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“METODOLOGIA PARA ESTIMACAO
DAS CONSTANTES OPTICAS E DA ESPESSURA DE UM FILME FINO UTI-
LIZANDO MINIMIZAGCAO IRRESTRITA”.

Refere-se o presente relatd-
rio a uma metodologia para destinada a possibilitar a esti-
macdoc das constantes o6pticas e da espessura de um filme
fino, que caracteriza-se pelo fato de estar baseada na mi-
nimizacdo irrestrita.

O problema de estimar a es-
pessura e as constantes b6ticas de um filme fino utilizando
st dados de transmissdo € constitui uma tarefa muito desa-
fiante do ponto de vista matemdtico e tem importéncia tec-
nolégica e econdmica. Em muitos casos um problema inverso
muito mal condicionado com muitas solugdes 1locais néo-
globais. Numa publicacdo recente foi proposto pelos titula-
res da presente patente, modelos de programagdo nao linear
para resolver este problema. Bem conhecidos softwares para
minimizacdo com restrigdes lineares foram utilizados com
sucesso. Neste trabalho introduziu-se uma formulagdo irres-
trita do modelo de programacdo ndo linear e resolvendo as-
sim o problema de estimacdo utilizando um método baseado em
chamadas sucessivas a um algoritmo de minimizagédo irrestri-
ta. Experimentos numéricos em filmes gerados no computador
mostram que o novo procedimento é eficiente.

O problema consiste em achar
a espessura d, o indice de refragdo r(4) e o coeficiente
de atenuacdo k(A)de um filme fino, utilizando sé dados de

transmissio. Emite-se luz com diferentes comprimentos de



10

15

20

25

onda 4, e mede-se a luz transmitida I™ do outro lado do
filme. Com um conjunto razocadvel de medigdes (4,,I™) ten-
tou-se descobrir as constantes o6ticas acima mencionadas. A
espessura dos filmes é um importante paré&metro de desenho e
caracterizacdo. A transmissdo 6tica fornece informagédo pre-
cisa no intervalo do espectro onde o material vai da opaci-
dade completa a algum grau de transparéncia (M. BORN e E.
WOLF 1980; e O.S.HEAVENS,1991).

Algumas solugdes aproximadas
tém sido encontradas em casos onde a transmissdo mostra um
padrdo de interferéncia numa regido altamente transparente
do espectro ( J.C. MANIFACIER, J. GASIOT, e J.P. FILLARD
1976; R. SWANEPOEL 1983; e R. SWANEPOEL 1984).

Porém, até agora, a solugédo
geral do problema ndo tem sido satisfatéria porque o siste-
ma de equacdes é altamente indeterminado.

Recentemente, foi reportado
um método novo, baseado num enfoque de minimizagdo “ponto a
ponto” com restricdes, que permite resolver o caso geral
(I.CHAMBOULEYRON, J.M.MARTINEZ, A.C. MORETTI e M.MULATO
1988; e I.CHAMBOULEYRON, J.M.MARTINEZ, A.C. MORETTI e
M.MULATO 1997).

0 método define um problema
de programacdo ndo-linear, cujas variavels sdo os coefici-
entes a serem estimados, com restrigdes que representam co-
nhecimentos prévios da solugdo fisica.

0 novo método foi bem sucedi-

do na recuperacdo de d, r(d) e k(A) a partir de diferentes
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espectros de transmissdo de filmes artificiais e re-
ais (I.CHAMBOULEYRON, J.M.MARTINEZ, A.C. MORETTI e M.MULATO
1988; e I.CHAMBOULEYRON, J.M.MARTINEZ, A.C. MORETTI e
M.MULATO 1997).

A maior dificuldade do enfo-
que do problema de otimizagdo ponto a ponto com restrigdes
é que um problema de grande porte relativamente complexo de
programacdo ndo-linear com restrig¢des lineares cuja solugdo
sé pode ser obtida por meio de cbédigos sofisticados, e néo
sempre disponiveis, que trabalhem eficientemente com a es-
parsidade da matriz de restrigdes (B.A.MURTAGH e
M.A.SAUNDERS 1977; e B.A.MURTAGH e A.SAUNDERS 1978).

Considerou-se o problema de
estimar o coeficiente de atenuacgdo, o indice de refragdo e
a espessura do filme, utilizando sé dados de transmissao.
Dado o comprimento de onda A, o indice de refragdo do subs-
trato §, e as incégnitas d (espessura), r(4)(indice de re-
fracdo) e k(A) (coeficiente de atenuagédo), a transmissao
tebrica é dada por uma férmula conhecida (O.S.HEAVENS 1991;
R.SWANEPOEL 1983; e R.SWANEPOEL 1984).

