?9 BLUT0|0.530 3 1.560000| 0020000 (4400.000 65 % 107 "), 631281 |0,010452 (4000786 1(.1_9
506010.079:0.070|0.5830 3 2.100060|0.010000 (3500,000 16 x 10-4 1.66E78010,010335(4048.02¢ 1(}_9
58B0|0.187{0.185(0,733 i 1.947782[0.011875% [468D,625 46 x 10-3 1.876577|0.00812215301.917 56 = 10“6
5860{0.1871{0,185]0.733 K3 1.947782|0.0118759411%,00¢C 10_2 1.98630810.011316(3821.072 56x10_6
S6B0|G.1870,185,0.733 3 1.600000(0,020000 (5000.000]29 x 10'3 1.986370|0.011316;:3821.084 Sle[)'E
5880|0.187!10.185[0.733 3 2,200009|0,015000 {3500.000:97 x 10_4 1.9562630.01131635821.058 Ssxlﬂ-s

TABELA 1B

“pS*



A ARl ﬂRz AT
4325 | 0.053 | 0.056 | 0.0015
4325 | 0.053 | 0.056 .0015
4325 | 0.053 | 0.056 | 0.0015
4325 | 0.053 | 0.056 { 0.0015
5060 | 0.000 | 0.014 .000
5060 | 0.000 | 0.01l4 .000
5060 | 0.000 | 0.014 .001
5060 | 0.000 | 0.000 | 0.000
5880 | 0.032 | 0.027 | 0.000
5880 | 0.026 | 0.027 | 0.000
5880 | 0.000 | 0.000 | 0.000
5880 | 0.026 | 0.027 | 0.000

TABELA 1C

A AR, AR, AT
4325 | 0.053 | 0.056 | 0.0015
4325 | 0.053 | 0.056 | 0D.0015
4325 | 0.053 | 0.056 | 0.0015
4325 | 0.053 | 0.056 | 0.0015
5060 | 0.000 ! 0,014 | 0.000 |
5060 | 0.000 | 0.014 | 0.000 |
5060 | 0.012 | 0.014 | 0.001 |
5060 | 0.000 | 0.000 | 0.000 |
5880 | 0.026 0.032 | 0.000 |
5880 | 0.026 | 0.027 | 0.000 §
5880 | 0,026 | 0.027 | 0.000
5880 | 0.026 | 0.027 | 0.000

