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Resumo

O crescimento de interfaces rugosas tem atraido a atencéao dos pesquisadores ao longo
dos anos devido a sua vasta gama de aplicagcbes. Esse crescimento pode ocorrer de
diversas formas e a compreensao do processo fisico que controla a formagéao e morfologia
das estruturas geradas depende, muitas vezes, da elaboracao de um modelo simplificado.
Sendo assim, esta tese tem por objetivo analisar a propagacao de interfaces em duas
situacdes distintas: crescimento de superficies rugosas por deposicao de particulas e
movimentagdo de uma linha elastica em um meio heterogéneo. Inicialmente, focamos
no estudo dos modelos discretos de crescimento por deposicao de particulas, a fim de
associa-los as diferentes classes de universalidade. Entender o estado critico de sistemas
que pertencem a uma determinada classe leva-nos a compreensao de todos os demais
sistemas dessa classe. Para a realizagdao dessa analise, utilizamos um novo modelo de
Autémato Celular Probabilistico em (1 + 1) dimensoes, capaz de reproduzir uma ampla
gama de padrdes, permitindo a andlise dos mais variados sistemas. As regras de transigao
que determinam a atualizagdo desse autébmato dependem do perfil local e sao definidas
a partir da diferenca de alturas entre os vizinhos a direita e a esquerda do sitio central.
Conforme o conjunto de parametros escolhidos, obtivemos morfologias distintas e expoentes
criticos associados as diferentes classes de universalidade. Esses resultados permitiram um
mapeamento das principais classes encontradas na literatura. Posteriormente, abordamos
o comportamento da interface produzida durante a propagacao de uma fratura, a partir da
separacdo de duas placas. A medida que esses sélidos se separam, forma-se uma linha
elastica que se movimenta sobre o substrato. Se a superficie € homogénea, a propagacao
da interface ocorre uniformemente. Caso contrario, a movimentagdo acontece de forma
irregular, ficando retida em alguns pontos, devido aos diferentes valores de tenséo superficial.
Para analisar o comportamento da interface durante sua propagacgao, implementamos um
modelo computacional capaz de gerar diferentes tipos de superficies a partir da variacao
de alguns parametros. Dentre os parametros de controle escolhidos para a construcéo
do substrato, incluimos a variagdao angular dos pontos de pinning, ou seja, modificamos
a correlacao do ruido congelado. Analisando essas alteracoes, foi possivel perceber que
alguns dos parametros de controle ndo interferem significativamente no comportamento
temporal da rugosidade quando aplicados isoladamente. Os processos de propagagao de
interfaces analisados neste trabalho sdo considerados fenémenos criticos fora do equilibrio
e dependem de parametros que podem ser modificados de acordo com cada modelo. A
partir da variagao desses parametros, foi possivel encontrar diferentes interfaces onde
analisamos o comportamento temporal da rugosidade. Com os dados obtidos foi possivel,
na primeira parte da tese, fazer um mapeamento das principais classes de universalidade
encontradas na literatura - EW, KPZ, DA, DP e CDP. No segundo modelo, observamos que o
comportamento temporal da rugosidade apresentou alteragées mediante a variagdo angular
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entre 0° e 60° e mostrou-se mais acentuado quando essa variagdo estava associada a
alteracao do comprimento de correlagdo na direcao .

Palavras-chave: Propagacgéo de Interfaces Rugosas; Modelos Discretos de Crescimento;
Autdmatos Celulares Probabilisticos; Fratura; Transicao Depinning.



Abstract

Growth of rough interfaces has attracted the attention of researchers over the years due to
its wide range of applications. This growth can occur in several ways and understanding of
the physical process that controls the formation and morphology of the generated structures
often depends on the elaboration of a simplified mathematical model. Thus, this thesis aims
to analyze the propagation of interfaces in two distinct situations: growth of rough surfaces
by deposition of particles and movement of an elastic line in a heterogeneous environment.
Initially, we focused on the study of discrete models of growth by deposition of particles to
associate them with the different universality classes. Understanding the critical state of
systems belonging to a given class leads us to the understanding of all other systems of
this class. To perform this analysis, we used a new probabilistic-cellular automata model in
(1+ 1) dimensions, which is able to reproduce a wide range of patterns allowing the analysis
of the most varied systems. Transition rules that determine the update of this automaton
depend on the local profile and are defined from the difference of heights between the right
and left neighbors of the central site. According to the chosen set of parameters, we obtained
distinct morphologies and critical exponents associated with the different universality classes.
Later, we discuss the behavior of the interface produced during the propagation of a fracture
from the separation of two plates. As these solids separate, an elastic line is formed which
moves on the substrate. If the surface is homogeneous, the interface propagation occurs
uniformly. Otherwise, the movement happens irregularly, being retained in some points, due
to the different values of surface tension. To analyze the behavior of the interface during its
propagation, we implemented a computational model capable of generating different types
of surfaces from the variation of some parameters. Among the control parameters chosen
for substrate construction, we included the angular variation of the pinning points, that is, we
changed the correlation of the frozen noise. The processes of interface propagation analyzed
in this work are considered out-of-equilibrium critical phenomena and depend on parameters
that can be modified according to each model. From the variation of these parameters it
was possible to find different interfaces where we analyzed the temporal behavior of the
roughness. With the obtained data it was possible, in the first part of the thesis, to map the
main universality classes found in the literature - EW, KPZ, DA, DP and CDP. In the second
model, we observed that the temporal behavior of the roughness presented changes with
the angular variation and was more pronounced when this variation was associated with the
alteration of some other parameter.

Keywords: Spread of Rough Interfaces; Discrete Growth Models; Probabilistic Cellular
Automata; Fracture; Depinning transition.
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Capitulo 1

Introducao

O processo de crescimento é um fenémeno que apresenta uma vasta gama de aplicacoes,
desempenhando um papel importante em muitos procedimentos de interesse cientifico e
pratico. Grande parte das formas na Natureza ou das estruturas criadas em laboratério sao
originadas de algum tipo de crescimento (KOTRLA, 1992). Como exemplo, podemos citar a
formacgéo de estruturas desde o crescimento de cristais ao desenvolvimento embrionario de
plantas e animais, ou mesmo produgéo de microchips (MEAKIN, 1993). A disseminacédo de
epidemias ou proliferacdo de organismos podem ser vistas como processos de crescimento,
em um sentido generalizado. Dessa maneira, observa-se que esses processos tém relevan-
cia em diferentes campos cientificos como ciéncia dos materiais, fisico-quimica, medicina,
sociologia etc. (KOTRLA, 1992).