Tendo medidas da transmissao
em {bastantes) comprimentos de onda diferentes, buscou-se
estimar as incoégnitas acima mencionadas. Numa primeira ava-
liacido, verifica-se que este problema é altamente indeter-
minado. Para cada cumprimento de onda, a egquagao
Transmissdo tedérica = Transmiss&o medida (1)
tem trés incégnitas d, r(d), k(1) e sé6 d repete-se para to-

dos os valores de A. A idéia principal proposta por I.
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CHAMBOULEYRON em 1998 e 1997 foi incorporar conhecimentos
prévios das fungdes para diminuir o grau de liberdade de
{l1) ao ponto que sé estimativas com significado fisico se-
jam aceitas.

A idéia de supor férmulas fe-
chadas para r e k& dependendo de uns poucos parametros tem
sido reportada em por O.S.HEAVENS em 1991, R.SWANEPOEL em
1983 e 1984;

Os métodos originados nessas
idéias sdo eficientes quando a curva de transmiss3o tem um
padrdo de interferéncia em regides relativamente grandes do
espectro onde k{(4) é quase nula. Em outros casos, a satis-
fagdo de (1) é muito grosseira ou as curvas r(d) e k(1) sao
fisicamente inaceitéaveis.

I.CHAMBOULEYRON, J.M. MARTI-
NEZ, A.C.MORETTI e M.MULATO, em 1997 e 1998, defendem que
no lugar de impor formas funcionais para r(4) k(1), as res-
tri¢des fenomenoldgicas que restringem a variabilidade des-
sas fungdes foram consideradas explicitamente de forma tal
gque 0 problema de estimacdo tomou a forma:

Minimizar K[Transmisséo tebrica (4) - Transmissdo medida
(D132 sujeifg a Restricdes Fisicas. (2)

Desta forma, funcdes r(d) e
k(4) bem comportadas podem ser obtidas sem restricdes for-
tes gque poderiam danificar a qualidade do ajuste (1).

A maior contribuicdo deste
trabalho é estabelecer um método para resolver o problema

de estimacdo onde (2) é substituido por um problema de
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Resolveu-se este problema
utilizando o Método do Gradiente Espectral (SGM) introduzi-
do recentemente por M.Raydan em 1997. Este método baseia-se
numa idéia muito efetiva para problemas de minimizacgdo ir-
restrita de grande porte e consiste em utilizar sé diregdes
de gradiente com comprimentos de passo que garantem uma
convergéncia rapida. A reducgdo de (2) a um problema de mi-
nimizagdo sem restrigdes precisou do célculo de derivadas
complicadas que ndo teria sido possivel sem a utilizagdo de
técnicas de diferenciagdo automédtica. Aqui utilizamos o
modo reverso de diferenciacdo automédtica descrito por
E.G.BIRGIN em 1998.

Na formulacgdo irrestrita do
problema de estimacdo, a transmissdo T de um filme fino
absorvente depositado num substrato transparente grosso

{R.SWANEPOEL 1983 E 1984)é dado por:

Ry )
onde

A=165r" + k%) (4)
B=[r+1)> +E)(r + IXr+s)+k%}, (5)
C=[(r* -1+ kE*Xr* - s* +k*)-2k*(s* + )2 cosg

~k[2(r? - s + k*)+(s* +)r’ =1+ k%)2seng, (6)
D=[(r-D*+k*l[(r-D(r-s*)+k°], (7)
o=4md/ A, x=exp(-ad), a =4/ A. (8)

Nas férmulas (4)-(8) é utili-
zada a seguinte notacgao:

(a) A & o comprimento de onda;
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{b) s=s5(1) é o indice de refragdo do substrato transparente
(que supomos conhecido);
(c) r=r(1) é o indice de refragdo do filme;
(d) k=k(A) é o indice de atenuagdo do filme (a é o coefi-
ciente de absorgédo):;
(e} d é a espessura do filme.

Dado um conjunto de dados ex-
perimentais (A, T™" (A,), Ay SA, <A, ,;SA,.r para i=L.. N,
queremos estimar d, r(d) e x(A). Este problema parece alta-
mente indeterminado. De fato, para d conhecido e um A4

dado, a seguinte equagdo deve ser satisfeita:

I(4,5(A),d,r(4),k(A)) = T™(4). (9)

Esta equacdo tem duas incédg-

nitas r(1) e k(A) e, portanto, em geral, o seu conjunto de
solugdes & uma curva no espa¢o bidimensional (r(d),k(1)).
Portanto, o conjunto de fungdes (r,k) que satisfazem (9)
para um dado 4 é infinito e, informalmente, é representado
por uma variedade ndo-linear de dimensdo N em R™.

