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Resumo

Filmes de 6xidos de metais de transicdo vém desempenhando um importante
papel nas tecnologias atuaismas. Por apresentarem propriedades singulares tém sido
usados como camadas em ceélulas fotovoltaicasm, processos fotocataliticos#, eletrodos
de bateriass e como recobrimento em implantes dsseose, dentre outras aplicagdes.
Um importante aspecto desses filmes é o processo de caracterizagao, que distingue
os filmes a partir das suas propriedades, ja que as propriedades dos filmes definem
suas respectivas aplicagdes. Neste trabalho é relatado o desenvolvimento de uma
modelagem, ou seja, um meétodo computacional para caracterizagdo, com base em
interferometria Optica, de filmes finos de Oxidos transparentes ou levemente
transparentes crescidos por sputtering reativo.

O método foi aplicado para caracterizagao oOptica de filmes finos de o6xidos
metalicos de TiO. (dioxido de titanio) e Nb.O; (pentoxido de nidbio) crescidos por
sputtering reativo em substratos de SiO. (dioxido de silicio). A modelagem tem como
resultado um espectro de transmitancia calculado que apresenta boa concordéancia
com o espectro de transmitancia experimental das amostras. O espectro é calculado
a partir das variaveis de entrada do indice de refracdo e espessura do filme definidas
tentativamente.

A modelagem apresenta ser promissora para caracterizagéo de filmes finos de

oxidos transparentes ou levemente transparentes.

Palavras-chave: Caracterizacdo, filmes finos oxidos, interferometria, optica de filmes

finos, modelagem computacional.



Abstract

Transition metal oxide films are playing an important role in current
technologies M2l Due to their unique properties, having been used as layers in
photovoltaic cells [, photocatalytic processes ), battery electrodes 1, and as a
protective layer in bone implants 1], among other applications, an important aspect of
these films is the characterization, which is related to the structure and morphology of
the films [l and, consequently, to the applications. In this work, the study for the
development of a modeling is reported, that is, a computational one for the
characterization of thin transparent or slightly transparent oxide films obtained by
reactive sputtering using optical interferometry.

The method was applied for the optical characterization of thin films of different
oxides, TiO2 (titanium dioxide) and Nb20s (niobium oxide) obtained by reactive
sputtering on SiO2 (silicon dioxide) substrates, the modeling results in a transmittance
spectrum calculated that shows greater agreement with the experimental
transmittance spectrum of the Exceptions, the calculated spectrum is from the
refractive index and film thickness input variables given trial.

The modeling appears to be promising for the characterization of transparent
or slightly transparent oxide thin films.

Keywords: Characterization, oxide thin films, interferometry, thin film optics.
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1. INTRODUGAO

Filmes de oxidos de metais de transicdo sdo camadas finas de material na
escala nanométrica compostas por metais de transi¢do, como titanio, o niébio, o
zirconio, o tungsténio e o niquel.

Os filmes de 6xidos de metais de transigao tem propriedades singulares, como
alta dureza, resisténcia ao desgaste e boa condutividade térmica e elétrica além de
desempenhar um importante papel nas tecnologias atuais!' 28, Os mesmos tém sido
usados com camadas em células fotovoltaicas!l, processos fotocataliticos!l, eletrodos
de baterias®], e como camada protetora em implantes 6sseosl®], dentre outras

aplicagdes como ilustrado na representagéo da figura 1 abaixo:

Figura 1 — Representagao das aplicagbes de filmes finos.

Revestimento de ferramentas, itens decorativos, pegas de automdveis
IndUstria e equipamentos, produgdo de vidros autolimpantes, tratamentos
de téxtis, entre outros

Meédica e Bioldgica Biomateriais e préteses dsseas.

Componentes eletronicos , displays flexiveis (OLED),

Eletronica materiais semicondutores e dispositivos foténicos.

Energia Células solares.

Optica Fabricagdo e polarizagdo de lentes.
Fonte: Elaborada pelo autor.

Um importante aspecto desses filmes é a caracterizagédo, que distingue os
fimes a partir das suas propriedades e determinam suas aplicagoes,
consequentemente a analise aprofundada dos parametros de deposicdo sao
essenciais para alcangar as propriedades desejadas de acordo com as aplicagdes
especificas.

Por exemplo, a estrutura cristalina de um filme de TiO2 pode ser anatase ou
rutilo, e a mudanga na estrutura cristalina pode ter um impacto nas propriedades

elétricas, 6pticas e cataliticas do filme.