TABELA 1D
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Y ; . | _
, j Tipo da. ! APRONIMACARU 1MIC1AL . MELHOK [ONTO FHOONTRALO T
T I I 1 IS i o B e B !
iy kl ARRT.Y nl* k]* a* {a)
3950.0.067|0.068[0.716 : [1.6997631 0. 00800, 15117.860] 21 107 1626545 0. 004199] 15864, 888 | 20 x :0‘5%
; ;
:=-:+f,0'iu‘os1 0,066/0.716 2 1693783 D.D{_‘!-,Us‘.'\% T13u9, 47957 K 10_S LLG2T302,0,000204315223. 07 20 % 10"5
AUSUIC.06T[0.066[ 0,716 a 1. /6000010.0060¢:] 13500, 600) 76 » 167" ]1.627821}0.005655] 14010496 20 x 1077
3750i0.067(0.0661 0,716 3 1.700000]0.004063]14000. 000192 x 16~ 0. 895711]0,004259{18603.520|23 x 207
47320|0.066(U.065( 0,760 1 17337631 0.005427] 14503 ,61¢ 22 x 107411, 613476] 0.004363) 15463, 142]12 x 1073
4420 (0.06610.065/0.76¢ 2 1.739983 0.00542?;]4369.4?0 47 % 10~ 4 0. 000575] 0, 005011§ 22970, 402{14 x 1070
432010.066]0.0653|0.760 3 1.500000]0.006006] 15000.000] 14 x 10| 0.904515] 0., 002704 ] 24940, 661|185 x 107>
4320|0.666|0.065) 0,763 3 1.8000000 0. 0860001 14000, 00063 x 207 |1.612160]0.003239(20819,378|12x 10~
4810[0.06%{0.06010.796 1 1.771299]0.604704| 14020, 140] 22 x 10741, 596075| 0. 004137 14412.269|32 x 1-¢
481010,065(0.06010,796 2 1.771209| 0, 004704 | 14363470 | 78 x 207 1. 503061} 0. 002915{ 20442100 33 % 1078
dRlu|c. 65| 0.060| 0,796 3 1.800000)0.006000! 14000,000] 16 x 1077 |1.555975) 0, 004n20{ 12906,796) 32 x 1070
4510|0.ue5 0, 060]0,796 3 1.500000 0.004000|15500.000 17 % 107 1. 596066 0.004237] 14432.,331 32 x 207"
ALY N 062 0D.060{ 0,830 1 1.81262¢6 0'00520”i11651'550 1 s 10~ v 585408 0.003909 12947, 640! 31 x 1070
n41510.06310,060{0,834 2 1.812626 U.OUhRﬁU;!dJGB.A?U 1nx 10771, 282427| 0.003839| 18889 757] 19 x 107*
9115.0,052'0.050 0,830 3 1.700000 0,0060”0{14000.000 25 x 10" 0. 918266| 0. 009178 15910 .626{ 68 x 107F
G41600,06210,06000,830 3 1.900000 c.oocnﬁuyihsoo_nou 69 x 1”1, 584206] 0. 003452 14664 418137 x 107
4u991u.131 0.104(0.690 1 1,729277 0.0057?hil4406.850 12 x 10 ).655031]0.005375] 13653, 051] 1070
4nnﬂin.131 0.104]0.6%) 2 LT2Y3TTI0, 005776 | 14362.,470 14,<1D'3 1891760, 005353113780.,4628 1079
4qqo|n.}31 0.1G4{0.690 k! 1./00000 0.004000t14000.000 28 x1077|1.845408}0.008964] 61A9.426| 300
GnEH:0.132)0.104{0.5690 k! 1.B00000,6,506003 1 15000, 000]24 x 1077 | 1.856570]0,004977|14746.159 1w-?
4L26]0.140(0.115|0.71% 1 1.756128|0.005172 (1432857019 x 1072026073} 0. 004760 13085.834] 1077
sn20l0,146(0,115[0,718 2 1.75012610.0051 72 | 14369, 476 |17 % 1077] 2. 026973] 0. 004760] 13085 835} 1077
suzofu.1dele. 110718 3 1.850000{0.0065Ce | 13500000118 x 1077 |2.026572 |0.004760| 13085 . 8a0] 1077
45?0in.140 . 115le. 718 3 1.600000 [0.0066C0 |15500,000]20 5% 1u™ > (2.055714 |0.009862| 6319.055 1677
hOHO!U,lhﬂ G.130|0,739 1 1.78970210. 005015 |12656.70a |26 x 1077 |1.970806 |0, 0050581 10704 . 954 1078
GLEGLG.150(0,230(0.73% 2 1.78970210.005110]34969. 470120 x 1077 [2.035732[0. 004048, 13360.806; 1070
hﬁ&o!u.lsc g.13af0.73y 3 1.B50000 [D.06040CK | 16000.000 |85 x 1077 |2.633171[0.003698| 14645 0001 107>
0, 150{0.13070.739 3 LLG00DG00 [0,006005: 114000, 000 20w ta 1. 970006 fo.00uose| 10708, 950 1077

