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Little Bill: I don’t deserve this. To die like this. I was building a house.
Munny: Deserve’s got nothing to do with it.
Little Bill:  I'll see you in hell, William Munny.

Trecho de didlogo da parte final do filme Unforgiven.
(Os Imperdoéveis, 1992).
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Resumo

Dentre os problemas inversos, a estimativa de parametros 6pticos tem significativa
importancia no estudo das propriedades fisicas de peliculas finas. Embora conhe-
cido e estudado, nao existem na atualidade técnicas definitivas para a resolucao

deste problema.

Para o problema direto, formulas compactas foram desenvolvidas para contem-
plar o caso de multiplos filmes, além do caso de um filme apenas com dados de
refletancia. O indice de refracao, o coeficiente de absorcao e a espessura de filmes fi-
nos foram recuperados utilizando para isso dados de transmissao e/ou reflexao para
varios comprimentos de onda. A abordagem usada foi a de formular o problema
inverso como um problema de otimizacao, via quadrados minimos nao-lineares.
Viérios modelos distintos foram usados para lidar com o alto grau de indeter-
minacao naturalmente oriundo deste tipo de problema. Testes numéricos foram
realizados usando dados (de filmes) medidos e gerados numericamente, mostrando

a eficicia das abordagens.

Abstract

Among the inverse problems, the estimation of optical parameters has a great im-
portance in the study of physical properties of thin films. Up to the present time,

there are no definitive techniques for the resolution of this problem.

For the direct problem, compact fomulae were developed for the case of multiple
films. The refractive index, the absortion coefficient and the thickness of thin
filmes were retrieved using transmission and/or reflection data, for many different
wavelengths. The approach used was to reformulate the inverse problem as an
optimization problem, via nonlinear least squares. Many different models were used
to deal with the high degree of underdetermination which naturally arises from this
kind of problem. Numerical tests were performed using measured and numerical

generated (film) data, thus proving the efficiency of the methods.

p.q%
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CaApriTULO 1

Introducao

O objetivo deste trabalho é resolver um tipo particular de problema inverso. A partir de dados medidos
ou observados, tentamos “recuperar” ou “inverter” determinadas caracteristicas primérias!, as quais estao
‘ocultas’ nos dados. Por esse motivo, chamaremos esse processo de inversao, engenharia reversa, recuperagao,

ou ainda estimacao.

A formulacao bésica para o problema inverso, usada neste trabalho, é através de otimizacao, que, neste

caso, apresenta as seguintes caracteristicas:

Minimizadores Locais. Em alguns problemas, a solu¢do estd bem definida. Ao longo do dominio porém, a
funcao objetivo apresenta um comportamento oscilatério forte, com valores proximos. Isto significa que a
fungao tem muitos minimizadores locais (nao globais) que sao intteis para propoésitos de estimativa. Muitos
algoritmos eficientes de otimizagao tém convergéncia garantida para minimizadores locais (ou talvez apenas
para pontos criticos, isto é, pontos com gradiente nulo ou quase nulo) mas nao para minimizadores globais

e portanto eles tendem a parar perto de um desses minimos locais indesejados.

Problemas Mal Postos. Alguns problemas matematicos podem ser altamente indeterminados, sem solucao
unica. Além disso, pequenas imprecisoes oriundas do modelo podem contribuir para uma situa¢ao onde
tenhamos infinitas solu¢coes matematicas, sem contudo uma delas ser a solugao fisica. Esta caracteristica
€ tipica dos problemas inversos e seus efeitos podem ser amenizados com a introducao, no modelo, de
informacoes sobre o comportamento dos parametros a serem estimados. Por fim, modelos simplificados, as

vezes, sao suficientes para fornecer estimativas razoaveis.

Modelos Caros Os itens anteriores se tornam mais graves a medida que o custo computacional para encontrar
a solugao é alto. Os algoritmos de otimizacao utilizam essencialmente ao longo do processo os valores da
resposta optica e por isso precisam avaliar constantemente o valor da transmissao. Se a avaliacao é custosa,

0 prego pago é o aumento do tempo computacional, diminuindo as chances de uma boa aproximacao.

O objeto de estudo, cujas caracteristicas intrinsecas desejamos conhecer, sao os chamados filmes finos,

'No sentido de que sdo anteriores & medicéo, ou que as geram.



2 CAPITULO 1. INTRODUCAO

os quais sao construidos, por exemplo, através do seguinte experimento fisico?: sobre um substrato faz-se
evaporar um material que, ap6s algum tempo, adere sob a superficie do substrato (ver figura 1.1). Esse
material aderente forma uma pelicula, extremamente fina, formando uma cobertura® em um dos lados do

substrato. O adjetivo fino surge em virtude da espessura ser da ordem de nanometros? (nm).

Substrato H|||||||||||||H||" Substrato

tempo

Filme Fino

UL
LUULY
minn

Substancia Evaporando

FI1GURA 1.1 — Experimento fisico de condensamento, através de evaporagdo, de um filme fino sob (ou sobre) um substrato.

As quantidades fisicas relativas aos filmes que queremos determinar sao a espessura, o indice de re-
fracao e o coeficiente de absorcao. Embora muitas vezes possivel, medi-las através de algum experimento
fisico pode nao ser simples ou viavel. Por outro lado, a medigao da energia transmitida através do sis-
tema formado pelo substrato mais o filme é um processo bem conhecido e por isso usé-la-emos para tentar

extrair as constantes oticas.

A medicao da energia refletida também pode ser usada de modo analogo, embora sua medicao esteja mais
sujeita a erros. De fato, a medigao correta da energia refletida, para incidéncia normal, é sempre desafiante,
porque um divisor de raios é necessario para desviar o raio refletido para o detector (veja figura 1.2). Com
isso se reduz a intesidade éptica, o que representa uma perda de sensitividade, especialmente quando o sinal

estiver fraco. Alem do mais, um espelho de referéncia, o qual requer freqiientes calibracoes, é necessario.

Refletida
MEDIDOR

| |
Ar I |
| |
. Filmes |
Onda ar : Ar
Incidente Onda SUberOTO |
|
|
|
|

FIGURA 1.2 — Divisor de raios.

O problema de estimar propriedades Opticas de filmes finos é, precisamente, um problema inverso, pois

conhecemos a energia transmitida mas nao os parametros que a produzem. E um problema desafiante, do

2Além do “método da evaporacao” para formar filmes finos, hd também ([Heab0]): sputtering, a deposicao eletrolitica e a deposigio
quimica.

3coatmg

4Inm = 107? metros



ponto de vista matemadtico e possui importancia tecnoldgica e economica. Para obter solucoes razoaveis,

sao necessarios codigos computacionais eficientes e adequados.

Para desenhar o problema de estimacao propriamente dito, falta ainda outra peca fundamental. Trata-
se das fungoes de energia transmitida e refletida tedéricas. Com essas funcoes, fornecidos os valores
numeéricos dos parametros de um filme, calculamos sua energia transmitida ou refletida, cujos valores devem
ser equivalentes aos medidos. Se utilizarmos os valores “errados” dos parametros, para determinado filme,

estaremos incorrendo num erro, dado por

Erro = Energia Transmitida ‘Medida’ —  FEnergia Transmitida ‘Tedrica’

Naturalmente, se os parametros estiverem “corretos”, o erro é zero. Portanto, o processo de otimizacao
se baseia na condicao necessaria de encontrar um erro suficiente ou satisfatoriamente pequeno. Podemos
pensar, grosso modo, em um processo do tipo “tentativa e erro”: com a energia medida e valores iniciais
para os parametros, calculamos o erro. Se ele for pequeno, entao achamos os valores procurados. Senao,
modifiquamos o valor dos parametros de modo a diminuir o erro, e seguimos modificando-os até que o erro

se torne pequeno.

Multifilmes. De modo analogo, podemos considerar um sistema formado nao por apenas um, mas varios
filmes, inclusive em ambos os lados do substrato. O interesse de trabalhar com multiplos filmes reside em
saber até onde a inversao consegue produzir resultados razodveis, uma vez que ao aumentarmos o nimero de
filmes, aumentam o nimero de variaveis e conseqiientemente a indeterminacao do problema. Obviamente,
é possivel pensar a estimacao para varios filmes como ‘varias estimacoes para um filme’, i.e., considerar
os filmes e estimar suas constantes separadamente. Contudo, podemos supor o caso hipotético do sistema
multifilmes contruido ‘a prior:’, mas sem que se saiba, por alguma razao, quais filmes o constituem. Portanto,

dispor de um instrumento de estimacao efetiva nesses casos, tem um interesse pratico.

Filmes Gerados por Computador. Para poder resolver numericamente o problema de minimizar o erro
acima, no caso de filmes reais, é importante que tenhamos um conjunto de problemas-teste de modo a poder

avaliar a abrangeéncia e as limitagoes dos algoritmos.

Os problemas-teste, usados nesse trabalho, sao filmes ‘gerados por computador’ ou gedanken®, assim
chamados pois sao idealizados®, isto é, suas constantes épticas sao ‘imaginadas’ e entao o filme é construido

numericamente. Dessa forma, a resposta ‘verdadeira’ é conhecida antecipadamente, de modo que o ajuste

50 origem dessa palavra é o verbo alemdo denken, cuja traducdo em portugués é ‘pensar’. Deste verbo derivam trés substantivos:
der Gedanke (o pensamento, a idéia), die Gedanken (os pensamentos) e das Denken (o ato de pensar). Veja que em portugués, todos os
trés podem ser traduzidos correta e simplesmente por ‘pensamento’. Em inglés, as trés formas sdo diferentes, dadas por the thought, the
thoughts e the thinking, respectivamente. Observamos ainda que esse verbo é irregular, e portanto forma o passado (Prdteritum) com

dachte e o participo perfeito (Partizip Perfekt) com gedacht.
61dealizado ndo significa simulado, pois esse dltimo imita uma realidade ja conhecida.



4 CAPITULO 1. INTRODUCAO

Chute Filme L

L ) Gerado
Inicial Imaginado

| I

1 1

1 1

! VARIAVEIS valor ! erer

. - Tedrico H Observado

| |

| l 1

1 1

1 1

1 1

1 1

1 1

1 i

1 1

! Comparar !

X teorico & observado | X

' Processo de !

i Otimizagdo i

1 1

ESTIMATIVA

F1GURA 1.3 — Experiéncia fisica de condensamento, através de evaporacao, de filme fino em um substrato.

e as limitacoes dos algoritmos de recuperacao podem ser prontamente obtidos em filmes possuindo pro-
priedades 6pticas distintas e/ou com diferentes espessuras. Além disso, o algoritmo pode ser aplicado a
filmes contendo diferentes niveis de erros aleatorios e sistemdticos nas suas transmitancias e refletancias.
Essa possibilidade permite estabelecer as limitagoes do método de inversao. Finalmente, testes de con-

sisténcia sao facilmente aplicados a filmes gedanken.

Embora importantes, os experimentos com filmes gedanken pertencem a um mundo ideal, no sentido
de que eles sao homogéneos, perfeitamente planos e paralelos, livres de erros experimentais oriundos de
limitacoes na medigao (presentes em filmes reais). Apesar disso, a qualidade das recuperagoes obtidas para

filmes gerados, tende a permanecer para filmes reais, motivo pelo qual sao utilizados.

Na figura 1.3, temos um esquema geral que mostra o processo de otimizagao (caixas rosas). Note que o
valor de fato utilizado para o célculo do erro é o “valor observado”, cuja origem pode ser tanto de medigao

(caixa verde) quanto de constru¢do numérica (caixas azuis).

Roteiro

Este trabalho estd organizado como se segue:

Capitulo 2. Calculamos matricialmente as equagoes das ondas resultantes transmitida e refletida para um

sistema de camadas com interfaces paralelas. Para esse sistema geral, definimos transmitancia e re-



fletancia. Restringimo-nos ao caso particular de sistemas para o estudo de filmes finos, isto é, formados
por filmes e substrato. Descrevemos porque as férmulas, inicialmente elaboradas, nao representam bem
a realidade. Corrigimo-las, chegando nas formas médias para a transmitancia e refletancia. Finalizamos

mostrando algumas configuragoes especiais.

Capitulo 3. Mostramos como usar as férmulas do capitulo anterior para construir o problema inverso de
estimar as constantes Opticas de filmes finos, através de uma reformulacao sob o ponto de vista da

otimizacao e quais as dificuldades intrinsecas desse problema.

Capitulo 4. Realizamos experimentos numéricos para estimativas de filmes reais e gerados por computador,

usando apenas dados de refletancia. Sao introduzidos erros aleatorios e sistematicos.

Capitulo 5. Realizamos experimentos numéricos para estimativas de filmes gerados por computador, usando

dois modelos distintos: Total Variation e Regularizacao.

Capitulo 6. Realizamos experimentos numéricos para estimativas de um sistema com dois filmes (gerados

por computador), usando somente dados de transmissao.

Capitulo 7. Conlusao geral.

Todos os experimentos numéricos foram rodados em um AMD Athlon MP, com as seguintes carac-
teristicas: 2Gbytes de RAM, 2.8GHz. Os cédigos estao em C e FORTRAN e o compilador usado foi o GNU
gecc 3.3.4.
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CAPITULO 2

Transmitancia e Refletancia para Filmes Finos

Conteido do Capitulo 2

2.1 Introdugao . . . . . . i i i it e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e 9
2.2 Sistemas de Camadas para Filmes Finos . .. ... ... ............ 14
2.2.1 Transmitancia Média . . . . . . . . . ... 17
2.2.2 Refletancia Média . . . . . . . . ... 22
2.3 Configuragoes Especiais e Suas Simplificagoes . . ... ... ... ... .... 24
2.3.1 Substrato “embaixo” dosfilmes . . . . . . . ... ... 25
2.3.2 Substrato “acima” dos filmes . . . . . . .. ... 26
2.3.3 Férmulas Fechadas para Um Filme . . . . . . .. .. ... . ... 27

2.1 Introducao

Neste capitulo, nosso objetivo é estudar e desenvolver férmulas compactas e numericamente vidveis para
a transmitancia e refletancia tedricas. Mostraremos porque as expressoes obtidas, na sua forma pura, nao
modelam corretamente a realidade e quais o mecanismos que usamos para corrigi-las. Comegamos com ondas
com incidéncia normal em um sistema geral de camadas com interfaces paralelas. A seguir particularizamos
para o caso de sistemas para filmes finos e calculamos as formulas no caso geral e em alguns casos particulares.

Seja um sistema geral de m camadas “paralelas”, numeradas v = 0,1,...,m — 1 (veja figura 2.1). Nesse
sistema, supomos uma onda normalmente incidente! na camada 0 inicial, a qual produzird sucessivas ondas

transmitidas e refletidas, através das diversas interfaces. Como resultado, teremos, nas camadas internas,

'Na caso de incidéncia ndo-normal, as equacbes sio mais complexas e nio serdo apresentadas pois nao foram utilizadas neste trabalho.

9



10 CAPITULO 2. TRANSMITANCIA E REFLETANCIA PARA FILMES FINOS

Onda Incidente - : : : : : : + Onda Transmitida
NP ] ] ] ] ] 1 EAVAvavs =
o : 1r : 2 : - v - m-=3:m-2:m-1
Onda ! L i i i 1
Refletida : : : : : : : :
Ll L2 L3 ot Lu Ll/+1 e Lm73 L’m72 mel

FIGURA 2.1 — Representacao esquemdética de um sistema de m camadas paralelas, numeradas de 0 até m — 1. As interfaces
L; sdo numeradas para i = 1,...,m — 1. H& uma onda incidente na camada 0, cujas sucessivas transmissoes e reflexoes
através das camadas internas, produzira uma onda transmitida resultante na ‘camada final’ m — 1 e uma onda resultante
refletida na ‘camada inicial’ 0. As tonalidades de cinza sdo meramente ilustrativas e ndo implicam que as camadas sejam

de mesmo material.

uma série de transmissoes e reflexdes, enquanto nas camadas externas, apenas transmissoes (na tltima

camada m — 1) ou apenas reflexdes (na camada inicial 0).

Em [BW59, Hea50, CMO01] sdo apresentados dois enfoques distintos para o calculo das ondas transmitidas
e refletidas do sistema da figura 2.1. O primeiro deduz, por meio de recursao, as equacoes das diversas
ondas produzidas ao longo das camadas internas, as quais, neste caso, sao inviaveis numericamente, embora

fornecam uma visao mais detalhada do fendmeno.

Por outro lado o enfoque matricial, considera apenas, em cada camada, as ondas transmitidas e refletidas
resultantes. Essa duas ondas sao obtidas somando separadamente, em cada camada, todas as ondas trans-
mitidas e todas as refletidas®. Como queremos apenas as ondas transmitidas e refletidas “do sistema”, isto
é, as ondas resultantes nas camadas inicial e final, usamos esse método. O que faremos a seguir é deduzir
as equagoes dessas ondas resultantes em funcao da equacao da onda incidente. De modo geral, a equacao

de uma onda viajando no eixo = é dada através da sua forma complexa por (veja [BW59, Hea50, CMO01])

u(a,t) = E exp [i(wt—/%x)} (2.1.1)

onde E,l;: € C sao a amplitude e o vetor de onda, respectivamente e w € R é a velocidade angular.

De modo habitual, definimos o indice de refracao complexo (ou generalizado) por
n = n — ik (2.1.2)

onde n = n(A) é o indice de refragao e k = k(\) é o coeficiente de atenuagao. Também valem as

seguintes relagoes:

k== (E> n e ‘real {INCH = 2; (2.1.3)

Cc

Se real {fc} > 0, a onda viaja para a direita e se real {fc} < 0, a onda viaja para a esquerda. Portanto,

2Tsso é possivel porque todas as ondas possuem a mesma frequéncia.
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EY ETE ETE E ETE 'E*'E*E Ep

/ncggrg‘g AN *F' *F' % % % *.4 W’ dOnda Resultante
! o Sistema Transmitida
0 f 1 : 2 : e : v : e m — 3 m — 2 m—1
Onda Refletida M “‘<F “‘<F ;,<F ;,<F “‘<F “‘<F .
Resultante E 0 "B 1 E 9 B [ E ; E
Rt Brooo PR PR BRT
Ly Ly Ly - L, Lypyi-Lins  Lpa  Lpa

FIGURA 2.2 — Representagao das ondas resultantes por camada. Como a incidéncia é normal, a linha das ondas transmitidas
e refletidas é a mesma, e foram separadas acima por clareza. As ondas séo identificadas por suas amplitudes, de modo que
a onda incidente é EY., a onda transmitida na iltima camada é E;f“l e a onda refletida na primeira camada é E%. Como
nao ha onda refletida na ultima camada, ngl = 0. As tonalidades de cinza sdo meramente ilustrativas e ndo implicam

que as camadas sejam de mesmo material.

com relagao as ondas resultantes e incidente, temos

Equagao da onda incidente: u(x,t) = E exp[i (wt — kz)]
Equagao da onda resultante transmitida na camada v: u%(x,t) = EY¥ exp[i (wht — kix)]  (2.1.4)

Equacao da onda resultante refletida na camada v: u%(x,t) = E¥exp [i(wht + k)]

onde E7, wy, k7 sao, na camada v, as constantes da onda transmitida resultante e £}, wi, k% as con-
stantes da onda refletida resultante. De [BW59, Hea50, CMO01], sabemos que a velocidade angular é
constante®, e portanto w = wk = w4, para todo v. Além disso, k% = —k% e por isso vamos usar? apenas k,

e —k,. Portanto, as equacgoes das ondas resultantes sao

uh(x,t) = EY exp [ (wt — k x)}
(2.1.5)
uh(x,t) = EYexp [ (wt + k x)}

Vamos identificar as ondas por suas amplitudes (veja figura 2.2), de modo que a onda incidente ¢ EY,
a onda transmitida na tdltima camada é EJ'"! e a onda refletida na primeira camada é EY%. Como nao hé

onda refletida na ultima camada, E;’g_l = 0. Impondo a continuidade das ondas e de suas derivadas em x

nas interfaces L, para v =1,...,m — 1, obtemos o sistema
(L, 1) + u N (Ly,t) = w4 (Ly,t) + ub(L,,t)
5 5 5 5 (2.1.6)
%UT (L,/,t) + %UR (Ly,t) = %u%(Lu,t) + %UII/%(LV,I(:)

3Depende apenas da onda incidente

4Vamos usar k em vez de simplesmente k para enfatizar que é uma quantidade complexa



12 CAPITULO 2. TRANSMITANCIA E REFLETANCIA PARA FILMES FINOS

ou, substituindo pelas equagoes (2.1.5), temos
E:”fl exp (—il;:l,,lLl,) + Elu{l exp (il;,,,lLu) = FE7exp (—il;VLl,) + E%exp (il;:l,Lu)

(2.1.7)
—l~cl,,1 Eq'jfl exp (—ifcquu) + l~cl,,1 E}’{l exp (ifcuflLl,) = —l;:VEé’« exp (—ifcyLu) + ok E% exp (ifc,,L,,)

Substituimos k, = kn, /Ty e escrevemos matricialmente
1 1 exp (—z’fcu,lLl,) 0 E;fl 1 1 exp (—il::l,Ll,) 0 EY
—My—1 -1 0 exp (il%l,,lL,,) E}f;l I - 0 exp (ifc,,Ll,) E%

(2.1.8)

Isolando EY. e EY, temos

B ] | ew (—z’fcuLy) 0 1
|: E% :| - 0 exp (il;,,Ll,) R

o + A1 Ay — 1 } [ exp (—il%uflLu) 0 ] [ Byt ]

Fow — fer o+ P 0 exp (iléy,lLu) fopal
(2.1.9)
Definimos, parav =1,...,m — 1,
1 ~1/ ~1/— ~1/_ ~l/— —1 Ly O
A= | BT ey | PR 2.110)
20, | Ny — Ny_1 Ny + Ny 0 exp (izL,)
de modo que (2.1.9) fica
EV B 5 Eu—l
T g (k) A, A, (/@_1> r (2.1.11)
EY, By
Seja d, = L, 11 — L, a espessura da camada v = 1,...,m — 2. Associada a essa espessura, definimos a
matriz )
exp (— k1 [Loar — L)) 0
D, = v = L] ) (2.1.12)
0 €xXp (iku—l [Lu—l-l - Lu])
Logo
El;—l—l 5 5 E;—l
po Y ) B R v Y R (2.1.13)
pois
D, = Ay (k;,,) A, (k;,,) (2.1.14)
Realizamos os produtos recursivos para v = 0,...,m — 1 e fazemos L; = 0, sem perda de generalidade,
para obter
By : 4
m—1 == Am_1 (l{im_1> Am—l (Dm_g Am_g) e (DQAQ) (D1A1> 0 (2115)
EYR E3
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Seja a matriz M, a qual denominaremos de matriz do sistema de camadas, dada por

Mll M12
M = = Ano1 (D2 Apa) -+ (D2As) (D1Ay) (2.1.16)
[MQI MQQ]
€
M, M )
M = s IS W (km_l) M (2.1.17)
M21 M22
Logo,
Em—l EO _ EO
T e e . ) I (2.1.18)
ER ER ER

Como na ultima camada nao ha reflexao, E;’g_l = 0. No sistema acima, as variaveis que queremos
determinar sdo EJ'"! (onda transmitida) e E% (onda refletida), ambas em fun¢io de E3 (onda incidente
dada). Desse modo

My My,

EY = ML E) = ——E} (2.1.19)

E/}n_l — (M{l - M{QMél) E%

~ Mo M-
= exp(ikm_le_l) <M11 - M) E% (2120)

> det M
= exp(ikm_1Lm-1) ( Vo ) EY.