No caso da espessura de um filme fino ela influencia em propriedades tais
como:

Transparéncia oOptica, quanto mais espesso for o filme menor sera sua
transmissao;

Propriedades elétricas, filme mais espessos apresentam maior condutividade;

Propriedades opticas, como indice de refracéo e absorcéo;

Controlar a espessura desses filmes €& fundamental para obter as
propriedades fisicas e quimicas desejadas. Para isso, métodos experimentais sao
geralmente usados para medir a espessura do filme, o que pode ser demorado e caro.

Nesse contexto, o desenvolvimento de um modelo computacional preciso e
eficiente para calcular a espessura de filmes finos € a ideia central deste trabalho.
Essa ideia é interessante porque pode facilitar a rotina do laboratério, permitir a
otimizagao das condi¢cdes de producdo e melhorar a compreensao das propriedades
dos filmes finos.

1.1.1 Ondas eletromagnéticas em regides de interface

Ondas eletromagnéticas em regides de interface sdo ondas que se propagam
em dois meios com diferentes propriedades elétricas e/ou magnéticas.

Essas ondas podem ser refletidas, refratadas ou difratadas na interface.
Dependendo dos meios do sistema, essas interagées das ondas eletromagnéticas
com a interface podem ser descritas por leis de refracao, reflexao e difracdo como as
leis de Fresnel e Snell.

1.1.2 Lei de Refragao ou de Snell

A lei de Snell explica o fenébmeno da refragdo, ou seja, a mudanga de dire¢cao
da luz quando atravessa uma interface de dois meios com diferentes indices de
refragéo 0],

Quando a luz incide em uma interface, sua direcdo € mudada devido a
diferenca na velocidade da luz nos dois meios, o indice de refracdo € dado pela

equacao 1:

N = © (eq. 1)



Onde n,, é o indice de refracdo do meio c é a velocidade da luz no vacuo e v
é velocidade da luz no meio.

Outra forma de reescrever o indice de refragdo em fungdo do comprimento de
onda é dado pela equacéao 1.1:

Ny = o (eq. 1.1)

Onde A é o comprimento de onda e f € a frequéncia.

Se c e f sdo constantes, temos uma condicdo de proporcionalidade do indice
de refracdo e do comprimento de onda. Essa relagao € inversamente proporcional, ou
seja, para comprimentos de ondas maiores o indice de refragdo é menor, para
comprimentos de ondas menores o indice de refragdo é maior, esse fendmeno nos

indices de refracdo € conhecido como disperséo normal.

A lei de Snell estabelece uma relacéo entre a dire¢do da luz do raio incidente,
a direcao da luz do raio refratado e os indices de refracido dos meios do sistema

Figura 2 — Representagao da lei de refragéo ou de Snell.

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Matematicamente e representada pela seguinte equagéao 2:

n,;sen 0; = n,send, (eq. 2)

Onde n; € o indice de refracdo do meio 1, n, € o indice de refragdo do meio

2, 0, € o angulo de incidéncia e 6, € o angulo de refragao.

1.1.3 Coeficientes de Fresnel

Os coeficientes de Fresnel sdo constantes matematicas que descrevem como
a luz pode se comportar ao atravessar uma interface entre dois meios com indices de
refracao diferentes. Estes sdo usados para calcular a quantidade de luz que é refletida
e refratada na interface.

Figura 3 — Representacdo da propagacgéo de onda, vetores campo elétrico e indugdo magnética para
o calculo dos coeficientes de Fresnel.

F] /

Interfac

C
[0

Fonte: Elaborada pelo autor.
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Os coeficientes de Fresnel sao definidos para as polaridades perpendiculares
(s) e paralelas (p), quando a polarizagao é perpendicular o campo E é normal ao plano
de incidéncia, considerando a luz continua ao longo da interface, ou seja, que ndo ha
saltos ou descontinuidades.