Porém, restricdes fisicas re-
duzem drasticamente o conjunto viavel das incégnitas r(d) e
k(1). Por exemplc, na vizinhanga do eixo fundamental de ab-
sorgio (dispersdo normal), essas restrigdes fisicas sao:
PCl: r(A) = 1, k(4) 2 0 para todo A€ld,, .4,.] 7
PC2: r(d) e k(1) s&o funcdes decrescentes de 4;
PC3: r(A) é convexa;
PC4: existe A, €[Ad.-A..] tal que k(1) é convexa se 1 2
Ao, € concava se 4 < A, .

Observe-se que PCl é satis-
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feita supondo PC2 valida, (4, ) 2 1 e k(4_) 2 0. As res-

trigdes PC2, PC3 e PC4 podem ser escritas,

como
n(A)<0 e k'(1)<0 para todo Z€[4, .A..]7

n'(4)20 para todo Ae[f _.A..1;

k'(A)<0 para todo A€[f_..A.]

k'(A)20 para todo A€l[] . A..]

Claramente, as restrigdes

n'(A)20 para todo A€[],..A..l e "(4,)<0
implicam

n'{A)<0 para todo A€[f _ .A..]

Mais ainda,

k"(1)20 para todo Ae€[f. . A..] ¢ ¥(],)=<0
implicam

k'(A)<0 para todo A€[f_.A,..]

Finalmente,

kE"(A)<0 para todo A€l .Au.] € k(4,050
implicam

k'(2y<0 para todo A€[f, . .A..]

Portanto, PC2 pode ser substituida por
n(4, )<0,k(4,)<0,K(],)<0

respectivamente,

(10)
(11)
(12)
(13)

(14)

Resumindo, as restricdes PCl-PC4 serdo satisfeitas se,

somente se,

rA..)=L kA,)=0,

M4, <0, k(1,0 <0,

720 para todo 4l Auch
F'(#)20 para £0d0 A €[ dus e
k"(A)<0 para todo Ae€[j, Al

e
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B(4,.)<0 (20)
Logo, a solugdo de quadrados minimos continuos do problema

de estimacido é a solucao (d,r(4),k(A))de
Minimizar I:] T(A,5(A),d,r(A), k(1)) — T™* (1)’ dA (21)

sujeito as restrigdes (15)-(20).

O objetivo desta patente é
eliminar as restricgdes do problema, tanto quanto seja pos-
sivel, por meio de mudanga de variaveis. Informalmente,
serd escrita a fungdo objetivo (21) dependendo das deriva-
das segundas de r(i) e k(1) e os valores das fungdes e suas
derivadas primeiras em Am.x. Além disso, a possitividade
serd garantida expressando as variaveis como quadrados de

varidveis auxiliares. De fato, escreveu-se

r(A, ) =1+u*, k(1. )=V (22)
nA,.)=-ul, KA, )=-v} (23)
n*(1)=w(4)’ para todo Ae[],.A..] (24)
k(1) =2(4)" para todo A€l A (25)
k"(2)=-z(2)* para todo A€[A_.A.] (26)

Neste ponto, para evitar uma
enfadonha formulacdo continua do problema, considera-se a
situacdo real, na qual os dados sdo representados por um
conjunto de N pontos igualmente espagados no intervalo
{4 i
h=(A, A )/ (N-1).
A, =4, +(i-Dh i=1..,N

A..].Portanto, defini-se

A transmissdo medida em A4,
serd chamada I™*. Sera usada a notagdo r,k,w,z, para os

estimadores por diferengcas finitas de r(4,)k(4,),w(d;) e
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) -k =E(Q4),
wi zw(‘a'i-i-l )’ zi zz('a’i+1 )’
para i=1..,N. A discretizagdo das relagbes diferenciais

{22-26) leva a:

ry =1+u’ u, =v*, (27)
Iy,=r, +ulh, k, =k, +vih, (28)
rr=wh*+2n_ -r,, i=1.. . N-2 (29)
k,=zh* +2k,, ~k,,, se A,,22A., (30)

ki=-23h2+2kj+2-k se ﬂ'i+l<'a"mfl’ (31)

i+2
Finalmente a funcgdo objetivo

(21) é aproximada por uma soma de quadrados, levando ao

problema de otimizacgdo
N

Minimizar Y. [T(4,,5(1,).d.r,.k,) - T™=T (32)
i=1

sujeito a

k, >k, (33)

