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Dindmica de recubrimiento de una pelicula delgada

o
o O o
o O

o © Formacidn de materiales (solidos)

© [La dinamica de recubrimiento

4 ' 2 tiene tres procesos basicos:
SOorcion /A
O Desorcion adsorcion, transporte y desorcion.

O\ C/ o El modelamiento del crecimiento

de peliculas delgada es una de las
mas desafiantes actividades de la

ciencia de los materiales, ya que los
mecanismo de crecimiento determinan
Oustrato . , o
las propiedades de la pelicula (eléctricas,
elasticas, etc.) y de textura. Es de capital
interes cientifico y tecnoldgico entender y manejar los procesos de crecimiento.



Problema

Durante el proceso de recubrimiento de una pelicula delgada, en la cual
inferactia los procesos cinéticos locales y la ocurrencia simulfanea de
una transicion de fase, uno espera encontrar formacion y mecanismo
de estructuras espaciales, patrones &l tamario de estas estructuras yacen en el
rango de las nandmetros

¢ Que mecanismos originan los patrones?, ; que tipo de pafrones uno observa?,
scudl es la dinamica que describe estas efructuras?. jque posibles uso pueden
fener estas estructuras (device)? efc




Observaciones Experimentales (Nano Patrones)

Dislocations

in the Ag film

Deposicion de una Monocapa Ag en

‘/ rutenio(O007) a“lemperatura ambiente
SIRu

-Observacion de estructuras espaciales espontaneas
(patrones hexagonales) e Fslas de Vacancia

(Nano estructuras) de tamario nanométrico (3nm)

- K. Pohl et al, Nature, 397, 231 (1999)



Nicroscopio de efecto tunel (STM)
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Oimulaciones Numericas

Mc¢etodos de dinamica molecular, Montecarlo y ecuaciones de reaccion difusion son
métodos numericos usados para describir la dinamica de recubrimientos de peliculas
delgadas

Dinamica Molecular (Ad-1nitio0): desafortunadamente, los tiempos computacionales
requeridos para simular una capa delgada con tasas de absorcion y desorcion realistas
son actualmente excesivos o requieren de tasas irrealistas (miles de particulas).

Metodo de Montecarlo: describe pequenos peliculas policristalinas con dimensiones
del orden del micron (millon de particulas).

Modelos de reaccion difusion: aproximacion continua y macroscopica aun €s
interesante, ya que describe la dinamica de una pelicula delgada de grandes
dimensiones y con tasas realistas



Oimulaciones Numericas (Montecarlo)

: Simulaciones numéricas usando el método de

=T o Montecarlo de deposicion de aluminio sobre

] B ] un sustrato amorfo (color violeta), usando
; deposicion tipica de sputtering. En la superficie
= . o se absorben dos orientaciones (Al-111 y Al-100,
: L Transicion de fase). En la figura-a se ilustran

las dos fases. Cuando la temperatura es mantenida
aun 1/3 de la temperatura de transicion,

la fase Al-111 es dominante (Fig.b). Para temperaturas
menores 1/9 de la temperatura de transicidon domina la fase AI-100 (Fig.c)

H. Huanget al. J. Appl. Phys. 84 (1998) 3636; Thin Solid Films 365 (2000) 189



Oimulaciones Numericas

Mc¢etodos de dinamica molecular, Montecarlo y ecuaciones de reaccion difusion son
métodos numericos usados para describir la dinamica de recubrimientos de peliculas
delgadas

Dinamica Molecular (Ad-1nitio0): desafortunadamente, los tiempos computacionales
requeridos para simular una capa delgada con tasas de absorcion y desorcion realistas
son actualmente excesivos o requieren de tasas irrealistas (miles de particulas).

Metodo de Montecarlo: describe pequenos peliculas policristalinas con dimensiones
del orden del micron (millon de particulas).
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interesante, ya que describe la dinamica de una pelicula delgada de grandes
dimensiones y con tasas realistas



Oimulaciones de modelos confinuos: “Reaccion-difusion

CJ

{

AL

Oimulaciones numéricas de una monocapa absorbida
considerando los efectos del sustrato (Ouo et al
Sournal of nanoparticle research 2, 333 2000)




Modelo tedrico de una monocapa

4 N
e ' B o o | |
o O Modelos continuos que describen
Gefesresin Ponri la evolucion de una monocapa
O esorcion | incorporan procesos de reaccion o
Q\ O/ cindticos locales (adsorcion y
desorcion) y difusion

- = A
"L‘.L...TL .