Isso garante que a intensidade da luz e a fase seja continua na interface,

temos que:

E, =E, +E; (eq. 3)

Os coeficientes de Fresnel para reflexdo perpendicular € dado por:

__E3 _ njcosB;-n3cos6, (e 4)
E: nicosB,+n,cosO; a.

Os coeficientes de Fresnel para transmisséo perpendicular € dado por:

_E; 2nqcosBq

(eq. 5)

Eq n;cosB,+n,cosH4

Os coeficientes de Fresnel para reflexao paralela € dado por:

E3 n;cosf;—n,cos0,

r,=—= (eq. 6)

Eq nicosB;+n,cos0,

Os coeficientes de Fresnel para transmissao paralela é dado por:

E, 2n4cos0q

tp=-"= (eq.7)

Eq nicosB;+n,cos0,

Assim, rs e 1, (eq. 4 e 6) sdo coeficientes de reflexdo para a polarizagao
perpendicular e paralela a interface, respectivamente, ja os coeficientes t; e t;, (eq. 5
e 7) sao os coeficientes de transmissao para a polarizagédo perpendicular e paralela a
interface respectivamente, n;e n, sédo indices de refracdo dos meios 1 e 2 e 6, e 0,

sdo os angulos de incidéncia e transmissao, respectivamente.

1.1.4 Propagacgao de ondas eletromagnéticas em filmes finos

12



Quando a luz incide em um filme fino, fenbmenos como absorcéo,
transmitancia e refletancia, podem ser observados.

A absorgdo € um fenbmeno no qual o meio absorve a energia da luz, nos
pontos de absorcdo intensa a frequéncia da radiagdo entra em ressonancia com as
frequéncias de transicdo dos atomos do meio.

A transmitancia esta relacionada com a absor¢ao do meio, pois a quantidade
de luz que passa através do filme e que n&o é absorvida € transmitida para o outro
lado do meio essa quantidade de luz transmitida € definida como transmitancia.

Enquanto a refletédncia € a quantidade de luz que é refletida.

Arelagédo que pode se estabelecer entre absorgao, transmitancia e refleténcia
€ de inversamente proporcional, quanto maior o coeficiente de absorgao, mais luz é
absorvida pelo meio e, consequentemente a transmitancia e refletancia tende a serem
menores. De modo oposto, menor o coeficiente de absor¢do menor luz é absorvida

pelo meio, logo maior vai ser a transmitancia e refletancia.

1.1.5 Interferéncia em filmes finos

Como definido no item 1.1.3 quando uma onda eletromagnética, como a luz,
atinge uma interface entre dois meios diferentes, parte da onda sofre o fenémeno de
transmitancia para o outro meio e parte da onda sofre o fenébmeno de refletancia.

Quando nosso sistema € formado por duas interfaces paralelas que separam
trés meios como ilustrado na figura 5 temos um comportamento caracteristico nas

propriedades de refragao, reflexdo e interferéncia (%,

Figura 4 — Representacao das reflexdes multiplas numa interface dupla.
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Fonte: Elaborada pelo autor.

No caso de um filme fino homogéneo a onda é refletida multiplas vezes entre
as interfaces da camada do filme fino, a fase da onda refletida é mantida entre as
reflexdes, ou seja, o deslocamento da onda é sincronizado em todas as reflexdes.

Quando a onda refletida é coerente, isto significa que ela mantém uma
diferengca de fase fixa, ela pode interferir consigo mesma, resultando em uma
interferéncia construtiva, as ondas refletidas sdo somadas e a amplitude da onda
resultante € maior do que a amplitude da onda individual.

De modo similar, na interferéncia destrutiva, as ondas refletidas sdo opostas
e a amplitude da onda resultante € menor do que a amplitude da onda individual.

Para filmes finos homogéneos, as reflexdes multiplas das ondas
eletromagnéticas nas interfaces sdo coerentes e o fendbmeno de interferéncia esta

presente, o que afeta a transmissao e a reflexao da luz.

A diferenga de fase ¢ entre os raios consecutivos da interface e dado porl':

¢ =" (eq. 8)

Onde n, € o indice de refracédo do filme filno, A comprimento de onda e h € a
espessura do filme fino.
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A superposicao dessas ondas produz a onda refletida efetiva, a qual varia de
forma senoidal em fungdo da energia do foton incidente. Dessa forma, para valores
multiplos de 2m da diferenca de fase, a onda refletida efetiva apresenta sua maxima
intensidade. Enquanto que a intensidade é minima caso a diferenga de fase total seja

multipla impar de .

1.1.6 Filmes transparentes ou levemente absorventes

O filme transparente sob incidéncia normal ( k; = 0 e 6, = 0) € definido por
ter um angulo de fase ¢ e os coeficientes de Fresnel ry, e t, reais 'L

Como o fenbmeno de interferéncia esta presente em um filme fino
homogéneo, temos uma modulagao da transmitancia e refletdncia com o comprimento
de onda e o angulo de fase.