Como r, e k dependem de
wu, vy, w,z e Ay, por (27-31), problema (32) toma a forma
Minimizar f(d,A ¢,8,u,,V,V,,W,,....Wy_5,21,...,2y_, Sujeito a (33).
Como espera-se que a restri-
cdo (33) ndo seja ativa na solugdo de (34-33), seréd consi-
derado o problema irrestrito (34). As varidveis presentes
em (34) tém natureza diferente. A espessura d é uma varia-
vel dimensional (medida em nandémetros nos problemas reais)
que pode ser determinada utilizando as observagdes T™*(4))
para A,24,,,, onde 4,,., um limitante superior de A,,, re-
flete nosso conhecimento prévio do problema. Por essa ra-

z30, O primeiro passo no processo de estimacdo seréd estimar
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d com os dados que correspondem a4,24,,,. Para atingir

este objetivo resolveu-se o problema
Minimizar f(Quu,,v,v,,w,2)= Y [T(4,,5(,).d,r.k)-T™*T (35)

A2 At
para diferentes valores de d e tomou-se como espessura es-
timada aquela que corresponda ao menor valor de fungéo.
Neste caso, a restrigdo (33) é irrelevante porque é automa-
ticamente satisfeita pela convexidade de k¥ e o fato de que

a derivada primeira de kK em A, é& ndo-positiva. Daqui em

" diante serd considerado que d estd fixa como resultado do

procedimento anterior.

0O segundo passo consiste em
determinar A,,, junto com wu,v,v,,w,z. Com este propbsito,
observe-se que, dados d e A, o problema

N
MinimizarZ{T(ﬂ.,.,S(ﬂ,-),d,",-,ki)—7;"%]2 (36)

i=1

é (desprezando (33)) um problema de minimizagdo irrestrita
cujas variaveis sao w,u,v,v,,w,z, (2N variaveis). Resolveu-se
esse problema para varios valores de A4, e tomou-se como
estimativas de r e k a combinagdo de variaveis correspon-
dente ao menor valor da funcgdo objetivo. Para minimizar
esta funcdc e resolver (35) para diferentes espessuras,
utilizou-se o algoritmo de minimizagdo irrestrita descrito
a seguir.

Como visto acima, o0s proble-
mas de minimizacido irrestrita (35) e (36) tém a forma
Minimizar f(u,u,,V,V,,W1se. Wy 3:Z15--3Z5_2) = (37)

Para simplificar a notagdo,
nesta secdo sera escrito x=(wu, ,V,V,,W ..., Wy ,,2,..,Zy,) -

As derivadas parciais de f
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sdo usualmente necessdrias em algoritmos de otimizagio,
porque fornecem a informagdo de primeira ordem da fungéo
objetivo que permite seguir trajetdérias de descida. Neste
caso, as derivadas sdo dificeis de calcular e por esta ra-
z30 utilizou-se o modo reverso de diferenciacdo automéatica
para o calculo das derivadas.

Em principio, qualquer algo-
ritmo de otimizacdoc irrestrita pode ser utilizado para re-
solver (37).

Como o problema tem, potenci-
almente, um nuUmero grande de variaveis, a escolha deve se
restringir aos métodos gque sejam capazes de encarar essa
situacdo. Um trabalho recente de M.RAYDAN(1997)nos levou a
escolher o Método do Gradiente Espectral (SGM), uma imple-
mentacdo do método de Barzilai and Borwein para quadréaticas
introduzido no trabalho de M.RAYDAN (1997). De fato, Raydan
mostrou, utilizando um conhecido conjunto de problemas tes-
te classicos, que SGM superou métodos de gradientes conju-
gados em problemas de otimizagdo irrestrita de grande por-
te. 0 método do gradiente espectral de Raydan é facil de
implementar, um fato que contribuiu em nossa decisdo, por-
que permite-nos ficar independentes de, por exemplo,
softwares fechados. A descrigdo do SGM é essencialmente, a
mesma apresentada por M.RAYDAN com uma pequena diferenga na
escolha do passo «a, quando b, <0.

Denotamos gx)=Vf(x). O al-
goritmo comeca com x, €R® e utiliza um inteiro M >0, um pa-

rametro pequeno «,,, um parametro grande «,b,>Q,, um para-
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metro de decréscimo suficiente y €(0,l) e parametros de sal-

vaguarda 0<o,,<0,,<1. Inicialmente, «, €la@,,,2,..] € arbi-

ntin ?

trério. Dado x, € R" e «q, €[a,,.2,.], o Algoritmo 3.1 descre-

ve como obter x,,, e a,,, e quando terminar o processo.
Sera feito agora a descrigao

do algoritmo 3.1, o qual compreende: Passo 1l: Detectar se
o ponto atual é estacionario. Se “g(x,,)“zo, parar declarando
que x, é estacionario.