O crescimento de superficies pode evoluir de diferentes formas e a compreensao do
processo fisico que controla a formagédo e morfologia dessas estruturas representa, muitas
vezes, um grande desafio (MEAKIN, 1993). Diante disso, faz-se necessaria a elaboragao de
modelos mais simplificados que descrevam as principais caracteristicas dessa evolucao,
facilitando o estudo dessa nova estrutura gerada.

Sistemas em equilibrio apresentam propriedades que nao se alteram espontaneamente e
tendem a permanecer nesse estado. O equilibrio termodinamico, em especial, acontece
quando ndo ha alteragdo mecénica, quimica ou térmica no sistema. Quase todos os
sistemas encontrados na natureza nao se apresentam em equilibrio termodinamico, uma
vez que estao sujeitos ao fluxo de matéria, energia ou reagcées quimicas. Alguns desses
processos sao bastante complexos e exemplos tipicos incluem fluxo de fluidos em meios
porosos (BARRER, 1948; BEAR, 1988; BARABASI et al., 1992; KESSLER; LEVINE; TU,
1991; PARISI, 1992; ATMAN, 1998), deposi¢cao de vapor quimico (CVD) (MEAKIN et al.,
1986; PARK; SUDARSHAN, 2001; REINA et al., 2008), propagacao de fraturas (ALAVA;
NUKALA; ZAPPERI, 2006; SANTUCCI et al., 2007; LAURSON; SANTUCCI; ZAPPERI, 2010;
ZEHNDER, 2012), corrosdo (OPPENHEIM et al., 1991; LIANG; ZHAO, 2012), propagacao



de incéndios florestais (OSHER, 1988; BERESTYCKI; HAMEL, 2002), crescimento de
coldnias de bactérias (KOUTSOUMANIS; LIANOU, 2013; VICSEK, 1992a; FARRELL et al.,
2013) etc.

Apesar da diversidade dos eventos citados, eles tém muito em comum, pois todos podem ser
descritos pelo mesmo conjunto de equacoes. Esses sistemas sao caracterizados pela exis-
téncia de um grande nimero de agentes que interagem, apresentando um comportamento
coletivo de auto-organizagcdo sem a necessidade de um controlador central (BAR-YAM,
1997).

Alguns processos citados acima, como propagacao de fluidos, fraturas e incéndios florestais,
podem ser identificados como propagacao de interfaces. A evolucédo dessas estruturas
ocorre pela movimentacado de uma linha que separa dois meios e é caracterizada por meio
da andlise de eventos decorridos préximo a ela (MEAKIN, 1993).

Outro exemplo que pode ser estudado sob o ponto de vista da propagacgao de interfaces
€ o crescimento de superficies por deposicdo. O estudo dessas estruturas iniciou-se em
1938 com lvan Stranski e Lyubomir Krastanov, que desenvolveram modos primarios de
crescimento por deposicao de particulas (VENABLES, 2000; OURA et al., 2003). Porém, foi
na década de 1960 com os trabalhos pioneiros de Vold (VOLD, 1959) e Eden (EDEN, 1961),
que os modelos discretos de crescimento comegaram a sobressair. As estruturas geradas
proximas a interface nao exibiam formas geométricas regulares da geometria euclidiana.

Na década de 1980, estudos desenvolvidos por Mandelbrot (MANDELBROT, 1982) discutiam
como mensurar essas formas irregulares usando-se uma nova geometria — a Geometria
Fractal. Ela permite definicbes conceituais matematicas de muitas formas naturais, como
litorais, montanhas ou partes de organismos vivos, entre outras. Com a disseminagéao dos
seus conceitos e outros da fisica estatistica moderna (escalonamento, universalidade etc.), a
dindmica de crescimento de superficies rugosas atraiu atencao consideravel (FAMILY, 1990;
VILLAIN, 1991) e teve seu auge na década de 1990, quando pesquisadores se interessaram
pelo fendmeno de crescimento fractal (VICSEK, 1992a; MANDELBROT, 1982). Vérias
revisdes sobre modelos de crescimentos microscopicos foram desenvolvidas (HERRMANN,
1986; JULLIEN; BOTET, 1986; WEEKS; GILMER, 1979; LANGER, 1980) do ponto de vista
da nova geometria que resulta em objetos com dimensdes nao inteiras (MANDELBROT,
1982).

O processo de evolugao dessas estruturas é um fendémeno fora do equilibrio (AMAR; FAMILY,
1990; AMAR; FAMILY, 1993) que depende também das propriedades microscopicas da
interface, da forca de ligagéo entre as particulas e de outros parametros que podem ser
modificados de acordo com cada modelo. Esses modelos podem gerar uma superficie
rugosa e essa interface pode pertencer a uma classe especial de fractais denominados



auto-afins. Os objetos auto-afins sédo invariantes sob uma transformacao anisotropica de
escala, ou seja, uma mudanca diferente de escala em cada dire¢cdo nao altera a morfologia
do objeto.

Na maioria dos trabalhos, os modelos utilizados para descrever o crescimento de superficies
possuem trés fatores em comum: (a) um fluxo constante de particulas que podem aderir
ao substrato; (b) o carater aleatério da deposicao de particulas neste substrato; (c) a
difuséo de particulas (relaxagao) sobre a superficie. Além disso, esse modelos podem ser
classificados em dois tipos diferentes: os deterministicos, que sédo totalmente definidos
pelos valores dos parametros e condi¢des iniciais; os probabilisticos, que possuem alguma
aleatoriedade propria. Independentemente do tipo de crescimento, a evolugéo da superficie
pode gerar um objeto compacto com uma superficie anisotropica (MANDELBROT, 1982) e
pode estar associado a outros problemas, como criticalidade auto-organizada (BAK; TANG;
WIESENFELD, 1987; BAK; TANG; WIESENFELD, 1988; GLERIA; MATSUSHITA; SILVA,
2004), por exemplo.