As expressdes da transmitancia e refletancia para incidéncia normal de um

filme transparente:

n; t51tis
Torz =—"75= (eq. 9)
ng 1+r5,ri,+2rg5,r;2CO0SQ
2 2
__ Igp+rip;+2rg1112C0SQ
Ro12 = (eq. 10)

1+13,12,42r),I1,COSQ

A conservagao de energia impde a condigdo de que a energia da onda
incidente deve ser igual & soma das energias das ondas refletida e transmitida ['%,
logo temos:

Roiz + Torz =1 (eq. 11)

2. OBJETIVO

O proposito desse trabalho € desenvolver um método computacional para
caracterizagao de filmes finos usando interferometria Optica.
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3. MATERIAIS E METODOS

3.1 Amostras

Filmes finos de diferentes oxidos, TiO2 (dioxido de titanio) e Nb2Os (6xido de
nidbio) crescidos por sputtering reativo em substratos de SiO2 (didxido de silicio),
desenvolvidas em trabalhos de outros pesquisadores do grupo de pesquisa do
Laboratério de Filmes Semicondutores.

3.2 Método Interferométrico para determinagdo da transmitancia e
refletédncia de filmes finos.

O método interferométrico consiste em medir as oscilagcdes de intensidade da
transmitancia e/ou refletancia causadas por interferéncia optica em um filme fino e
comparar essas oscilagdes com as expressdes correspondentesl®HEL10],

A variagdo dos parametros Opticos filmes transparentes ou levemente
absorventes produz diferencas de fase entre as ondas refletidas na interface filme/ar
(01) e as ondas refletidas nas interfaces filme/substrato (12) conforme discutido

anteriormente.

A medida dessas variagcbes de da refletdncia e transmitédncia, quando
comparadas com a expressao analitica (eq. 9) podem ser usadas para caracterizagéo
dos filmes, para a medida experimental do espectro de transmitancia foi usando
espectrofotometro (Perkin Elmer, Lambda 1050).

3.3 Modelagem

Para modelagem computacional a linguagem usada foi Python e as seguintes
bibliotecas:

NumPy € uma biblioteca de calculo numérico, que fornece suporte para arrays
multidimensionais e matrizes, além de varias operagdes matematicas;

Matplotlib € uma biblioteca de visualizagdo de dados 2D;

Pandas € uma biblioteca de analise de dados.

3.4 Modelagem - Nubia

16



Aidentidade do algoritmo autoral proposta por esse trabalho para modelagem
tem o nome de Nubia, como mostra a figura 5 sua identidade visual.

O modelo computacional “Nubia”, carrega esse nome em homenagem a
minha avo, foi todo desenvolvido como uma ferramenta autoral implementada em
Python.

Figura 5 — Identidade visual da modelagem

Fonte: Elaborada pelo autor.

3.4.1 Funcionamento

A modelagem-algoritmo Nubia, como ilustra a figura 6 tem os seguintes
passos logicos:

As variaveis de entrada s&o os indices de refragao n,, n; € n,, como o0 meio
0 éoar, ny, =1, 0 meio 2 corresponde ao substrato do filme, em todas as amostras o
filme e depositado sobre silica, sendo assim n, = 1,4, ja meio 1 corresponde ao filme,
os valores de n, para as amostras 1 e 2 € 2,4 para as amostras 3 e 4 € 2, esses

valores foram retirados da literatural''l.

Figura 6 - Representacdo dos passos logicos do algoritmo Nubia

17
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pessura do pec ajusta ao espectro experimental
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Fonte: Elaborada pelo autor.

Enquanto a espessura do filme h,,, sdo valores inseridos tentativamente.

A partir dos indices de refragcdo n,, n; € n, sdo calculados os coeficientes de
Fresnel, que determina relagcbes quantitativas entre as ondas refletida e refratada em
relagdo a onda incidente ['% conforme as equagbes (eq. 4 e 5) para polaridade
perpendicular, descrita no item 1.1.2.

Simultaneamente com a variavel de entrada da espessura do filme h, e o
indice de refracdo n; é calculada a diferenca de fase das reflexdes multiplas ¢ entre
0s raios consecutivos da interface, equacao (eq. 8), descrita no item 1.1.4.