Passo 2: Busca linear.

Passo 2.1: Fazer A<« a,.

Passo 2.2: Fazer x, =x, —Ag(x,).

Passo 2.3: Se f(x,)<ma&;cmngpsen S (%p;) +7(x, —x, 8(x,)) s (38)
entdo definir x,,, =X,,5 =X, — X &, = 8(x,,,)-&(x,) .

Sendo, definir A4, €[o,4,0,4], (39)
Fazer A« A,,6 e voltar ao Passo 2.2.

Passo 3: Calcular o comprimento de passo espectral.
Calcular b, =(s,,y:)

Se b,<0, fazer a,,=a,,

sendo, calcular a, =-s,,8(x,)) e

a,, =min{a,. ,mx{a,,.qa,/b.}}

Na pratica, o célculo de 1,
utiliza uma interpolagdo quadratica unidimensional com as
salvaguardas (39).

Os resultados numéricos serao
agora descritos.

Para testar a confiabilidade
do novo enfoque de minimizagdo irrestrita, utilizamos fil-

mes artificiais (criados no computador) depositados em
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substratos de vidro ou silicio cristalino. Nas simulacgdes,

0 indice de refragdo do vidro s, (4) é dado por:

Syms(A) = Y141/ (076194 - 740/ ),
e o indice de refragdo do substrato de silicio sy(4) é dado
por: sg(4) =3.71382-869123107° 4 - 24712510 * +1.04677107"' 2

Em todas as simulacgdes supo-
mos que o comprimento de onda e a espessura sdo medidos em
nanémetros. A transmissdo 7™ (A1) para cada filme foi gera-
da no intervalo 4 e€f4,,,4,.] utilizando espessura d,,, indi-
ce de refragéo r,,(A) e coeficiente de absorgdo «,,(4)? co-
nhecidos. Para considerar situacgdes realisticas, incluindo
a falta de precisdo experimental, considerou-se célculos
alternativos de 7™®(1), onde a transmissdo real (gerada)
foi arredondada para 4, 3 e 2 casas decimais. Também foram
realizados experimentos numéricos utilizando diferentes nua-
meros de pontos de transmissdo: 100, 50 e 25. A descrigéio
dos filmes gerados e o0s correspondentes resultados numéri-
cos sdo apresentados abaixo:
Filme A: Este filme simula um filme fino de germénio amorfo
com d,, = 118nm depositado num substrato de vidro
A, =600nmed _ =2000nm .
Filme B: Este filme é& idéntico ao Filme A com d,,=782nm.
A, =1000nme 4, =2000nm .
Filme C: Este filme simula um filme fino de germénio amorfo
com d,,=147nm depositado em um substrato cristalino de si-
licio. A, =1250nme A, =2500nm .

Filme D: Este filme é& idéntico ao Filme C com d,, =640nm.

A,,=640nmeA, . =640nm .
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Filme E: Este filme simula um filme fino de silicio amorfo
hidrogenado com d,.=624nm depositado em vidro.
Apmn, =600nme A___ =1600nm .

Para os nossos céalculos, ne-
cessitamos estimativas iniciais de k(4)er(Ad). Como estima-
tiva inicial de #k(4) utilizou-se uma funcdo linear por par-
tes cujos valores sdo
0lemd,, 6 00lem + 02(1, —-4,,)el0"emA__ . A estimativa ini-
cial de r(A) foi uma fungdo linear cujos valores extremos
variam entre 5 e 3 com passo 1 (esses valores foram esco-
lhidos pelo nosso conhecimento prévio dos materiais simula-
dos). Como excluimos as fungdes constantes que mostraram em
testes preliminares levar o método a minimos locais, temos
trés possibilidades para a estimativa inicial de r(4): as
funcdes lineares decrescentes definidas pelos pares de pon-
t0S [{A pinsB)i (A e BN 11 3); (A e s3)] € (A 1y 5 (A i :4)] -

O esquema geral para obter os
parametros O6timos destes filmes & como se segue. Primeiro,
dividimos o espectro em duas partes: [4.,,4sms]€[AsmnisZmelr
onde 4,,, é um limitante conhecido de A,, . Em todos os
casos utilizamos A,,, =1, +4,.)/2. Para estimar a espessu-
ra utilizamos os dados com abcissa em [4,,.:-4.x] - O pProce-
dimento consiste em rodar o Algoritmo 3.1 para diferentes