Podemos simplificar det(M), visto que, para todo v, det(D,) =1, e

1 ~1/ ~l/— ~V - ~V— ~V—
det (A,) = det( i 1]) — v (2.1.21)
27’L,, Ny —MNy_1 Ny +Ny_1 ny
Dessa forma,
det(M) = det(A,_1) X ---x det(As) det(A;)

o ﬁm—2 > > ﬁI'ﬁ'(]

T Fig 711 (2.1.22)

B ﬁm—l

Logo

_ ;i 1
Erl = exp(ikm_le_l) ( )— (2.1.23)
n
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De [CMO01], sabemos que a energia de uma onda com amplitude F inserida num meio cujo indice de
refacio n seja real, é dada por n|E|?. Supondo a primeira e tiltima camadas transparentes, logo ng, n,_1 € R

e portanto, para um sistema com m camadas, as energia sao dadas por

Energia INCIDENTE = ng |E|?
Energia TRANSMITIDA = iy |EX_,|? (2.1.24)
Energia REFLETIDA = o |ER_||?

Para haver conservacao de energia, a soma das energias dissipadas ou absorvidas para uma onda incidente

num sistema de camadas, deve satisfazer

Energia INCIDENTE = Energia TRANSMITIDA + Energia REFLETIDA + Energia ABSORVIDA

de modo que as energias transmitidas e refletidas sao uma fracao da onda incidente. Logo, definimos em

termos relativos )
Energia TRANSMITIDA

Transmitancia = 7()) = Energia INCIDENTE

(2.1.25)
Energia REFLETIDA

Energia INCIDENTE

Refletancia = R(\) =

Naturalmente, 7 (\) +R(A) < 1, ocorrendo a igualdade somente quando todos as camadas forem trans-

parentes, isto é, nao absorventes. Portanto, concluimos que

g 1 M,
e RO = |22
) Voal? N Vs

2 (2.1.26)

T = (

Nm—1

2.2 Sistemas de Camadas para Filmes Finos

Vamos aplicar o cdlculo da transmitancia e refletacnia tedricas para o caso particular onde as camadas do
sistema sao formadas apenas por ar, filme fino e substrato. De modo geral, os sistemas de camadas para

filmes finos possuem as seguintes caracteristicas:

1. As camadas sao numeradas de 0 até m — 1.
2. A onda incidente estd localizada na camada 0 (inicial) que é composta de ar. Logo, temos ng =1 e kg = 0.

3. Um unico substrato encontra-se na camada S, é transparente (Ksubstrato = 0), € chamamos seu indice de

refragao de s(\). Pode ser de vidro, silicio cristalino ou outro material, em geral, bem conhecido.

4. Para cada camada correspondente a um filme fino, ha trés variaveis pertinentes: a espessura, o indice de

refracao e o coeficiente de atenuagao.
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|
Ar Ar Ar :

Uttima

Filmes 1 Substrato Filmes 1 Substrato

Ultima Camada

\
\

|
|
|
|
|
I Camada
|

FI1cURA 2.3 — Esquerda: sistema com substrato finito, sendo a “iltima camada’ composta de ar. Direita: sistema onde o

substrato é a ‘iltima camada’ e portanto semi-infinito.

Na literatura, existem dois enfoques para tratar a espessura do substrato: considera-la finita ou semi-

infinita (veja figuras 2.3). O caso semi-infinito surge naturalmente do fato de a espessura do subtrato,

chamado de grosso, ser ordens de grandeza maior que as espessuras dos filmes finos. Nesse caso, as reflexoes

no fundo do substrato sao negligenciadas e a transmitancia é definida dentro do substrato.

Para entender as diferengas entre os enfoques, vejamos o exemplo abaixo, apresentado em [CMO1]:

Suponha que o meio incidente seja ar (ng = 1) e se tenha uma radiacdo incidente com comprimento de onda de

A =995nm. Para um unico filme com espessura de 127nm, temos que seu indice de refracaon = 2.1 e coeficiente

de atenuacao k = 0.1. O indice de refracao do substrato é ng.,s = 1.57. Nesse caso,

Taemi—ing = 0.673819

Por outro lado, supondo-o finito com espessura de 10°nm=1mm, com a iiltima camada de ar (semi-infinita), temos

Zspessura:loenm = 0.590441

cuja diferenca com o caso semi-infinito é significativa. Além disso, fazendo as mesmas contas mas para um

substrato de 108 4+ 150nm, obtém-se

%spessura:lOf’—i-lSOnm = 0.664837

considerar a transmitancia do sistema com espessura finita para o substrato.

De novo, uma diferenga nao-desprezivel, embora na pratica os substratos finitos desse exemplo sejam indis-
tinguiveis. Contudo, a transmitancia 7 (\) como fun¢ao da espessura do substrato ds = Lsy1 — Lg é periddica
com periodo \/2s, e que esse periodo é, em geral, muito menor que a espessura do substrato. Em muitos casos, o

periodo é ainda menor que o erro associado a medigao da espessura do substrato (veja figura abaixo).

Regido estimada para a localizagdo da interface do substrato

n/\/ws,i/m/wmml/m/ww\,ai
‘»'VVVVVVVVVVVVEVE\/V .

SUBSTRATO 3 <>
Ls+1  periodo p = A/2s

Porém,

na realidade os substratos sao finitos e as reflexdes no fundo ocorrerao, e portanto, devemos

Mais precisamente, uma
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transmitdncia® média com relacao & espessura do substrato, devido & limitacoes na precisao de sua medicao.
Portanto, segundo o exemplo, para obter uma melhor representacao das quantidades medidas, devemos

considerar

25 L5+1+)\/2s
Tocia(\) = —/ T(\) Lo (2.2.1)
L

S+1

Analogamente, para a refletancia

25 Ls+1+>\/28
Roiaia(\) = —/ R(\) dLsss (2.2.2)
L

S+1

Na figura 2.4, plotamos 7, R, Tedia © Rimedia para um determinado filme. Podemos ver claramente
como a transmitancia e refletancia apresentam uma grande oscilacao para comprimentos de onda adjacentes,
enquanto o valor médio tem um comportamento suave. Nesse exemplo, usamos um substrato de vidro com
espessura dg = 10°nm. Para outro valor, por exemplo dg = 10% 4+ 100nm, obtemos outra nuvem de pontos.

Ao fixar um comprimento de onda A* e fazer a média de 7 (\*) para todas as nuvens de pontos, obtemos
Tmédio()\*)-

—

Transmitancia Média
Refletancia Média
Transmitancia

o
)

Refletancia

N I
IS =N
I I

o
[y}
I

Transmitancia e Refletincia
T

1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000
Comprimento de Onda (nm)

FIGURA 2.4 — Gréficos da transmitancia, refletancia, transmitancia média e refletancia média para o filme A de [BCM99].

Observe que a transmitancia e refletancia formam uma nuvem de pontos em torno da média.

Naturalmente, essas integrais nao dependem de Lg,; e podem ser calculadas analiticamente. Calculamo-
las nas segoes seguintes. Consideramos o caso mais geral possivel (veja figura 2.5), isto é, um sistema
composto, nessa ordem, de: ar, N; filmes, substrato, Ny filmes e ar. O total de camadas é, portanto,
m = N1 + Ny + 3 (veja tabela 2.1). Na figura 2.8, no final deste capitulo, apresentamos o esquema geral

para calcular a transmitancia e refletancia médias, deduzidas a seguir.

5 o Py
°E de modo analogo, uma refleténcia média.
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Ar N7 Filmes Anteriores | Substrato | No Filmes Posteriores Ar
Camada 0 1 ‘ ‘ S—1 S S—|—1‘-~~ ‘ m—2 | m—1
Indice de Refragao 1 ny | - ns_1 s ns+1 e Nn—2 1
Coeficiente de Atenuacéo 0 K1 | - KS—1 0 KS+1 e Km—2 0
Espessura | 400 | di | - ds—1 ds ds+1 | -~ dm—2 —+00

TABELA 2.1 — Indice de refracao, coeficiente de atenuacao e espessura para N1 filmes na por¢ao anterior e N2 filmes na por¢ao
posterior do sistema de camadas, além do substrato e das camadas (de ar) inicial e final (veja representagdo esquemdtica

na figura 2.5).

2.2.1 Transmitancia Média

Daqui em diante, usaremos os simbolos 7 e R respectivamente para Tregia € Rmédia- De (2.1.26), (2.2.1)

fica Lsi14)/2
_ 25 [LsatM2s
3 ——  dLgi (2.2.3)

Lsia

Em vez de calcular M realizando o produto matricial completo, consideremos o produto por partes da
seguinte forma

M = CDsB (2.2.4)

onde definimos as matrizes B, C' € C**2 por

B B
B = MU = Ag(Dg_yAg 1)+ (DiAy) (2.2.5)
B21 B22
Ch C
C = R = A (DpoAns) - (Dgs1Agir) (2.2.6)
C'21 C'22

Seja d = >.°"!d,. Entdo dg = Lg41 — Ls = Lgs1 — d. Logo,

H e~ tks(Lst1—Ls) 0 e~ tks(Lsy1—d) 0 (227)
S 0 eiks(Lst1-Ls) | 0 eiks(Lsi1—d) B
| | | !
Ar : Ni Filmes ! ' Ny Filmes : Ar
|

Refletancia

Substrato

Transmitancia

Onda
Incidente |

FIGURA 2.5 — Representacao esquemética para a transmitancia e a refletancia no caso geral de N, filmes ‘anteriores’ e Na

filmes ‘posteriores’, separados por um substrato transparente grosso conhecido.
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Portanto,
Cy C ~ths(Ls+1—d) 0 B B
M o= 11 12 € ‘ 11 12 (2.2.8)
Cy Coy 0 eths(Ls+1=d) By Ba
donde podemos concluir que
M22 = Cgl Blg 6_ikS(LS+1_d) + 022 ng eikS(LS+l_d) (229)
Para separar os fatores com e sem Lg,, definimos
7 = Cy By ™! (2.2.10)
e
73 = Ca Boy ™™ (2.2.11)
de modo que
2msL 2msL
My = exp <—z%) z1 + exp (z%) 29 (2.2.12)
onde substituimos kg = 2ws/\. Ao expandir M,y em suas partes real e imagindria, obtemos
2wsL 2wsL
real {My»n} = cos (%) (2 +2f) + sin (%) (2 — 23) (2.2.13)
2wsL 2wsL
imag {Ma»} = cos (%) (21 +25) + sin (%) (25" — 21) (2.2.14)

onde 2 = real {21}, 2! = imag{z}, 28 = real {2} e 2! = imag{2,}. Como, apés realizar a conta

2 . 2
real { My }” + imag { M }", 0s termos cruzados (com seno e cosseno) se anulam, temos

AmsL AmsL
|Mys|* = real {My}? + imag {Mxn}* = I + C cos (%) + S sin (%) (2.2.15)

onde

I = |z + |z C = 2 [2{z + 212 S = 2 [—2{z) + 225 (2.2.16)
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Portanto, (2.2.3) se torna

. 25 Ls+1—|—)\/28 1
TN\ = — / dL
( ) Lg+1 |M2 |2 S

25 Lst1+X/2s 1
_ 2 / dLs 41
L

s+1 I + S sin (475§s+1) 1L C cos (47T5§s+1)

1 47TSL5+1 /)\+27r 1
= — / - dr
(4msLgi1)/A I + Ssin(1) + C cos(7)

(2.2.17)

B 1 /tan[ 27TSL5+1 /)\+7r] 1
t

=
an{(2nsLs 1)/ [+5< 27 )+C<1—7> L 72

1+ 72 1+ 72

dr

tan[(2wsLgy1) /A7) 1
/an[(27rsL5+1 /A (I + C) + 2571+ ([ — C’)7-2

3| -

1 tan[(2wsL3) /A7) 1
/ dr
t

T(I—-C)o

an[@rsLs)/n] Tt 02

onde

I?—S?—-C?
= _ 2.2.1
o + =0 ( 8)

Como

2wsLsy1 25 2wsLgi1 25

/ e tan[ A H} -0 tan{ X ]+I—C
t

- dT = arctan — arctan
an[(27sL3)/A] T t+o o o

(2.2.19)

e a funcao tangente tem periodo 7, podemos concluir que

tan[(2wsL3)/A+m) 1
/ ——dr = 27 (2.2.20)
t

an2rsLs)/N]  To 02
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onde z € Z. Portanto, (2.2.17) fornece

T\ = ﬁ 27
- I2 _ 52 _ 02
o (r-cy (2.2.21)

+sign(l —C) VI?2 — 5?2 - (C?

1 ) z
= NIy e |2 {:I:&gn (—I—C)}

Como o integrando inicial (fungao médulo) é estritamente positivo, logo z # 0 e o sinal é sempre positivo.

Numericamente, constatamos que z = 1 (ébvio no caso em que S = 0). Portanto temos que

TO) = m (2.2.29)

Usando (2.2.16), obtemos
P-52-C* = [|af |2 (2.2.23)

Apoés extrair a raiz, constatamos numericamente que o sinal positivo fornece uma transmitancia negativa.

Além disso, usamos (2.2.10) e (2.2.11) para concluir que

_ 1
T = 2.2.24
) OB — [ConBual? (22.24)

A férmula acima permite a seguinte interpretacao em termos da transmitancia do substrato. Sabemos

de (2.1.26) que considerando o substrato como tltima camada (veja figura 2.6), a transmitancia é dada por

1
Tos = ———0 (2.2.25)
S|BQQ‘2

Logo, (2.2.24) se torna
s To,s

N
i
=

|

(2.2.26)

— 7
|Co|?
022 B22

2
1 —
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| |
Substrato : Filmes : Ar Ar : Filmes : Substrato Ar : Filmes : Substrato

[} [}
Ro,s r; = = Rs

3

&\%\\\\

-
Rs,fznal '__“ TS,fiTL(Ll

—_—

Onda
Incidente

Onda
Incidente

nda
cidente

\
\

3

N

FIGURA 2.6 — Esquerda: representagdo de uma onda incidente no substrato (camada S) em dire¢do a dltima camada (m—1),
bem como de suas ondas transmitida e refletida. Centro: representacdo de uma onda incidente na primeira camada,
considerando o substrato (camada S) como iiltima camada. Direita: representacdo de uma onda incidente na pemiltima

camada (substrato) em direcao a primeira camada (ar), bem como de suas ondas transmitida e refletida.

Por outro lado, para uma onda “incidente” no substrato em direcao aos filmes posteriores, sua trans-

~—

mitancia e refletancia na ultima camada (m — 1) (veja figura 2.6) sdo dadas por

2

Ts, final | 0282|2 e Rs, fina = g—z: (2.2.27)
Portanto, temos
T(\) = Ts.finat Tos 5 (2.2.28)
1 — Rs fina B
Ba

Consideremos agora uma onda incidente no substrato, mas na direcdo oposta da onda incidente original

(veja figura 2.6), i.e., da camada S para a camada 0. De (2.1.26), sabemos que sua refletancia é dada por

~ 2
Rso = Mo (2.2.29)
M22

onde M é a matriz-M associada, onde M = A,,,_2D,,_3--- D1 A;. As matrizes D;, D; se referem as mesmas
camadas, mas em ordem inversa. Dessa forma, nao ¢é dificil ver que D; = D,,_(42), para i =1,...,m — 3.

Faremos uso da seguinte aplicacao:

Seja h : R2X2 — R2X2 tal que, se X € R?>*? entao
X1 X X1 —X
MX) = hn| OO = M 2 (2.2.30)
X21 X22 _X21 X22
Se X,Y € R?*2, é fdcil ver que h é linear e satisfaz 4 propriedades bdsicas:
1. h(h(X)) = X
2. Se X for diagonal, entao h(X) = X.
3. h(XT) = h(X)T

4 h(XY) = h(X) h(Y)
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Como as matrizes A;, A; relacionam as mesmas duas camadas que sdao separadas pela interface Lj;,
mas considerando a onda incidente em dire¢oes opostas, logo A; = (’flm_(H_g) / ﬁm_(iﬂ)) h (Am_(iﬂ)), para
i=1,...,m — 2. Lembrando que A;, D; sao simétricas e D; é diagonal, temos

1

Lo =

s D2 Dm—3 : h(Am—2)

h ) -

h ) h(Ag) - h(Dy) -+ h(Dmeg) - h(Ap_)

= h(AT)- h(D]) -h(AT)- n (DY) --- h(DL_3) - h(AL_,)

h )" h(A)T R(Do)" - h(Das)” - h(Apes)” (2.2.31)

[h(Am—2) h(Dpes)--+ h(D1) - h(A)]"

[ ]
[

Rey = |M Lo |Bef (2.2.32)
’ Mo Bay
de forma que (veja [Lid81] e [CMO1])
= Ts final Tos
(M) T és’fmal Ron (2.2.33)
2.2.2 Refletancia Média
De (2.2.8), sabemos que o )
Rociin(\) = 2—; L:+ . %—z: dLs.r (2.2.34)
donde resta calcular calcular Msy;, pois M, ja foi desenvolvido para a transmitancia. Logo
My = By Cy e thslbsn=d 1 B Oy, ethsLsti=d) (2.2.35)
De modo analogo ao feito para a transmitancia, definimos
z3 = B By ™’ (2.2.36)
e
24 = By Cyy e s (2.2.37)

Como antes, sejam 2 = real {23}, 21 = imag {23}, 2f = real {z}, 2! = imag {24}. Logo

dmsL dmsL
|M21‘2 = real {M21}2+imag {M21}2 = Iu + Cu COS (%) + Su sin (%) (2238)
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onde
L, = |z*+ |z Cu = 2 [z2) + 252)] Sy = 2 [—zz + 22y (2.2.39)

Portanto (2.2.34) se torna

e 2 L5+1+>\/28
ROy = 2 /L

s+1

S S+1+>\/2S ]u +‘ Cu COS (%) + Su sin (%) ( )
)\ / dLS 1
Lg+1

47TSLS+1> 47TSL3+1>
onde I, Cy, Sy jé foram calculados em (2.2.16). Esta integral também pode ser resolvida analiticamente.

2

M.
2L dLgy

M22

VA

I; + Cy cos( + Sy sin<

A

Usando o programa MATHEMATICA (veja [mat]), obtemos

]u(p + Id) — (SuSd + Cqu):|
p+1a

1
7—\)fmédio ( )\) - ; |:

(2.2.41)

onde definimos p = V1?2 — C? — 82 = |2|? — |21]?. Olhando para a férmula acima e para as defini¢oes de
21, 2, 23, 24, Vemos que os fatores exp(ikgd) e exp(—ikgsd) se cancelamb. Dessa forma, podemos redefinir os

z;, para 1 = 1,2, 3,4, da seguinte forma:

z1 = Bia Oy (2.2.42)
22 = DB Co (2.2.43)
z3 = B Cxn (2.2.44)
e
zy = By Co (2.2.45)
Portanto, é facil ver que
SuSd + Cqu = 4 real {2'22’3 M} = 4 |021022|2 real {BllB22 312321} (2246)
Por outro lado, sabemos de (2.2.1) que’
1
B11By — BiBn = 3 (2.2.47)
Logo
S B2 B
B11 B3 Bi2Boy = % + ‘B12321|2 (2248)

50u somem dentro do médulo, uma vez que le*| =1, para a € R.
"Neste caso, M = B, i.e., estamos considerando o substrato com tltima camada, ou seja, S = m — 1. Logo fim_1 = s.
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FIGURA 2.7 — Esquerda: representacao esquemdtica para a transmitancia e a refletancia no caso de N filmes ‘em cima’
do substrato. Direita: representacdo esquematica para a transmitancia e a refletancia no caso de N filmes ‘embaixo’ do

substrato.

Portanto

S.S;+C,Cy = 4 (CyCh° + |By2Bo |? (2.2.49)

|: real {BI2B21}
S

Seja BBy = a + ib. Logo, de (2.2.47) temos

1
BI2B21 = (a— —) + ib (2250)
s
Dessa forma,
1{By,B 11° 1 1
rea {312 ab |BioBo|*? = la—g] + o+ ; [a—g] = a4+ P - % (2.2.51)

Visto que a? 4+ b? = \BHBQQ|2, temos

1
SuSd + Cqu = 4 |C21022|2 |i |BllBQQ‘2 — greal {BHBQQ} :| (2252)

Portanto, lembrando que p + I; = 2 |B22|2 e que I, = |C'22321\2 + |6'ng11\2, a equacao (2.2.41) fornece

R\ = CzeBar|” —|Cnl” G (2.2.53)
|Ct22322|2 - |CV21312|2

onde
2real {BHBQQ}

S |BQQ|2

G = |Bul’- (2.2.54)

2.3 Configuracgoes Especiais e Suas Simplificacoes

Supomos o sistema de camadas simplificado de forma a haver filmes em apenas um dos lados do substrato.
Neste caso, ha duas alternativas para a onda incidente: incidir no lado dos filmes, de modo que o substrato
estd “embaixo ou depois” destes, ou incidir no lado do substrato, de modo que este estda “acima ou antes”

dos filmes (veja figuras 2.7).
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2.3.1 Substrato “embaixo” dos filmes

Supomos que a penultima e ultima camadas sejam, respectivamente, o substrato e ar, com a onda inicial
incidente no lado dos filmes. Nesse caso, S = m — 2 (veja tabela 2.2) e a interface onde realizamos a

integragao é Lgy1 = Ly,—1, de modo que (2.2.3) se torna

- 25 Lpy—1+XA/2s 1
T = 22 / AL (2.3.1)
)\ mel |M22|2
© L 2/2 2
_ 25 m—1+A/2s M21
RO\ = = a1l ) - (2.3.2)
)\ mel M22
Ar N Filmes Substrato Ar
Camada 0 1 ‘ ‘S—l S=m-2 | m-1
Indice de Refragao 1 ny | - ns_1 s 1
Coeficiente de Absorgao 0 K1 | - KS—1 0 0
Espessura | +c0 | d1 | --- ds_1 ds +00

TABELA 2.2 — Indice de refragao, coeficiente de atenuagéao e espessura para N filmes (na parte ‘frontal’ do sistema de camadas)

além do substrato e das camadas (de ar) inicial e final.