Calculados os coeficientes de Fresnel e o a diferenga do angulo de fase, é
calculado a transmitancia para incidéncia normal de um filme transparente (k; =0 e
6, = 0), equagdo (eq. 9). Como resposta o algoritmo fornece um grafico de
transmitancia por comprimento de onda do espectro experimental e do espectro
calculado para diferentes comprimentos de onda em um intervalo de 300 a 1800 nm
com um incremento de 1 nm e o valor do desvio quadratico médio entre os pontos
calculados e os experimentais.

Se a curva do espectro calculado ndo se ajustar ao espectro experimental a
variavel de entrada da espessura do filme h, é mudada, e todo o processo para o
calculo da diferenca de fase ¢ , é repetido e como resposta do algoritmo temos um
novo espectro calculado. Isso se repete até encontrar uma curva do espectro de
transmitancia calculado que melhor se ajusta ao espectro experimental, a analise do

ajuste entre as curvas dos espectros e feita visualmente.

4. RESULTADO E DISCUSOES

4.1 Espectro experimental

18



Espectro de transmiténcia de diferentes amostras de TiO> (dioxido de titanio)

e diferentes amostras de Nb2Os (6xido de nidbio), para visualizagao dos graficos foi

utilizado a biblioteca Matplotlib descrita no item 3.3.

Figura 7 — Espectro de Transmitancia (%) x Comprimento de onda (nm a partir espectrofotdmetro
(Perkin Elmer, Lambda 1050), item a amostra 1 de TiO2,item b amostra 2 de TiOz, item ¢ amostra 3 de

Nb20s e item d amostra 4 de Nb2Os.
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Tabela 1 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia para
amostra 1 de TiO2

Amostra 1 de TiO2
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
94,03 410,00
94,70 736,00
Minimo (%) Comprimento de onda (nm)
59,97 508,30
65,60 1394,00

Tabela 2 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia para

amostra 2 de TiO2

Amostra 2 de TiO2
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
84,34 368,10
93,94 604,00
Minimo (%) Comprimento de onda (nm)
56,75 427,90
64,37 1131,60
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Tabela 3 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia para

amostra 3 de Nb20Os

Amostra 3 de Nb2Os

Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
84,27 400,60
92,59 722,50

Minimo (%) Comprimento de onda (nm)
64,71 493,10
68,33 1380,00

Tabela 4 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia para

amostra 3 de Nb20Os

Amostra 4 de Nb2Os

Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
75,76 363,40
86,52 408,30
89,28 485,90
91,02 625,70
91,90 916,00
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
60,12 380,97
62,98 441,20
64,89 544,80
66,39 738,50
66,98 1210,50

4.2 Espectro da Modelagem (Nubia) para caracterizagao da espessura e
do indice de refragao.

421 Amostra 1 de TiO:

Considerando as variaveis de entrada sendono=1,0, n1=24en2=14, 0

comprimento de onda variando de 300 nm a 1800 nm, e h, sendo 100nm, 200nm e

500nm, tem-se os seguintes espectros:

Figura 8 - Amostra 1 de TiO2, espectro de Transmitancia (%) x Comprimento de onda (nm), espectro
experimental e espectros calculados para diferentes espessuras. Curva vermelha: espectro
experimental. Curva azul: espectro calculado h = 100 nm. Curva amarela: espectro calculado h = 200
nm. Curva verde: espectro calculado h = 500 nm.
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Como a figura 8 ilustra os espectros calculados nenhum se ajusta ao espectro
experimental, porém podemos concluir que o espectro se encontra entre 200 nm e
500 nm conforme varia a espessura de h, nesse intervalo para encontrar o espectro
calculado que mais se ajusta ao espectro experimental, passos l6gicos descritos no

item 3.5.1, com um desvio quadratico médio de 0,3% temos:

Figura 9 - Amostra 1 de TiO2, espectro de Transmitancia (%) x Comprimento de onda (nm), espectro
experimental e espectro calculado para uma espessura de 270 nm. Curva vermelha: espectro
experimental. Curva azul: espectro calculado h = 270 nm.
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No intervalo de comprimento de onda de 600 nm a 675 nm a modelagem
apresenta excelente concordancia com o espectro experimental, conforme observado
na figura 10 a seguir:

Figura 10 — Ampliagéo da regiao destacada na figura 9. Curva vermelha: espectro experimental. Curva
azul: espectro calculado h = 270 nm.