1 3
valores de d, entre d, = —Z—d,dck ed,,. :—2—dh.ck com passo

10d,,.d,_,+10,d_ +20,.)onde d,, pode ser uma estimativa ini-

nar?

cial grosseira de d. Desta forma, obtemos d,,, o valor da

espessura que fornece o menor erro quadratico. Depois, re-

petimos o procedimento com d,, =d,,-10d,,. =d,,+10 e passo
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1 para obter, finalmente, a espessura estimada d,_,.
Para estimar o ponto de in-

flex3do procedemos em forma anédloga, utilizando o espectro
completo, a espessura fixa em d,, e tentando diferentes

pontos de inflexdo (obviamente entre A,,,4,4). Tomamos
como estimativa de 4,,, © valor que nos fornece o menor

erro quadratico. Em todas as simulagbes, permitimos sé 3000
iteragbes do Algoritmo 3.1. O passo final do método consis-

te em, fixando d,, e A,,, rodar o Algoritmo 3.1 mais uma

vez permitindo 30000 iteracgdes..

Todos os experimentos foram
simulados numa SPARCstation Sun Ultra 1, com um processador
UltraSPARC de 64 bits, clock de 167 MHz e 128 Mbytes de
meméria RAM, Utilizamos a linguagem C/C++ com o compilador
g++ {(GHU project C and C++ compiler v2.7) e a opgdo de oti-
mizacdo do compilador -04. Apesar das muitas execugdes do
algoritmo de minimizagdo irrestrita que sdo necessérias
para resolver o problema, o tempo total de CPU utilizado
para ¢ processo completo nunca excedeu os 10 minutos na
plataforma acima mencionada.

A Tabela 1 corresponde sé ao
filme A. Ela mostra a precisd3o obtida em r(d)ea(d) utili-
zando 25, 50 e 100 pontos de transmissdo medida, e arredon-
dando os dados de transmissdoc para, 2, 3 e 4 casas decimais
e, firalmente, sem arredondar. Os erros reportados sdo os

maximos valores de [r(4)-r,. (1) e|a(d)-a,, (1)

25 50 100
r r r
2 Eph—m'n 0.11325 1.9chzo“ 0.1036 4.35gx10"‘ 0.1139 4.318’5x10"
Epk-m 0.8742 4.4408x1073 1.4727 4.9223%1073 0.4761 1. 9139)4:10'3
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Contimmacdo da tabela 1.
E

3 ph-rin 0.0442 2.7240x10™ 0.1317 6.5932x10-" 0.2249 1.1136x107

Eﬂrm 1.3505 4.4571x10°3 0.2298 1.4237x107° 0.1278 1.0697x107%

4 lzp*—mm 0.0552 3.3624x10™ 0.1093 4.0392x10™ 0.1103 4.3725x10™*
E

* ph-max 1.3631 4.5240x107° 0.1418 1.0016x107° 0.1149 3.8185x10™

todes Ph—min 0.0358 3.9590x10™* 0.0749 3.09855x10™" 0.0184 1.6248x10™

lzﬂmex 1.4558 4.5031x107° 0.2367 7.5514x107 0.0117 1.9621x10™

Tabela 1: Filme A: Erros qua-
draticos nos indices de refracdo e coeficientes de absorgao
estimados variando a precisdo e o numero de pontos de

transmissdao medida utilizados.

Abaixo é representada a tabe-

la 2: filme A

25 50 100

2 121 121 121

3 119 122 124

4 119 121 121
tondos 118 119 119

Tabela 2: Filme A: espessura
estimada variando a precisdao da transmissdo e o numero de
pontos de transmissdo medidos.

Para as regides espectrais de
alta e baixa energia do fbéton, respectivamente. A Tabela 2
corresponde ao mesmo filme. Ela mostra a espessura estimada
com 25, 50 e 100 pontos de dados e para diferentes numeros
de casas decimais em 7™*(1). A Tabela 3 mostra, para todos
os filmes, as espessuras estimadas e os erros quadraticos
obtidos no processo de minimizagdo.