Nesta tese limitamos os estudos ao segundo modelo - os probabilisticos ou estocésticos,
uma vez que nos concentramos em explorar a propagacao de interfaces rugosas de
dois pontos de vista distintos: crescimento de superficies por deposicao de particulas e,
posteriormente, movimentacéo da interface em um meio desordenado gerada a partir da
propagagao de uma fratura. Para cada caso, elaboramos um modelo computacional capaz
de descrever o comportamento temporal da rugosidade.

Na primeira parte do trabalho, foi empregada uma técnica computacional que se destaca
por sua simplicidade — os autdmatos celulares (CA) (NEUMANN, 1966). Eles podem ser
usados em varios problemas, com destaque para a investigacao da auto-organizagéao de
sistemas dindmicos em Fisica Estatistica (RICHELE, 2009).

Em 2009, elaboramos um modelo de autdmato celular probabilistico (PCA) em (1 + 1) di-
mensdes’, para estudar o crescimento de superficies do tipo sélido-sobre-sélido (RICHELE,
2009). O modelo pode ser considerado um processo Markoviano de tempo discreto, em
que as regras de transicao dependem do perfil de altura da vizinhanca. As diferencas de
altura a direita e a esquerda do sitio central foram usadas para construir os parametros de
simulacdo. A medida que o autdmato é atualizado, um novo perfil vai se formando e sua
morfologia pode ser obtida a partir da representacao de interfaces do CA. A analise dessa
morfologia é realizada usando-se da rugosidade, uma das principais grandezas utilizadas
para se avaliar o comportamento temporal das correla¢des no sistema. Em 2015, mostramos
que esse modelo é capaz de reproduzir uma ampla gama de padrdes, cujos expoentes
criticos estdo associados a diferentes classes de universalidade (RICHELE; ATMAN, 2015).
Por meio do método do expoente de crescimento, consideramos um determinado conjunto

(1 + 1) dimensdes: rede unidimensional + evolugéo temporal.
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de parametros do modelo para construir um diagrama de fases bidimensional. No trabalho
atual, propomos uma variagcdo do modelo, possibilitando a construcdo de um diagrama
tridimensional e uma analise mais completa dos perfis gerados.

A segunda parte dessa pesquisa possibilitou analisar o crescimento de superficies por meio
da propagagao de interfaces, ou seja, uma interface que se expande ou se movimenta
em uma determinada diregdo, como pode ser observado, por exemplo, em propagacao de
fraturas (PATINET et al., 2011; PATINET et al., 2013; PATINET; VANDEMBROUCQ; ROUX,
2013). Esse tema foi proposto pelo pesquisador Damien Vandembroucq, do Laboratério de
Fisica e Mecénica de Meios Heterogéneos (PMMH), da Escola Superior de Fisica e Quimica
Industrial da cidade de Paris (ESPCI). Pensando na proximidade com o objeto de pesquisa
inicial e focando em um assunto mais atual, Vandembroucq sugeriu esse tema para o
estagio de doutorado sanduiche. O trabalho consistia em separar duas placas e observar
o comportamento da linha elastica formada no limite da divisdo desses dois sdlidos. A
superficie gerada por essa separagao pode ser homogénea ou heterogénea. Se assumirmos
que ela é heterogénea, a propagacao da linha ira ocorrer de forma irregular, gerando uma
interface rugosa. Assim, a analise do sistema ocorreu a partir do comportamento temporal
da rugosidade.

Toda a dinamica citada € estudada como a movimentacao da interface em um meio aleatério
e caracterizada por uma transicdo depinning 2 . Essa transi¢cdo depende da forga aplicada
sobre as placas: se a forga é fraca, os sélidos ndo se separam e consequentemente, a
interface ndo se movimenta, ou seja, o0 sistema permanece em estado estacionario; se
a forca aplicada for maior que um valor critico, as placas irdo se separar e a interface
comecara a se mover, fazendo com que o sistema saia do estado estacionario (KARDAR,;
ERTAS, 1994). Porém, como o meio € heterogéneo, ele ird apresentar pontos com valores
de intensidade de tensao diversos, fazendo com que a movimentacgao da linha ocorra de
forma irregular (AMARAL et al., 1995a; AMARAL et al., 1995b). Dessa forma, se em um
determinado ponto o valor da tensdo é elevado, a linha ficar4 ancorada nesse local e
continuara se propagando em outros pontos que apresentarem um valores menores de
tensao.

Observe que os modelos de crescimento de interfaces explorados, seja por deposicdo de
particulas ou propagacéo de interfaces, sdo fenébmenos fora do equilibrio e suas analises
foram realizadas a partir da observagado do comportamento temporal da rugosidade.

Com o intuito de facilitar a compreenséao deste trabalho, dividimos a tese em 6 capitulos. No
capitulo 2, apresentaremos os autdmatos celulares, uma classe de modelos computacionais
que possui uma vasta aplicacdo e no qual se concentra grande parte das contribuicdes desta

2 Pinning: ancoramento ou retencéo da interface
3Depinning: desancoramento a interface



tese. Introduziremos o assunto apresentando suas definicoes, principais caracteristicas,
algumas aplicacoes e finalizaremos com a apresentacdo do nosso modelo de autdmato
celular probabilistico em (1 + 1) dimensdes.

O capitulo 3 iniciara com um breve estudo dos modelos de crescimento de superficies
por deposicao de particulas, apresentando alguns trabalhos e técnicas utilizadas em sua
caracterizacao. Mostraremos que a evolucéao dessas superficies produz uma rugosidade
que possui propriedades de escala universais. Essas caracteristicas podem ser associadas
a expoentes criticos que governam o comportamento do sistema e identificam as diferentes
classes de universalidade. Posteriormente, os modelos de crescimento serdo abordados
de forma analitica e sua constru¢ao comparada com resultados numéricos simulacionais.
Finalizaremos o capitulo falando sobre a Percolacdo e mostraremos a relacdo desse
processo de propagacao de interfaces com o modelo de transicao depinning, apresentado
no capitulo 4.