Oe(r,t) = Re(r, L] - E_f}

Qustrato

donde c(r,t) es el recubrimiento molecular local R[c,t] describe
los procesos de reaccion y J es el flujo de corrienfe de masa

“Descripcion microscopica basada en un modelo fipo Fsing

(Lattice Gas, “Walgraef 2002) o ecuacion maestras (Mikaeloo 7999)



Dinamica de la Monocapa

* Corriente de Difusion gobernada por variacion del potencial
quimico o:

— = S0:(;_.76: M(C):D(c)

; UNIVERSIDAD, DE CHILE
= -Cul

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Dinamica de la Monocapa

* Corriente de Difusion gobernada por variacion del potencial
quimico o:

J=-MVy; = %—J: M(c) = Die)

* Para calcular 7 usamos modelo tipo Ising.

1
H = 3 Zeijcicj; BF =—InZ Z =Tr{exp(—BH)}
i,]

UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACUI

ILTAD DECIENCIAS FISICAS ¥ MATEMATICAS
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Dinamica de la Monocapa

* Corriente de Difusion gobernada por variacion del potencial

quimico o:
— — F D
J =—M(c)V p; » = —(i?c M(c) = ()

* Para calcular 7 usamos modelo tipo Ising.

1
H = 3 Zeijcicj; BF =—InZ Z =Tr{exp(—BH)}
i,]

* Teoria de campo medio corregida: ' ~ Fy+ < H — H, >,.

H,=KpT ) Xci  Fo=KgT) In(1-6)

Dinamica de Recubrimiento durante la deposicion de una pelicula delgada — p. 8/~



Dinamica de la monocapa

* Sea 0; =< ¢; >, Primera correccion a F' se escribe:

1
F = KBT Z[Qk 1n(¢9k) -+ (1 — Qk) ln(l — Hk)] + 5 Z 67;]'9@'6’]'
k

iJ

UNIVERSIDAD: DE CHILE

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Dinamica de la monocapa

* Sea 0; =< ¢; >, Primera correccion a F' se escribe:

1
F = KBT Z[@k 1I1((9k) -+ (1 — Qk) ln(l — Hk)] + 5 Z 6@'9@6’]'
k 1]

* |sotropia y homogeneidad:

1 -
€0 — —5 ZEZ']' — —/E 258 = Zeij(m — Tj)2 = 2’76&2

() 1]

UNIVERSIDAD, DE CHILE
Cul
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Dinamica de la monocapa

* Sea 0; =< ¢; >, Primera correccion a F' se escribe:
1
F = KBT ;[ek 1I1((9k) -+ (1 — Qk) ln(l — Qk)] + 5 Z 6@'9@6’]'
1]

* |sotropia y homogeneidad:

1 -
€0 — —5 Zeij — —/E 258 = Zeij(”l“i — Tj)2 = 2’76&2

() 1]

* Energia libre continua F|c(r)]

1 1
o= /S dr(KpTf(r) + See(r)” = 581 Ve(r)®)
S f(r) = (1= e(r)) n[1 — c(r)] + e(r) Infe(r)
B pepartamento deﬁsico-

Dinamica de Recubrimiento durante la deposicion de una pelicula delgada — p. 9/~



Modelo con tasa de desorcion lineal.

* Si consideramos ciertos procesos de deposicion:tasa de
deposicion constantes.