TABELA 2A



57,

0 Tipo da ARROXIMACAD INICIAL o MILHEOR PONTO ENCONTRADD
R T I B o e e R e
’ By kl d Al n,'* kl* a* (k)

3930|0367 |0.06E{0,.T16 1 1.6%2783(0.005005)18117,800 21}(10“4 1.626547(0.00429918864,.8848 20.‘(1.0_5
3950007 00660, 716 2 1.699783[0.005005)14369,470 5?){10_5 1.62739210.,005%204|15223.7327 120 .\'.10-5
3%5040,067;0.066(0.716 3 1,7000000.006000[1351t0,000|76 x 10_5 1.62782110.005655]14010,49%6| 20 x 10_5
INS0L0.067[0.066|0,716 3 170000000 004000 14000000 98}{11’}“‘l 1.62739410.005204115223.733 Eﬂxlﬂ-s
43206[0.066[0.065|0.760 1 1.739783|0.,00542714003.610122 x 1_9_4'1.0134?3 0004363 154613,142 12)&10_5
4320(0,066{0,065]0,760 2 1.7359783(0,005427{14369,470 47x10-4 1.6130440,004015|16801.663 12:(10-5
4320|0,066|0.065}0,760 3 1.800000|0,006000115000,000)14 x 10—3 1.612683|0.00G3719|1E140,524 J.Z:nclti-S
4320 (0.066|0.G65]0.760 3 L.B0000C|0,006000;14000,000 63x10_4 1.653493}0.004363[15462,989 1211{].(}'_'5
4610 |0.06500,060}0.790 1 1.711299(0.004704114920.1440 22!(10-1t 1.59%384 (0, 003745|15918.721 33 :-:]_0_G
4810|0.065(0.060[0. 786 2 L.77129% |0, 004704114369.470 (48 x ]U-"i 1495364 (0003745 | 15918 V46| 33 x 10“6
4810|0.065(0,060[0.794 3 1.800000|0,006400) 14000 .000 (16 x 10‘3 1.595373(0.003745|1650818,699(32 :r:].i)n6
dE1G |G, 065 0,060 0,790 i L.500000 (0, 034000 15500,.000 (17 x 10_lli 1,59527310.003745|1.5918,699 33)(1(}-6
5415|0.06210.060(0,830 1 1,B12626|0.005260|110651.550|11 x 10—‘1 1,5649408;:0.00390% (12947644 le].OhG
5415(0.06210,060(0.830 2 1.B1262610.005260] 143649470 1.5x10_3 1.583369[0.003091116362.724|31 1.0_6
5415(0.062{0,060,0.830 3 1.700000{0,.006000114000.000 39:(10"‘1 1.664267,0.003452| 14654403 3].:{10-6
54)5|C,062]0.060(0,830 3 1.900000(0.00C000115500.,000 ()Bitt:l.fJ-JI 1.58264710.002798 | L8072,25%| 42 xl(}_ﬁ
40349 0.l3li0.].04 0.690 1 1.7293770.005776) 14406 85012 = 10_3 1.69476810,005353(13710.413 10“9
4099(0.131810.104(0,690 2 1,7293F710, 00577614369, 47014 = 10_3 1.B%503310,005370|13653,05¢0 10_.9
4099 (0,131{0,104]0.610 3 1.60000010,004000]14000.000(2% % ]U‘_3 1.68454207|0.009844 | 12560.031 10_9
40499 (0,131(0.104)0.690 3 1.800000|0,004000,;15000.000(14 x 10-3 1.B53636|0.G05%376(13653.035 1?
452010.140{0,215])0.718 1 1,.75012810.005172714328.570 l9x10-3 2,026673|0.004760| 13085 824 10"9
452010,144)0,115,0,716 2 1750178 |0.0051721 14369 47017 x }_0_3 2.026973{0.004760( 13085 8BS 10‘"9
§920 (06,2406, 115(0, 7148 3 1.850000|0.C06000 | 1350000013 x 10_3 1.972857|0.0044817(12931.96) 10‘_9
4524]0,140|0.115{0.714 3 1.60G000|0,0006000|15500.000120 x 10-3 1.972855(0,004B17)12931.%76 19_9
LOAD{0. 150 (0.1300.739 L 1.789702)0.00%118|12656,710 26)(10_3_1.':}?44].5 0,004524111373.041 lrJ_g
SGAD |0, 1500130 (0,739 2 1789702 |0.0065118 | 14369 470120 % 10—3!]..9??368 D.004092113237,447 llr_g
sQeQ(0,15010,13010,739 3 1.85000010.0045000|14000.000 (89 ):10-‘5"1.98]888 0,003435(15%67.119 ]D_g
5080 0.150 0.130]0.?39 3 1.600000 |0.004000]13000.000 22x10-_3 1.97080G[0.0UG05H;10708, 556 10_9

TABELA 2B




.58.

o

x AR, AR, AT
!