No capitulo 4, faremos um breve estudo sobre fraturas, iniciando com a apresentagao de
algumas caracteristicas e principais modelos desenvolvidos na literatura. Posteriormente,
mostraremos o processo de transicao depinning, as principais classes de universalidade
associadas a ele, e 0 associaremos ao nosso modelo.

No capitulo 5, apresentamos as contribuicdes originais desta tese, com aplicacées dos
conceitos discutidos nos capitulos precedentes. Utilizamos dois modelos computacionais
distintos para analisar a propagacao de interfaces. No primeiro, usamos a representacao de
interfaces do CA para simular modelos de deposicao de particulas e mapear as classes de
universalidade associadas a cada modelo. No segundo, exploramos um protétipo capaz de
reproduzir o processo de transi¢cao depinning e analisar o comportamento da linha elastica
em um meio desordenado. A caracterizacdo de um processo ocorre préximo a interface;
assim, em ambos os modelos focamos nessa regido e analisamos o comportamento
temporal da rugosidade dessa interface. Finalmente, encontramos os expoentes criticos
associados a propagacao da interface em um meio aleatério durante o processo depinning
e mostramos que 0 nosso modelo de autdmato celular probabilistico é capaz de reproduzir
esse sistema para um determinado conjunto de parametros.

O capitulo 6 apresenta algumas das principais perspectivas de trabalhos futuros.

Finalmente, apresentamos nossas conclusdes sobre este trabalho no capitulo 7.



Capitulo 2

Automatos Celulares

Muitos fendmenos da Natureza sdo modelados por meio de equagdes; outros ndo permitem
essa técnica (MELOTTI, 2009), mas podem ser estudados a partir dos conceitos de siste-
mas complexos (BAR-YAM, 1997; PEARCE; MERLETTI, 2006). Como exemplos desses
sistemas, pode-se citar: dindmica de populacdes, mercados financeiros, relagdes sociais,
crescimento de interfaces rugosas, entre outros (BAR-YAM, 1997; PEARCE; MERLETTI,
2006).

Em geral, os sistemas complexos sao formados por um numero elevado de elementos
com interagdes locais ndo-lineares que levam a uma auto-organizagao, mas dificultam a
obtencgao de resultados analiticos (MELOTTI, 2009; WOLFRAM, 1994). Entretanto, uma
forma relativamente simples de se estudar esse tipo de sistema é usando-se modelos
computacionais. Entre as técnicas existentes, escolhemos uma que se destaca pela sua
simplicidade e versatilidade — os Autdmatos Celulares.

Autébmatos celulares (CA) sdo usados como modelos matematicos simples na investigacao
da auto-organizacao em Mecanica Estatistica (WOLFRAM, 1983). Eles surgiram no final
da década de 1960 com estudos realizados por John von Neumann (NEUMANN, 1966)
que os utilizou na modelagem de sistemas biolégicos autorreprodutivos. Entretanto, os
autdbmatos ficaram mais conhecidos apds os trabalhos de Wolfram no final da década
de 1980, quando o autor demonstrou que um CA pode exibir comportamento complexo,
mesmo sendo inicializado com regras simples, e evoluir para padrées de auto-organizagao
(WOLFRAM, 1983). Esse tipo de fenémeno, por exemplo, contribui para a compreensao da
formacéao de padrbdes espontaneos.

Este capitulo descreve os aspectos gerais que definem um CA, apresentando alguns
exemplos que evidenciam suas caracteristicas fundamentais. Essas caracteristicas os
tornam atraentes como ferramenta matematica para a modelagem de sistemas fisicos. Um
exemplo possivel de aplicagdo desse prototipo € apresentado na ultima segéo, onde sera



exibido um modelo de CA que é capaz de reproduzir a propagacgao de interfaces rugosas.

2.1 Definicao

Os autématos celulares (CA) sdo modelos matematicos computacionais discretos (ERMEN-
TROUT; EDELSTEIN-KESHET, 1993) construidos sobre uma rede regular, que podem
apresentar tamanho finito ou infinito (WOLFRAM, 1983). As condi¢cdes de fronteira do
modelo s&do escolhidas de forma a ditar como o mesmo interage em suas extremidades.
Em redes multidimensionais, por exemplo, as condicbes podem variar em cada dire¢cao
(SIMPSON; LANDMAN; HUGHES, 2010; SIMPSON et al., 2007). Mais comumente, as
condi¢des de fronteira sdo periodicas, tratando dois sitios em extremos opostos como
vizinhos (BAKER; SIMPSON, 2012; DEUTSCH; DORMANN, 2005; GOLINELLI; MALLICK,
2006).

A forma e a dimensao de cada rede sao definidas com base na aplicagdo do modelo
(DURRETT, 1994; LEE et al., 1995). Ela é constituida por sitios idénticos que podem
assumir k estados possiveis: para k£ = 2, define-se os estados vazio 0 ou ocupado 1.
Esses estados podem variar apds cada iteracdo e sao responsaveis por determinar o
estado seguinte (MORAES, 2007). A evolucao das células depende, também, de regras
pré-estabelecidas que podem ser deterministicas ou probabilisticas (SCHULMAN; SEIDEN,
1978; WOLFRAM, 1983). Além de apresentar interagdes locais, a atualizagdo acontece de
forma sincrona em todos os sitios, conduzindo a uma dinamica global de auto-organizacao
(WOLFRAM, 1983; MORAES, 2007) que, na maioria das vezes, ¢é irreversivel (BERTO;
TAGLIABUE, 2017). Dessa forma, o valor de cada sitio é determinado de acordo com a
vizinhanga no passo de tempo anterior (WOLFRAM, 1983; SIMPSON; LANDMAN; HUGHES,
2010).