Além disso, as matrizes B, C' simplificam para

B == Am_Q(Dm_gAm_g) R (DlAl) (233)
1 145 1—35
cC = A,, = = 2.3.4
! 2 1 1—-s5 1+s ( )
Portanto, (2.2.24) se torna
_ 4
TN\ = (2.3.5)

(1+5)% [Bx|? = (1—5)* [Bu|?

enquanto (2.2.53) fornece
—~ 1+ 8)?|Ba|* + (1 — 5)%G
RO = LS Bal (-9 C (2.3.6)
(1+5)?|Baa|” — (1 — 5)* [ By

onde 2
o - 2real {B11 B} —2 s | B11Ba| (2.3.7)
S |B22|

A interpretagao em termos das transmitancias e refletancias do substrato simplificam as equagoes (2.2.27)

para

4s 1-s)\?
Ts final = 1+ ) e Rsfina = (1 +s) (2.3.8)



26 CAPITULO 2. TRANSMITANCIA E REFLETANCIA PARA FILMES FINOS

2.3.2 Substrato “acima” dos filmes

Supomos que a primeria e segunda camadas sejam, respectivamente, ar e o substrato, com a onda inicial
incida no lado do substrato. Neste caso, S = 1 (veja tabela 2.3) e a interface onde realizamos a integracao

¢ Lgi1 = Lo, de modo que (2.2.3) se torna

25 L2+)\/28 1

T\ = ———dL, (2.3.9)
AL, | Mo, |?
e ) )
. %5 Lo+X/2s M21
R(N) = = 2 4L, (2.3.10)
AL, Mo,
Ar Substrato N Filmes Ar
Camada 0 S=1 2 ‘ ‘m—? m—1
Indice de Refragao 1 s ng | .- Nm—2 1
Coeficiente de Absorgao 0 0 Ko | +-- Kim—2 0
Espessura | 400 ds d2 | -+ | dm—2 +00

TABELA 2.3 — Constantes para N filmes na parte posterior, além das camadas inicial e do substrato

Além disso, as matrizes B, C' sao simplificadas para

1 s+1 s—1
B = A = — 2.3.11
' 25 | s—1 s+1 ( )
C = An1(Dp_sAm_3z) - (DyA) (2.3.12)
Portanto, (2.2.24) se torna
T\ = 4 (2.3.13)
(s +1)% |C* — (5= 1)? |Ca? -
enquanto (2.2.53) fornece
L 1 2 2 2
R(\) = (s—1) |0222| + [Co|” G ! (2.3.14)
(s +1)?|Cof” = (s = 1)?|Ca
onde q
G = ——(s+1)? (2.3.15)

s
A interpretagdo em termos das transmitancias e refletancias do substrato, neste caso, reduz as equagoes

(2.2.27) para

4 s—1\?
765 = — 5 (S ,R,s’o = <8 i 1) (2316)
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2.3.3 Foérmulas Fechadas para Um Filme

Para o caso de um filme, é possivel deduzir férmulas compactas, simplificando o calculo numérico. Neste
caso, o sistema possui m = 4 camadas (veja tabela 2.3). Logo, S = m — 2 = 2 e a interface onde realizamos

a integracao é Lgy1 = L,,_1 = L3, de modo que

. 25 Lg—i—)\/QS 1
Ty - 28 / dL 2.3.17
() X ARG ( )
© L3+2/2 2
— 2s ST Moy
R(A = — —| dL 2.3.18
S e (23.18)
Ar | Filme Substrato Ar
Camada 0 1 S=m-2=2 | m-1=3
Indice de Refracao 1 n s
Coeficiente de Absor¢ao 0 K 0 0
Espessura | 400 d ds = L3 —d +00
TABELA 2.4 — Constantes para um filme na parte frontal, i.e., a incidéncia é pelo lado do filme.
Sejam as matrizes A, Ay, D7 dadas por
oo~ L[ mrae o | _ 1A+l -1
! 271 | 7y — fig iy -+ 7 20 | -1 Aa+1
- o A ~ ~ (2.3.19)
A = 1 No+Nqp Mo — My B 1 s+n s—n
L 2 | Ay — ity g+ i 25 | s—7 s+
(§
exp |—tkrd 0
D = pl-ikid] . (2.3.20)
0 exp [ik1d]
Sejam as variaveis auxiliares
dmd
g = % v = [n r = exp(—pKk) (2.3.21)
Dessa forma, lembrando que k; = 277 /\ e que i = n — ik, temos
2 —1 2md
ikid = iwd - %(m vin) = Br+ip (2.3.22)

Logo
explikid] = 7' [cos¢+ising] (2.3.23)
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exp[—ikid] = x[cosp—ising | (2.3.24)

Como B = Ay D1 Ay, temos

(n+1)(s +n)z (cos [p] —isin [p]) N (n—1)(s —n) (cos [¢] + isin [p])

Bu = s Aiisz
B, — (n—1)(s+ ﬁ)a:4(~cos [o] — isin [p]) N (n+1)(s — ﬁ)4(f:os [p] + isin [p])
(2.3.25)
By — (n+1)(s— ﬁ)x4(~cos [¢] — isin [p]) N (n—1)(s+ ﬁ)4(~cos [¢] + isin [p])
By — (7 — 1)(s — ) (cos [¢] — isin [p]) N (7 4+ 1)(s + 1) (cos [¢] 4 isin [p])

4ns 4nsx

Apés alguma manipulagao algébrica, obtemos a férmula para transmitancia média para um filme (veja
[Swa83]):

T = LQ (2.3.26)
to—tiz+1t2x
onde
T = 165 (n?+x?)
to = [(n+1)2+k%*] [(n+1)(n+s?) +r?]
ti1 = [(n®=1+4k%)(n?—s?+£%) —2r%(s>+ 1) ] 2cos(p) (2.3.27)
—k[2(n? — 52+ Kk2) + (s> +1)(n? — 1+ k?) ] 2sin(yp)
ta = [(n=12+r*] [(n=1)(n—s*)+~"]

A férmula para a refletancia é desenvolvida de modo totalmente andlogo ao da transmitancia. Desse

modo obtemos
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rg — T + 7o x?

R SR e
to—t1$+t2$2

(2.3.28)

onde ty, t1 e ta sdo 0os mesmos coeficiente obtidos para a transmitancia (dados acima) e ro, 71 e ro sdo dados por

Po —P1 T+ P2 562)
G — @ T+ qa?

rn = R-8(s—1) <

ro = [K2+n—-1)2] [k2+(1+n)(n+s?)]

R = —[(n*=1)(n?—s%) 4+ k2(1+2n% + k% + s2) | 2cos(p)
+k (14 K2 +n?) (s — 1) 2sin(yp)

r2 = [K2+(1+n)?] [K2+n-1)(n—s?)]

onde po, p1, P2, 4o, g1 € g2 540

Pbo

b1
D2

[ (14 K2 =n?)(k2 +n?)? + (n?(n? — 1) + £2(1 + K2 + 2n?)) 5% | cos(y)
—kn ((k? +n?)? —s?) 2 sin(p)
[85+2(1—r%+n?)] (k2 +n?)?+2(n%(n® +1) + k2(—1 + &% + 2n?)) s
[ (14 K2 =n?)(k2 +n?)? + (n?(n? — 1) + £2(1 + K2 + 2n?)) 5% | cos(y)
+rn ((K%+n?)? —s?) 2 sin(p)

@0 = [RP+0+n)?] [+ (n+5)?]

a1 = —[(P=1)(n?-5)+r2(-1+2n% + k%> —s(4+5)) | 2cos(y)
+k (k2 +n?% — s8) (1 + s) 4sin(yp)

@2 = [RP+n-12] [*+(n—2s)?]

(2.3.29)

(2.3.30)

(2.3.31)

(2.3.32)

29
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Substrato Filmes

paravdelaté m—1

S «— ng

p  real{Bi1 B2z} parav de 2 até S —1

B — (D,A,) B

T « (C22Bas — C21B12) ™+

R—T [022321 — Co (Bll -2

p
5B22

)

para v de 1 até m — 2

exp (—ifc,,_ld,,) 0
0 exp (ifc,,_l d,,)

Ci2
Cos ] «— (Ds+1As+41)

parav de S+ 2 até m — 2

C — (D,A,) C

FIGURA 2.8 — Representagao esquemaética para o cdlculo da transmitancia e refletancia média tedrica para um sistema geral

com m — 1 camadas e m — 2 filmes, com um substrato localizado na camada S. Logo, os filmes acima do substrato estdo

localizados nas camadas 1 até S — 1 (matriz B), enquanto os localizados embaixo do substrato, estdo nas camadas S + 1

até m — 2 (matriz C).



CAPITULO 3

Modelagem

Conteido do Capitulo 3
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3.2.5 Chute Inicial para o Enfoque Ponto-a-Ponto . . . . . . .. .. ... ... ..... 38
3.2.6 Acrescentando a Espessura . . . . . .. ... Lo 40

3.1 Introducao

Nosso objetivo neste capitulo é mostrar como podemos utilizar as fungdes de transmitancia e refletancia
médias tedricas para construir o problema inverso de estimar as constantes opticas de filmes finos. Veremos
as dificuldades e particularidades deste problema, e como podemos utilizar esse conhecimento a nosso favor.

Mostraremos entao os enfoques e modelos usados para as estimativas.
Por simplicidade, vamos supor um sistema constituido de apenas um filme (o caso geral é completamente

andlogo; veja capitulo 6), depositado sobre um substrato transparente!. O sistema terd quatro camadas,

constituidas de ar (duas camadas), filme e sustrato. Para calcular numericamente a transmitancia e a

lisso implica que a incidéncia é pelo lado do filme, embora, nesse caso, seja irrelevante, pois a transmiténcia é simétrica para um

filme.

31
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refletancia tedrica média desse sistema, para um comprimento de onda A fixo, sao necessarios os valores: da
espessura d do filme, do indice de refragao n(\) do filme, do coeficiente de atenuagao k(\) do filme e do

indice de refragao s(\) do substrato , de modo que

Transmitancia Média Teérica = T (\,n,k,s,d)

3.1.1
Refletancia Média Teérica = R(\, n,k,s,d) ( )

Porém, a situacao que nos interessa investigar ¢, inversamente, dados temos o valor numérico da trans-
mitancia e da refletancia, através de medicao, queremos determinar os parametros que as geraram, que
sao desconhecidos. Para simplificar o problema, como o substrato é, em geral, feito de um material bem
estudado, como vidro, supomos conhecido o valor analitico de s(A), de modo que a transmitancia do sistema
depende de apenas trés parametros: d,n, k. Uma vez que o valor tedrico simula a quantidade medida, parace

natural pedir que

Transmitancia Média TEORICA = Transmitancia OBSERVADA

, 3.1.2
Refletancia Média TEORICA = Refletancia OBSERVADA ( )

Chamemos de 7° e R°* a transmitancia e refletancia observada, respectivamente. Por hora, vamos
supor a espessura conhecida (essa hipétese serd relaxada mais tarde; veja secao 3.2.6). Logo (3.1.2) se torna

o seguinte sistema nao-linear:

T(n,k) = T

i) — R (3.1.3)

No capitulo 6 de [Lid81], sao apresentados trés métodos para a resolu¢ao de (3.1.3). Resumi-los-emos

abaixo.

Curvas de Hadley—Dannison. Para um certo & fixo, resolve-se (3.1.3) separadamente para n, primeiro usando
somente a equagao da transmitancia e depois somente a da refletancia. A seguir grafica-se n(7T) e n(R)

contra k e o valor procurado encontra-se na intersecgao dessa curvas (veja [HD47]).
Método de Bennett e Booty. Utiliza-se minimizacdo unidimensional. Primeiro minimiza-se | R(n, k) — R |
com respeito a n e depois minimiza-se | T (n, k) — T°% | com respeito a k (veja [BB66] e [BB69)).

Método de Abeleés e Theye. Resolve-se (3.1.3) usando o método de Newton para a resolugao de sistemas nao-
lineares (veja [ATG66]).

Embora o sistema (3.1.3) tenha duas equagoes para duas incognitas, vamos nos fixar apenas na equagao
da transmitancia por dois motivos: (1) as duas equagoes possuem comportamento similar, e a compreensao
de uma leva a outra, e por fim ao sistema; (2) a medigdo da refletancia é mais complicada e sujeita a erros

e portanto seria desejavel evité-la sempre que possivel. Portanto, vamos considerar apenas a equagao

T(n,k) = T (3.1.4)
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Chamaremos a curva no plano (n,x) formada pelos pontos que satisfazem (3.1.4), de curva-zero da
transmitancia. Por outro lado, para certas regioes do espectro a transmitancia pode ser nula, e nesses casos,

somente a refletancia estara disponivel. Nesse caso, consideramos apenas

R(n,k) = R (3.1.5)

Analogamente, chamaremos a curva no plano (n,x) formada pelos pontos que satisfazem (3.1.5) de
curva-zero da refletancia. Pertencer a curva-zero é condi¢ao necessaria, mas nao suficiente, para ser solucao
fisica.

Fisicamente, a equagao (3.1.4) admite como solugdo apenas um par (n*,xk*). Algebricamente porém,
a equacao (3.1.4) possui infinitos pares de solugdo, distintos da solucdo fisica. Por exemplo, para um

determinado filme, todos os pares dados por

n K
5.24241774 | 0.0001060
2.60268785 | 0.0000092
3.73134401 | 0.0002500
4.97939633 | 0.1184916
3.97408253 | 0.0804487

fornecem a mesma trasmitancia 7° = 0.5930, embora apenas o par da terceira linha seja a solucdo fisica.
Na figura 3.1 a esquerda, plotamos esse mesmo exemplo para outros pares da curva-zero. Em (2.3.21), as
varidveis auxiliares o, 3 e z foram definidas para ficarem com o mesmo padrao para varios filmes (dado em
(B.2.2)). Entretanto, em [BCM99] elas sao escritas como

4 4
o = W;d a = % r = exp(—ad) (3.1.6)

onde a = a(\) tem significado fisico e é chamado de coeficiente de absorgao. Como k (e também «)
apresenta uma variagao muito grande, com ordens de diferenga dentro de um mesmo espectro, definimos

também

a = log(a)+7 (3.1.7)

o qual é melhor para visualizacao. Portanto, embora para calcular a transmitancia e a refletancia usemos x,

todos os graficos daqui em diante serao no plano n x «, uma vez que k, o, @ sao quantidades relacionadas.

Retornando a figura 3.1, observamos que todos os pares nas curvas continuas das porcoes destras e
sinistras, produzem 7°° = 0.5930. Além disso, podemos observar que mesmo usando simultaneamente

dados de refletancia, podemos encontrar n ~ 2.5 (dependendo de onde comegamos a busca) além de continuar
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com a indeterminagao para k (ou a). Nesse exemplo, aplicando o método de Newton? [BSS79] no sistema

(3.1.3), isto é, para encontrar h = 0, onde

com ponto inicial em zog = (n,k) =
(2.569930, 0.0000285) (veja tabela 3.1), muito distante da solugao fisica desejada (veja gréfico 3.1,

(n, k) =

a esquerda).

h =

T(n, k) — T
R(n, k) — R

(3.1.8)

(2,0.0074) obtemos como solucdo, apés 7 iteragoes, o ponto xr; =

Iteracao [|h]]2 n K a
0 2.56787476682590 10! 2 7.40070485377313 103 3
1 2.56787476682590 10~ ! | 2.52195842198225 | 1.60942295789621 103 2.33739710757313
2 2.53143837416161 1072 | 2.59519066469915 | 7.79558120973143 10 ° 1.02257541559204
3 1.28101908489840 1073 2.59929445469224 | 2.85913402753493107° | 5.86961429711959 10!
4 4.20024028771087 10~ ° | 2.59930794570814 | 2.85105581727369 10~ ° | 5.85732635372031 10!
5 4.58965195151178 10~ | 2.59930794585529 | 2.85105576961461 10~ ° | 5.85732628112239 10~ *
6 1.57009245868378 107 *° | 2.59930794585529 | 2.85105576963859 10~ ° | 5.85732628115892 10!
7 0 2.59930794585529 | 2.85105576963859 107 ° | 5.85732628116892 10!

TABELA 3.1 — Valores de n, k, a e ||h||2 para 7 iteragbes do método de Newton para resolver h = 0 (dado em (3.1.8))). Os

pontos x;, correspontes a essas iteracgoes, estdao plotados no gréfico 3.1, a esquerda.

Portanto, tentar extrair n e x através da resolugao de (3.1.4), ou mesmo de (3.1.3) como no método de
Abeles e Theye [AT66], é ineficaz para recuperar a solugao fisica. A dificuldade nao é resolver a equagao
(3.1.4), mas o fato de ela ter muitas solu¢ées além da tinica com sentido fisico. Essa é uma das caracteristicas
que tornam os problemas inversos dificeis de resolver. Para diminuir a indeterminacao, eliminando soluc¢oes
indesejadas, é necessario agregar algum tipo de informacao extra na formulacao, a partir de conhecimento

a priort das caracteriticas do problema.

No nosso caso, essa informagao surge naturalmente do fato de n e k serem fungoes de A (embora nao

haja um modo unico de lidar com ela). Isso significa que (3.1.4) se transforma no problema continuo

T (n(A\), k(X)) = T\ (3.1.9)

de modo que queremos encontrar n(\), £(\), para A € Q = [Apin; Amay). Numericamente, em vez de 7°%(\),

conhecemos o valor das transmitancias observadas para um conjunto finito de comprimentos de onda. Es-

pecificamente, sejam os comprimentos de onda \; € 2, parai = 1,..., Nys. Para esse conjunto, medimos as

2Cada iteracdo do método resolve

oT 0T
Nit1 _ n; on Ok T (ni, ki) — T
) I O I D I
on Ok
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F1GURA 3.1 — Esquerda: curvas-zero para o filme A de [BCM99] no plano n X a. O comprimento de onda estd fixo em
X\ = 930nm. Note que todos os pares (n,c) ao longo das curvas continuas satisfazem a equagao 7 (n,a) = T°%, onde
T°% = 0.5930, enquanto ao longo das curvas pontilhadas satisfazem R(n,a) = R°", onde R°*® = 0.4069. Em ambos
0s casos, a unica solugdo fisicamente aceitdavel é dada pelo par (n,a) = (3.73134401,0.528553187) (ou, alternativamente,
Kk = 0.000250055). Também estao graficados os pontos (da tabela 3.1) para resolver h = 0, dado em (3.1.8). Direita:
curvas de nivel para a equacao 7 (n,a) = 7°%, do mesmo exemplo ao lado, para varios valores distintos de T °%°.
transmitancias, chamando-nas de 7,°** = T7°%();), para i = 1,..., Ny,. Entdo, reescrevemos (3.1.9) como
um conjunto de problemas dados por
T obs .
T(n(N),c(N) = T2, parai=1,..., Ny (3.1.10)

o que é mais conveniente do ponto de vista numérico. Entretanto, o problema discretizado (3.1.10) nao
considera o fato de que n e k dependem de A, uma vez que as equagoes (3.1.10) estdo “desacopladas” e

portanto nao formam um sistema®. O que obtemos, na verdade, sao N, problemas disjuntos, do tipo dado
em (3.1.4).

Apesar disto, esse é, em esséncia, o tipo de problema que queremos resolver.

3.2 Otimizacgao

Uma vez que desejamos resolver (3.1.10) para todos os comprimentos do onda simultaneamente, reformu-
lamos o problema de resolver N, sistemas nao-lineares pela minimizacao da soma dos quadrados dos

erros. Nesse caso, nosso objetivo é

min Z [T (n(\), k(N)) — T2 ] (3.2.1)

n(Ai)m(Xe) =
Podemos pensar em (3.2.1) como a discretizagao da problema de estimagao continuo

min /Q [T (n(V), k(N)) — T%(1) ] dA (3.2.2)

n,K

3Um sistema, quer seja ele linear ou néo, consiste em impor ‘diferentes equacdes’ s mesmas varidveis. Aqui temos o contrario, ou

seja, a mesma equacdo com ‘varidveis diferentes’.
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cujas solugoes resolvem o problema (3.1.9). Para resolver (3.2.1), a primeira alternativa é considerar o
enfoque ponto-a-ponto ou pointwise®. Neste caso, as varidveis sao os valores pontuais de n(\) e x(\)
sobre os comprimentos de onda considerados, isto é, dados por n; = n(\;) e k; = n(\;), parai = 1,..., Nops.
Desta forma, o total de varidveis é 2N,,s. A desvantagem deste enfoque é o mesmo do existente em (3.1.10),
isto é, sdo problemas disjuntos. Dessa forma, podemos obter valores muito distantes de n (e também de k)

para comprimentos de onda adjacentes.

3.2.1 Restricoes Fisicas

Uma alternativa para diminuir a indeterminacao, neste caso, é acresentar restri¢oes de origem fisica sobre

n e K, como por exemplo n > 1 e k > 0. Assim, o problema (3.2.1) se torna

Nobs

. 'obs 2
21;171/‘613 Z >\7,7 n“ Hl) 7; ] (323)

s.a. RESTRIQOES FISICAS

Esse é o enfoque utilizado por PUMA® (veja [BCM99]), cujas restrigoes sdo mostradas a seguir.
Restricao 1 de PUMA: n(A) > 1 e k(\) > 0 para todo A € [Amin, Amax];
Restricao 2 de puMA: n(\) e k(\) sao fungées descrescente de A;
Restricao 3 de PUMA: n()) é convexo;

Restricao 4 de PUMA: exite Ainfi € [Amin, Amax) tal que que () é convexo se A > \ip i e concavo se A < \ip i

3.2.2 Regularizacao

Muito embora as restricoes fisicas acabem funcionando como restri¢oes funcionais, ha uma maneira direta
de considera-las, de modo a diminiuir a indeterminagao. Esta maneria é através de uma reqularizagdo (veja

[Bj696, Gol96]), de modo que (3.2.1) fica

obs
min Z Tini ki) =T + V(n) + V(k) (3.2.4)

onde n = (n1,...,nn,,), & = (K1,...,KnN,,, ) € em geral, a fungdo V' é uma discretizacao da derivada (de
n e k com relacao a \) de alguma ordem. Ao pedir algum nivel de suavidade, conseguimos a relagao de

dependéncia. Por exemplo, para n (e de modo anédlogo para k), usamos as variantes

Nops—1
Vii(n) = Z i1 — gl (Derivada 12; discretizacao de Vi1 (n) = |||, = / In’(\)] d)\) (3.2.5)

i=1 Q

4Essa palavra vem da combinacio das palavras point (ponto) e wise (modo, maneira). Constam também as formas point wise

(separado) e point-wise (com travessao).
5 ~ . 7
°No apéndice E apresentamos um breve resumo do método.
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A]vobs_1

1
Vip(n) =

Py (ni+1 + ni—l) — Ny

5 <Derivada 22. discretizacao de Vi o(n) = ||n”||; = / In" ()] d)\)
Q

1=2

(3.2.6)

Para obter a regularizacio na sua forma tradicional, sejam as matrizes Wy € RWebs=D)xNovs ¢ 1/, €

R(Nobs_2)><Nobs dadas pOI-

-1 1 12 —1 1/2
-1 1 1/2 -1 1/2
W = , e Wy= _ (3.2.7)
-1 1 1/2 -1 1/2
Portanto,
Viin) = [[Win|,,  parai=1,2 (3.2.8)

De maneira analoga,
Voi(n) = [[Winly,  parai=1,2 (3.2.9)

3.2.3 Enfoque da Variacao Total
Outra formulacao alternativa que considera diretamente o fato de n e k serem fungoes é o Total Variation
Approach. Sob sua forma original, nosso problema de inversao para filmes finos se torna:
3 ]Vobs_1
min 7. it1 — na| + [Kip — kil
nim 1 (3.2.10)
sa. T(\j,ng, k) = T%, parai=1,..., Ny
Também podemos pensar neste problema como a discretizacao do problema continuo
min / In' (V)] + [£'(N)] dA
coUe (3.2.11)
sa. T(n(\),k(N\) = T(\)bs

cujo conjunto vidvel sdo as solugoes de (3.1.9) e cujas solugdes sao formas suaves de n e k.