3950 0.134 | 0.166 0.000
3950 | 0.134 0.166 0.000
3950 0.134 0.166 0.000
3950 0.179 0.151 6.001
4320 0.106 0.123 0.000
4320 0.136 0.123 0.000
4320 0.136 0.123 0.000
4320 0.106 0.123 0.000
4810 0.046 0.083 0.000
4810 0.061 0.083 0.000
4810 0.046 0.083 0.000
4810 0.046 0.083 0.000
5415 0.048 0.066 0.000
5415 0.483 0.516 0.002
5415 0.096 0.083 0.000
5415 0.048 0.066 0.000
4099 0.000 0.000 0.000
4099 0.000 0.000 0.000
4099 0.007 0.009 0.001
4099 0.000 0.000 0.000
4520 0.000 0.000 0.000
4520 0.000 0.000 0.000
4520 0.000 0.000 0.000
4520 0.007 0.000 0.000
5080 0.000 0.000 0.000
5080 0.000 0.000 0.001
5080 0.000 0.000 0.001
5080 0.000 0.000 0.000

TABELA 2C




.59.

A ARl ﬁRz AT
3950 0.141 0.155 0.001
3950 0.141 0.154 0.001
3950 0.141 0.154 0.001
3950 0.141 0.156 0.001
4320 0.115 0.121 0,000
4320 0.115 0.121 0.000
4320 0.115 0.121 0.000
4320 0.115 0.121 0.000
4810 0.061 0.068 6.000
4810 0.061 0.068 0.000
4810 0.061 0.068 0.000
4810 0.061 0.068 0.000
5415 0.062 0.060 0.000
5415 0.062 0.066 0.000
5415 0.062 0.066 0.000
5415 0.062 0.066 0.000
4099 0.000 0.000 0.000
4099 3.000 0.000 0.000
4099 0.000 0.000 0.000
4099 0.000 ¢.000 0.000
4520 0.000 0.000 0.0600
4520 0.000 0.000 0.000
4520 0.000 0.000 0.000
4520 0.000 0.000 0.000
5080 0.000 0.000 0.000
5080 0.000 0.000 0.000
5080 0.000 0.000 0.000
5080 0.000 0.000 0.000

TABELA 2D




r_
.0 Tipo da APROXIMACAD INICIAL o MELHOR PORTG ENCONTRADO

[¥Y] R E T |Rproximacic — F F¥

' 2 Inicial n° x,° a®d) ny* k,* a* iR)
1 1 1 1
1 T - T
132000, 495 0.475‘-’0.419 X 3.096172{0.00864615218.820]27 x 2072 3.071536(0.009392{16156.331{12x 107°
13200(0.495{0.475/0.419 2" ]3.096172{D.008645)15607.39513x 1073] 3,071493|0.009352|16156.333]12 x 107°
13200(0.495{0.475]0.419 3 3.0000000.007000117000. 00053 x 1073| 3,07153200.009392]16156.333 12 £ 107°
13200[0.4250.475{0.418 3 3.500000{0.005000]|15000.000154 x 102 3.071551)0.009392[16156.337{12 % 107°
14300{C.256 (0.138/0.823 1 3.119280{0.007764]16165.700 117 x 1077 |10, 302926 0.002033 | 4677.658]23 x 107
14300 [0.155 0.133!0.&23 2 3.119280]0.007784]15607.305 (62 » 1073 |11.141189 |5.002075 | 4475.434|22 x 107°
|i :
14300 ]0.156 |0.138 [0.823 3 3.050000}0.0080600115000.000 19 » 1072 |12,888596 | 0.002428[ 3315.936}22x 107°
14300 {0.256{0.138{0.623 3 3.000000'0.606000]27000,000[12 x 107%{10.162329]0.002038 194542923 x 107°
15500{0.507]0.462{0.419 1 3.141332(0.007916 15021, 35044 x 16°%] 3.537307{c.010477|13833.658] 107°
1550010.507]0.432{0.419 2 3.1241332[0.007816115607.355] 1072 | 3.537306|0.020477{13833.663] 107
155000 5070u.a82l0.419 3 13.06006010.008000 {14600, 600 2% 1077} 3.52z54100.012292{11697.340[ 1077
|

15500(0.507(0.462,0.419 3 13.56600010.01600016600.,000! 4 %1077 | 3.542224[0.609073[15571. 0111 107"
L SR SR ! SRR . L 1

09"