Os elementos bésicos que compdem um autdmato celular sdo (MORAES, 2007):

e Célula: é um espagco de memoéria que armazena os estados dos sitios, desde o caso
mais simples representado por nimeros binarios até casos mais complexos em que
as células podem apresentar varios estados, possuindo mais de uma propriedade.
Dependendo da modelagem proposta, a forma geométrica de cada célula pode
assumir diversas configuragdes, mais de uma dimensao e até variar a quantidade de
ocupantes.

e Grade: rede espacial onde as células estdo dispostas. A rede que apresenta maior
simplicidade € a unidimensional, disponibilizando uma acomodagao onde todas os
sitios estao arranjados lado a lado; entretanto, existem grades em qualquer dimensao,
conforme pode ser visto na Figura 1.

Quando analisada matematicamente, o tamanho da grade do CA pode ser infinito, se



Figura 1 — Representacédo de redes regulares: unidimensional (1D), bidimensional (2D) e
tridimensional (3D) de um autémato celular. Retirado de (MORAES, 2007).

considerarmos os limites laterais, ou finito, quando deve-se definir as condicdes de
limite para se saber o0 que acontece nas bordas, onde a vizinhanga é incompleta. De
acordo com Pfeifer et al. (2001), ha trés possibilidades de se resolver este problema,
como pode ser observado na Figura 2:
— Limite fixo: suponha que existam sitios "fantasmas"ao redor da grade com um
estado pré-definido; isso pode ser feito descrevendo-se como serdo os estados
das células no contorno da grade, mantendo-os durante a interagao;

— Limite periédico: suponha que os sitios de uma borda sejam vizinhos dos sitios
da borda oposta;

— Limite reflexivo: suponha que células da borda séo refletidas internamente a
grade.

Figura 2 — As representacées da borda de um CA: a primeira rede ilustra uma representacdo
fixa da borda, onde os sitios em cinza claro representam os sitios "fantasmas";
a segunda rede ilustra uma condi¢cdo periodica de contorno, em que o inicio e
o final da seta indicam quais sitios sdo vizinhos; e a terceira representa uma

vizinhanca reflexiva, ou seja, o sitio é refletido na posicdo indicada pela seta.
Retirado de (MORAES, 2007).

¢ Vizinhanca: é a determinacao da fronteira que cada célula tera dentro da grade.
Existem algumas configuracdes que definem quais seréo as direcdes em que ocorrera

0 processo evolutivo dos estados das células. Por exemplo (observe a Figura 3):
— Vizinhanga de von Neumann: ocorre com quatro células - acima, abaixo, a direita




e a esquerda da célula central. O raio (r) desta definicdo é 1, porque somente
0s primeiros vizinhos serdo considerados - next neighbor (NN).
— Vizinhanga de Moore: é uma ampliagdo da vizinhanga de von Neumann, onde as

diagonais também sao consideradas como células vizinhas - near next neighbor
(NNN).
— Vizinhanca aleatéria: as células ficam espalhadas pela grade de forma néo

ordenada.

a) b)

Figura 3 — Exemplos de vizinhanga para CAs bidimensionais. Na evolugdo do CA, o sitio
central é atualizado de acordo com uma regra que depende dos valores dos
vizinhos sombreados. A esquerda temos a vizinhanga de von Neumann e a
direita, a vizinhanga de Moore.

O conceito de vizinhanga especifica quais serdo os vizinhos de uma célula, pois as
regras de transicdo serdo aplicadas baseadas nos estados da vizinhanca e da célula
central. Se considerarmos a vizinhancga de von Neumann, citada acima, temos 2° = 32
estados de vizinhanga possiveis o que leva a 2%? ~ 10.000.000.000 possiveis regras
de transicéo. Para a vizinhanga de Moore, temos 2° = 512 estados de vizinhanca
possiveis, gerando 2°2 ~ 10'* regras de transicao local.

Apds estabelecermos as definicbes fundamentais, vamos considerar alguns exemplos de
CAs. Na proxima secao 2.2 faremos uma pequena introducao histérica dos autématos. Na
secao 2.3, faremos uma breve analise dos autématos celulares deterministicos (DCA) por
intermédio dos CAs elementares (ou CAs de Wolfram) que, apesar da enorme simplicidade
de sua construgao, sdo capazes de produzir estruturas fractais e de apresentar os elementos
essenciais para a ocorréncia de um regime cadético. Na secao 2.4, apresentaremos as
principais caracteristicas de um autémato celular probabilistico (PCA).

2.2 Introducéo histérica

Os autdbmatos celulares podem ser suficientemente simples para permitir uma analise mate-
matica detalhada, porém sdo complexos o bastante para descrever uma ampla variedade
de fenbmenos nao triviais (ATMAN, 2002), obedecendo as regras locais e gerando padrdes
globais (ILACHISNKI, 2001). Exemplo desse tipo de comportamento pode ser observado no
algoritmo utilizado para se obter os coeficientes de uma expanséao binomial. O conhecido



"Triangulo de Pascal", onde a soma de dois elementos de uma linha seré igual ao elemento
representado na linha abaixo deles, apresenta uma regra semelhante a regra de atualizagao
de um CA. Dessa forma, este pode ser considerado o protoétipo de um CA, como pode ser
observado na Figura 4 (ATMAN, 2002).

e e aﬂmﬁ\aﬁl

Figura 4 — Tridngulo de Pascal: na figura a esquerda os coeficientes impares foram pintados
de preto e os pares de branco, revelando a estrutura do tridngulo de Sierpinski;
na figura a direita, foi reproduzido o mais antigo tridngulo de Pascal, datado de
1303. Retirado de (PEITGEN; JURGUENS; SAUPE, 1992).

A ideia estruturada de um autémato celular surgiu pela primeira vez na década de 1940,
quando Stanislaw Ulam usou um sistema baseado em rede para modelar o crescimento de
cristais (PICKOVER, 2009). Por recomendacgao de Ulam, John von Neumann comegou a
usar um modelo semelhante, desenvolvendo o primeiro modelo de CA em 1952 (WOLFRAM,
2002). Entre outras coisas, von Neumann estava interessado em criar uma maquina simples
de autorreproducao biolégica (PESAVENTO, 1995). As pesquisas envolvendo CAs conti-
nuaram ao longo dos anos 60, sendo que a maioria envolvia teoremas altamente técnicos
sobre as capacidades computacionais dos modelos (WOLFRAM, 2002).