3.2.4 Formas Funcionais

O outro enfoque para resolver (3.2.1), sdo as formas funcionais pré-definidas. Nesse caso, supomos as

variaveis fisicas dadas por fungées n e £, escolhidas a priori, isto é, n(A) = n(A,p1,...,pp) e K(A) =
€N\, q1,-..,q0). Logo, as varidveis numéricas sao os parametros py,...,pp € qi,...,qg € (3.2.1) se torna
Nops
min Y [T (o 0p) £, 00) — T ] (3.2.12)
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Note que no caso de formas funcionais, estamos considerando o fato de que n e xk formam funcoes, o que
pode ser interessante para diminuir a indeterminagao, embora nao existam férmulas gerais para n e K para
todas as regides do espectro. Nesse é o enfoque usado por FFM (veja [BCMV03]), cujas fungoes sao dadas

a seguir.

Indice de refraciao de FFM: a funcdo n(A) = n(A, 8, M) dada por

M\ — 1 M
n(\) = \/1 I ( = F) (ou, implicitamente, por 1= B — ﬁ) (3.2.13)

Coeficiente de Absorgao de FFM: por conveniéncia, usamos a em vez de k, de modo que a fungao é dada por

a=a(Aa,b,c k), ondeIn(agper(E)) = 2?21 a; 0; [bj(E—c)] + k,comc,k € Rea= (a1,a2,a3,a4) €

PR

R* e b = (b1, ba, b3,b4) € R* e E = 1240/\. As funcoes 6; sao escolhidas convenientemente.

3.2.5 Chute Inicial para o Enfoque Ponto-a-Ponto

Em problemas de aplicacoes praticas, cuja resolucao é através de algoritmos de otimizacao local, tao im-
portante quanto o modelo adotado é a escolha do ponto inicial. Mesmo quando o modelo tedrico esta bem
construido, comegar com um ponto inicial distante da solucao, implica, invariavelmente, em fracasso. Por
esse motivo, é crucial fazer a escolha do ponto inicial com cuidado. Por exemplo, abaixo temos a descri¢ao

do ponto inicial usado por PUMA (veja [BCM99]) e TVA (veja capitulo 5).

As estimativas iniciais para o indice de refracao sao fungoes lineares estritamente decrescentes, variando entre
NOini e NOfin, com passo NOstep, em Anyin, € entre NFini e NFfin com passo NFstep, em Ap.x. Para o coeficiente
de atenuacao, as estimativas iniciais sao funcoes lineares-por-parte, com o valor de KO em Apni,, 0.1 KO em
Amin + 0-2(Amax — Amin) € 1071 KO em Apax, onde KO assume os valores KO = KOini + z KOstep, para z = 0,
1, 2,..., dentro do intervalo [KOini,KOfin].

n K
| |
Nofin [ --- - ; :
! :
NOstep { : : NFfin
o | 1.
: 0 } NFstep
| ! —
i : B 0.1-K0
|
NOini [ : SRR NFini 101 K0
|
! i
! i A A
Amin Amam Amin  Amin +0.2- (Amaz — Amin)  Amaz

Embora eficientes como ponto inicial, as estimativas acima estao limitadas as regioes do espectro onde
sao validas. Por exemplo, para regioes de alta energia, ou seja, baixos comprimentos de onda, o indice de

refragdo deixa de ser decrescente (veja figura 3.2).
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Regido de
Alta Energia

A

FIGURA 3.2 — Representacdo do indice de refragdo como fung¢do como fungao de X\. Na porgdo destra (sombreada), ele é
decrescente, e portanto o chute inicial deve ser decrescente. Abaixo de um certo comprimento de onda, na regidao de alta

energia, para A decrescendo, n apresenta um valor maximo e depois decresce, em vez de crescer indefinidamente.

Como alternativa, exploramos as particularidades do problema inverso para sugerir pontos iniciais que
dependam o menos possivel de informagoes a priori. Se olharmos para a figura (3.1), a esquerda, vemos
que a solucao fisica se encontra na base das curvas-zero, onde elas sao quase verticais. Desta observagao,

podemos extrair duas propostas para ponto inicial:

1. Se projetarmos a solucgao fisica sobre o eixo n, vemos que ela compartilha do mesmo valor de n da
parte mais inferior da curva, isto é, para & = 0. A estratégia, é portanto, resolver separadamente cada

equacao de (3.1.10), tomando & = 0.

2. Alternativamente, podemos considerar os valores de n que estao em retas verticais.

Por exemplo, na metade superior do grafico 3.3, as solugoes encontradas por PUMA e FFM para um filme
real estao localizadas ao longo de curvas nivel (préximas da curva-zero) da transmitancia quase verticais.
Porém, ambos os enfoques falharao quando a solucao nao estiver na base de uma curva quase vertical. Por
exemplo, na metade inferior da figura 3.3, a solucao que PUMA achou para outro filme real esta localizada

no alto, onda as curvas de nivel (e provavelmente a curva-zero) sdo quase horizontais.

As linhas verticais ocorrem porque para valores pequenos de «, a transmitancia é “dominada” por n. De

(3.1.6), temos que
Ox

% — @ exp(—ad) = —azx (3.2.14)

e para o ~ 0, x como funcao de « é praticamente constante, bem como 7 e R. Analoga e inversamente,
para valores altos de «a, variagoes de n sao negligenciavies, pois o valor de x é muito maior que o de todos

os outros coeficientes. Por isso, nesse caso, as curvas sao horizontais.

Nos testes numéricos, consideramos apenas o caso da dominancia de n.
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FI1GURA 3.3 — As solugdes de ambos os gréficos sdo mostradas na tabela 3.2. Acima: curvas de nivel de (3.1.9) para o filme
real marc0625t (veja [CVBMO02]) em A = 1222.42nm com T = 0.5749. Abaixo: curvas de nivel de (3.1.9) para o filme real
PSU (veja [VBMCO04]) em A = 582.32nm com 7 = 0.00753.

Filme método n"ecr g e Trecur
marc0625t PUMA 3.7136300 | 0.0009715 | 1.9994 | 0.57189674
FFM 3.6887405 | 0.0012635 | 2.1136 | 0.57197272
PSU PUMA 4.3650853 | 0.1854353 | 4.6022 | 0.00796877

TABELA 3.2 — Valores recuperados, para os métodos PUMA e FFM, de n, k, a e T para os filmes reais marc0625t e PSU. Veja
gréfico 3.3.

3.2.6 Acrescentando a Espessura

Embora hajam maneiras de estimar a espessura através de experimentos fisicos, é interessante tentar inclui-la

no processo de otimizagao. Se acrescentarmos a espessura em, por exemplo, (3.2.1), obtemos

Nobs
min 7 )\ia d-; n Az , K )\l — ZObs 2 3.9.15
dn(Ai)k(A:) ; [ ( ( ) ( )) } ( )

Mas, das trés incognitas, isto é d, n(A\) e k(A), somente d é a mesma para todos os valores de A. Por
esse motivo, consideramos os problemas separadamente. Numericamente, selecionamos Ny espessuras-teste
d; € [dmin, dmax), de modo que (3.2.15) se torna

Nobs

Z [70\1‘7 dj,n(\i), k(N;)) — '];obs }2

=1

min min

3.2.16
dj n(Xi),k(A) ( )
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ou
min 0(d;) (3.2.17)
onde
Nobs ,
o(d = min T Aisd,n(N;), k(N;)) — ZObs 3918
( ) n(Ai),k(Aq) ; [ ( ( ) ( )) } ( )

De maneira analoga, definimos a funcao ¢ para regularizacao, Total Variation e formas funcionais.
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CApPiTULO 4

Estimativas a partir de Dados de Refletancia

Conteido do Capitulo 4

4.1 Introducglo . . . . . .« v v i i e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e 45
4.2 Estimativa Ponderada . . . . . . . . . . ... i i e e 49
4.3 Erros Aleatdrios . . . . . . . . . L L e e e e e e e e e 50
4.4 Erros Sistematicos . . . . . . . . L L e e e e 51
4.5 Conclusao . . . ¢ v v vt e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e 55

4.1 Introducao

Neste capitulo, mostramos os resultados dos experimentos numéricos para recuperar a espessura e as
constantes Opticas (indice de refracao e coeficiente de absor¢ao) de um filme fino a partir de um espectro
de refletancia somente, com incidéncia normal. A estimativa é feita num intervalo do espectro onde o filme
nao é opaco. A idéia por tras desta escolha, é comparar as caracteristicas do filme recuperadas com trans-
mitancia e refletancia. Foram feitos testes com filmes gedanken e filmes reais. Os resultados para filmes

gedanken indicam uma boa concordancia entres os valores esperados e recuperados.

Por simplicidade e clareza, consideramos quatro protétipos de filmes gedanken. Eles ilustram as capaci-

dades e incapacidades do algoritmo de recuperacao.

Filme A: idealizacdo de um filme fino de silicio amorfo hidrogenado (a-Si:H) com espessura de 600nm,
depositado sobre um substrato de vidro (veja figura 4.1, a esquerda). Esse é um filme bem compor-

tado, que possui um padrao de interferéncia bem definido numa regiao de absorcao quase nula. Pode

45
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F1GURA 4.1 — Esquerda: transmitancias verdadeiras (tragos) e recuperadas (circulos cheios), refletancia (circulos abertos) e
constantes dpticas de 7 e R (filme A, PUMA). Note que a recuperagdo de R fornece um indice de refragao ligeiramente
melhor, enquanto que o coeficiente de absor¢do é melhor recuperado a partir do espectro de transmitancia. Centro:
Transmitancias verdadeiras (tragos) e recuperadas (circulos cheios), refletancia (circulos abertos) e constantes dpticas de T
e R (filme B, puMA). Note que o indice de refrecao do filme e do substrato possuem valores préximos. Como conseqiiéncia,
a amplitude da oscilagdo de interferéncia é menor. Nesse caso, as constantes dpticas sao recuperadas com um grau similar
de precisdo. Direita: transmitancias verdadeiras (tracos) e recuperadas (circulos cheios), refletancia (circulos abertos) e
constantes dpticas de T e R (filme muito fino C, FFM). As constantes dpticas desse filme muito fino sao recuperadas de

ambos os espectros de T e R. Porém, o coeficiente de absor¢do é melhor recuperado através dos dados de transmitancia.

ser recuperado parcialmente usando métodos do tipo envelope (veja [Swa83]). PUMA foi usado para

processar esse filme.

Filme B: idealizagao de um filme fino de germanio amorfo hidrogenado (a-Ge:H) com espessura de 600nm,
depositado sobre um substrato de silicio cristalino (veja figura 4.1, ao centro). A transmitancia e a
refletancia deste filme ocorre entre o indice de refracao do filme e do substrato, a amplitude da oscilagao

de interferéncia permanece muito baixa. Os dados do filme foram recuperados usando PUMA.

Filme C: idealizacao um filme fino de éxido metdalico com 80nm, depositado sobre vidro. Como mostra
a figura 4.1 a direita, os espectros de transmitancia e refletancia do filme nao apresentam padroes de
interferencia. Claramente, os dados nao podem ser invertidos usando métodos do tipo envelope. A

finura deste filme requer FFM.

Filme D: O mesmo que o filme C, mas ainda mais fino com 40nm (veja figura 4.2 a esquerda). O filme foi

invertido usando FFM, o qual se aproxima do seu limite de aplicabilidade.

As espessuras e as propriedades Opticas recuperadas dos filmes gedanken sao mostrados nas figuras 4.1
e 4.2. As tabelas 4.1 e 4.2 indicam o erro quadratico do processo de minimizacao dos filmes acima. Elas
também mostram as espessuras obtidas pelo processo de minimizacao e as espessuras “verdadeiras” usadas

para gerar a refletancia.
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Filme | d"¢™® | d"**? | Erro Quadrético
A 600 600 6.28 x107*
B 600 600 7.65 x1078

TABELA 4.1 — Espessuras e erros quadraticos recuperados pelo PUMA (usando dados de refletancia) para os filmes A e B,

gerados por computador.

Além das transmitancias e refletancias calculadas e recuperadas dos filmes A-D, as figuras 4.1 e 4.2
também mostram os indices de refragao e coeficiente de absorcao recuperados como fun¢ao da energia do
féton, obtidos independentemente dos espectros de 7 e R. Ambos os conjuntos de valores recuperados sao
comparados com os valores “verdadeiros” das constantes épticas, usadas para gerar numericamente 7 e R.

Note que os valores calculados de 7 (\) e R(A) sdo truncados em quatros casas decimais.

Filme | d*¢" | d"¢*? | Erro Quadrético
C 80 80 4.50 x107°
D 40 40 1.13 x10~*

TABELA 4.2 — Espessuras e erros quadraticos recuperados pelo FFM (usando dados de refletancia) para os filmes C e D,

gerados por computador.

A figura 4.2 ao centro mostra a transmitancia e a refletancia medidas para um filme fino a-Si:H real,

depositados sobre um substrato de vidro!, bem como as constantes 6pticas obtidas apds a inversao.
)

A figura 4.1 a esquerda indica que a recuperacao da espessura e das constantes Opticas do filme A
iver u . ior par r ider i recuper IT . retan
tiveram sucesso. Na maior parte do espectro considerado, n foi recuperado corretamente. Entretanto,
para alta energia do féton n desvia ligeiramente do valor “verdadeiro” quando calculado para dados de
transmitancia. A recuperacao do a “verdadeiro” ocorre para ambos os tipos de dados para energias do

féton maiores que 1.5 eV. Porém, baixos coeficiente de absorcao até lem ~1

sao recuperados apenas com
dados de transmitancia. Ja os dados de refletancia falham em reproduzir o coeficiente de absor¢ao quando

a < 100cm™ (os dados de refletancia sio mais insensiveis que os de transmitancia & variagoes da absorgao).

Num certo sentido, os resultados obtidos ao inverter os dados do filme B sao similares aos resultados
do filme anterior, exceto que a recuperacao de ambos, n e «, da inversao de 7 e R é muito boa. Ha uma
perfeita recuperacao do indice de refracao em todo o intervalo e uma recuperagdo muito boa para a no
intervalo 1 < a <100 cm ™. Os resultados obtidos com PUMA nestes dois casos distintos indicam a validade

do método de inversao dos dados de refletancia.

A figura 4.1 a direita indica a utilidade do enfoque FFM para inverter os dados de 7 e R para filmes
muito finos. A recuperacao de n no filme C é perfeita para ambos os conjuntos de dados de entrada. O

coeficiente de absorcao correto é recuperado para além de quatro casas decimais, 4.e., 10% até 10> cm~t. O

! As medidas de 7 e R contém 4 digitos. Elas foram cuidadosamente medidas pelos Profs. R. Collins e G. Ferreira, University Park,
PA.
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F1GURA 4.2 — Esquerda: transmitancias verdadeiras (tragos) e recuperadas (circulos cheios), refletancia (circulos abertos) e
constantes dpticas de 7 e R (filme muito fino D, FFM). Note que a espessura de d = 40nm foi igualmente recuperadas, a
partir de T e R. O indice de refracao é muito bem recuperados, enquanto que o coeficiente de absor¢ao é encontrado para
valores em excesso de 10* cm™!. Centro, em cima: transmitancias e refletancias medidas de um filme a-Si:H, depositado
sobre vidro. Centro, embaixo: constantes dpticas recuperadas a partir de 7 (circulos cheios) e R (circulos abertos). A
concordancia entres elas é muito boa, bem como entre suas espessuras. Como no caso de filmes gedanken, a recuperacao
de a(\) é melhor a partir de espectro de 7. Direita: recuperacao das constantes dpticas do filme muito fino D, com
40nm, minimizando ambos e simultaneamente 7 e R (4.1.1). Note a perfeita concordancia entre os valores verdadeiros e

recuperados, mesmo para o muito pequeno.

filme D simula o mesmo material que o filme C, mas sua espessura é ainda menor, d = 40nm. Os espectros
de 7 e R sao quase achatados ao longo do intervalo do espectro considerado (veja a figura 4.2 a esquerda).
Apesar disso, o algoritmo FFM nao teve dificuldade em encontrar a espessura “verdadeira” e o indice de
refragao, embora a recuperagao tenha sido ligeiramente melhor ao usar dados de refletancia, como esperado.
Entretanto, o algoritmo de inversao falha ao recuperar o coeficiente de absorsao para a < 103 ecm™! para
dados de 7, e para a < 5.10° cm™! para dados de R.

Os resultados acima demonstram que ambos os métodos, PUMA e FFM, sao ferramentas uteis para lidar
com dados de refletancia. Eles mostram que, em geral, dados de refletancia fornecem uma recuperacao
melhor do indice de refracao, enquanto que dados de transmitancia fornecem uma recuperacao ligeiramente

melhor do coeficiente de absorcao.

Como consideracao final, observamos que podemos usar ambos os dados, 7 e R, no processo de mini-

mizagao, em vez de apenas um ou outro (veja [Pau86]), i.e.

min Z [ZObS — ?()\Z, S, d, n;, Iil)} ? + [R?bs - ﬁ()\l, S, d, n;, Iil)} ? (411)
E bem sabido que usando (4.1.1), a estimativa das constantes Gpticas e da espessura fica mais precisa (veja
[Hea50]), e o motivo é ébvio: o problema de estimagao é, em essencia, altamente subdeterminado. Quando

usamos, por exemplo, somente dados de transmitancia, reduzimos os graus de liberdade impondo restri¢oes
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fisicas. Porém, ainda resta liberade suficiente para que a variacao dos parametros ajuste corretamente os
dados medidos. Quando dados de refletancia e transmitancia sao usados juntos, ha mais informagao para

ser ajustada e, conseqiientemente, a liberdade para n e a é bem reduzida.

A figura 4.2 a direita ilustra o ponto para o filme gedanken muito fino D (d = 40nm). As constantes
Opticas para os dados de 7 e R do filme D sao mostrados na figura 4.2 a esquerda. Usando 4.1.1, o
n e « recuperados correspondem exatamente aos valores “verdadeiros”, como mostrado na figura 4.2 a
direita. Esse excelente resultado esta além das espectativas para um filme com tal espessura, embora, isso

provavelmente aconteca devido ao fato de esse ser um experimento numeérico ideal.

4.2 Estimativa Ponderada

No processo de minimizagao/recuperagao, normalmente usamos como dados, pontos interpolados linear-
mente e igualmente espagados. Porém, os experimentos de recuperacao feitos com R gerados sob diferentes
condigoes, indicam a conveniéncia da elisao de pontos do espectro préximos aos extremos das franjas. A
razao é que esses pontos extremos sao mais sensiveis aos erros de medicao, particulamente nos casos de sinal
fraco ou quando o filme é um pouco mais grosso. Um conjunto conveniente de pontos é obtido dando pesos
para um grupo seleto de valores de R. O fator é zero para pontos localizados nos extremos das franjas e em

suas vizinhancas, e um nos demais pontos®. O problema de estimacao ponderado é

min Y w; [R” R\, s, dong, )]

i

(4.2.1)

sujeito as “restrigoes”. Isto é, a func¢ao objetivo (4.2.1) é uma soma de quadrados ponderada, cujos pesos
sao w; = 0,1;2=1...n.
A espessura do filme a-Si:H, recuperado através da inversao de 100 pontos de dados de transmitancia no

intervalo do espectro 550-950nm foi 1010nm, o erro quadratico sendo 7.763065x107°.

Para inverter o espectro de R, 120 pontos igualmente espacados foram considerados. Destes, o processo
de ponderagao eliminou 42. A espessura recuperada do espectro de R usando os 78 pontos restantes (no
mesmo intervalo) foi de 1006nm. A concordancia entre as duas espessuras recuperadas é muito boa, como
também a concordancia das constantes 6pticas obtidas separadamente de ambos os conjuntos de testes (veja

a figura 4.2, ao centro).

Para o filme real a-Si:H sob anélise, os resultados obtidos com a inversao simultanea dados de 7 e R
(4.1.1) nao foram tao bons quanto para os filmes gerados numericamente. Nesse caso, o erro quadratico
ficou em 1.41x1072 para uma espessura recuperada de 1018nm. As constantes 6pticas n e o obtidas nao

diferem daquelas encontradas independentemente de R e 7, respectivamente.

2Simulacdes numéricas mostram que esse método de ponderacio nao afeta a precisio do processo.
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dreevr Erro Quadratico
i 1 2 3 1 2 3

j=11100 | 100 | 100 | 1.4 x 1072 | 2.6 x 107* | 1.0 x 10~*
j=21101 | 100 | 100 | 5.8 x 1072 | 5.9 x 107" | 1.1 x 10™*
j=31]101|100 | 100 | 1.3 x107* | 1.1 x1073 | 1.1 x 10~*
j=41] 98 | 100 | 100 | 23x 107 | 20x 1072 | 1.1 x 107*
j=5 1101 | 100 | 100 | 3.7x 107" | 3.9x107% | 1.2 x 107*
j=6 1100 | 100 | 100 | 48 x 107 | 49x 1073 | 1.2 x 10~*
j=71102 | 100 | 100 | 7.6 x 107" | 7.7 x107% | 1.4 x 107*
j=81 95 | 100 | 100 | 7.3 x 107" | 7.6 x 107% | 2.0 x 107*
j=9 1101 | 100 | 100 | 1.4 x107* | 1.1 x 1072 | 1.7 x 10~*

TABELA 4.3 — Espessura e erro quadratico obtidos com PUMA a partir do espectro de transmitancia com ruido, de um filme

a-Si:H gedanken.

4.3 Erros Aleatorios

A abrangéncia dos algoritmos de recuperacao foram testados, considerando os filmes gerados numerica-
mente, cujos erros nas transmitancias foram deliberadamente introduzidos. Os testes foram feitos em filmes
possuindo diferentes espessuras e propriedades. Para ilustrar esse ponto, consideramos o caso de um filme
gedanken a-Si:H com espessura de 100nm, depositados sobre um substrato de vidro. Como antes, os valores

de 7 e R do filme calculados, foram truncados em quatro casas decimais.

Primeiramente, o teste considera a influéncia de erro aleatério, tendo uma taxa de crescimento linear,
que vai de zero no comeco do espectro considerado, até um valor maximo no fim do intervalo, dado por
Nppaz = 7-107% comi = 1,2,3ej =1,...,9, para diferentes tentativas. Em outras palavras, o erro maximo

varia entre 1073 e 0.9.