A seguir, o objeto desta pa-
tente de invencido serd pormenorizadamente descrito com re-
feréncia aos desenhos abaixo relacionados, nos quais:

a figura 1 ilustra um conjunto de graficos re-



10

15

20

25

a figura 2

a figura 3

presentativos dos valores
“verdadeiros” e estimados da trans-
missdo, o indice de refragido e o coe-
ficiente de absorc¢do de um filme mui-
to fino gerado numericamente com es-
pessura d = 118nm que simula uma capa
de a-Ge depositada sobre vidro, ca-
bendo ressaltar a boa qualidade das
constantes 6ticas e a transmissdo en-
contradas;.

ilustra por sua vez, trés graficos
que sd3o representativos dos valores
“verdadeiros” e estimacdo da trans-
missdo, o indice de refracdo e o coe-
ficiente de absorgdo de um filme ge-
rado numericamente com espessura d =
782nm simulando uma capa de a-Ge de-
positada sobre vidro, cabendo também
notar a boa qualidade das constantes
6ticas e a transmissdo encontradas;
ilustra também trés graficos que sdo
representativos dos valores
“verdadeiros” e estimados da trans-
missdo, o indice de refracido e o coe-
ficiente de absorgdo de um filme mui-
to fino gerado numericamente com es-
pessura d = 147nm que simula uma capa

de a-Ge depositada num substrato de
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a figura 4

a figura 5

silicio cristalino, cabendo também
neste caso ressaltar a qualidade das
constantes 6ticas e a transmisséo
encontradas apesar da suavidade e
falta de interferéncias da transmis-
sdo verdadeira;

ilustra um conjunto de gréaficos que
representam: valores “verdadeiros” e
estimados da transmissdo, o indice de
refragdo e o coeficiente de absorgdo
de um filme fino gerado numericamente
com espessura d = 640nm simulando uma
capa de a-Ge depeositada num substrato
de silicio cristalino, notando-se
também a gqualidade das constantes
bticas e a transmissdo encontradas,
sendo que, a recuperagdo do verdadei-
ro indicevde refracdo mostra alguns
defeitos na regido de altas energias
de fétons;

ilustra trés gréaficos que representam
valores “verdadeiros” e estimados da
transmissdo, o indice de refracdo e o
coeficiente de absorgdao de um filme
fino gerado numericamente com espes-
sura d = 624nm simulando uma capa de
a-Si- depositada sobre wvidro, sendo

que, a coincidéncia das constantes
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a figura 6

a figura 7

a figura 8

6ticas e da transmissdo pode ser
classificada como muito boa;

ilustra um conjunto de graficos, re-
presentativos do erro quadratico do
processo de minimizagdo em funcgdo das
espessuras para o filme A e B; Do
lado esquerdo o passo é 10nm enquanto
que do lado direito o passo refinado
é 1nm, notando-se os minimizadores
locais;

ilustra um conjunto de graficos dque
representam o erro quadréatico do pro-
cesso de minimizagdo em funcdo das
espessuras para o filme C e D, sendo
que, do lado esquerdo o passo é 10nm
enquanto do lado direito o passo re-
finado é 1lnm, cabendo também neste
caso a men¢do aos minimizadores lo-
cais; e

por sua vez, representa dois graficos
que tratam do erro quadratico do pro-
cesso de minimizacdo em funcgdo das
espessuras para o filme E, sendo que,
do lado esquerdo o passo é& de 10nm
enquanto que do lado direito o passo
refinado é 1lnm, cambendo também neste
caso citar os minimizadores locais.

As figuras 1-5 sao auto-expli
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cadveis. As linhas continuas representam as transmissdes
verdadeiras, os indices de refracido verdadeiros e os coefi-
cientes de absorgdo verdadeiros para os cinco filmes consi-
derados. Os circulos abertos representam as melhores esti-
mativas (utilizando todas as casas decimais). Notar que as
fungdes r(d)ea(d) estdo representadas em funcdo da energia
do foéton (1240/4). Finalmente, as Figuras 6, 7 e 8 mostram
como funciona o processo de estimar a espessura para cada
filme.

A analise dos resultados nu-
méricos permite-nos esbogar as seguintes conclusdes: a) o
procedimento proposto é altamente confidvel para estimar a
espessura verdadeira em todos os filmes quando 4 (ou todos)
digitos dos dados de transmissdo s&do utilizados. O método
fornece uma recuperagdo muito boa da transmissdo verdadeira
nos casos onde métodos ndo aproximados sdo uteis, ie., fil-
mes muito finos ou camadas absorventes; b) apreciacdo dos
dados da transmissdo medida tem efeito na precisdo das es-
timagGes de r(A) mas é quase irrelevante para a estimacdo
de a(i). Em situacgdes reais, utilizando um espectrofotédme-
tro moderno, as transmissdes podem ser obtidas com 3 ou 4
casas decimais. Neste caso, e utilizando 100 pontos medidos
de transmissdo, © erro na estimacdo de r(id) ¢é préximo de
0.11 (para o Filme A). As diferencas entre os resultados
obtidos com 100 e 50 pontos ndo s&c significativas: c¢) na
maioria dos casos, o0 erro quadréatico em fungdo da espessura
estimada (Figuras 6, 7 e—8) é uma funcdo com varios minimi-