Rle(r, )] = ol —c(r, )] — Be(r, 1)

* El sistema tiene un funcional de Lyapunov cuando las tasa
son constantes y no dependen de la cobertura

F=F — (a]\Zﬁ) //dD'rdDr’c(r’,t)G(r,r’)c(r,t)

* El sistema por lo tanto puede escribirse con una energia
libre efectiva.

or
oc(r,t)

0
atC:R[] MV25J::>&5 ( ):MV2

UNIVERSIDAD, DE CHILE

B e —POI |0 tanto la Dinamica es de relajacion.
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Modelo con Desorcion lineal

* Evolucion dinamica de la cobertura de una monocapa

Opc(r,t) = afl — ¢(r,t)] — Belr, t) + MV?(p)

* Potencial quimico ¢

c(r,t)
1 —c(r,t)

¥ = €5 €OC< ) + KT ln[ ] - §0V2C(I’, t)

UNIVERSIDAD, DE CHILE

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Modelo con Desorcion lineal

* Evolucion dinamica de la cobertura de una monocapa

Orc(r,t) = a[l — c(r,t)] — Be(r, t) + MV?(p)

* Potencial quimico ¢

c(r,t)
1 —c(r,t)

P = €s — 600<r,t) + KT ln[ ] _ §0V26(r,t>

* Solucion estacionaria y homogenea ¢, = ;33

UNIVERSIDAD, DE CHILE

'AD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Modelo con Desorcion lineal

* Evolucion dinamica de la cobertura de una monocapa

Orc(r,t) = a[l — c(r,t)] — Be(r, t) + MV?(p)

* Potencial quimico ¢

c(r,t)
1 —c(r,t)

© = €5 — €,c(r,t) + KT In| | — §0V2c(r, t)

* Solucion estacionaria y homogenea ¢, = ;33

°* Seac(r,t) =cg+ o(r,t), perturbacion a este estado. o es
parametro de orden.

- UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACULTAD DE CIENCIAS FISICA:

S YMATEMATICAS
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Dinamica de monocapa

®* | a ecuacion se escribe:

co +o(r,t)
1 —co—o(r,t)

Oro(r,t) = —Qo + I'V?[—o(r,t) + pln]

D2
. Q=a+f u

= _—co_
E2KpT

T AT,

Hexdgonos Hexdgonos transicidn a rollos

; UNIVERSIDAD, DE CHILE
Cul

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Estabilidad lineal

Relacion de dispersion Y Solu(:Ién Co se deVIene
: Inestable (Walgraef
0os 2002)

0,1 ] A(K)

k) = —Q — ek? — k*

-0,05]

-0,1-

_— Antidifusion (Tp<T<Tc) ILL

E— Inestable (T<Tp<Tc) 6 p— _1 _|_
E— Critica (T=Tp) Co(l - CO)

S— Difusion (T>Tc)

Coeficientes

1.5¢ \/ / /- €C 2 a _|_ /8

4
L ke =+ a+ 3
L L ”’ L L L CO
0.2 (/),.,4’ 0.6 0.8 1
-0.5¢ \/;/

G T, = AT.(1—|ec])co(1—co)

UNIVERSIDAD, DE CHILE

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Régimen débilmente nolineal

" * Estudio de seleccion de
patrones (2D)[Walgraef(2002)]

010 = (—Q4+eV2—-V4)o+ V3 [wo?+00°]

e(xt)  Patrdn debilmente lineal

x=50 corresponde a 20 nm.(Para el caso de Al sobre TiN).
A=58nm.Co=0.6; I'=1;u=0.1

: UNIVERSIDAD, DE CHILE
Cul

’E FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Régimen débilmente nolineal

* Estudio de seleccion de
patrones (2D)[Walgraef(2002)]

Oro = (—Q4+eV2—V4)o+ V3 [wo*+60°]

* La ecuacion de amplitud(1D)

OrA =cA — A|A|? + Oyy A

. ®* Donde ¢ =+/a+ 0

50 (iE, t) — A(T — 56]‘;’ Y = (56)%.%)6@.]{3:—'_0-6

x=50 corresponde a 20 nm.(Para el caso de Al sobre TiNg
A=58nm.Co=0.6; I'=1;u=0.1

e(x,t}  Patrdn debilmente lineal

: UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACULTAD DECH

D DECIENCIAS FISICAS YMATEMATICAS
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Aplicaciones a sistemas experimentales

Especies usadas comunmente Al,Cu,Ti, TiN,(utilizados en
micromecanismos de silicio)

Caso de Al cristaliza en FCC. ay; = 4.05[A] a T = 293[K]
(4.11[A] a 800[K])

Energia de interaccion de pares ¢;; ~ —0.0533[eV|(Tiene un
minimo alrrededor de 4.1[A])

Deposicion de atomos sobre TiN(100),y = 4,¢, = 0.22[eV],
T. = 641[K]

Simulaciones de dinamica molecular. D = 4 x 1()—4[07’?2] a
T = 700[K],D = 5 X 10—5[Cm2] a
T = 500[K],D = x10™ "[<2- “la T = 300[K].