TABELA 3A



T APROETMACAD THICIAL

. Tigo & ] MELHOR PONTU EMUONPRADG j
AtA) Ry R, T R\pg:\iﬁ (i: rlanjn, P 5 —q-.‘—oﬁd- —_— F ! 5 |E g
' n; i ]r_l [ Y] nl" }:l‘ :p d*[h) :
| -] — < — ]
13200 0-49510-475 0.413 1 3.0961?2lo.ousaqs 15218.810127 x 10'2E3.204839iU.OO?EEiElszls.Sﬁl!]? x 1678
t
13200 o,css[u.qu 0.418; 2 3.095172[0-003546 15607.395113 x 10"3%3.071493 0.00%392]16156.333112 x 1076
13200 0.41930.475 0.41% 3 3.00000¢|C.007006117000.060 153 x 10‘313.071532 0.009392|16156.332{12 5 107°
i 13200 0.4'35:0.4?5?5.419 3 3.50-300050.005030 18605, 000 54x11_:‘2'|;3.c-';1551.;'L'-_u_\.::g_xﬁ-?!i:lf;lss.’;‘z:;:zx1f."6
14300|0. 156 0.13310.823 1 3.119280|0,007784116365.760]17 » 10‘3|3.13875? 0.001?¢2'15201.515{44 x 10”8
14300{0.156 0‘138[0.823 2 3.11928210,007784 15607.305 62 x 1073 [ 8. 340149 o.ﬁuzccsj 5970.592%24x 167%
14300|0.156 0. 132}0.823 3 3.000006 0. 00800061 15000.000]19 % 1072 (2, 917749 0_601999]15010.021;48 %1076
14300(0.156{0.138 /0. 822 3 3.000000]0.008000| 17890, 000 12 x 1677 {2, 993340 0.691?35’1?003.532!47x 1078
15500 |0.507 |0.482]0.419 1 3.141332{0.007215[15021.590 |24 x 1077 13. 438686 0.010188115025.963E43 «1078
1550010.507 0. 48210, 412 3 3.14133319,607516)15687.235) 1072 |a.178320 O.OiGlZOJlSEJG.Cl;ilz w1077
15500[0.507[0.482)0.419 3 3.000020]0.008000:34000.000] 3 x 1077 {3,522541 0.01233251169?.340] 16~
15500(0.507,0.4820.419 3 |3.500000[0.010000|16000.000) 4 x 107%13.539380 0.009067j16011.946; 1077

TABELA 3B

19"



A ARl AR, AT
13200 0.004 0.006 0.000
13200 0.004 0.006 0.0600
13200 0.004 0.00¢ 0.000
13200 0.004 0.006 0.000
14300 0.025 0.014 0.001
14300 0.025 0.014 0.001
14300 0.025 0.014 0.001
14300 0.025 0.014 0.001
15500 0.001 0.002 0.002
15500 0.00L 0.002 0.002
15500 0.000 0.112 0.002
15500 0.000 0.0060 0.000

TABELA 3C

A le 6R2 AT
13200 | 0.006 | 0.004 | 0.000
13200 | 0.005 | 0.004 | 0.000
13200 | 0.005 | 0.004 | 0.000
13200 | 0.005 | 0.004 | 0.000
14300 | 0.038 | 0.028 | 0.001
14300 | 0.025 | 0.014 | 0.001
14300 | 0.034 | 0.028 | 0.001
14300 | 0.034 | 0.028 | 0.001
15500 | 0.001 | 0.000 | 0.000
15500 | 0.001 | 0.001 | 0.000
15500 | 0.000 | 6.000 | 0.000
15500 | 0.000 | 0.000 | 0.000

TABELA 3D

79"



TABELA 43

NIMACRO INI : ENCONTRAL

0 Tipe da APRONIBACRO INICIAL o MELHOR PONTG ERCONTRADRO
Agn) P.l R2 .F T Roremimacan — r - 0 F*

Inicial a 0 0 ¢

_j Ry ky d” {A) nl* kl‘ d* {i}

1 A
13000]0.470{0.445[0.43% 1 3.05419110,008647[13558,550 lﬁxlt)"4 2.938454| 0.011159 14138-.933:44;(10"?
13000 0.4?010.445 0.43% 2 3,054191{0.006647,13304.783| 5x 107%] 2.998494] 2.012159(1413&.932 |44 x 107
13000 (0.970(0.445(0. 439 3 3,000060 [0.009000112000.0001 5x 1071 3.0034631 0.0181101 v807.076143 x 21077
13000]0.4?0 0.445]0.43% 3 3.500000|0.005000 (14000, 000 35,,_10"3| 2.996469% 0.008535[18475.000 44 x 1077