Em 1970, John Conway propés um modelo de CA bidimensional chamado de Jogo da Vida
(GARDNER, 1970). Embora o jogo em si tenha pouco significado fisico do mundo real,
ele ganhou esse nome devido a sua dinamica populacional. O jogo simula o processo de
evolucao de células biolégicas que possuem dois estados: vivo - 1 ou morto - 0.

O Jogo da Vida é um modelo de CA de tempo discreto, ou seja, 0s eventos ocorrem no
intervalo de tempo determinado, gerando uma nova configuragéao para o estado dos sitios
no préximo passo de tempo. E também determinista; portanto, uma dada configuracdo
a qualquer momento sempre originard uma nova configuragdo no proximo passo. Sao
considerados 9 vizinhos (vizinhanga de Moore): o sitio central e os 8 sitios que o cercam.
Esses eventos correspondem a: subpopulagéo, que indica a extingdo devido a solidao;
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populacao estavel; superlotacdo, que indica um excesso de populagdo, causando falta de
alimento. As regras sao simples e podem ser resumidas (MELOTTI, 2009) como:

e uma célula viva com um vizinho vivo ou henhum vivo, morre por solidao;

e uma célula viva com mais do que trés vizinhos vivos, morre por superpopulagao;

e uma célula viva com dois ou trés vizinhos vivos, sobrevive no préximo instante de
tempo;

e em uma célula vazia com exatamente trés vizinhos vivos, ocorre um nascimento.

O jogo evolui sobre uma rede bidimensional infinita, partindo de uma configuracao inicial
com um numero finito de 1 e todas as outras células com valor 0. Durante a dinamica
do Jogo da Vida, pode-se notar grupos de células chamados piscantes. Esses grupos
apresentam-se em blocos que alteram constantemente entre dois estados de acordo com
as regras. Caso estes blocos nao sejam tocados, irdo piscar indefinidamente. Outra estrutura
encontrada sao os gliders, que deslizam pelo CA em diagonal até encontrarem uma célula
viva (MELOTTI, 2009).

O resultado final do Jogo da Vida é quase sempre constituido por estruturas localizadas,
gliders e piscantes, que oscilam periodicamente ao longo do tempo e que, a partir de
qualquer configuracao inicial, podem alcancar trés estados possiveis (SALDANA; TABARES;
YU, 2002):

e Extincdo: todas as células morrem;
e Estabilidade: a evolugao do sistema converge para um estado estavel;
e Oscilacdo: o sistema entra em uma fase oscilante.

Desde a sua publicagao, o Jogo da Vida, de Conway, tem atraido muito interesse, por
causa das maneiras surpreendentes em que os padrdes podem evoluir. O jogo fornece um
exemplo de propriedades emergentes’ e de auto-organizacao.

2.3 Autdmatos Celulares Deterministicos

Enquanto a maior parte dos pesquisadores estava interessada no Jogo da Vida, Stephen
Wolfram estava desenvolvendo estudos com outra perspectiva - CAs unidimensionais em
tempo discreto (WOLFRAM, 1983). Wolfram considerou o estado de um sitio e de seus
primeiros vizinhos a direita e a esquerda, diminuindo o numero de casos e possibilitando a
analise de todos os possiveis CAs deterministicos em uma dimens&o, com dois estados
possiveis - 0, 1. Esses CAs sdo chamados de elementares.

'Propriedades emergentes: sio propriedades que surgem/emergem, a partir das interacdes e arranjos
de componentes de um sistema que, tomados individualmente, ndo produzem aquela caracteristica ou
estrutura.
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Considerando-se os dois estados citados acima e a intera¢do entre trés vizinhos, é possivel
descrever 23 = 8 combinagbes como pode ser observado na Figura 5.

0x2% + 0x2' + 0x2°
0x2% + 0x2' + 1x2°
0x2% + 1x2* + 0x2°
0x2%+ 1x2' + 1x2°
1x2?% + 0x2' + 0x2°
1x2% + 0x2' + 1x2°
1x2% + 1x2* + 0x2°
1x2% + 1x2' + 1x2°

Estado O
Estado 1
Estado 2
Estado 3

Estado 4
Estado 5
Estado 6
Estado 7

R
Lyl bl

Figura 5 — Tabela de estados possiveis de um autémato celular deterministico. Retirado de
(RICHELE, 2009).

Para cada um desses casos, o sitio central tem duas opgdes no préximo passo — vivo ou
morto — assim teremos 28 = 256 regras deterministicas diferentes. Um valor bem reduzido,
se comparado as 2'® regras do Jogo da Vida.

Ao se analisar as combinagdes citadas acima, é possivel identificar duas caracteristicas
importantes (WOLFRAM, 1983):

e Auséncia de Fontes: A vizinhanga 000 evolui para o estado 0, 000 — 0, no préximo

passo de tempo, o0 que faz com que um estado nulo com vizinhanga identicamente
nula permanega inalterado;

e Simetria de Reflexdo: Os estados inicias 1(001) e 4(100), ou 3(011) e 6(110) evoluem
para 0 mesmo estado, apresentando uma simetria que ira garantir a homogeneidade

na evolucao do CA.

Essas particularidades geram um subgrupo de 2° = 32 estados que sdo considerados
validos, conhecidas como regras legais e que possuem simetria de reflexao.

As regras dos CAs em uma dimensao podem ser classificadas em trés tipos (WOLFRAM,
2002):

e Legal - Uma regra ¢ "legal” se apresenta auséncia de fontes e simetria de reflexao.

e Totalistica - Uma regra é "totalistica” se /™! depende somente da soma de z! sobre
as posigdes da vizinhanga. Por exemplo, z/™" = f(z!_| + 2! + 21, ,). Das 32 regras
legais apenas 8 sao totalisticas.