=
954 —-- Célc. para h=270nm P
- Espectro experimental -7
Nypwe ® 2,4
Ny guparon= 1,4
90
85
&
o
o
c
s
5
c 80
b
4
75 1
70 4
550 575 600 625 650 675 700 725 750

Comprimento de onda A (nm)

22



Tabela 5 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos estremos de interferéncia do
espectro da modelagem (Nubia) na amostra 1 de TiO2

Modelagem (Nubia) Amostra 1 de TiO2
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
97,23 377,00
97,23 755,10
Minimo (%) Comprimento de onda (nm)
62,92 503,74
62,91 1510,67

Levando- se em conta o que foi observado na figura 9 as curvas apresentam
dois maximos (M) e dois minimos (my) descritos na tabela 1 para a curva experimental
da Amostra 1 de TiO2 e na tabela 5 para Modelagem (Nubia).

Na tabela 6 a seguir, encontra-se o erro percentual dos respectivos maximos
e minimos dos valores estimado pela modelagem (Nubia), assim como os
comprimentos de onda correspondente.

Tabela 6 — Erro percentual entre os valores da transmitancia e do comprimento de onda nos estremos

de interferéncia do espectro da modelagem (Nubia) na amostra 1 de TiO2 e do espectro experimental
amostra 1 de TiO2.

Amostra 1 de TiO:
Ordem dos Erro percentual Erro percentual (%) dos comprimentos de onda
maximos (%) correspondente.
1° 3,4 8,0
2° 2,7 2,6
Ordem dos Erro percentual Erro percentual (%) dos comprimentos de onda
minimos (%) correspondente.
1° 4,9 0,9
2° 41 8,4

Nesse sentindo, foi observado na tabela 6 que em relagdo ao segundo
maximo temos um erro percentual de 2,7%. Na ordem dos minimos o primeiro minimo
apresenta um comprimento de onda correspondente com um erro percentual de 0,9%
comparado com o espectro experimental.

Diante disso para amostra 1 de TiO2, podemos concluir que o filme tem uma

espessura de 270 nm e indice de refragcédo de 2,4.

422 Amostra 2 de TiO:

Considerando as variaveis de entrada sendonp = 1,0, n1=24en2=14,0
comprimento de onda variando de 300 nm a 1800 nm, com um desvio quadratico

meédio de 0,2% entre o espectro experimental e o espectro calculado temos:
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Figura 11 - Amostra 2 de TiOz, espectro de Transmitancia (%) x Comprimento de onda (nm), espectro
experimental e espectro calculado para uma espessura de 210 nm. Curva vermelha: espectro
experimental. Curva azul: espectro calculado h =210 nm.
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No intervalo de comprimento de onda de 650 nm a 900 nm a modelagem
apresenta excelente concordancia com o espectro experimental:

Figura 12— Ampliagéo da regido destacada na figura 13. Curva vermelha: espectro experimental. Curva
azul: espectro calculado h =210 nm.
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Tabela 7 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia do
espectro da modelagem (Nubia) na amostra 2 de TiO2

Modelagem (Nubia) Amostra 2 de TiO2
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
96,37 300,00
97,22 587,80
Minimo (%) Comprimento de onda (nm)
62,90 391,30
62,91 1175,00

Tabela 8 — Erro percentual entre os valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos

de interferéncia do espectro da modelagem (Nubia) na amostra 2 de TiO2 e do espectro experimental
amostra 2 de TiO2.

Amostra 2 de TiO:
Ordem dos Erro percentual Erro percentual (%) dos comprimentos de
maximos (%) onda correspondente.
1° 12,0 18,5
2° 3,4 2,7
Ordem dos Erro percentual Erro percentual (%) dos comprimentos de
minimos (%) onda correspondente.
1° 10,8 8,5
2° 2,3 3,8

Nesse sentindo, foi observado na tabela 8 que em relagdo ao segundo minimo
temos um erro percentual de 2,3%, na ordem dos maximos o segundo maximo
apresenta um comprimento de onda correspondente com um erro percentual de 2,7%

comparado com o espectro experimental.

25



Diante disso para amostra 2 de TiO2, podemos concluir que o filme tem uma

espessura de 210 nm e indice de refragcéo de 2,4.