I -
15200i0.483r0.-‘.58 0.4513 1 3.05263210,007544]14241.370 3x10_2i[ 4.215469[ 0.010274[10420.631| 10 s

: I ) -
1526Gi0.483 €. 458 O.-:slj 2 3.052639.0.00754412264.78% 5x10’3r 3.980634) ©.010703:10003.852] 1077
1520070, 483/ 0, 4580, 453 3 3.00007G] 6. 008000| 12060, 600[ 5x 107%; 3.952123 O_013128]. 8158.116 10~?

i i
=]
15200{C.483|¢. 4581 0,453 3 3.500&3050.005000 15660.00034 x 1072] 4.215463) 0,610274|104206.644| 107"
16750{0.11710.137{0.853 1 3.02396050.009108’1187‘8.150 21 %1972} 1 789472} -0 000566 10207 .a021 26 » 1075
! :
1675010, 11?10 13710.855 2 13 oz“cao'jo 005168 |13304.783] 7x 3072l 0.1705¢2]..c.co0r9e| 47700 . 2261 TR 107
| | I
16750|0,12710.137, 0,853 3 ta.(,c'cuooiu 005000, 15000.000 |28 » J.t’!_zf—l.?QBTGS —-0.001178[21287.206( 3 x 10
| t |
I !
16756(0.127;£.137,6.853 3 !2.uco"aci0 DINUGLIEEC0.A00] 23 1_0‘3E 1.603857| ¢.001502 16045.882] 321079
]
140000, 115 837 1 {?.g?n; |U 60£943113541.060|12 % 1077 1.809594] 0.601636{7150 £.249] 6x10 45
B ]
! i -
140000, 115(0.245306.837 2 2. 9?9?%'0.0050 311336478376 % 1072| 1.800913} 6.000268 130250 .830] 6x16™ ;
1
_ _g !
14000/0.11580.245{0.837] 3 ...500000]0 coeono‘ll FR00.000| € > 30 2f 1.8128830 0 00199911? r. I 6x10™ 1
t ! ; l =%
1408010, 11510, Ulﬂ LJ?] 3 Iz.(mr.u A0, GO5EN ) 4n GRO4a I 10113 20
— i e b R N . ._.___...I_ e e ——

.Eg.



o E : | Tipo APROETMA A TNICIAL . MH;»H(JR PONTE BHCONTRADD '
R R o Arar s S B o
1 i * By k1 d7 A nl* ! kl’ d%(n)
13000!0.4?0 0.445{0.439 1 3.054191'{0.00864?-13558.550 16 » 10*4 2‘.958-}9410.011159 34338.933 44x]0-?
|

13400 0.4?0'0.4-15:0.-139 2 3.054191 0, 0084647113304 .78 5.‘:1.0—2 2.998494[0.011159{1413B.932 inlU_?
1300010,470 0.44550.439 3 ILGO000LI0, 00%000 [ 13000.,000 5:(10'1 3.187395%]0.011461 (12984,343 10'“5
13000G(0.4%0 D.IHS!- 0.433 3 3.505000(|0,. 005006 |24000,000, 35 x .‘L.'.Z‘I-3 2.9972%70,009672[16307.0002] 4 x 1(.'!-“6
15200:0,483 0.458j0_453 1 3.0.’\2639IU.00?5-}4 14241.3%G 3x10_2 4,215469|0.010274110420.,63) ltl_9
152000483 0.45353.453 2 3.052639 0.007544i13304 L7683 5x 10-3 3.980634|0.010?03 10002.812 10-9
15200{0.4R8310.45%8:0,453 3 3.000000 0.008000;12000.000 53-10‘_2 4.238959;0.012490 B571.149 10—9
15200 (0.483 0.45550.153 3 3.500000 O.DOSUﬁGili‘GC‘rU.OOO!Sé!10‘2 4.0].432150.00?813 13700.,483 10‘_9
1675050,217/0.137:0.853 1 3.023260 0.009]08511878.15{! 21x10_2 1.798752I0-DU§.1?9 21287 .250126 x l()_S
16750]0,117{0.13770.853 2 3,.023960|0.000108 :13304.783) Tx 10_'2 3.078921|0.001178513320,E70] 3w 10'4
1675C]0.117]0.137]0.853 3 300000010, 005000 | 10000.000] 38 x 10_2 1.BO02B07|N.0015L1116645.756] 3 = 10_4
1675070,117|0.137!0.853 3 Z2.000000560.020000 15300000123 10"3 1.804017(0.001512]{16646.1061] 3 x lf)-‘1
14000(0.211510.145[0,837 1 2. 97TUFES[0.008043 13541060 11}(10-2 3.0407379(0,001675|13563.090] T x 10-'4
14000'0.11510,14510.837 2 2.9797E6 0.003043_'13304.783 2o x 10_2 3.0966810.001676]13324,763| T x 10_4
140004{0.115|0.145]0.837 3 2.5000C0[ 0606000 :32000.000 6310‘2 1.B12B63|0.001999|17647.,117) & :L{')"'I
140000 . 115 0.145'0.83? 3 2.000000010.005458 .14000 Q031 = 10‘3 1.81271510.00L%59117647 065 6 =x 10—4