Tasas del oreden de ) ~ 1 £

min

en estas condiciones: § = 0.1a,c, ~ 0.9, T}, =~ 212|K]|

~
)\C ~ 1 5 lnmJ Dinamica de Recubrimiento durante la deposicion de una pelicula delgada — p. 16/~



Régimen Fuertemente nolineal

L C(x.1) Patrén No lineal ®
N by e . Observgmos (para c,
S0 muy bajo o muy alto)
l] " \U’ \ “ ]’ patrones muy no
Vo U e lineales
Solucin Putrdn uméricaprs s loee j 0L, * Existen frentes muy no

x=50 corresponde a 20 nm, por lo tfanto A=32 hm

lineales que conectan
solucion homogéenea
con un patrén estable.

Patron no lineal en 2D

* No podemos atrapar
este régimen con ecua-
ciones de amplitud.

UNIVERSIDAD DE CHILE
FACULTAD DECIENCIAS FISICAS

S YMATEMATICAS

Departamento deﬁ&icq
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Régimen Fuertemente nolineal

Patrén no lineal en 3D

* Estructuras localizadas
y patrones localizados
existen en el Pinning
Range pero son muy no

Region de Pinning |inea|eS

A c(x1)

100.000 200.000 300.000
<«—— 32nm —»

Esta soluciéh numerica corresponde a un patrén localizado en
la regidn de pinning los pardmetros son: Co=0.865; u=0.105;
Q=0.005; o=0.004325; B=0.00067.Nuevamente A=32 nm.

UNIVERSIDAD, DE CHILE
cu TEMATICAS

FACULTAD DE CIENCIAS FISICAS YMA

s Departamento deﬁsico
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Régimen Fuertemente nolineal

Patrén no lineal en 3D

* Estructuras localizadas
y patrones localizados
existen en el Pinning
Range pero son muy no

Region de Pinning |inea|eS

A c(x1)

* observamos frentes que
conectan solucion homo-
genea, con patron .

Esta soluciéh numerica corresponde a un patrén localizado en
la regidn de pinning los pardmetros son: Co=0.865; u=0.105;
Q=0.005; o=0.004325; B=0.00067.Nuevamente A=32 nm.

3¢ UNIVERSIDAD DE CHILE
FACULTAD DECIENCIAS FISCAS YMATEMATICAS
l

A

B8 Departamento deﬁsico
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Régimen Fuertemente nolineal

Patrén no lineal en 3D

* Estructuras localizadas
y patrones localizados
existen en el Pinning
Range pero son muy no

Region de Pinning |inea|eS

A c(x1)

* observamos frentes que
conectan solucion homo-
genea, con patron .

Esta soluciéh numerica corresponde a un patrén localizado en
la regidn de pinning los pardmetros son: Co=0.865; u=0.105;
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Soluciones tipo particula,

Antidifusion

Adsorton

0.750

0.500

0.250

2.000

Estructura Localizada en el rango fuertemente
nolineal para los valores: C0=0.135;u=0.101; Q=0.005;

100.000

200.000

-0.500

-0.750

300.000

0=0.000675; B=0.004325. A=32nm aprox.

Vacanton

0.000

-0.250

100.000 200.000 300.000

Solucion numérica para los valores Co=0.865;
u=0.105; Q=0.005; o= 0.0043; B=0.000675
A=32 nm.

* Viven en una region donde hay difusion

UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACUI

A CULTAD DE CIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS

B
& Departamento deﬁsicc
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Soluciones tipo particula,

Antidifusion

Adsorton

0.750

0.500

0.250

2.000

Estructura Localizada en el rango fuertemente
nolineal para los valores: C0=0.135;u=0.101; Q=0.005;

100.000

200.000

-0.500

-0.750

300.000

0=0.000675; B=0.004325. A=32nm aprox.