12



e Periférica - Uma regra € "periférica” se o estado de um determinado sitio depende do
estado de seus vizinhos no passo anterior, mas nao do seu proprio estado.

Como exemplo, observe a Regra 90 na Figura 6.

000 001 010 011 100 101 110 111

! ! ! l ! ! 1 l
0 1 0 1 1 0 1 0

0x2°  1x2'  0x2®  1x2® 1x2*  0x2®  1x2® 0x2” =Regra90

Figura 6 — Regra 90: A primeira linha apresenta cada uma das 8 combinagbes possiveis
para uma vizinhanga de trés sitios com estados binarios. A segunda linha exibe
o0 valor do sitio central apds a atualizagdo no passo de tempo subsequente. Essa
regra € a representacdo de numero 90 na base dois, 01011010. Retirado de
(RICHELE, 2009).

As condic¢es iniciais de um autdémato celular deterministico (DCA) podem ser aleaté-
rias e com evolugao irreversivel?, podendo gerar estados homogéneos ou padrées auto-
semelhantes (WOLFRAM, 1983).

Wolfram (WOLFRAM, 1984) classificou os padrdes obtidos nesses modelos em quatro tipos:

e Evolucao para estado homogéneo: Ap6s um numero finito de passos de tempo, o
sistema atinge um estado homogéneo, no qual todos os sitios possuem 0 mesmo
valor. Porém, partindo de certas configuragdes iniciais excepcionais, o sistema pode
nao evoluir para esse estado, ingressando em ciclos nao triviais. Todavia, a fragéo
dessas configuragdes excepcionais decai rapidamente a medida que o tamanho do
sistema aumenta. Como exemplos de regras que evoluem para o estado homogéneo,
temos: 0,4, 16, 32, 36, 48, 54, 60 e 62.

e Evolucao para estado periddico: Os padroes gerados sao constituidos por estrutu-
ras periddicas persistentes, com periodos tipicamente curtos. Como exemplos que
evoluem para este estado podemos citar as regras: 8, 24, 40, 56 e 58.

e Evolucao para padrao caotico: As regras pertencentes a essa classe possuem forte
dependéncia das condi¢des iniciais, apresentando uma grande instabilidade com
relacdo a pequenas variagdes nos estados iniciais. Esse comportamento cadtico pode
ser identificado observando-se a evolugao de um CA definido pela medida, ao longo
do tempo, da diferenga entre ele e sua cépia, sobre a qual se aplica um dano, que
pode ser, por exemplo, a alteracdo do estado de um sitio. Algumas das regras que
evoluem para o estado cadtico sdo: 2,6, 10, 12, 14, 18, 22, 26, 28, 30, 34, 38,42, 44,46 e
50. Alguns padrdes dessa classe aparentam maior regularidade que outros, sendo

2Irreversivel: A irreversibilidade trata da impossibilidade de se obter estados anteriores.
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que esse grau de regularidade esta relacionado com o grau de irreversibilidade das
regras (WOLFRAM, 1984).

e Evolucao para estruturas complexas localizadas: os autématos dessa classe apre-
sentam uma repeticao irregular, no tempo, de padrdes com diferentes escalas e
posi¢cdes no espaco. Combinam, de certo modo, regularidade, com alguma imprevisi-
bilidade. Apesar da classificagao, alguns autores consideram que este tipo de CA se
situa entre as classes cadtica e periddica. Wolfram (1984) considera a possibilidade
de que as regras pertencentes a essa classe possam apresentar a propriedade de
computacdo universal - configuragoes iniciais adequadas podem especificar proce-
dimentos algoritmicos arbitrérios, fazendo com que o sistema funcione como um
computador para aplicacdes gerais, capaz de avaliar qualquer fungcdo computavel.
Como exemplos de regras que evoluem para estruturas complexas, temos: 20 e 52.

Para as trés primeiras classes citadas acima, flutuagcées nas quantidades estatisticas
sao normalmente encontradas, tornando-se progressivamente menores a medida que um
nuamero maior de sitios é considerado. Para a quarta classe, aparentemente as flutuagoes
nao diminuem a medida que o numero de sitios aumenta (WOLFRAM, 1984).

Observe a regra caottica 90 na Figura 7. Ela fornece um padrédo néo trivial, ou seja, nem
todos os autdbmatos deterministicos seguem o mesmo comportamento. Alguns evoluem
para o estado homogéneo onde todos os sitios ficam nulos imediatamente (regras 0 e 60),
outros permanecem inalterados (regras 4 e 36).

Figura 7 — Representacdo da Regra 90: A esquerda temos padrées espdcio-temporais
produzidos pela regra a partir de um estado inicial aleatorio e a direita a evolugdo
temporal dos oito primeiros passos de tempo cujo o estado inicial é composto por
um sitio central no estado 1 e 0s outros no estado 0. Retirada de (WOLFRAM,
1983)

Wolfram foi o primeiro a demonstrar que um CA pode exibir comportamento complexo,
mesmo com regras locais simples. Sua classificagdo demonstra que tais regras podem
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levar a uma espécie de auto-organizagao, o que contribui inicialmente para uma maior
compreensao do fendmeno de formacao espontanea de padrées (WOLFRAM, 1982).

2.4 Autbmatos Celulares Probabilisticos

Os Autdmatos Celulares Probabilisticos (PCA), também conhecidos como Autématos Ce-
lulares Estocasticos, sdo sistemas cuja atualizagdo é determinada a partir de algumas
distribuicbes de probabilidades. Também podem ser classificados como sistemas irreversi-
veis, ou seja, uma vez atingido um estado final, ndo retorna ao estado inicial ou a quaisquer
estados intermediarios. Além disso, a atualizacdo sincrona do sistema € dificil de ser
descrita por meio de uma equacéao analitica. Entretanto, é possivel reproduzir a evolugéo
temporal do sistema por meio de sua distribuigcdo de probabilidades (ATMAN, 2002).