As tabelas 4.3 e resumem os resultados obtidos para transmitancias e refletancias com ruido, respecti-

vamente. Elas indicam que

a) O erro quadratico, i.e., a diferenga entre o espectro calculado e recuperado, aumenta quando Nyay

aumenta, como esperado. Além do mais, a recuperagao das constantes opticas piora quando ¢ aumenta.

b) A recuperagao da espessura do filme (100nm) é muito boa em todos os casos, como indicado. O erro

na espessura nunca excede 6% do valor verdadeiro, mesmo com Np,.x a 90%.

c) Em geral, a espessura do filme e o coeficiente de absor¢ao sao melhor recuperados a partir de espectros
7T com ruido do que de espectro R com ruido. Em contraste, a inversao de dados de R fornece um

melhor indice de refracgao.

Resumindo, podemos concluir que a existéncia de algum ruido aleatério nos espectros de 7 e R nao afeta
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dreevr Erro Quadrético
i 1 2 3 1 2 3

j=1199 [ 100 | 100 | 1.2x 1072 | 1.4x107% | 1.2x 107°
j=2199 | 100 | 100 | 5.7x 1072 | 4.7x107* | 1.6 x 107°
j=31] 98 [ 100 | 100 | 1.2x 107 | 1.2x 1073 | 24 x 107°
j=4 1100 | 100 | 100 | 21 x 107 | 1.8 x 1072 | 2.7 x 107°
j=51]103 | 100 | 100 | 3.7x 107 | 3.5x 1072 | 6.1 x 107°
j=6 1100 | 100 | 100 | 5.7x 107" | 43x 1073 | 5.6 x 107>
j=71105| 100 | 100 | 6.6 x 107 | 5.9x 1072 | 7.3 x 107°
j=8]102 | 100 | 100 | 9.7 x 107 | 7.9x 1072 | 9.6 x 107°
j=91] 94 | 99 [ 100 | 1.0x 107 | 1.1 x1072 | 1.1 x 107*

TABELA 4.4 — Espessura e erro quadrético obtidos com PUMAa partir do espectro de refletincia com ruido, de um filme

a-Si:H gedanken.

significativamente a recuperacao das propriedades dos filmes. Porém, um erro aleatério crescente, degrada

a qualidade de n e a recuperados.

4.4 Erros Sistematicos

A dificuldade importante com medicoes de refletancia reais raramente é dada por erros aleatorios. A precisao
pode ser ruim, seja por falha na calibragem do detector, porque a resposta do sistema é nao-linear em todo
o espectro, ou simplemente porque o espelho de referéncia nao estd propriamente calibrado. A seguir,
mostramos que, sob condicoes experimentais normais, PUMA e FFM podem lidar com sucesso com esses

tipos de problemas.

Inicialmente, vamos considerar a precisao fotométrica. Embora muitos instrumentos comeciais fornecam
dados de R com quatro digitos, é praticamente impossivel medir a refletancia usando um instrumento es-
pectrométrico de medida melhor que 0.1% absoluto. De fato, muitos instrumentos comerciais, na verdade,
atingem uma precisao inferior a essa. Como no caso de filmes gerados por computador, sabemos a re-
sposta verdadeira a priori, é possivel estimar os efeitos da falta de precisao fotométrica na qualidade das

propriedades recuperadas. No que segue, consideraremos o topico para ambos os algoritmos: PUMA e FFM.

A figura 4.3 & esquerda mostra as constantes épticas recuperadas com PUMA num filme A (espessura de
600mn, a-Si:H/vidro, veja a figura 4.1 a esquerda). Os valores ‘verdadeiros’ sdo indicados na figura, bem
como aqueles recuperados usando dados de R, arrendondados para trés e dois casas decimais, respectiva-
mente. Aparentemente, vemos da figura 4.3 a esquerda que o indice de refracao é perfeitamente recuperado
usando somente dois digitos significativos. O coeficiente de absorcao verdadeiro é recuperado em trés in-

1

tervalos, i.e., 10° - 10? cm™! usando 3 e 2 digitos significativos de R. A espessura recuperada do filme é

600nm em ambos os casos. De fato, uma comparacgao cuidadosa entre as figuras 4.1 e 4.3 a esquerda indica
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FI1GURA 4.3 — Esquerda: constantes dpticas para o filme A (PUMA) verdadeiras (linha tracejada) e recuperados. Quadrados
abertos: dados de R arredondados para trés digitos; circulos abertos: dados de R arredondados para dois digitos Centro:
constantes dpticas para o filme C (FFM) verdadeiras (linha trecejada) e recuperadas. Quadrados abertos: dados de
R arredondados para trés digitos; circulos abertos: dados de R arredondados para dois digitos. Direita: constantes
recuperadas para a refletancia medida de um filme fino de a-Si:H (linha trecejada, como na figura 4.2, ao centro) e
constantes obtidas usando dados arredondados. Quadrados abertos: dados de R arredondados para trés digitos; circulos
abertos: dados de R arredondados para dois digitos. Os dados arredondados foram tirados de uma intervalo de amplitude
selecionado, i.e., 25% < R < 55%.

que a recuperacao das propriedades do filme nao é pior usando apenas 3, ou ainda 2 digitos dos dados, em
vez de 4. Esse resultado surpreendente resulta do modo que o algoritmo inverte os dados de R. Resultados
similares foram obtidos com FFM, lidando com dados de refletancia do filme C gedanken (espessura 80nm,
6xido metdalico/vidro, veja a figura 4.2 ao centro). A figura 4.3 ao centro mostra as constantes Gpticas
recuperadas a medida que a precisao fotométrica piora, sendo a espessura recuperada do filme 80nm em
todos os casos. Novamente, a inversao do espectro de R nao é muito pior usando 2 digitos significativos, em
vez de 4 (compare as figuras 4.2 a esquerda e 4.3 ao centro). O FFM, portanto, é capaz de lidar com esse

tipo de imprecisao fotométrica na medida de filmes muito finos.

A figura 4.3 a direita mostra o resultado da inversao dos dados medidos de R, no intervalo da refletancia
20-55%, arrendondados para trés e dois digitos significativos. A estratégia do calculo é simular uma situacao
na qual: a) o sistema de medicao é sabido ser linear na regiao de 25-55%, i.e., a regidao de dados de saida
confidveis e, b) a precisao do sistema de detec¢ao nao é suficientemente bom. Um vez mais, a recuperagao
de n é perfeita e nao depende do fato de usar 3 ou 2 casas decimais. Em ambos os casos, o n recuperado
é similar aqueles encontrados usando o espectro completo. De modo similar, o coeficiente de absorcao é
recuperado em dois intervalos, i.e., =~ 10° - 10> cm™!, como no caso do espectro completo. Observe que
a recuperacao de a é melhor usando 7 do que usando R. Dos dados de R arrendondados, a recuperacao
da espessura é 1000nm, em boa concordancia com d = 1006nm, obtida dos dados medidos. Os resultados

acima indicam que PUMA e FFM tem sucesso em recuperar as propriedades de filmes finos a partir de dados
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Filme | Espessura | AR | espessura recup. | Erro Quadr.
0.1% 600 1.06 x 10*

0.2% 597 1.24 x 10*

0.3% 595 1.57 x 10*

0.4% 596 2.49 x 10*

A 600nm | 0.5% 592 2.69 x 10"
0.6% 591 3.63 x 10*

0.7% 598 4.52 x 10*

0.8% 590 6.54 x 10"

1% 586 9.59 x 10*

0.1% 79 7.10 x 10*

C 80nm 0.2% 79 1.09 x 103
0.5% 77 7.77 x 10%

TABELA 4.5 — Espessuras e erros quadraticos recuperados obtidos com PUMA e FFM, respectivamente, através da inversao

dos espectros de R dos filmes A e C com erro sistematico.

de refletancia, usando dados nao muito precisos, os quais pertencem a um intervalo do espectro especifico.

Para estabelecer a abrangéncia dos métodos usados para lidar com dados com erros sistematicos, in-
verteremos os espectros dos filmes A (figura 4.1 a esquerda) e C (figura 4.1 a direita) acrescidos de erros
sistematicos, usando os algoritmos PUMA e FFM, respectivamente. Nos experimentos numéricos a seguir,
consideramos o caso de um espelho de linha de base de refletancia, fornecendo dados de R ao longo de
todo o intervalo do comprimento de onda. Em outras palavras, antes da inversao, o espectro da refletancia
verdadeiro serd todo acrescido de AR, com os valores de 0.1%, 0.2%, 0.5% e 1.0%. O erro e o espectro com

erro sao construidos da seguinte forma:

a) A refletancia (2.3.28) ¢é calculada como na segao anterior usando a espessura e as constantes épticas

dos filmes.
b) Os dados de R gerados por computados sdo arrendondados para trés casas decimais.
¢) Os dados de refletancia sao aumentados de AR em todo espectro.

d) Os dados com erro R + AR sao invertidos usando PUMA (filme A) ou FFM (filme C). Finalmente,
a espessura recuperada e as constantes dpticas sao comparadas com os valores “verdadeiros” usados
para gerar o espectro sem erros. Antes de mostrar os resultados, vamos adiantar que PUMA e FFM

conseguem lidar satisfatoriamente com dados de refletancia com erros sistematicos.

Consideramos primeiramente a qualidade da espessura do filme recuperada do espectro de R + AR como
funcao de um AR crescente. A tabela 4.5 mostra, para ambos os filmes, a espessura recuperada e o erro
quadrético do processo de minimizacao, a espessura verdadeira sendo 600nm para o filme A e 80nm para

o filme C (veja tablea 4.5). A medida que AR aumenta, a espessura recuperada diminui. Note que para



54 CAPITULO 4. ESTIMATIVAS A PARTIR DE DADOS DE REFLETANCIA

— T T T T T T T T 6 T T T T T
T T T T T Ir,‘]
5L ﬁé_ | b
L EJJQ' d
4k n BT °r g 7

>
—
(@]
Q,
2
(@]
3
[m]
[m]
B

2 o 000007 - /
I R | 3r / i
o’ / L |
1 7 / . mwgn eretalatatalor
7
b o =™ 3 o T B B B B B
0,6 0,9 1,2 1,5 1,8 2,1 1,8 2,1 24 2,7 3,0 3,3 3,6
Energia do Foton (eV) Energia do Foton (eV)

FIGURA 4.4 — Esquerda: linha trecejada — valores verdadeiros das constantes do filme A. Simbolos abertos: constantes
dpticas recuperadas do espectro de R+ AR. Circulos: AR = 0.2%; quadrados AR = 1%. Direita: linha trecejada — valores
verdadeiros das constantes dpticas do filme C. Simbolos abertos: constantes épticas recuperadas do espectro de R+ AR.

Circulos: AR = 0.1%; quadrados AR = 0.5%.

AR < 0.1%, a espessura verdadeira é recuperada no filme A e, em vez de 80nm, é encontrado d = 79nm
para o filme C. A tabela 4.5 mostra que AR é aumentado, a espessura recuperada diminui, embora nao
de modo catastréfico. Para um erro sistemético de 1.0% AR, e espessura de d = 585nm ¢é encontrada
para o filme C, isto é, um erro relativo de 2%. Para o filme muito fino C, com um AR de 0.5%, resulta
em Ad/d"¢ de 3.75%. Experimentos numéricos mostram que a situagao inversa, i.e., a deconvolugao do

espectro R — AR, produz espessuras crescentes, a medida que AR aumenta.

As figuras 4.4 a esquerda e a direita comparam, respectivamente, as constantes opticas dos filmes A e C

recuperados dos espectros com R + AR e seus valores verdadeiros. Podemos ver nas figuras que:

a) O indice de refracdo é bem recuperado em todos os casos, mesmo quando a refletancia é de 1%

b) O coeficiente de absorgao é também bem recuperado para altas energias do féton. Na regido quase
transparente do espectro, o algoritmo de reperacao interpreta a refletancia aumentada como uma
absor¢ao aumentada. Quanto maior AR, maior a absorcao recuperada na regiao quase transparente

do espectro, como mostram as figura 4.4.

Valores sistematicos, mas pequenos de AR nao afetam a recuperacao do indice de refragao, essencialmente
dados pelo maximo do padrao de interferéncia na regiao semi-transparente do espectro. Quando a absorcao
for pequena, digamos ad < 0.01, a espessura Optica nd do filme estd relacionada com a diferenca da energia
entre os extremos de R que nao mudam com variacdes pequenas. Essa é a razao porque d"*“P =~ d*"* (veja
tabela 4.5).

Os resultados da figura 4.4 e a tabela 4.5 indicam que os algotimos de inversao PUMA e FFM nao sao
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facilmente enganados por um espelho de referéncia mal calibrado. Por que isso acontece?” Acreditamos
que o poder dos métodos reside na filosofia da minimizacao. PUMA e FFM sempre buscam por propriedades
Opticas e espessuras que minimizem a diferenca entre a medicao e o valor tedrico ao longo de todo o espectro.
Claramente, ao aumentar o erro, seja ele aleatorio ou sistematico, o resultado é um erro quadratico maior,
como mostram as tabelas 4.3 4.4 4.5. Contudo, os resultados indicam que mesmo para um erro “grande”,

os algoritmos sempre encontram uma solugao perto da verdadeira, ou seja, uma solucao razoavel.

4.5 Conclusao

Aplicamos dois métodos: PUMA, para filmes com espessura superior a 100nm e FFM, para filmes muito finos
(com espessura inferior a 100 nm). Obtivemos sucesso para a recuperacao da espessura, do n e de «, a
partir de dados de refletancia. Esses dados foram comparados com valores obtidos a partir de dados de
transmitancia, no mesmo intervalo do espectro. Os bons resultados validam o modelo com os algoritmos.
A utilidade do métodos de inversao foi testada em filmes finos gerados numericamente e em um filme real

de silicio amorfo, depositado sobre vidro (substrato).

Os filmes gedanken indicam que, em geral, dados de refletancia fornecem uma recuperacao melhor do
indice de refracao enquanto que o coeficiente de absorcao é melhor recuperado com transmitancia. A
inversao de filmes gedanken contendo diferentes quantidades de erro aleatério e sistematico nos permitiram
determinar as limitagoes do algoritmo de recuperacao. O método FFM obteve exito na inversao de R de um
filme gedanken com 40nm. E a minimizacao simultanea de 7 e R recuperaram as constantes ‘verdadeiras’

deste filme muito fino.

Os experimentos numéricos indicam a conveniéncia de evitar o uso de dados de refletancia perto de
pontos extremos das franjas de interferéncia. Implementamos um método para eliminar tais pontos indese-
jados, e aplicamo-lo com éxito na recuperacao de um filme real. A concordancia das recuperacoes usando,

separadamente, 7 e R confirmam a validade do enfoque.

Uma série de testes com dados de R arredondados em duas e trés casas decimais, indicam que ambos,

PUMA e FFM, conseguem lidar satisfatoriamente com o problema da falta de precisao na medicao.

Finalmente, a capacidade dos métodos foi testada nos casos em que o espelho de referéncia produz erros

sisteméaticos. Os resultados para filmes gedanken demonstram a validade dos métodos para erros de até 1%.
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Estimativas com TVA e Regularizacao
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5.1 Introducao

Neste capitulo, realizamos experimentos numéricos para estimar o indice de refragdao, o coeficiente de ab-
sor¢cao e as espessuras de filmes gedanken e reais, sobre um substrato de vidro, usando dados de trans-
mitancia. Usamos dois métodos diferentes: Variagao Total e Regularizacgao. Em ambos os casos, usamos o

solver Box-Quacan (veja [Mar00]).

5.1.1 Total Variation Approach

Nos experimentos numéricos, em vez de (3.2.10), usamos a forma alternativa
min  f(n,K)
n,K

sa. hf(\,ng, ki) = 0, para i =1,..., Ny (5.1.1)
hE(Niyni, ki) = 0, para i =1,..., Ny

o7
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onde
Nobs_l
fn,k) = Z 100 (ni1 —ny)® + 0.001 log [1+ (Kig1 — mi)z] (5.1.2)
i=1
hiT = T(\ini, ki) — Z0b87 para i =1,..., Nops (5.1.3)
hit = R\i,n, ki) — R, para i =1,..., Ny (5.1.4)

Os coeficientes de n e k em (5.1.2) sdo para equilibrar os pesos, pois as varidveis possuem ordens
diferentes. O logaritmo deve-se ao fato de k apresentar amplitude de valor muito grande dentro do espectro.

O coeficiente de atenuacao vai, por exemplo, de 3 até 107° e as regides com menor valor ficam prejudicadas.

Em (3.2.10) apresentamos o método apenas com a transmitancia nas restri¢oes, enquanto que nos testes
numéricos (5.1.1) usamos transmitancia e refletancia nas restrigdes, pois assim apresentam melhores resul-
tados. O chute inicial utilizado foi o mesmo de PUMA. Na tabela 5.1 mostramos o valor de f da norma das
restrigoes obtidas para os 5 filmes gedanken de [BCM99] e nos graficos 5.3 e 5.4 mostramos as recuperagoes

do indice de refracao e do coeficiente de absorcao.

Filme f > (hf)2 + (hf)2 Espessura Recup.
A 5.106392301 | 0.2926256489 10 '8 100
B 3.693254164 | 0.2453929769 10~ *° 600
c 2.587571046 | 0.2634730497 10~ '3 90
D 3.131152127 | 0.1078797967 10~ %° 600
E 5.100487063 | 0.1602368632 10~ ' 80

TABELA 5.1 — Valores de f, da norma das restricoes e das espessuras recuperadas para os filmes testados.

5.1.2 Regularizacao

Na regularizacao, resolvemos

minf()\l,...,)\Nobs,n,&) (515)
onde
FOq AN k) = h(A, .. AN, N, K) + Vas(n) + Vaa(k) (5.1.6)
Nobs
WA, AN, T K) = [T (N, iy ) — T ] (5.1.7)

i=1

onde V55 é uma discretizacao da derivada segunda, dada em (3.2.9). Se, ao resolver (5.1.5), encontrassemos
h = 0, entao também V55(n) = Voo(k) = 0, ou seja, n e k seriam retas. Nos testes numéricos sempre
obtemos h > 0, embora localmente n"**P(\) e k"““P(\) possam ser aproximados por uma reta. Por esse

motivo, nas legendas, aparece como linear.
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log (o) + 7

NN o w A~ 0o N

Solucdo
Fisica

1 1.5 2 25 3 3.5 4 4.5 5
n

F1GURA 5.1 — Tonalidades-de-nivel para o filme A de [BCM99] no plano n X & O comprimento de onda estd fixo em
X\ = 737nm, com T°* = 0.7493450. A tinica solucdo fisicamente aceitdvel é dada pelo par (n,&) = (3.94269,3.4170) (ou,
alternativamente, k = 0.024009). As faixas (em vermelho) em torno das curvas-zero sdo as que tem maior probabilidade

de conter a solugao de (5.1.8).

Embora também possamos estimar a espessura do modo usual, nas recupera¢oes numéricas com regular-
izagao, foram usadas as espessuras verdadeiras. Para obter um ponto inicial, usamos a seguinte estratégia:
para cada \ fizo, construimos uma malha [n), k®] no plano (n, k), e consideramos

(x, kr) «— arg min |[T°% —T(A,n(J),H(k))} (5.1.8)
n(),r(k)
Similarmente ao visto na segao 3.2.5, como podemos ver na figura 5.1, as faixas (em vermelho) em torno

das curvas-zero sao as que tem maior probabilidade de conter a solucao de (5.1.8). Dentro dessas faixas, as

partes verticais tem maior probabilidade de conter a solugao de (5.1.8), pois sdo mais longas e largas.

Na figura 5.4, graficar A x n obtidos repetindo o processo acima para todos os comprimentos de onda.
Nessa figura, podemos ver que para A = 737nm, isto é, o comprimento de onda usado para gerar a figura 5.1,
o procedimento (5.1.8) encontra um valor “errado” para nr3;. Porém, para aquelas solugdes fisicas, cujo n

encontra-se ao longo das parte verticais, n tem maiores chances de ser escolhido perto do valor “verdadeiro”,

lose? ™ T T T
e g | = . R i
o o ] s . . |
TTUTIARERTTET R~ . . . X -
Valor verdadeiro | Eé/ 3 .t ° —
. Valor recuperado .! o - -7 B
AT I A o Can . . —_— Valores verdadeiros
i oL S iy 2 - . . . . . Valores recuperados limpos | |
2% oo o %l Fo. =t |
R TN LI 1 | K | | . ‘ |
1200 1400 600 800 1000 1200 1400

FIGURA 5.2 — Esquerda: grdficos de A x 7 obtido, através de (5.1.8), para o filme A de [BCM99]. Note que para X\ = 737nm,

isto é, o comprimento de onda usado para gerar a figura 5.1 encontra um valor “errado”.
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ao varrermos varios comprimentos de onda. Podemos ver isso claramente através do padrao formado na
figura 5.4, a esquerda.
Para transformar n em um ponto inicial, primeiro limpamos os dados, jogando fora os pontos ’isolados’

(figura 5.4, a direita). Entdo transformamos a figura em um matriz da seguinte forma

11110
5 11111
e 11100

Entao, a estimativa inicial é: para cada sequéncia de 1 comecando na esquerda e terminando na direita,
aproximamos os pontos de n da sequéncia por um polinomio. Para o coeficiente de atenuacao, usamos a
reta que melhor aproxima os pontos k.

Na tabela 5.2 mostramos os valores de (5.1.6) e (5.1.7) para os 5 filmes gedanken de [BCM99] e dois
filmes reais de [CVBMO02]. Nos gréficos 5.3 e 5.4 mostramos as recuperagoes do indice de refracdo e do

coeficiente de absorgao.

Filme f h Va,2(n) Va,2(K)
A 0.258803673 0.252404039 0.00634201293 5.76205371 10~ °
B 0.089467434 0.083866426 0.00559412387 6.88387663 10 °
C 3.12140559 1077 | 1.28837712 10~ | 1.82544391 1077 | 7.58455077 10~
D 2.02564332 107 1.52040179 107° | 5.05206394 1077 | 3.51370044 10~
E 0.217625652 0.208604115 0.0090204729 1.06405308 10~°°
marc0098 0.003039740 0.001424115 0.0007228748 0.000892750395
marc0625 0.205305313 0.183596353 0.0213290003 0.000379960279

TABELA 5.2 — Valores de f, h, Va2(n) e Va2(k) para os filmes testados.

5.1.3 Método “Zero”

Nos graficos a seguir, também plotamos, somente para n (bolas vermelhas) os valores obtidos resolvendo

e b
T(n,a) = T°° (5.1.9)
onde tomamos & = 0. Chamamos esse método de “Zero”. Nesse caso, podemos ter mais de um valor para
um mesmo A. Esses valores correspondem aos n das curva-zero, projetados em & = 0. Observamos que
quando a solugao fisica se encontra na parte vertical da curva-zero (dominéancia de n) pelo menos um dos

valores estd exatamente em cima da curva “verdadeira’.
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FIGURA 5.3 — Recuperagées do indice de refracao e do coeficiente de absor¢do para o filme gedanken A de [BCM99], obtidas
por TVA e regularizagdo. As recuperagées via PUMA também estdo plotadas para comparagao. Para a legenda “zero” veja

5.1.3.