Vacanton

0.000

-0.250

100.000 200.000 300.000

Solucion numérica para los valores Co=0.865;
u=0.105; Q=0.005; o= 0.0043; B=0.000675
A=32 nm.

* Viven en una region donde hay difusion

* Limite de baja adsorcion y desorcion (£2 = 0.005)

UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACUI

A CULTAD DE CIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS

B
& Departamento deﬁsicc
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Soluciones tipo particula, Antidifusion

Vacanton

0.000

Adsorton 0250

-0.500
0.750

-0.750
0.500

100.000 ¥ 200.000 3

00.000
Solucion numérica para los valores Co=0.865;

u=0.105; Q=0.005; o= 0.0043; B=0.000675
A=32 nm.

0000000

Estructura Localizada en el rango fuertemente

nolineal para los valores: C0=0.135;u=0.101; Q=0.005;
0=0.000675; B=0.004325. A=32nm aprox.

* Viven en una region donde hay difusion
* Limite de baja adsorcion y desorcion (£2 = 0.005)

* Ecuacion tipo Cahn Hilliard debilmente perturbada

: UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACULTAD DE CIENCIAS FISICAS

FISICAS ¥ MATEMATICAS

B8 Departamento deﬁsicc
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Soluciones tipo particula

Adsortaon

Luuy
0.750

0.500

0.250

Solucion numerica en el regimen de Cahn
-Hilliard perturbado. En este caso Co=0.1
Q=0.005; p=0.1; 0=0.0045; B=0.0005; A=31 nm.

Adsortén en 2d. Régimen Cahn-Hilliard perturbado.

Adsortén 3D. régimen Cahn-Hilliard perturbado.

3 UNIVERSIDAD DE

/R FACULTA D DE CIENCIAS FISICAS YN
o

Departamento deJISlco

Vacantoén (C-H)

200.000 1300.000

solucién numerica de la ecuacién en el régimen
Cahn-Hilliard perturbado. C0=0.9;
Q=0.005; u=0.1; 0=0.0045; $=0.0005; A=31 nm.

Vacantén 3D Régimen Cahn-Hilliard perturbado.

O

Vacantén 3D. Régimen Cahn-Hilliard Perturbado

Dinamica de Recubrimiento durante la deposicion de una pelicula delgada — p. 20/~



Cahn-Hilliard Perturbado

* Podemos aproximarnos a las LS considerando el limite de
baja tasa de deposicion y alta cobertura.2 = 0.005 y
co, = 0.9

UNIVERSIDAD: DE CHILE

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS

Departamento deﬁsica
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Cahn-Hilliard Perturbado

* Podemos aproximarnos a las LS considerando el limite de
baja tasa de deposicion y alta cobertura.2 = 0.005 y
co, = 0.9

* Trasladando

Oip = —Q(p — po) + V[ep+ p* — V0]

UNIVERSIDAD, DE CHILE
Cul

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Cahn-Hilliard Perturbado

* Podemos aproximarnos a las LS considerando el limite de
baja tasa de deposicion y alta cobertura.2 = 0.005 y
co, = 0.9

* Trasladando
Oip = —Q(p — po) + V[ep+ p* — V0]

e Cuando Q = 0 tenemos Cahn-Hilliard

UNIVERSIDAD, DE CHILE
Cul

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Cahn-Hilliard Perturbado

* Podemos aproximarnos a las LS considerando el limite de
baja tasa de deposicion y alta cobertura.) = 0.005 y
co, = 0.9

* Trasladando
Oip = —Q(p — po) + VZ[ep+ p* — Vg

e Cuando Q = 0 tenemos Cahn-Hilliard

* Soluciones tipo burbuja. InteraccionKink-Antikink
(M.G. Clerc et al., Phys. Rev. E 71,046210 2005))

us(z, 24 (t)) = /|| tanh] F (x — 24 (t))] (4)

IV ER.SIDAD E CHILE

DECIENCIAS FISICAS YMATEMATICAS
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Cahn-Hilliard Perturbado

* La solucion burbuja corresponde a

p(z, 24 (1)) = u_(z—z_(t))—usp(z—2z4 () — /[ Hw(zy, z_, 2)