TABELA 4B
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A A Rl A R2 AT
13000 0.002 0.004 0.022
13000 0.002 0.004 0.000
13000 0.002 0.004 0.000
13000 0.002 0.004 0.000
15200 0.002 0.002 0.000
15200 0.000 0.000 0.000
15200 0.000 0.000 0.000
15200 0.000 0.000 0.000
16750 0.102 0.080 0.001
16750 0.034 0.051 0.002
16750 0.094 0.080 0.001
16750 0.094 0.080 0.001
14000 0.156 0.117 0.002
14000 0.156 0.110 0.002
14000 0.156 0.110 0.002
14000 0.052 0.062 0.003

TABELA 4C
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)} ARl ﬁRz AT
13000 0.002 0.004 0.000
13000 0.002 0.004 0.000
13000 0.004 0.004 0.000
13000 0.002 0.004 0.000
15200 0.000 0.000 0.000
15200 0.000 ¢.000 0.000
15200 0.000 0.000 0.000
15200 0.000 0.000 0.000
16750 0.094 0,080 0.001
16750 0.111 0.080 0.003
16750 0.101 0.080 0.001
16750 0.101 0.080 0.001
14000 0.182 0.110 0.005
14000 0.182 0.110 0.005
14000 06.156 ¢.111 0.002
14000 0.226 0.055 0.006

TABELA 4D




CONCLUSAQ

Os resultados numéricos obtidos a partir de dados expe
rimentais, levam-nos a conclus@o gque o ajuste conseguido para os
valores do Indice de refracao, coeficiente de extincdo e espessura do
filme sd3o satisfatdérios matematicamente. Isto é, os métodos nume
ricos aplicados fornecem solucao viavel do-modelo matematico ado-

tado com precisdo superior & obtida pelo método de Manifacier ,

Gasiot e Pillard.

Por outro ladc a obtengao destas solugdes esta forte-
mente ligada a&s aproximacoes iniciais fornecidas pelo método de

Manifacier, Gasiot e Fillard.

Comoc & observado em [8], [14], [24] e [27] o modelo ma
tematico, equagdes (1.3.6), (1.3.7) e (1.3.9), tem uma infinidade
de solugdes. Isto torna inevitavel a correlagdo existente entre
a aproximagao inicial e a aproximagao melhorada, que fol comprova

do em varios testes realizados.

POr ser necessario a utilizacdo do Método de Manifa-
cier, Gasiot e Fillard, concluimos que se ele fornece aproxima=
coes com precisao fisicamente aceitavels, torna-se desnecessario
a utilizacdo de métodos numéricos mais sofisticados. Isto sera

Gitil guando for necessario melhorar a precisao.

Com relacdo & comparagdo entre os métodos numéricos uti
lizados no ajuste dos dados experimentais, concluimos gque o meto-

do de Levenberg-Marquardt apesar da necessidade das expressoes
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das derivadas analiticas, aplicado ao problema, fornece resulta-
dos mais rapidos e satisfatorios, levando em consideragdo a apro-
ximacdo inicial dada por [17]. Mas se tal aproximagdo nao for
utilizada o Método de Nelder-Mead fornece solucdes mais  coeren-

tes,
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