5.2 Conclusoes

Aplicamos os métodos TVA, regularizacao, e Zero em cinco filmes gedanken e dois reais, além do PUMA para

efeito de comparagao.

As recuperacoes com TVA foram exzcelentes, inclusive para a espessura. Porém esse sucesso é esperado!
quando lembramos que para obté-lo, foram necessarios dados de transmitancia e refletancia. As estimativas

usando apenas dados de transmitancia nao foram suficientes para recuperar nenhuma das constantes.

A regularizacao produziu boas recuperacoes para o indice de refracao, com excecao dos filmes E e
marc00625. Embora consideravelmente pior que TVA no geral, a formulagao com regularizagao possui a
virtude de nao utilizar nenhuma informacao a priori. Embora o TVA nao tenha restrigoes no problema
de otimizacao, o ponto inicial é escolhido com conhecimento prévio das caracteristicas da solucao. Ja

na regularizacao, toda a informacao vem do préprio problema?. Embora nos experimentos utilizamos a

LA indeterminacio é, certamente, menor, pois hd o mesmo nimero de equacdes que incégnitas.
2Além de usar somente dados de transmitancia.



62 CAPITULO 5. ESTIMATIVAS COM TVA E REGULARIZACAO

espessura verdadeira, hd indicagoes de que a espessura correta também possa ser recuperada.

Tanto o TVA quanto a regularizacao, mais que métodos fechados, sdo demonstrativos de potencialidade.
Por outro lado, o Zero nao é um método para realizar as recuperagoes, como os anteriores, mas para com-
preensao do problema de inversao. Olhando para ele, podemos entender como e porque sao as recuperacoes

dos outros métodos.
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FIGURA 5.4 — Recuperagées do indice de refragdo e do coeficiente de absor¢ao para os filmes gedanken B (esquerda, em cima),

C (esquerda, no meio), D (direita, no meio) e E (direita, em cima) de [BCM99], e os filmes reais marc0098 e marc0625 de

[CVBMO02], obtidas por TVA e regularizagao. As recuperagoes via PUMA também estdo plotadas para comparacdo. Para a

legenda ‘“zero” veja 5.1.3.
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6.1 Introducao

Neste capitulo, realizamos experimentos numéricos para estimar o indice de refragao, o coeficiente de ab-

sor¢ao e as espessuras de uma pilha de filmes superpostos, sobre um substrato de vidro, usando dados de

transmitancia. Para cada filme depositado, temos como incégnitas, a espessura, o indice de refragdao e o

coeficiente de atenuacao. Suponhamos que m; > 0 filmes estao depositados no topo de um substrato e

myp > 0 filmes estao depositados embaixo. Para todo i = 1,...,my, A € [Apin, Amaz), denotamos:
d! = espessura do i-ésimo filme no topo
nt(\) = indice de refragao do i-ésimo filme no topo (6.1.1)
ki(A) = coeficiente de atenuagao do i-ésimo filme no topo

65
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De modo andlogo, para todo 7 = 1,. .., m;, denotamos
d? = espessura do i-ésimo filme embaixo
n®(\) = {indice de refracio do i-ésimo filme embaixo (6.1.2)
k2(\) = coeficiente de atenuacao do i-ésimo filme embaixo

Para simplificar a notacao, fazemos

s = {{dipms Adhs, Y nt = (il VR Y, R = (RO (RO
(6.1.3)
Vamos supor, como no caso de um filme, que N, medi¢oes da transmitancia foram feitas. Podemos

entdo generalizar (3.1.10) para o caso de muitos filmes
? (dtodos7 ntoclos(>\i)7 HtOdOS()\Z')) — r];obs7 para i = 17 e Nobs (614)

Nos testes realizados, usamos PUMA, cujo modelo de otimizagao usado para substituir as equagoes nao-
lineares é o de minimizar o erro quadrdtico, com um enfoque pointwise, de modo que a generalizacao de
(3.2.3) é dada por

Nobs

min Z [7 ( dtodos7 ptodos ( >\2)7 jtodos ( >\2)) . ZObS} 2

tod. tod. tod.
dto os’n o 057,{ odos 1

s.a. RESTRIGOES FISICAS

(6.1.5)

onde as restrigoes fisicas foram generalizadas para todos os filmes. Porém, a indeterminacao aumenta
consideravelmente, ja que esse é um sistema com (m; + my)(2N,ps + 1) varidveis e apenas Ny, equagoes.

Podemos pensar num coeficiente de indeterminacao I' através de

r - n° de variév~eis (6.1.6)
n° de equacoes

visto que o numerador aumenta enquanto o denominador diminui a indeterminacao. Logo

ON,p + 1
I = (m+m) (2Noss +1) (6.1.7)
Nobs
Como o nimero de variaveis por filme e as observagoes sao interdependentes, chamamos
2]Vobs +1
s - 6.1.8
p N (6.1.8)

Naturalmente, u > 2 e u — 27, quando N, — oo. Desta forma, para um nimero de observagoes

suficientemente grande, podemos escrever

I = 2(mi+my) + 7 (6.1.9)
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F1cURA 6.1 — Valores de T para 1, 2 e 3 filmes. Se, por exemplo, tomamos 100 pontos para 1 filmes, devemos tomar 200 e

300 pontos para 2 e 3 filmes, respectivamente.

onde 0 < 7 < 1. Juntando (6.1.7), (6.1.8) e (6.1.9) e, resolvendo em fungao de 7, obtemos

(my + my)
= -— 1.1
T N (6.1.10)

Portanto, 7 é a parte de I' que mede a interdependéncia entre o numero de filmes e o numero de
observagoes e, portanto, é um melhor indicativo da indeterminacao, como podemos ver nos resultados a
seguir. Ele representa a relagao entre a incerteza (varidveis, que dependem do ntimero de filmes) e informagao
(observagoes).

Por exemplo, no caso de apenas um filme sobre um substrato, quando m; = 1 e m; = 0, temos que

T = 1/Nys. Se aumentamos para (m; + my) = 2 filmes, devemos multiplicar o nimero de observagoes por

2 (veja figura 6.1), de modo a manter a mesma razao.

6.2 Experimentos Numéricos

Foram realizados dois conjuntos de testes: com filmes idénticos, isto é, do mesmo material e com a mesma

espessura, e com filmes diferentes. Os resultados sao mostrados a seguir.

Devido a busca para a espessura, houve uma limitagao da dimensao do problema. No caso de apenas
um filme, a espessura é obtida através da repetida resolugdo do problema (3.2.12) para varias, digamos
0, espessuras-teste fixas. Isso significa que para v > 1 dimensoes, a malha para buscar as espessuras terd
07 pontos. Portanto, devido ao crescimento exponencial da malha para busca da espessura, nos testes

numéricos realizados consideramos somente sistemas com dois filmes.

Como obtivemos bons resultados usando o valor default de Ny, = 100 no caso de apenas um filme, nos

testes a seguir (com dois filmes) utilizamos N5 = 200.
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F1cUrA 6.2 — Sistemas com filmes idénticos. Esquerda: representacao esquemética para a transmitancia do sistema
s1Vsl1. Direita: representacdo esquematica para a transmitancia dos sistemas s1s1V e Vslsl. Observe que nesse caso, a

transmitancia é a mesma, isto é, quer seja a incidéncia pelo lado dos filmes quer seja pelo lado do substrato.

6.3 Sistema com Filmes Idénticos

No primeiro conjunto de experimentos, consideramos sistemas com dois filmes gedanken idénticos. A mo-
tivacao aqui é meramente investigativa, ja que as constantes sao as mesmas nos dois filmes e podem ser
recuperadas a partir de um sistema com apenas um filme. Porém, sistemas com filmes idénticos possuem
um tipo diferente de indeterminagao, a qual gostariamos de submeter os modelos usados. Vejamos esse
exemplo: com um filme gedanken de silicio com espessura de 100nm, construimos os sistemas s1s1V, s1Vs1,
Vs1s1, onde s significa silicio, 1 significa espessura de 100nm, e V significa substrato vidro (veja figuras 6.2
e 6.3). Contudo, o sistema s1s1V também pode ser gerado com quaisquer combinagoes de dois filmes de
silicio cujas espessuras somem 200nm (estando ambos os filmes antes do substrato), pois sendo os filmes de

mesmo material, é como se nao existisse interface.
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FIGURA 6.3 — Esquerda: espectros de transmitancia no intervalo 540-1530nm, para os sistemas s1Vs1, s1s1V e Vsis1.
Observe que, devido a simetria da transmitancia, hd apenas dois sistema distintos possiveis: com o substrato ‘no meio
dos filmes’ e ‘na extremidade’. Direita: espectros para transmitancia, no intervalo 540-2100nm, para os sistemas com dois
filmes diferentes. Observe que, devido a simetria da transmitancia, ha apenas trés conjuntos distintos: s1g6Vt/Vg6slt,

g6s1Vt/Vslgbt e s1Vgbt/g6Vs1t. Os espectros de sistemas com apenas um filme também aparecem para comparagao.

Para efeito de comparagao com [BCM99], escolhemos o intervalo 540-1530nm e consideramos também
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sistemas compostos por um unico filme: s1V (filme de silicio com 100nm, depositado no topo de um substrato

de vidro), Vs1 (o mesmo que o anterior mas depositados embaixo), s2V and Vs2 (0 mesmo que os dois filmes

anteriores, mas com 200nm).

Sistema 19 filme 29 filme Erro quadratico
querd  grecurp )\;}5;7 A:s;tltp dquerd  qrecup )\1}5;7 )\:Zﬁp
s1v 100 100 540 540 1.014219e-04
Vs1 100 100 540 540 1.014214e-04
s2v 200 200 540 540 1.032218e-04
Vs2 200 200 540 540 1.825453e-04
s1s1V 100 100 540 640 100 98 540 540 7.545143e-05
Vsisl 100 132 540 540 100 80 540 540 9.952118e-05
s1Vs1 100 87 540 540 100 120 540 540 6.284517e-05

TABELA 6.1 — Recuperagdes para sistemas com um e dois filme, no intervalo do espectro 540-1530nm.

Outro aspecto interessante é a simetria da trasmitancia, i.e., o lado da onda incidénte é irrelevante.

Isto significa que os sistemas Vs1sl e s1s1V fornecem a mesma transmitancia, bem como Vsl e s1V, no

caso de um filme (veja figura 6.2, a direita). Mas, embora sejam os mesmos dados, os modelo usado para

recuperacao é diferente.

A tabela 6.1 resume os resultados obtidos para os sete sistemas mencionados anteriormente. Na tabela,

mostramos a recuperacao da espessura, o ponto de inflexao recuperado e o erro quadratico correspondente. A

figura 6.4 mostra o indice de refracao e coeficiente de absor¢ao recuperados. Como esperado, as recuperagoes

obtidas para o sistema com apenas um filme sao equivalentes aos obtidos em [BCM99]. Para os sistemas com

dois filmes idénticos, note que a soma das duas espessuras recuperadas é, como esperado, aproximadamente

igual a soma das duas espessuras ‘verdadeiras’ (200nm). Num teste adicional, no qual incluimos a restrigao

de que ambas as espessuras fossem iguais, conseguimos recuperar perfeitamente a espessura de 100nm.
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FIGURA 6.4 — Recuperagdo para filmes gedanken superpostos (do mesmo material)). Para comparagdo, testamos

sistemas com apenas um filme: s1Vt e Vsit com 100nm e s2Vt e Vs2t com 200nm.

também
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6.4 Sistema com Filmes Diferentes

Neste outro conjunto de testes, consideramos varios sistemas com dois filmes combinando filmes de germanio
e silicio com diferentes espessuras e depositados sobre ambos os lados de um substrato de vidro. Os sistemas

podem ser assim descritos:

a) Sistemas combinando um filme de silicio com 100nm junto com um filme de germéanio com
600nm. As configuracoes dos sistemas considerados sao: s1g6Vt, g6siVt, s1Vg6t, g6Vslt, Vsigbt,
Vgbs1t, onde s e g significam filmes de silicio e germanio, respectivamente, 1 e 6 significam espessuras
de 100nm e 600nm, respectivamente, e V significa substrato de vidro. Além dos sistemas com dois

filmes, também mostramos sistemas com apenas um filme: s1Vt, Vsit, g6Vt, Vg6t.

b) Sistemas combinando um filme de silicio com 500nm junto com um filme de germanio
com 600nm. Quase igual aos filmes do item acima, mas com a espessura do filme de silicio aumentada

para 500nm. Em particular, os sistemas sao: sbg6Vt, g6s5Vt, sbVgbt, g6Vsbt, Vsbgbt, Vgbsbt.

A motivagao para os teste do grupo (b), foram as recuperagdes pobres do grupo (a), cujas responsabilidade

recaiu sobre a baixa espessura (100nm) do filme de silicio.

Opaco Transparente Filme S1
Opaco Transparente Filme G6
= )\
A B C D

F1cURA 6.5 — Representacao esquemdtica para as regioes de opacidade e transparéncia para os filmes de silicio e germéanio.
O filme de silicio é opaco a esquerda do ponto A e transparente a direita de B. O filme de germanio é opaco a esquerda
de C e transparente a direita de D. Note que, para um sistema com esses dois filmes, somente a partir do ponto C havera

transmitancia nao-nula. Porém, nessa regiao, o filme de silicio é transparente e a absor¢ao é praticamente nula.

Outro item importante que surge no caso de multiplos filmes é a escolha do intervalo para inversao, devido
a ‘dessincronia’ das regioes de transparéncia e opacidade dos filmes constituintes. Por exemplo, na figura
6.5, vemos que para um sistema com esses dois filmes, somente a partir do ponto C' haverd transmitancia
nao-nula (veja figurea 6.3, a direita). Porém, nessa regiao, o filme de silicio é transparente e a absorgao é
praticamente nula. Por esse motivo, consideramos as recuperacoes em dois intervalos distintos do espectro:
1000-2100nm e 650-2000nm.

6.4.1 Intervalo do Espectro 1000-2100nm

O limite inferior do intervalo usado para a recuperacoes neste conjunto de testes, foi escolhido porque apenas

a partir deste ponto a transmitancia para dois filmes se torna nao-nula. Esse valor equivale ao ponto C
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na representacao esquematica da figura 6.5. O filme de germanio, portanto, age como um filtro de fato,

anulando transmitancias para comprimentos de onda abaixo de 1000nm (veja figura 6.3, a direita).

Porém, como podemos ver na figura 6.6 (12 e 32 linhas, a direita), dentro deste intervalo, a absorc¢ao do
filme mais fino é quase nula, o que torna sua recuperacao muito dificil. Como conseqiiéncia, obtemos uma
recuperacao pobre para o indice de refracao (mesmo quando com apenas 1 filme). Para o filme mais grosso,
como podemos ver na figura 6.6 (22 e 42 linhas), a recuperagao foi melhor, embora a ma recuperagao do

filmes mais fino afete a recuperagao como um todo.

Na tabela 6.2, vemos as espessuras e o ponto de inflexdo recuperados e o erro quadratico. Claramente

observamos que a pior recuperacao ocorre para o substrato entre os filmes.

Filme de Si Filme de Ge
Sistema | Espessura Ponto Infl. | Espessura Ponto Infl. E.Q.
sivt 100 1000 - - 4.810396e-08
Vsit 100 1000 - - 4.815141e-08
geVvt - - 600 1000 2.807604e-04
Vgbt - - 600 1000 2.813938e-04
s1g6Vt 106 1600 595 1000 3.885367e-05
gbsivt 98 1000 605 1200 6.097002e-05
Vsig6t 97 1000 607 1200 9.500517e-05
Vgbslt 105 1000 590 1000 1.305189e-04
s1Vg6t 130 1300 620 1000 1.416426e+01
gbVsit 130 1000 620 1100 3.834548e-05
sbg6Vt 499 1000 602 1000 1.817374e-04
gbsbVt 497 1000 601 1000 1.777266e-04
Vsbgbt 497 1000 602 1000 2.503143e-04
Vgbsbt 497 1000 602 1000 1.829831e-04
sbVgbt 502 1000 601 1100 3.469328e-05
g6Vsbt 496 1000 598 1100 8.612013e-06

TABELA 6.2 — Espessura, ponto de inflexao e erro quadratico recuperados para sistemas com dois filmes, onde o filme de

silicio tem espessura de 100nm (s1) e 500nm (s5). O intervalo utilizado é 1000-2100nm.

6.4.2 Intervalo do Espectro 650—2000nm

Neste segundo conjunto de testes, como podemos ver na figura 6.7, diminuimos o limite inferior do intervalo
até um ponto onde a absorcao do filme mais fino nao fosse totalmente nula, como no caso anterior. Esse
valor equivale ao ponto A na representacao esquematica da figura 6.5. Além disso, para comprimentos de

1

onda abaixo de 650nm, o filme de germanio nao possui transmitancia*. Por outro lado, isso significa ter

que considerar uma faixo do espectro onda a transmitancia é nula (na figura 6.5, a regiao entres os pontos

1Como os filmes gedanken séo gerados por computador, néo haver transmitancia para certo comprimento de onda significa que obtemos

NaN.
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A e C). Felizmente, esse fato parece nao afetar a recuperacio como um todo?. Pelo contririo, nesse caso os
resultados sdo razodveis para o filme mais fino (figura 6.7, 12 e 32 linhas) e muito bons para o filme mais
grosso (figura 6.7, 22 e 4? linhas). Na tabela 6.3 podemos ver as espessuras e pontos de inflexao recuperados,

além do erro quadratico.

Filme de Si Filme de Ge
Sistema | Espessura Ponto Infl. | Espessura Ponto Infl. E.Q.
sivt 100 650 - - 1.626862e-04
Vsit 100 650 - - 1.626884e-04
geVvt - - 600 650 2.377452e-04
Vgbt - - 600 650 2.370714e-04
s1gbVt 86 1250 612 650 1.389166e-04
gbs1Vt 101 650 599 650 1.282020e-04
Vsig6t 104 1250 595 650 1.400108e-04
Vgbsit 87 1050 611 650 1.463124e-04
s1Vgbt 116 650 611 650 4.323037e-05
gbVsit 111 650 608 650 3.846334e-05
sbg6Vt 493 650 603 650 3.431265e-04
gb6sbVt 499 650 601 650 3.325285e-04
Vsbgbt 498 650 601 650 3.249405e-04
Vgbsbt 495 650 602 650 3.393605e-04
sbVgbt 495 650 602 650 4.806390e-05
g6Vsbt 493 650 602 650 5.002737e-05

TABELA 6.3 — Espessura, ponto de inflexao e erro quadratico recuperados para sistemas com dois filmes, onde o filme de

silicio tem espessura de 100nm (s1) e 500nm (s5). O intervalo utilizado é 650-2000nm.

6.5 Conclusao

Aplicamos PUMA em dois conjuntos diferentes de sistemas com dois filmes gedanken. Para os sistemas com
filmes idénticos de silicio, as espessuras recuperadas ficaram em torno de 100nm, com a propriedade de que
a soma das espessura ¢ bem proxima a soma dos valores verdadeiros. Isso acontece pois a transmitancia de
dois (ou mais) filmes do mesmo material depende somente da soma de todas as espessuras dos filmes, sendo

independente de sua quantidade ou de suas espessuras individuais.

Para o sistema com filmes de materiais diferentes, a recuperagdo do filme mais fino (100nm) foi mais
fraca do que a do filme mais grosso (600nm). Infelizemente, esse fato afetou a recuperagdo como um
todo. Podemos ver isso claramente, quando comparamos as recuperagoes nos intervalos [1000,2100] e
[650,2000]. No segundo caso, a absor¢ao do filme mais fino nao é totalmente nula e as estimativas deste

filme melhoraram. Conseqiientemente, as estimativas do outro filme, também. Portanto, podemos dizer que

20 que acontecia quando a absorcéo era quase nula.
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FIGURA 6.6 — Indices de refracdo (coluna da esquerda) e coeficientes de absor¢ao (coluna da direita) recuperados no intervalo

do espectro 1000-2100nm. Metade superior: recuperagoes para os sistemas compostos pelos filmes s1 (de silicio com 100nm;

primeira linha) e g6 (de germanio com 600nm; segunda linha). Metade inferior: recuperagées para os sistemas compostos

pelos filmes s5 (de silicio com 500nm; terceira linha) e g6 (quarta linha). Obs: a segunda e quarta linha se referem a

recuperagao do mesmo filme, mas em situagoes (sistemas) distintas.
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FIGURA 6.7 — Indices de refragao (coluna da esquerda) e coeficientes de absor¢do (coluna da direita) recuperados no intervalo
do espectro 650-2000nm. Metade superior: recuperagées para os sistemas compostos pelos filmes s1 (de silicio com 100nm;
primeira linha) e g6 (de germénio com 600nm; segunda linha). Metade inferior: recuperagées para os sistemas compostos
pelos filmes s5 (de silicio com 500nm; terceira linha) e g6 (quarta linha). Obs: a segunda e quarta linha se referem a

recuperagao do mesmo filme, mas em situagoes (sistemas) distintas.
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a recuperacao do sistema silicio-germanio depende do intervalo de recuperacao. Suspeitando que a razao
para o fraco desempenho na recuperacao pudesse ser a espessura de 100nm, aumentamo-la para 500nm, o

que fornceu melhores recuperagoes.

De modo geral, obtivemos éxito na recuperagao de pelo menos uma das constantes (indice de refra¢ao do
filme mais grosso), apesar do aumento da indeterminagao. O coeficiente de absor¢ao do filme mais grosso,
embora com falhas em algumas regioes do espectro, também pode ser considerado recuperado com sucesso.

Ambas as recuperagoes do filme mais grosso sao equivalentes ao obtido com apenas um filme.

Os resultados mostram a recuperagao de uma determinada constante é boa quando ela joga um papel
relevante na constituicao da transmitancia. Para os filmes iguais, ha apenas um filme dominante, similar-
mente a recuperacao com apenas um filme, o que explica os bons resultados. Com os dois filmes diferentes,

essa “dominancia” é do filme mais grosso, razao pela qual obteve bons resultados.

Nas figuras 6.6 e 6.7, na porcao superior a esquerda, vemos a excelente recuperacao do indice de re-
fragao do filme de silicio para um sistema com apenas esse filme. Com a retirada do filme mais grosso, a

transmitancia passa a ser dominada pelo seu indice de refracao.
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CApiTULO 7

Conclusao

Estudamos o problema inverso de estimar constantes épticas (indice de refracao, coeficiente de absorgao
e espessura) para filmes finos. Esse problema é altamente desafiante, pois encontra-se na jungao de trés
areas do conhecimento: matematica, fisica e computacao. E necessério aliar métodos de otimizacao,
elaboracdo de férmulas tedricas!, investigacao das caracteristicas particulares do problema fisico-matematico
e implementacdao de algoritmos. Como conseqiiencia, dividimos este trabalho em duas partes: uma tedrica,

enquando reservamos a outra para experimentos numéricos.