UNIVERSIDAD: DE CHILE

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS

Depar mtdfct

Dinamica de Recubrimiento durante la deposicion de una pelicula delgada — p. 22/~



Cahn-Hilliard Perturbado

* La solucion burbuja corresponde a

pa, 2+ (t)) = u_(z—z_(t))—us (=24 () V[ Hw(ay, z—, )

* Al reemplazar en nuestra ecuacion perturbada se
despecian terminos exponencialmente chicos y se llega a
una ecuacion del estilo:

ITeim(£) ILlv wveKer(Lh (7)

: UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACULTA D DECIENCIAS FISICAS

YMATEMATICAS

O
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Cahn-Hilliard Perturbado

* Esto nos permite escribir el adjunto facilmente

ﬁT = Sl — Ol S(U— — Uy — |a)2a:mc

* Entonces si consideramos 0,19+ = u+

Ker(£") = {a, bz, ¢y, ¢}

* Podremos encontrar una condicion de solvabilidad para el
producto < 1|1 >= 0 que nos dara finalmente una ecuacion
para el ancho de las LS

A= = CVAA - m0 L)

A PoftL
g AAERIRAR L L o 2, EI

&8 Departamento deﬁsica
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Soluciones CH perturbado

CH perturbado

interaccion de vacantones(C-HP)

-0.250

-0.500

-0.750

U

50.000 100.000 150.000
e
1=0.1;Q=0.005;C0=0.9
0.000
-0.500
50.000 100.000 150.000 0 250
1=0.1;Q=0.005;C0=0.9
. /
050 ]
Perfil Vacanton 2D
aQqa —
-0.750 “
50.000 100.000 150.000
-0.500
v v
0.000
1,000 0.250
SN T 100,000 00,000
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Modelo con Desorcion cuadratica

* Consideremos la ecuacion para las perturbaciones

co + o(r,t)

52 2
oo (r,t) = —ao — fo” + I'V?] U(r’t)+uln[1—co—a(r,t)

|-V

* Donde:

oz:ozo\/1+40% cozgg[\/l—kélﬁl]

Débilmente NL

i

0

-0k0

100.000 200.000 300.000
UNIVERSIDAD: DE CHILE
FACULTA D DE CIENCIAS FISICAS
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Modelo con Desorcion cuadratica

* Consideremos la ecuacion para las perturbaciones

co + o(r,t)

52 2
oo (r,t) = —ao — fo” + I'V?] U(r’t)+uln[1—co—a(r,t)

|-V

* Donde:

oz:ozo\/1+40% cozgg[\/l—kélﬁl]

Débilmente NL

i

0

-0k0

100.000 200.000 300.000
UNIVERSIDAD: DE CHILE
FACULTA D DE CIENCIAS FISICAS

S YMATEMATICAS
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Desorcion no lineal

50

* Prediccion de patrones
en régimen de
segregacion deébill
(Verdasca et al 1995)

n L i 2
00 100 200 300 400 500 60.0 700
q

FIG. 1. Behavior of the amplification factor o as one ap-
proaches and crosses the marginal stability curve for =095, The
values are P=0.98, 0.96, 0.9417 (marginality), and 0.92, respec-
tively.

El gréfico de arriba muestra la aparicién

del modo inestable, para ciertos valores.

El grdfico de la izquierda muestra la evo-

FIG. 2. (1) Quasihexagonal array of low coverage droplets al

lucién de arreglos quasihexagonales,Labe-
rintos, patrones e islas que evolucionan e
el tiempo. Corresponden a simulaciones
numéricas de la ecuacion de cahn-Hilliard
perturbada por un término cuadratico.

P=08 (8] =0.08), a1 late rimes (= 246.0). (b) Imerconnected
structure at P=0.54 (#;=0.013) and 7= 170.0. (c) Array of high
coverage droplets at P=0.4 (6]=>-0.037) and 7=250.0. (d)
Emergence of ordered domains at P=0.96 (r=0.8), Dark areas
correspond to low coverage and light regions 10 high coverage. For
example, in (d), black circles, white regions, and extended gray
areas correspond, respectively, to coverage values of 0.3, (L7, and
0.61 (=65}

i

STRIPES

Patrones obtenidos huméricamente en la ecuacién con

desorcion cuadrdtica.