4.2.3 Amostra 3 de Nb20s

Considerando as variaveis de entrada sendonp = 1,0, n1=23en2=14,0
comprimento de onda variando de 300 nm a 1800 nm, com um desvio quadratico

meédio de 0,2% entre o espectro experimental e o espectro calculado temos:

Figura 13 - Amostra 3 de Nb20s, espectro de Transmitancia (%) x Comprimento de onda (nm), espectro
experimental e espectro calculado para uma espessura de 265 nm. Curva vermelha: espectro
experimental. Curva azul: espectro calculado h = 265 nm.
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No intervalo de comprimento de onda de 400 nm a 600 nm a modelagem

apresenta excelente concordancia com o espectro experimental:
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Figura 14 — Ampliagao da regiao destacada na figura 13. Curva vermelha: espectro experimental. Curva
azul: espectro calculado h = 265 nm.
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Tabela 9 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia do
espectro da modelagem (Nubia) na a Amostra 3 de Nb20Os

Modelagem (Nubia) Amostra 3 de Nb20s
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
97,23 370,60
97,22 741,40
Minimo (%) Comprimento de onda (nm)
66,18 494,60
66,18 1481,6

Tabela 10 — Erro percentual entre os valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos
de interferéncia do espectro da modelagem (Nubia) na Amostra 3 de Nb20Ose do espectro experimental
Amostra 3 de Nb2Os.

Amostra 3 de Nb20s
Ordem dos Erro percentual Erro percentual (%) dos comprimentos de
maximos (%) onda correspondente.
1° 15,4 7,5
2° 5,00 2.6
Ordem dos Erro percentual Erro percentual (%) dos comprimentos de
minimos (%) onda correspondente.
1° 2,3 0,3
2° 3,1 7,4

Nesse sentindo, foi observado na tabela 10 que em relagdo ao primeiro
minimo temos um erro percentual de 2,3%, e o comprimento de onda correspondente

com um erro percentual de 0,3% comparado com o espectro experimental.
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Diante disso para amostra 3 de Nb2Os, podemos concluir que o filme tem uma

espessura de 265 nm e indice de refragcéo de 2,3.

4.2.4 Amostra 4 de Nb2Os

Considerando as variaveis de entrada sendonp=1,0,n1=2,3en2=14, 0

comprimento de onda variando de 300 nm a 1800 nm, com um desvio quadratico

meédio de 0,3% entre o espectro experimental e o espectro calculado temos:

Figura 15 - Amostra 4 de Nb20s, espectro de Transmitancia (%) x Comprimento de onda (nm), espectro
experimental e espectro calculado para uma espessura de 680 nm. Curva vermelha: espectro

experimental. Curva azul: espectro calculado h = 680 nm.
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No intervalo de comprimento de onda de 490 nm a 627 nm a modelagem

apresenta excelente concordancia com o espectro experimental:
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Figura 16 — Ampliagao da regiao destacada na figura 15. Curva vermelha: espectro experimental. Curva

azul: espectro ca

Iculado h = 680 nm.
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Tabela 11 — Valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos de interferéncia do
espectro da modelagem (Nubia) na a Amostra 4 de Nb20Os

Amostra 4 de Nb20s
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
97,22 317,00
97,20 379.00
97,22 476,04
97,22 634,10
97,22 951,43
Maximo (%) Comprimento de onda (nm)
66,20 345,00
66,18 422,00
66,18 543,7
66,18 761,00
66,18 1268,30

Tabela 12 — Erro percentual entre os valores da transmitancia e do comprimento de onda nos extremos
de interferéncia do espectro da modelagem (Nubia) na Amostra 4 de Nb20Ose do espectro experimental
Amostra 4 de Nb2Os.

Amostra 4 de Nb20s
Ordem dos Erro percentual (%) | Erro percentual (%) dos comprimentos de
maximos onda correspondente.
1° 28,3 12,7
2° 12,3 7,2
3° 8,9 2,0
4° 6,8 1,3
5° 5,8 3,9
Ordem dos Erro percentual (%) | Erro percentual (%) dos comprimentos de
maximos onda correspondente.
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1° 10,1 9,4
2° 5,1 43
3° 2,0 0,2
4° 0,3 3,0
5° 1,2 4,8

Nesse sentindo, foi observado na tabela 11 que em relagdo ao quarto maximo
o comprimento de onda correspondente tem um erro percentual de 1,3%, em relagao
ao quarto minimo temos um erro percentual de 0,3%, no terceiro minimo o
comprimento de onda correspondente tem um erro percentual de 0,2%.

Diante disso para amostra 4 de Nb2Os, podemos concluir que o filme tem uma

espessura de 680 nm e indice de refragcéo de 2,3.