Na primeira parte desenvolvemos uma férmula compacta para a refletancia média de um sistema com
um filme depositado sobre um substrato transparente. Desenvolvemos também uma férmula genérica para
a transmitancia e refletancia média de sistemas com varios filmes e um substrato transparente. Todas as
médias integrais foram calculadas analiticamente, bem como suas derivadas, tornando-as numericamente
acessiveis. Com essas féormulas, construimos e investigamos o problema de inverter dados de transmitancia
e refletancia para estimar as constantes opticas, onde pudemos aprender as dificuldades e particularidades
deste tipo de problema inverso. Esse conhecimento foi entao usado para sugerir enfoques novos e mais
eficientes, tirando vantagem de algum tipo adicional de informagao, de modo geral, crucial em problemas

1nversos.

Na segunda parte, realizamos véarios experimentos computacionais. Utilizamos filmes gedanken, o que
proporcionou uma avaliacao imediata das estratégias, bem como filmes reais. O éxito das recuperacgoes em

ambos os casos, corroborou a validade de nossos approaches.

Nos testes usando apenas dados de refletancia como dado de entrada, conseguimos obter resultados
satisfatorios, tanto no caso de filmes gerados como no caso de filmes reais. No caso de filmes reais, as recu-
peracoes foram comparadas com éxito com recuperacoes a partir de transmitancia somente. Erros aleatérios

e sistematicos foram introduzidos mostrando que os algortimos empregados sao robustos o suficiente para

Problema direto.

7



lidar com a natural imprecisao de medicao de refletancia.

Nos testes usando TVA e regularizagao, conseguimos estimar as constantes épticas com um minimo de
informacao a priori. Embora necessitem de aperfeicoamente, mostram a potencialidade dos métodos que,
juntamente com outros experimentos, forneceram uma compreensao razoavel do problema de estimagao para

filmes finos.

No caso de multifilmes, os resultados para sistemas com dois filmes gedanken foram muito bons, apesar
do aumento da dificuldade por causa da indeterminacao maior. Testes com filmes de mesmo material, embora
com interesse meramente tedrico, sugerem que, mesmo com uma dificuldade a mais nesse caso, nosso enfoque
apresenta resultados incentivadores. Ja para filmes distintos, o interesse é pratico e os resultados mostram
que a inversao fornece resultados esperados, visto que o enfoque para varios filmes é uma generalizagao do

caso de um filme somente.

Como resultado, foram publicados trés artigos. A seguir as conclusoes deste trabalho.

Trabalhos Futuros. O terreno da estimagao de parametros para filmes fino é muito fértil e acreditamos

poder continuar a pesquisar nessa area. Podemos listar algumas idéias, baseadas nos resultados atuais:

a) Aprofundamento do conhecimento da estrutura do problema, através do estudo das curvas de nivel.
Inclusive para o caso de multiplos filmes. Entao usar esse conhecimento para desenhar estratégias
melhores, tanto com relagao ao ponto inicial quanto com relacao a modelagem através do problema de

otimizacao.

b) Elaboracao de estratégias mais eficientes para a busca da espessura no caso de multiplos filmes.
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APENDICE A

Equacao das Ondas Transmitidas e Refletidas (Recursivo)

Uma Interface em x = 0

Suponhamos dois meios distintos e separados, porém nao disjuntos, representados no plano e com iterface em z = 0. Supon-

hamos uma onda inicial em x < 0 tal que k > 0 (isto é, a onda “vai” para a direita). A equacao da onda é dada por
u(z,t) = FE expli(wrt — kgx)] (A.1.1)
Quando a onda incidente bate em x = 0, ela gera uma onda refletida e uma onda transmitida, cujas equagoes sao

onda refletida (z < 0): wugr(z,t) = Eg exp [i(wrt — krx)] (A1.2)
onda transmitida (z > 0): wup(z,t) = Ep exp [i(wrt — krx)] o

Para determinar as constantes Eg,wg,kr (da reflexdo) e Er,wr,kr (da trasmissdao) em fungdo de E,w,k (da onda

incidente), vamos impor duas condigoes fisicamente razodveis. A primeira condi¢do (continuidade em z) diz que
Onda resultante em v < 0 avaliadaem x =0 = Onda resultante em x > 0 avaliada em x =0 (A.1.3)

ou seja,
u(0,t) + wr(0,t) = wup(0,t) (A.1.4)

para todo ¢ > 0. Substituindo as férmulas dadas em (A.1.2) na equacdo acima para x = 0, obtemos

E eiwt + ER eint — Er eint (A15)

Parat =0, E+ Er = Ep. Além disso, ao dividir (A.1.5) por e®“Tt, o lado direito independe de t. Dessa forma, ao derivar

com relacao a t obtemos
i(w—wr) E W™t 4 j(wp —wr) Eg efWrmvn)t = (A.1.6)

Rearrangando a equagao acima, temos

E )
o (w—wr) = —(wg—wy)eWrwT-wHwD) (A.1.7)

Novamente, o lado esquerdo é constante com relacao a ¢t. Derivando mais uma vez, temos
0 = —(wg—wrp)(wg—w) e W=t (A.1.8)
donde podemos concluir que w = wr = wr, a equagao acima é valida para todo t.
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A segunda condigao (continuidade na derivada de z) diz que

Derivada da onda resultante = Derivada da onda resultante

(A.1.9)
em x < 0, avaliada em © = ( em x > 0, avaliada em x = 0
ou seja,
ou(0,t) Our(0,1) Our(0,t)
= A.1.10
Ox + Ox ox ( )
para todo ¢ > 0. Substituindo a derivada das férmulas dadas em (A.1.2) na equagdo acima para x = 0, obtemos
—ik E e™' — ikr Er ¢"™r' = —ikp Ep 7! (A.1.11)
ou
kE + krEr = kr Er (A.1.12)
Sabemos de [CMO01] que a constante k depende do meio através de
9 i
po= +210 (A.1.13)
A
onde 1 € C é indice de refragdo complexo n = n — ik. O sinal depende se a onda tem a mesma diregdo da onda incidente.
Logo, o o s 9os -
™o Ny ny 24mno ni
kr = — = —k kr = = — = —k A1.14
" A ¢ ’ A ﬁO A 77L0 ( )

onde o sinal de kg é negativo, porque a onda anda no sentindo contrario ao da onda incidente. Dessa forma, (A.1.12) se torna

o B — fg B = Z—; Er (A.1.15)

Essa equagao, junto com E + Fr = Er formam o sistema
-1 1 E E
T S (A.1.16)
o - ET ﬁoE
ng

Ep = E (”O_m) e Er=E ( 20 > (A.1.17)

no + N1 no + N1

cuja solugao, em termos de FE, é

Portanto, podemos resumir as equagao das ondas da seguinte forma

ng — N1
ng + n1

onda refletida: wugr(z,t) = E ( ) exp| i(wt + kz) |

(para = < 0)

. - (A.1.18)
onda transmitida: wur(z,t) = E <~ — ) exp [z (wt - ~—kx>}
ng + N1 no
(para z > 0)
Interface em ¥ = L (generaliza¢ao)
Analogamente, para interface em x = L as condigoes sao
u(L,t) + ur(L,t) = up(L,t), Yt>=0 (A.1.19)
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ou(L,t) Ougr(L,t) Our(L,t)
= > . .
o+ S, W20 (A.1.20)

Seja a equacdo da onda com interface em & = 0 dada por ug(z,t). Entdo a equagdo da onda com interface em 2 = L é

u(z,t) = up(x — L,t). Mas isso nos leva a
u(z,t) = uo(z — L,t) = Eexpli(wt — k(z — L))] = Ee'*F expli(wt — kx)] (A.1.21)

Chamando E = Ee™* L temos que
u(z,t) = F expli(wt — kx)] (A.1.22)

o qual tem a forma desejada. Por outro lado, sejam ugo(z,t) e ur(z,t) a equagio da onda refletida com interface em x =0 e

x = L, respectivamente. Logo temos

ugr(x,t) = upo(zr — L,t) = E (Zg _T_ Zi) expli(wt + k(x — L))]
_ o —i 7»:LO - ﬁ1 .
— [ e—ikL <ﬁ—o n ﬁ1) expli(wt + k(x — L))] (A.1.23)

— E e 2kL o — M i(wt - k
€ (ﬁo-l-ﬁl expli(wt + kx)]

Analogamente para a trasmissao

ur(z,t) = urole—L,t) = E ( 2o ) exp [z (wt—@k(x—L))]

ng + n1 ng

= Ee kL (ﬂ> exp {z (m - @k(:c - L)ﬂ (A.1.24)

no + N1 no

= F (~ 2n0~ ) exp [ikL (? — 1)] exp [z (wt — @kx)}
no +n1 no 1o

Portanto, podemos resumir da seguinte forma:

onda refletida: wug(z,t) = E < ) exp(—2ikL) exp[i(wt + kx) |

(para z < L)
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onda transmitida: wur(z,t) = F <~ o ) exp [ikL (@ - 1>} exp [z <wt - gkx)]
N no

(A.1.25)

(para xz > L)

Agora com duas iterfaces: Ly e Lo

Para duas interfaces, hé trés meios onde as ondas podem estar. Como podemos ver na figura A.2, no meio interno ha infinitas
reflexoes as quais geram infinitas transmissoes em ambos os meios externos, através das respectivas inferfaces. Para cada uma
das ondas parciais involvidas queremos determinar suas amplitude, como fungdo da onda incidente e dos meios. Na tabela A.1
apresentamos a convecao que usamos para o nome das variaveis das ondas parciais.

Das segOes anteriores, sabemos que

[
=

= w = w (A21)



nome da onda local amplitude ‘ k ‘ w ‘ simbolo ‘

onda incidente x < Ly E k w u(z,t)

onda inicial refletida r < Iy R kr | wg | ur(z,t)
onda inicial transmitida Li<xz<Ls T kr | wr | ur(z,t)
ondas transmitidas a esquerda x < Ly TJE kf wf uf (z,t)
ondas transmitidas a direita x> Lo TP EP | wP | ul(z,t)
ondas refletidas no meio Li <z <Ly R; ki | w; | uj(x,t)

TABELA A.1 — Convecao de nomes para as varidveis das ondas parciais.

. . . n . ny . ~ . .
para todo j. Além disso, sabendo que kr = —k, concluimos que k; = ——Fk, pois a reflexdo apenas inverte o sinal da
n no

. ~ . ~ 7 0 ~
velocidade de propagacao. Como no meio 721 hé apenas reflexdes, temos que

kj = (—1)7 =Lk (A.2.2)
no
Dessa forma, podemos perceber que
Jj par = kagk = wjt—ij:wt—gkx
T : o
(A.2.3)
j impar = k; = —@k = wit—kjz = wt—|—$k:c
o no

Portanto, as reflexdes devem ser separadas em pares e impares. Como em (?7) a ordem do somatdério nao importa, podemos

considerar a soma par e a impar. Para calcular o kf , basta observar que

- iy
P = Pkojo = —(-1) —k = —k A24

j 'fll 25—1 ﬁl( ) 'fLO ( )
pois toda transmissao a esquerda precede uma reflexdo (com indice) impar e agora estamos indo do meio 77 para o 9. Olhando

para a figura A.2, podemos ver que

D _ M2
kj = ﬁ—lkgj,Q (A25)
Como 2j — 2 = 2(j — 1) é par, temos que
kojn = —Lk (A.2.6)
0
donde podemos concluir que ~
n2
P = =k A2.7
P =z (A:2.7)
B meio 0 meio 1 meio 2
2 \ R, Ssao P
TF : R,
1 \ Rg 3 TZD
R R’y

E

onda
incidente

Ly Ly
FIGURA A.1 — Reflexées e transmissées com duas interfaces. Por simplicidade e clareza, as legendas das ondas sdo suas

amplitudes.
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. meio2

Ly Lo

FIGURA A.2 — Transmissées & esquerda, como funcao das reflexées internas.

Onda transmitida em x < L

Para encontrar a onda transmitida em x < L1, devemos calcular

TF = Z TJ-E exp [i (wft—kfx)] (A.2.8)
j=1
Mas - -
Z TjEei[w]Et—k]Em] _ ei[wt-{-k:p] Z TjE (A29)
j=1 j=1
e dessa forma nos interessa avaliar a soma infinita. Olhando para a figura A.2, vemos que usando (A.1.25) podemos expressar
TjE em funcgdo de Rp;_1 para j =1,2,3,..., da seguinte forma
9% -
TjE = th R2j—l onde th = <~ 7’L1~ ) exp {ZkLl (@ — 1)} (AQlO)
ng +n1 ng
De maneira semelhante, usando (A.1.25) podemos expressar Roj_1 em funcdo de Ry,_3, para j = 2,3,..., da seguinte
forma ~ ~ ~ R ~
ny —mng nyp —mn2 . N1
Roj—1 = 1 Rgj_ d = —2ik— (L1 —1 A2.11
2j—1 T 2j—3 ondae T <77L0—|—77L1) (le—f—fLQ) exp{ 2 ﬁo[ 1 2]} ( )
donde concluimos que
Roj1 = 1 Ryj3 = r? Roj s = -+ = ri—1 Ry (A212)

para 2j — 1 > 1, isto é, para j > 1. Combinando (A.2.10) e (A.2.12) obtemos

Z;il TJE = tio Zj’;l Roj_1q

— oo j—1
= th Zj:l rd Rl

(A.2.13)
= tioR; Zj’;l pi—1
=t T
pois como |r| < 1, a série infinita converge!. Substituindo t19, r € Ry acima, onde
Rl = T <’:‘1 - 72> exp{—ziﬁkLQ}
n1 +na no
(A.2.14)

2\ (1 — fia [ i 7is
<”+ﬁ1) (ﬁl +ﬁ2> P {Zk [_273_0@2 ~L)-I (ﬁ_o * 1)]}

'basta ver que se a,b >0 entdoa—b<a-+b
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podemos, finalmente, chamando d = Ly — Ly, escrever

- 4nf fiy — 7 7 1
SN TF=F {(n+ﬁ1)2} {ﬁlﬂﬂ exp{—QZk L*TICHM]} ——— = (A.2.15)
j=1 ! L 0 1—( : 2)( ! 0>exp{—2ik~—1d}

no

i1 + 1o ) \ 71 + 7o

Onda resultante em L; < © < Ly

Nesse meio, devemos calcular
ZRQJ’ e ZRijl (A216)
j=1 j=1

J4 sabemos de (A.2.12) que

- 1
S = m ()
Jj=1

2n niy —n n n 1
- E( B0 ) (EL ) expdik [—22t Ly + Ly (22 -1 — .
n+n ni + N2 no no ni — N2 ni — no ., N1
1—-1| = — — — | exp{ —2ik—d
ni + N2 n1 + no no
(A.2.17)
Para a soma par, basta perceber que as contas feitas em (A.2.12), para Y ; Raj—1, 580 simétricas. Tanto faz refletir primeiro

em L; e depois em Ly quanto o inverso. Portanto, também vale a iteracdo Roj = rRa;_2, o que fornece Ry; = ri~1Ry. Dessa

forma, apds um certo convencimento, temos que

oo o0 1
L — Jj—1 _
ZRQJ = Rz ZT = Rz 1—r
j=1 j=1
= R T e (2, )
T O R TP\ MR 1= (A.2.18)

210 (ﬁl — ﬁz)(ﬁl — Tlo
(R0 + n1)%(R1 + n2)

) exp {—2i$kd+ikL1 (
no

) 1
T (B ) (B ) e {2k
n1 + n2 n1 + no no

Onda resultante em x > Lo

Nos resta entdo calcular TP = > TP. De (A.1.25), sabemos que

97 - .
TP = t;, T onde  tip = —— 2 exp [i@kLQ <@ - 1)} (A.2.19)
ni + no no ni
e de modo geral, TjD = t12 Roj = -+ = t12 /71T, para todo j. Logo
ZT]D = Zt12 /]ﬂjilT = t12 T Z’]’Jil = t12 T T (A.2.20)
j=1 j=1 j=1 r
Escrevendo por extenso, temos
ZTJ-D =FE — ilnm? — exp {igklzz (g - 1)] exp |:ikL1 (g - 1)] — = ! = ~ (A.2.21)
£ (R1 + n2)(No + 1) o n1 Mo 1 — N2 1 — No . 1
i=1 1—1| = — — — ) exp |—-2ik—d
n1 + N2 ni1 + no o
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Verficando a continuidade nas interfaces

a) Verficando o contorno em z = L

Devemos ter que as ondas resultantes, a esquerda e a direita da interface em xz = L1, sejam iguais avaliadas nesse ponto.

Isto é, vamos verificar se
’U,(Ll,t) + ’LLR Ll, + Zu Ll, = Ll, + Z’u] Ll, (A222)

Como vimos na se¢do A.1.1, as ondas u, ug, ur foram escolhidas de tal forma que
w(L1,t) + ur(Li,t) = wup(Ly,t) (A.2.23)
o que transforma (A.2.31) em
Z UJE Ll, ) = Z ’U,j(Ll,t) (A224)
Jj=1 j=1
Abrindo a equagao acima temos

SO TP etk 7 Ry, RN L § Ry gilet Rk (A.2.25)
: 7 J

Pondo em evidéncia a parte constante e eliminando e*?, comum a todos os fatores, obtemos

; ikl —il
ik Z TjE - kwgln Z Ryj_1 + e 7 Ll Z Ra;j (A.2.26)
j J J

Substituindo os somatdérios, temos

; 1 ik oL 1 —o ny—n N 1
elkLl th Rl = (& kﬁfl) L Rl — t+ e "fl) kla Rl TNLl 7}0 exp 22@[11 P (A227)
1—r 1—r n1 + Ng g 1—r

Simplificando e expandindo t19, obtemos

; 2n n ik il ny —n M
ethla % exp [szl (~— — 1>] — Rl + e okl u exp (21@L1> (A.2.28)
no +nq no ni +no no

Agrupando as exponenciais, temos

97 . . . .
- n1~ exp <ik$L1> = exp (ikgL1> + 7}1 7}0 exp (ikgL1> (A.2.29)
no +n1 no no ni + no no

Simplificando,

97 o
B o (A.2.30)
no + N1 ni +no

que é verdadeiro. Portanto, a condigdo de contorno se verifica para z = L;. Agora vamos verificar a derivada, isto é,

devemos verificar se

ou Ooug

ou¥ 6 >C
8:10( b ) CC

(L1,t) = (L1,t) Z L(Ly,t) (A.2.31)

j:l ':

Felizmente, as contas anteriores podem e serao aproveitadas. Como no caso quando tinhamos uma interface, mostramos

que vale a equagao

o B
6—Z(L1,t) + Lf(lll,t) = (A.2.32)



Logo, em (A.2.39) trocando L; por x, derivando e avaliando em x = L1, temos
. ilw ifwi+ 2L kL] N1 ifwi— L kL
ik Z TF eillvtthhl - = k Z Ryj_q €'l il zﬁ—okz Ry; e'lvt=mgklal (A.2.33)
J J

ou
E _ilwt+kL _ M ) i[wt+ 2L kL] ni ifwt— Mg
Z TF el i = o § Roj_1e ol ﬁ_OE Ryj e o (A.2.34)

Repetindo os mesmo passos de antes, temos que

L S L A U Sk (A.2.35)
no + N1 ng ng N1+ Ng o
ou
o7 .
S LU L (A.2.36)
() + ni1 ni + no

o que, de novo, é verdadeiro.

Verficando o contorno em x = Lo

Devemos ter que as ondas resultantes, a esquerda e a direita da interface em x = Lo, sejam iguais avaliadas nesse ponto.

Isto é, vamos verificar se

(Lo, t) + Zuj Lo, t) iu (Lo, t) (A.2.37)

j=1
Abrindo a equacgao acima, temos
T MRl ST Ry R N Ry Tkl = N D il ke (A.2.38)
J J j

Pondo em evidéncia a parte constante e eliminando ¢*“*, comum a todos os fatores, obtemos

—itlEL, P2 kL, —iTLlEL, —il2kL, D
e o T + e E Roj1 + e ™o E Ry = e 7o E T; (A.2.39)
Agrupando os termos com mesma exponencial, temos

elg—(l)kLz Z Roj1 + efiZ—ékL2 T+Z Ry, _ 7z—kL2 Z TD (A.2.40)

J

e substituindo os somatdrios

— 9T 1 _im 1 _in2 1
gkl p M T2 2, 1 Btk (p g = e Rk, T — (A.2.41)
ny + N2 1—7r 1—7r 1—7r

Como Ry = 1T, apds eliminar os fatores comuns, temos

™ ny—n _im _ih2
e ‘7o kL2 % + e trgkle e '7o kL2 tio (A242)
ni + no

Agrupando os termos com mesma exponencial,

e—i%klzz <7~11 — 7}2 n 1> _ e—in—ﬁkLg t1o (A243)
ni + N2
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ou

exp |:Z—kL2 (7—1)] Iy, (A.2.44)

no ni ni +na
o que é a defini¢do de t15 e portanto é verdade. Agora vamos verificar a condigdo de contorno em x = Lg. Isto é,

queremos verficar se

‘9 (Lo, t) Z%— Lo, t) Z Lg, (A.2.45)

j=1

Mais uma vez, vamos aproveitar as contas. Apés algum convencimento, as condicdo na derivada pode ser obtida

acrescentando alguns termos na equacao (A.2.42), de modos que obtemos

n i ny—n n i n _;h2
i—ke tmoMr 22 i peTimlr = et g, (A.2.46)
no n1 + na no no
Simplificando, temos R ~
—iflgr, M1 — N2 L iMgr, . —gl2pp,
—fip e Ao — 2 + e o = Tfige o t12 (A.2.47)
ny + no
ou ~ ~
P ny—n _in2
e Z k 2 77L1 —# +1 = 77L2 e lﬁok 2 tlg (A248)
ni1 + no
Finalmente, temos que
n 2n
exp ’L—kLQ — -1 ~—1 % = t12 (A249)
1o ny N2 N1+ N2

o que, novamente, é a definicao de t12 e portanto é verdade.
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APENDICE B

Detalhes da Implementacao para Varios Filmes

Embora possamos fazer as contas na sua forma complexa, preferimos realiza-las usando varidveis reais, ja que varidveis com-

plexas com precisio dupla ndo sao padrao em Fortran ou C. Dessa forma, dado que B € C2?*2, vamos particioné-la em

B = BE +iB! onde

e BE, B! ¢ R2x2,

BE =

R
Bll
R
BQI

R
Bl?

R
B22

Derivadas Parciais de T ()\) e R(\).

]GBIE

I
Bll

I
B21

I
Bl?

I
B22

(B.0.1)

De maneira andloga & separagao da matriz B em parte real e imaginaria, definimos as matrizes das derivadas parcias de B por

OBE 9B! 9BE 9B!

com

on,  On,’ Ok, Ok,

oT
on,

oT

Ok,

OBE
on,

OBE
Ok,

OBE  0BE T
on,  on,

e
OB oBE
on, on, |
OBR  0B%
0K, Ok,

e
OB oBE
0Ky Ok,

[ 0B,
oB! on,
on, -

oB%,

L On,

[ 0B,
OB! Oy
Ok, -

oB%,
L Ok,

OB,
on,

OB,
on,

0B,
Ok,

OB,
Ok,

(B.1.1)

(B.1.2)

€ R?*2. Sabemos de (2.3.5) que a transmitancia média pode ser escrita da seguinte forma

8 ((1 + )2

4

(145 [(B) + (BL)’| - (1-9 [(BR)’ + (BL)]

Portanto, suas derivas parciais sao

[ i OB
22 8”1/

+ Bi,

OBL,
on, |

[ pr OB

I 8B112-

- (1-s)

12 8”1/

+B

12 any

(B.1.3)

) (B.1.4)

8 ((1 + 5)?