zadores locais nao-globais. Portanto, a estratégia de sepa-
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rar a variavel d das outras varidveis do problema de oti-
mizagdo parece ser correta, dado que tende a evitar conver-
géncias esplirias a estes minimizadores locais; e d) a com-
paragaoc dos presentes resultados com os obtidos previamen-
te, utilizando o algoritmo descrito por I.CHAMBOULEYRON,
J.M. MARTINEZ, A.C.MORETTI e M.MULATO (1997 e 1998), parece
confirmar que o novo método é, no minimo, tdo eficiente
quanto o enfoque prévio de minimizagdo com restrigdes. Além
disso, o software resultante & mais portavel e facil de ma-
nipular.

Abaixo é representada a tabe-

la 3, que trata das espessuras verdadeiras e estimadas e

erros gquadraticos.
Filme | Espessura ver- Espessura esti- | Erro quadréatico
dadeira mada
A 118 119 6.9296x107'
B 782 782 2.2031x107'
C 147 152 6.2249x107°
D 640 639 1.3653x107°
E 624 624 2.1210x1077

Tabela 3: Espessuras verda-

deiras e estimadas e erros quadréaticos.



REIVINDICACOES

1. “METODOLOGIA PARA ESTIMA-

CAO DAS CONSTANTES OPTICAS E DA ESPESSURA DE UM FILME FINO
UTILIZANDO MINIMIZACAO IRRESTRITA”, do tipo que pode ser

5 utilizada para determinar a estimagdo das constantes Opti-
cas e espessura de filmes finos em geral, caracterizada
pelo fato de que a formulagdo irrestrita do problema de es-
timacdo, onde a transmissdo T de um filme fino absorvente

depositado num substrato transparente grosso é dado por:

onde: 4 =16s(r* + k%) (4)
B=[(r+1)? +E)[(r +1)r +5°)+ &7}, (5)
C=[(r* -1+ E*Xr* —s* +k*) - 2k*(s* + DRcosg

k20 - s + kD) + (P +IXr? -1+ k*)2senp, (6)
D=[(r-D*+k*|[(r - —s*)+ &%), (7)
e=4md /A, x=exp(-ad), a =4k /A. (8)

10 sendo que nas féormulas (4)-(8) é utilizada a seguinte nota-
¢ao:
(a) A é o comprimento de onda;
(b) s=s(4) é o indice de refragdo do substrato transparente
(que supomos conhecido)
15 (c) r=r(A) é o indice de refragdo do filme;
(d) k=k(1) é o indice de atenuagédo do filme (a é o coefi-
ciente de absorcao):;
(e) d & a espessura do filme.
2. “METODOLOGIA PARA ESTIMA-
20 CAO DAS CONSTANTES OPTICAS E DA ESPESSURA DE UM FILME FINO

UTILIZANDO MINIMIZACAO IRRESTRITA”, caracterizada pelo fato
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de se utilizar de um algoritmo de minimizagdo irrestrita, o
qual compreende: Passo 1: Detectar se o ponto atual é esta-
cionario; Se |g(x,)|=0, parar declarando que x, & estaciona-
rio;

Passo 2: Busca linear;

Passo 2.1: Fazer A4 a,;

Passo 2.2: Fazer x, =x,—Ag(x,);

Passo 2.3: Se f(x+)Sm()sjs:m‘n{k,M—l}f(xk-—j)+7(x+-xk,g(xk)>l (38)
entdo definir x,,, =x,,5, =x,,, —x,ey, = 8(x,,,)—8(x,):

Senado, definir A4, €lo,4,0,4]1, (39)
Fazer A« A, e voltar ao Passo 2.2;

Passo 3: Calcular o comprimento de passo espectral;
Calcular b, =(s,,¥,)

Se b, <0, fazer «a,, =a,,.

sendo, calcular a, =-(s,,g(x,)) e

ak /bk}}

a,,, =min{a, ,max{a

min >
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RESUMO

“METODOLOGIA PARA ESTIMACAO DAS
CONSTANTES OPTICAS E DA ESPESSURA DE UM FILME FINO UTILI-
ZANDO MINIMIZACAO IRRESTRITA”, dita metodologia destina-se
a possibilitar a estimacgdo das constantes Opticas e da es-

pessura de um filme fino, baseada na minimizagdo irrestri-

ta.
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