Analisando as figuras 9, 11, 13 e 15 percebe-se que a concordancia entre o
espectro experimental e espectro calculado € quase perfeita, isto poque a modelagem
(Nubia) considera o indice de refragdo como fixo, ou seja, constante para todos
comprimentos de onda, porém os filmes ndo sdo amplamente transparentes como o
vidro, ha um fendmeno nos indices de refracdo chamado de dispersdo normal
fazendo com que o indice de refracdo nao se comporte constante conforme se muda
o comprimento de onda.

Isto &, considerando a equacgéao (1) os indices de refracdo é consequéncia do
caminho que a luz percorre no meio, algumas das ondas eletromagnéticas s&o
absorvidas pelas moléculas ou atomos do meio nesse caso as moléculas e atomos
das amostras de TiO2 e Nb2Os fazendo com que a quantidade de luz que percorre o
meio seja menor que a quantidade de luz incidente.

Isso explica o porque que nas amostras 1 e 2 de TiO2, na amostra 1 no
intervalo de 600 nm a 675 nm a modelagem (Nubia) apresenta uma excelente
concordancia a figura 11 ilustra isso, para a amostra 2 temos no intervalo de 650 nm
a 900 nm como mostra a figura 13.

O mesmo ocorre para as amostras de Nb2Os, na amostra 3 isso ocorre no
intervalo entre 490 nm a 627 nm, figura 17, para amostra 4 no intervalo de 400 nm a
600 nm, figura 16.

5. CONCLUSAO
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Dessa forma, o objetivo de desenvolver um método computacional para
caracterizagao indireta dos filmes finos 6xidos depositados por sputtering reativo foi
satisfeita.

Conforme apresentado e discutido ao longo desse trabalho, a modelagem é
promissora, na figura 9 e na tabela 6 na ordem dos minimos o primeiro minimo
apresenta um comprimento de onda correspondente com um erro percentual de 0,9%
comparado com o espectro experimental e com um desvio quadratico médio entre o
espectro calculado e o espectro experimental de 0,3%, na figura 11 e na tabela 8 em
relagdo ao segundo minimo temos um erro percentual de 2,3% e um desvio quadratico
meédio entre o espectro calculado e o espectro experimental de 0,2%, na figura 13 e
na tabela 10 em relagdo ao primeiro minimo temos um erro percentual de 2,3%, e o
comprimento de onda correspondente com um erro percentual de 0,3% e com desvio
quadratico médio entre o espectro calculado e o espectro experimental de 0,2% na
figura 15 e na tabela 12 foi observado que em relagdo ao quarto maximo o
comprimento de onda correspondente tem um erro percentual de 1,3%, em relagao
ao quarto minimo temos um erro percentual de 0,3%, no terceiro minimo o
comprimento de onda correspondente tem um erro percentual de 0,2% e com um
desvio quadratico médio entre o espectro calculado e o espectro experimental de
0,3%.

Diante disso para amostra 1 de TiO2, podemos concluir que o filme tem uma
espessura de 270 nm e indice de refracdo de 2,4, para amostra 2 de TiO2, podemos
concluir que o filme tem uma espessura de 210 nm e indice de refracdo de 2,4, para
amostra 3 de Nb2Os, podemos concluir que o filme tem uma espessura de 265 nm e
indice de refracdo de 2,3 e para amostra 4 de Nb2Os, podemos concluir que o filme
tem uma espessura de 680 nm e indice de refracédo de 2,3.

O método desenvolvido para caracterizacéo de filmes éxidos que determina
a espessura do filme € uma ferramenta extremamente util para entender propriedades
Opticas e como elas afetam sua aplicacao, visto que a espessura do filme pode afetar
sua transmissao, absorcéao, refracdo, entre outras propriedades.

Em conclusao, a espessura do filme fino € uma propriedade fundamental que
influencia muitas propriedades Opticas do material. O modelo computacional
desenvolvido neste projeto é uma ferramenta valiosa para prever com preciséo a

espessura de filmes finos depositados por sputtering reativo. Isso ndo s6 pode
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economizar tempo e recursos, mas também permite a otimizagcdo das condi¢cdes de
producgao e o estudo mais aprofundado das propriedades dos filmes finos.

Esse método representa um passo importante no aperfeicoamento das
aplicacdes atuais de filmes 6xidos e no desenvolvimento de novas aplicagdes. Ele
pode ser aplicado em diversas areas, como em tecnologias de microeletronica,
optoeletrénica e em sistemas de energia solar. Com sua precisdo e eficiéncia, o
modelo computacional pode ajudar a impulsionar a pesquisa e o desenvolvimento de

novos materiais e tecnologias baseadas em filmes finos.
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