Estudio numeérico de
formacion de islas de
adsorcion

Region de Histéresis

Simulaciones numericas
de Cahn-Hilliard super critico
perturbado
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Modelo con Desorcion cuadratica

® Calculo de la ecuacién de |
Amplitud.o(r,t) = A(Y,T)e** + c.c +w

aTA = 01A+C3A‘A‘2—|—C5A‘A‘4—|—256668YYA_|_MZA36%C$_|_’A’éle—z’k

; UNIVERSIDAD, DE CHILE
Cul

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
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Modelo con Desorcion cuadratica

® Calculo de la ecuacién de |
Amplitud.o(r,t) = A(Y,T)e** + c.c +w

aTA = 61A+C3A‘A‘2+C5A‘A‘4+256668YYA—|—MZA36ika_|_’A‘46_ik

* Los coeficientes ¢; son funciones de los parametros del
sistema. En cierto rango tendremos.(Clerc et all 2005)

, A ®=0.28
2 Coeficientes 2/ B=0.16
1.5¢ o u=0.00093
1 b Co=0.55
0.5} °- N
Co [ a a1 . s =
-0.5] By 4l v
1 |l Diagrama de
1.5) - - \ Bifurcacion.
_ot — =t

: UNIVERSIDAD, DE CHILE
FACULTAD DE CIENCIAS FISICAS

FISICAS ¥ MATEMATICAS
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Soluciones numeéricas

/ . Patrén localizado en 20D
Patrdon Localizado 1D
0000
-0.500 u

100.000 200.000 300.000

BW=0.0093; 0=0.28 ;p=0.16; Co0=0.55

Hoyo
1] WA

Patrén Localizado en 3D

LI i

100.000 200.000 300.000

Misma regién de pardmetros que PL
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Soluciones numeéricas

Frozen island

=3

* Aparicion de dominios
de lenta evolucion en
zona cercana al pinning
range (Frozen

Frozen island 3D Island)(Verdasca et all)

* Frente cubre toda Ila
region luego de un
tiempo.

: UNIVERSIDAD, DE CHILE
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Soluciones numeéricas

Patron lacalizado

WAVAYAYARA * Patron Localizado alta-
Y \/ \/ \/ \/ v mente no lineal.Region

de Pinnin Range
Voyo 0 °

Patron localiza

-0.200

3D

50.000 100.000 150.000

W=0.18; 0=0.006;p=0.002; Co=0.609

Patron Localizado en 2D
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Soluciones numeéricas

Patron no lineal

0.000

-0.250

-0.500

-0.750

100.000 200.000

Co=0.862; p=0.1:00=0.005; p=0.007

Patron localizado

Q00e ,\V/ S~

-0.200

-0.400

-0.600

-0.800 10 U oo 200.000

Co=0.837; p=0.117;0=0.006:B=0.16

UNIVERSIDAD: DE CHILE

FACULTAD DECIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS

* Persisten soluciones de
desorcion lineal para
bajas tasas de
deposicion.

* Se observa region de
Pinning.
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Conclusiones

Durante el proceso de recubrimiento de una monocapa, en la cual inferactian los procesos
cinéticos locales y la ocurrencia simulfénea de una transicion de fase, el sistema exhbibe la

formacion esponténea de estructuras espaciales (nano estructuras, patrones y estructuras

Jocalizadas)

“Patrones, estructuras localizadas (islas de vacancia o adsorcion), y patrones localizados

pueden observarse en modelos con fasas de deposicion lineal y no lineal lejos del punfo de

transicion.

Aproximaciones tipo Cabn-billiard perturbado nos permite analiticamente explicar los vacantones

Y déSOl’ éOﬂQ«S .

“Una ecuacion de amplitud forzada espacialmente nos permite explicar analificamente la

aparicion de patrones localizados




Prospectos Futuros

D Super Adsortdn
* Estudio numeéricoy
n tedrico de Estructuras
localizadas
o "Superpeacks”.
Superpeacks * Estudio de modelos que
iInvolucren difusion no
lineal. superficial
09 — A~ — ({)} N
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