(a+s92 [(B8)"+ (BL)"]

[ pr 0B

BQQ 8/43 +B

I 6‘8212-
22 3/@, ]

~ -2 [(B8)+ (BL)7])

[ . OB 0B,
- (1_8)2 _BIRE 8/431/2 +B{2 3/@1,2

(a+92 [(BR) + (BR)'] - 1-92 [(BB)+ (BL)])
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As derivadas da refletancia média sdo feitas da seguinte forma

OR
on,

onde

01y
on,

0Cy
on,

0S4
on,

oI,
on,

oC,
on,

0S,
on,

dp
on,

Analogamente, temos

ok

0

on,,

o (I,
on, \ p

[p (p+ Id)a%j 1SS + CuClal — (SuSa + CuCl) aiy [0 (p+ I)]
) B [p(p+1a) P
al, ap
9 (I_u) _ 3nup_1”8ny
on, \ p p?
SuSa+ CuCil = S50+ 8,52 9010, 1 0,5
oy (p+ ] = (I ot p LI
= {1—3 ( 127 123{2(?93 )+(1+3) <B2%(?9B22B22%i%)]
(1— )2 312 T B + BE, %B” +Bl2%]i% +B§2%i%1}
(1-s?) 2[ ( b Ba, +B§2%§1) (B{QZB” +BQQ%BI )]
- {1—5 (Bll I %iu)+(1+ 5)? (B;g%B Bgl(?;?il)]
(1—s%) {Bn%le 21%?;%;1 + B %?il + By %]
(1—5%)2 [ ( ﬁ%Bm +B§1%€f> + (3{12321 +Bﬁ%ﬁ1};)}
- 2{(1 O% (35‘5‘2355352%352)—(1—3) (352353{2‘1352)]

v

devemos encontrar as derivadas parciais de B e BY.

Derivadas Parciais de B® e B,

(B.1.6)

(B.1.7)

(B.1.8)

(B.1.9)

. Portanto, para calcular as derivadas parciais, tanto da transmitancia quanto da refletancia,

Ao derivar na camada v, somente nos interessam as variaveis n, e k., as quais se encontram, dentre as matrizes que formam

By, somente em A,, D, e A,;1.

Logo, dadas as matrizes L,, X,, R, € C?*? pela tabela tabela B.1, é natural consider a

particdo B,, = L, X, R, (note que L, e R, s@o constantes). Para simplificar a notagdo, escreveremos apenas X para X, e,

98



Filme L, Xy R,

1 Am—2Dp_3Am_3Dy_4--- A3Do Ay Dy Ay I

2 Am—2Dp_3Am_3Dy_y--- Ay D3 AsDo Ay Dy A4

3 Apm—2Dp_3Am_3Dy_4--- AsDy AyD3As DyAsD1 Ay

v Apm—2Dpy_3Am_3Dp_4--- AyyoDyp A,1DJA, Dy, _1A,_1---DyAD1 Ay
m—>5 Ap 2Dy 3Am 3Dy Apm—4Dy_5Am_5 | Di_6Am—¢---DaA2D1 Ay
m—4 Am—2Dp_3 Ap—3Dp—4Apm—s | DysAp_s---DaAs D1 Ay
m—3 I Am—2Dp_3Am_3 | Dy—a Ay - DaAs D1 Ay

TABELA B.1 — Matrizes L., X,, R, € C*>*?

como antes, a fim de

evitar niimeros complexos, vamos considerar a particio X = X 4 iX! onde

oxft oxf oxi, oxi,
OXE ony on, ox! on, on,
on, R R ‘ an, I I
00Xt 0Xa% 0X5 0Xa
on,  On, on,  0On,

As contas a seguir serdo feitas para X sendo a parte de X! andloga. Sejam as seguinte varidveis

a) Escalares §,, z, e ¢,:

b) Matrizes STE,

PR
Sll

PR
Sl2

PR
Sa1

PR
S22

sSpft =
SYR
SYR
SLR

PR
Sll

PR __
812 -

PR
521

PR
522

cef =
ogf =
cft =
cgr =

27d,
A r, = exp[—Lfy k] bv = By

By

CPE SQR CRR as quais dependem somente de 1, Ky, My 1, Kpg1, My—1, Ky—1

—Ky — Kkl — K1 (-1 4 ) + Ko (=15 + nu—1mug1) — -1 (K (Ko + Kug1) + 1w (nw + nug1))

—KY = Kkt + Ko (-1 — ) — Ko () + mw1nw 1) + K1 (o (Ke + Kug1) + o (ne + nuga))
K3 — KZKut1 — Ko (Mu—1 + 1) + ku—1 (K2 — Kukur1 + 1w (ne — nut1)) + ke (N2 + Nu—1m041)

Ky — Kplvt1 + K1 (Nu—1 — )y — Ku—1 (K — Kukug1 + (e — nug1)) + Ko (N — nu—1mu41)

—Kp + Kpkut1 + Kog1nw (—nw—1 + 1) + ko1 (Kl — Bukurr + nw(ne — nuga)) + fu(—ni + nu_1nugr)
—KS + Kokt + Kuog1ne (u—1 + 1) — Kuo1 (ko — Kbyt + 1w (ne — nuy1)) — Ko (N + nu—1mu41)
/{i + I‘i,%/‘iu+1 + K/V«klnu(_nufl + nu) + K/u(ng + nuflnuJﬁl) - K/ufl(/’fu(/‘iu + HV+1) + nu(nu + nu+1))

Ky + Kokt + Borinw (nu—1 + 1) + k(0 — nu—1nwi1) + Ku—1(kw (ke + Kug1) + 1w (nw + nugr))

Ko (Mw—1 + 1w + 1ug1) + Ko (Kop1mw—1 4 Ku-1nug1) + nu (= (Kv—1@ku 1) + (nw—1 + 1) (nw + nug1))
Ko (—Mw—1 4w + nws1) — Ko (Kur1nw—1 + Kv—1m041) + M (Ku—1Tku41 — (-1 — 1) (Rw + Nwy1))
—(nw (k12041 + (w1 + 1) (N — nuy1))) — Ko (-1 4 nw — nug1) + Ko (Furine—1 + Ku—1m041)

Ny K12k 1 + (Mu—1 — )y — nwi1)) + Ko (-1 — nw 4+ nwg1) — Ko (Furine—1 + Ku_1m041)

Ny (Ky—1Z6u11 + (Mu—1 — ) (M — Mwg1)) + Ko (Mu—1 — M + Mwt1) — Ko (Kup1Mw—1 + Ku—1Mw41)
—(nu(/‘iuflxﬁuﬁ»l + (nufl + nu)(nu - nu+1))) - K/E(nufl + Ny — nu+1) + K/V(”U«klnufl + K/uflnuﬁ»l)
Ko (=nu—1 + 1w 4+ nwi1) = Ku(Kurine—1 + Ko-1mug1) + (ke 1@Ku1 — (-1 — 1) (ny + Nuy1))

Ko (Mu—1 + M + 1g1) + Ko (Kup1mw—1 + Ku—1nws1) + 1 (= (Ku—1ZKu41) + (Ru—1 + 1) (N + 1g1))
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(B.2.6)



ST = —(RE(mu—1+ 1w +1u11) — fu(Rur1Mo—1 + Ko—1Mug1) — N (—(Ko—12K041) + (Mo—1 + 1) (M0 + Nug1))
SEL = K2(nu—1 — 1w — Nug1) + Ko (Ket1Mo—1 4+ Ko 1M1) — N (Ku—1280 11 — (Mu—1 — 1) (Nw + Nuy1)) (B.27)
S5 = nu(kv—1zmugn + (nu—1 + 1) (e — nug)) + Ko (-1 + 1w — Nug1) — K (Kug1nu—1 + Ku—17041)
S = nu(—(Ke—1Zkutr1) — (et — 1) (N — Mug1)) — K2 (N1 — N+ Nui1) + B (Kot 1Me—1 4+ Ko 1M1)
SP = mu(ke—1@kutt + (Ru—1 — 1) (M — nug1)) + K2 (Ru—1 — nw + Nugr) — Ko (Kup1no—1 + Kp—17041)
SIQZI = —(nu(Fo—1Zkut1 + (o1 + 1) (M0 — i) — K2 (Nu—1 + 1w — Nwt1) + K (Kot 1Mw—1 + Ko 1Nwt1) (B.2.8)
SZQII = Hg(_nufl +n + nu+1) - KV(HV+1TLV71 + I‘fu—lnu+1) + nu(nuflxﬁy«{»l — (nl,,l — nu)(n,, + ny+1))
Sel = KE(nu—1 41w 4 nug) + K (Bur1nu—1 + ku—1m41) + (= (Ku—12ku41) + (-1 + 0 ) (1 + nug1))
Cﬁl = _"{?/ - K/zzzﬁl/+1 - K/D+1n1/(nl/71 + nu) + K/u(_nzz/ + nuflnuJﬁl) - Kzufl(/‘{u(/‘iu + Kzu+1) + nu(ny + Tlu+1))
CH = =k —K2kut1 F+ Rop1(Mo—1 — )y — ke (N2 + N 1m11) + Kot (Ko (Ko + Kot1) + 10 (P + 1ug1)) (B.2.9)
CHl = KE —KZ2kus1 — kop1imw (o1 + 1) + ko1 (K2 — Kukor1 + 1w (e — 1ug1)) + Ko (N2 + N 1M041)
CZPEI = H?/ - K/?/K/u+1 + K/u+1(nu71 - nu)nu - Hy71(53 — RyKy+1 + nl,(n,, — nl,+1)) + /{,,(n — Ny— 1T'l,l,+1)
COl = KD — K2kt F Rt (M1 — )0y — o1 (K2 — Kkt 4 1w (M — 1)) 4 K (N2 — Nu—1mu41)
CR = K — klkus1 — Rusinu(nu—1 + 1) + Ku—1 (K2 — Kokt + 1wy — nug1)) + K (n2 + nu—1nu41) (B.2.10)
C2Q1] = —/{i — /{12,,‘{”+1 =+ /{V+1(T7,V,1 — nl,)nu — /-{,,(n,z, + TluflnyJﬁl) + /"iu—l(r"’iu(/‘fu + /‘iu+1) + nu(nu + nu+1))
C2QI = —1413, — /{,Q,HVH — K1y (Nu—1 + 1) + /{,,(—nlz, F nu—1nug1) — Bu—1(Kv (Ko + Kug1) + 1w (N +nugr))
Com essas variaveis, podemos montar as seguintes matrizes
a) Matrizes ST, C'T:
SR = g lSPR 4 g, SR (B.2.11)
ot = 2 'CPR 4 2,00R (B.2.12)
b) Matrizes P%, Q%:
PR = SPRgin(¢,) + CFPEcos(¢,) (B.2.13)
QT = S9%sin(¢,) + C9%cos(s,) (B.2.14)

e com essas matrizes é possivel escrever X ® de duas maneiras. A primeira coloca sin(p,) e cos(¢,) em evidéncia e é, dessa

forma, melhor para calcular a derivada parcial com relagao a n,, pois v, = ¢, (n,). Logo temos

X® = sin(e,) ST+ cos(¢,) CF (B.2.15)
e portanto
= Gueos(on) ™ +sin(6) Do i) O - coslh) (B216)
ou seja
P = s [%—Mf} T cos(6) [‘ZCR +5VSR] (B.2.17)

A segunda forma de escrever X coloca z, em evidéncia e é, dessa forma, melhor para calcular a derivada parcial com

relacgdo a Kk, pois x, = z,(k,). Logo temos

Xt = 2'PE o+ 1, QF (B.2.18)
e portanto
8;;:% = B PRy 1?;;? x,,QR+:c,,%Csz (B.2.19)
ou seja
%ﬁf = ! [—ﬁ,,PRJr%ij + [BVQR 821 (B.2.20)
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Corrigindo Problemas de Overflow

Inseridas no meio do produto matricial que fornece a matriz B,, estdo as matrizes diagonais D,. Ao separar sua parte real e

imagindria, temos

D, - xy, [cos(p,) — isin(p,)] 0 (B.3.1)
0 x, 1 [cos(p,) + isin(p,)]
onde f3,,7,,p, sao dados em (B.2.2). Para A — 0, temos que 3, — +oo0, de modo que 7, — 0 e x,! — +oo.

Numericamente, isso significa que z;* pode crescer demais, gerando indesejaveis NaN. Para evita-los, calculamos D, = x,D,,

em vez de D,. Contudo, ao fazer isso, o que obtemos é B,, = fB,,, onde

2 (272_13 Hydy)

f = mz2Tp_o3 = exp 3 (B.3.2)
Substituindo B,, = B,,/f em (2.3.5), temos
— 4 f? 9 = N
TO)(Bw) = = PTO)(Bw) (B.3.3)

(145)2 |Boaf?2 — (1—5)? |Braf?

Por outro lado, em (2.3.6) vemos que a refletdncia nao se altera quando multiplicamos B,, por um valor f qualquer, isto

é, Rmedia(N)(Bm) = Rmedia(A)(fBm) = Rmédia()\)(ém). De maneira ansloga, temos

oT | - oT
B,) = f? By,
oo (Bn) = 1?5 (Bn)
oT | - oT
B,) = f? B,
o, (Bm) 1% o (Bm)
(B.3.4)
OR _ - OR
Bn) = B,
o, (Brm) o, (Bm)
OR , = oR
Bm = Bm
9y, (Bm) 95, (Brm)
Para calcular X, L,, R, usamos o mesmo artificio para evitar overflow oriundo do célculo da exponencial z,!. Para tal,
fazemos ~
X, x, X,
L, = Zpm_s-xyp1 Ly, (B.3.5)
Ru = T1' "Ty-1 RV
o qual novamente fornece
(IZ,,X,,R,,) = (@mes - Tos1 L) (@ X)) (21201 Ry) = f(LuXoRy) = fBm = B (B.3.6)
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APENDICE C

Integrais

Integral do tipo [ R(sinz,cosz)dz, com R fungao racional

~ € . . . . ~ . ~
Com a ajuda da transformacao tan 5= t, reduzimos a integral acima a uma integral de uma funcao racional. Da transformcao

acima segue que

g 2Sin(@/2)cos(x/2) _ 2sin(z/2)cos(z/2) _  2tan(z/2) 2t

1 sin?(2/2) + cos2(z/2)  1+tan®(z/2) 1412

COS T — cos?(/2) — sin?(z/2) _ cos?(z/2) — sin?(z/2) 1—tan®(z/2) 1—¢

1 sin?(2/2) + cos2(z/2)  1+tan®(z/2) 142
Logo
T = 2arctant e dr = _2dt
1+t2
Portanto,
. 2t 1 —1t2 2dt
/R(sm@cosx)dm = /R (1 ik +t2) e
dz
Integral do tipo 5
ar® +br + ¢

Fagamos a seguinte transformagao no denominador

az? + bz +c

I

s

8

[\v]

_|_
SIS

&

+

| o
_




onde

Portanto

/ dzr _ 1/ dx
ar?+br+c  a b

2
a (x—i——) + k2
2a

Agora temos duas possibilidades que dependem do sinal de k2. Em qualquer livro de célculo encontramos as integrais:

Caso +k? > 0: usa-se a integral

dzr 1 T
ﬁ:—arctan——i—(?
a“ +x a a

Caso +k? < 0: usa-se a integral

a+x

a—x

dx 1
/m:zln +c
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APENDICE D

Constantes dos Filmes Gedanken

Foram considerados trés filmes distintos: silicio amorfo hidrogenado (a-Si:H), germdnio amorfo hidrogenado (a-Ge:H) e dzido

metdlico (veja figura D.1). Para o indice de refracao, usamos (3.2.13) variando M e 3, conforme mostra a tabela (D.1).

‘ Material ‘ 3 ‘ M ‘ Férmula ‘ Intervalo ‘
Vidro 0.7568 | 7930 | Syidro(A) = /1 + (0.7568 — 7930/A2)~1 | A > 102.36
Silicio 0.09195 | 12600 | ng;(A) = /1 + (0.09195 — 12600/A2)~T | A > 370.18

Germanio 0.065 | 15000 | nge(A) = /1 + (0.065 — 15000/X2)~1 | A > 480.38
Oxido Metalico 0.3 10000 | now(A) = /1 + (0.3 —10000/A2)~1 A > 182.57

TABELA D.1 — Fémulas para os indices de refracéao dos filmes gedanken, gerados de acordo com a equagao (3.2.13), variando

apenas (3 e M. O indice de refracao do substrato também é gerado dessa forma.

Também na tabela (D.1), apresentamos o indice de refragido do vidro, usado como substrato. Além deste, também consid-

eramos o substrato de silicio cristalino, cuja férmula é o seguinte polinémio:

55i(A\) = 3.71382 — 8.69123 - 107°\ — 2.47125 - 1075\ 4 1.04677 - 10711 \3 (D.0.1)

Observe que os substratos sao transparentes e portanto suas absor¢bes sao nulas. Para o coeficiente de absorgao, as

expressoes analiticas para os trés filmes sdo dados na tabela (D.2).

Material ‘ Férmula Intervalo
6.5944 - 1076 exp(9.0846E) — 16.102 0.60 < E < 1.40
Silicio In[ag;(E)] =< 20FE—41.9 140 < E < 1.75
V59.56 E — 102.1 — 8.391 1.75 < E < 2.29
6.5944 - 107 exp(13.629E) — 16.102 0.48 < E < 0.93
Germaénio In[age(E)] =< 30E —41.9 093 < F < 1.17
V/89.34F — 102.1 — 8.391 1.17< E < 1.50

Oxido Metélico In 0o, (E)] = 6.5944 - 1076 exp(4.0846 E) — 11.02 0.5<E <35

TABELA D.2 — Férmulas para gerar o coeficiente de absorcao dos filmes gedanken. Note que a férmula fornece In[a(FE)] e
nao a(E) ou a(N).

Portanto, o procedimento para gerar tranmitancias (e refletancias) gedanken é, uma vez escolhidos o filme e A, calcular
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n e a segundo as férmulas acima. De posse deles, escolhe-se uma espessura e se calcula a transmitancia. Além disso, para
podermos simular a limitagao da precisao da medigao, presente em filmes reais, de modo geral, os dados finais sao truncados
em trés casas decimais. Por exemplo, para A = 1000nm, o filme de silicio tem transmiténcia (calculada com substrato de vidro)
de 4.97157654141517690860 - 10~1, enquanto o valor truncado, de fato usado, foi 4.972- 107! (veja a segdo 5).

5

5

IS
T

©
T
|

Indice de Refracao
W
T
|
Coeficiente de Absor¢do
T

| | | | | | |
-2
500 1000 1500 2000 %45 1 1.5 2 2.5 3

Comprimento de Onda (nm) Energia do Foton

FIGURA D.1 — Indices de refracao (& esquerda; expressoes analititicas na tabela D.1) e coeficientes de absor¢ao (a direita;

expressoes analititicas na tabela D.2) usados para gerar os filmes gedanken de silicio (Si), germanio (Ge) e 6xido metdlico

(Ox).
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APENDICE E

Pointwise Unconstrained Minimization Approach — PUMA

O pacote PUMA resolve o seguinte problema de minimizar a soma de quadrados sujeita a restrigoes:

Nobs
. Ty ) .\ _ -gobs 2
%171'3 i:E - [T()\zanu'%l) 7; ] (EOl)

s.a. RESTRIGOES FISICAS
onde as restrigoes fisicas sao dadas por
PC1: n()\) > 1 e x(\) > 0 para todo A € [Amin; Amax);
PC2: n()) e k(\) sao fungoes decrescentes de A;
PC3: n(\) é convexa;
PC4: exite Ainfi € [Amin, Amaz] tal que k(A) é convexa se A > \ippi € concava se A < Ainfi.

as quais reduzem drasticamente a varibilidade das incégnitas n(A) e k(\). Observe que, assumindo PC2, PC1 é satisfeita

sob a hipétese n(Amax) > 1 € K(Amax) > 0. As restriges PC2, PC3 e PC4 podem ser reescritas, respectivamente, como

n’'(A) <0 e k'(A) <0 para todo A € [Amin, Amax]s (E.0.2)
n”’(X) > 0 para todo A € [Amin, Amax)s (E.0.3)
k"(X) < 0 para todo A € [Amin, Ainsi1], and (E.0.4)

k" (X\) > 0 para todo A € [Ainf1, Amax)- (E.0.5)

A seguir, as restrigoes sdo manipuladas de forma a elimind-las, apds o que se obtém

NAmax) = 1+ 4%, £(Amax) = 0%, (E.0.6)
W) = 2, 4 Ohna) = —02, (£0.7)
n”(A) = w(\)? para todo A € [Amin, Amax)s (E.0.8)
K" () = 2(\)? para todo A € [Ninfi, Amax]; € (E.0.9)
K" (A\) = —2(\)? para todo A € [Amin, Ninfi]- (E.0.10)

Numericamente, se considera

h = (/\max - Amin)/(N - 1)
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de modo que os comprimentos de onda discretizados sao dados por
A = )\min-i-(i—l)h fori=1,..., Ny

e usa-se a notacao n;, k;, w;, € z; para as estimativas de n(\;), £(\;), w(A\;), e z(\;), paratodo i = 1,..., Nops. A discretizagio

das relagoes diferenciais (E.0.6-E.0.10) fornece:

ny =1+u? oy =107 (E.0.11)
nN_1=nnN + u%h, KN_1= KN + v%h, (E.0.12)

n; zwfh2 +2n;41 —njyo parai=1,...,N — 2, (E.0.13)
Ki = 22h? + 2Ki11 — Kita, 8¢ Nit1 > Ninfl, © (E.0.14)
ki = —22h% 4+ 2Ki11 — Kive, 5 Ait1 < Ninfi- (E.0.15)

Como n; e k; dependem de u, u1, v ,v1, w, 2, € Aipy para (E.0.11-E.0.15), o problema (E.0.1) assume a forma

min f(d7 )\influu7uluvuvluwuz) (EOIG)
onde w = (wy,...,wn—2) e z=1(21,...,2N_2) €
Nobs 9
f(da )‘inflauuuhvavlawaz) = [?()‘lad7 )\influu7u17vuvluwuz) _7—1'01)5 } (E017)
i=1

O problema acima é resolvido usando um algoritmo simples introduzido em [Ray97]. Esse método trata eficientemente
minimizagoes irrestritas de problemas potencialmente de grande escala. Ele consiste em usar somente direcoes de gradiente com
passos que assegurem uma rapida convergéncia. Além disso, apés a reformulagdo para um problema irrestrito, sdo necessérios
os cdlculos de complicadas derivadas, as quais nao seriam possiveis sem o uso de técnicas de diferenciacao automdtica (no caso

do PUMA, as descritas em [Bir98]).
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