Os PCAs desempenham um papel importante na modelagem matematica de varios fenéme-
nos bioldgicos, sociais e fisicos. Como exemplo podemos citar processos epidemiolégicos
onde a propagacao de uma doenca ocorre de forma estocastica (SAYAMA, 2015). De
um modo geral, eles apresentam grande sucesso em descrever fendmenos nestas areas,
caracterizando-se como um dos modelos fundamentais para representar sistemas com-
plexos (ATMAN, 2002). Eles podem modelar rea¢des quimicas, crescimento de cristais,
turbuléncia, problemas biolégicos ou outros processos nao lineares fora do equilibrio, como
também podem ser mapeados em modelos de Mecénica Estatistica em (1 + 1) dimen-
soes. Os PCAs podem exibir, mesmo em uma dimensao, transicao de fase continua com
expoentes criticos universais e leis de escala (DOMANY; KINZEL, 1984).

Como um exemplo de PCA, temos o autémato celular de Domany-Kinzel (DKCA), introduzido
em 1984 (DOMANY; KINZEL, 1984). Este PCA ¢é especialmente 0til no estudo de catélise em
reacOes quimicas e percolacao direcionada em redes quadradas (MARTINS et al., 1991). O
DKCA consiste de uma rede unidimensional com N sitiosde+ = 1,2, 3,...N, com condi¢des
de contorno periédicas. Cada sitio ¢ da rede possui dois estados possiveis o; = 0 ou 0; = 1,
tal como nos CAs estudados por Wolfram (WOLFRAM, 1986). Os autores introduziram as
taxas de transi¢éo probabilisticas w;(o|0’) = wpk (00,1, 07, ;) Que assumem uma forma
totalistica, ou seja, dependem exclusivamente da soma entre os estados de sua vizinhangca
(DOMANY; KINZEL, 1984),

po = w(1]00) = 0; (1)

pr = w(1]10) = w(1j01); @)
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po = w(1]11).

Assim, wpi (0lo;_y,0711) = 1 = wpr(l]o;_1, 054)-

A evolugéo temporal deste autémato depende dos valores das probabilidades condicionais.
Dependendo dos valores destas probabilidades e lembrando que, por definicao, toda
probabilidade é normalizada, a evolugdo temporal (t — oo) conduz a um estado homogéneo,
onde todos os sitios estdo no estado 0 (conhecido como fase congelada) ou a um estado
que possui uma fracao finita de sitios no estado 1 (fase ativa). Desse modo, o DKCA
apresenta uma transicao de fase continua entre as fases congelada e ativa mesmo para
uma dimenséo (d = 1), caracterizada por um expoente critico universal associado a um
parametro de ordem definido como a fragao de sitios no estado 1 (MARTINS et al., 1991).
Observe a Figura 8. Dentro da fase ativa, existe uma regido que é sensivel as condigboes
iniciais (fase cadtica), ou seja, dados dois autbmatos sujeitos a mesma regra de evolucao
e a mesma sequéncia de numeros aleatorios, mas com estados iniciais diferindo apenas
no estado de um Unico sitio, eles atingirdo, apés um tempo suficientemente longo, estados
completamente diferentes. Ao contrério, na fase ativa ndo caoética, esta pequena diferenca
conduz a estados finais proximos (MARTINS et al., 1991).

1.0

_*—5-,.,_,_7_1_“.\ " . :
0.8
0.6
N .
- ase \ Fase Ativa
0.4 .
Congelada .
- | | '}:- | Fas‘e Caotica
"0.50 0.60 0.70 0.80 0.90 1.00
p1

Figura 8 — Diagrama de fases que representa a transicdo da fase congelada para ativa com
a presenca de uma pequena regido sensivel as condigbes iniciais - fase cadtica.
Considerando p; = 0 tem-se p, proximo de 0.8, para p; = 1 tem-se p, préximo
de 0.3. Retirada de (ATMAN; MOREIRA, 2000).

O DKCA é um dos modelos mais estudados na Mecénica Estatistica fora do equilibrio,
possuindo todos os elementos basicos para a irreversibilidade (DOMANY; KINZEL, 1984). O
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modelo possui regras locais de curto alcance, tal como o Modelo de Ising®, mas diferencia-
se exatamente por possuir uma transicdo de fase em d = 1 (ATMAN, 2002). Essa transicao
pode ser estudada fixando-se o valor de p, e variando-se o parametro p;. O parametro de
ordem do modelo é a densidade de sitios ativos, p, que, na criticalidade ou ponto critico,
onde os limites de fase desaparecem sob temperatura e pressao criticas, apresenta um
comportamento do tipo lei de poténcia.

p o< (p1 — pic)?, quando py — py. | (4)

onde p;. € o valor critico do parametro p,. Esse valor é préximo de 0.81 quando p, = 0.
As linhas do gréafico da Figura 8 indicam uma transigéo de fase para o estado absorvente*
no DKCA, exceto no ponto terminal (p, = 1,p; = %) (DOMANY; KINZEL, 1984). Nesse
ponto, o sistema pertence a classe de percolacao direcionada compacta e 5 = 0, indicando
uma transicao descontinua. Os expoentes criticos da classe de percolagcédo direcionada nao
s&o conhecidos exatamente, enquanto a classe CDP?® possui resultados exatos (KINZEL,
1985). O DKCA também apresenta uma fase caética, associada ao espalhamento de danos
envolvendo um par de autématos (MARTINS et al., 1991).

Até este momento nos limitamos a definicao de CA apresentando suas principais caracte-
risticas, classificagdo e uma pequena introducéo tedrica. Na proxima se¢cado, mostraremos
a metodologia utilizada na elaboragdao de um modelo de PCA, expondo sua versatilidade
na construcao de interfaces. Discutiremos uma nova proposta que possibilitara a analise
mais detalhada do comportamento da rugosidade durante o processo de crescimento de
superficies.

2.5 Modelo de PCA em (1 + 1) dimensoes

O estudo do crescimento de interfaces tem despertado o interesse de cientistas de diferen-
tes areas desde o inicio do século XX (BAUER, 1958; FRANK; MERWE, 1949; STRANSKI;
KRASTANQV, 1938; VOLMER; WEBER, 1926), por apresentar implicacdes diretas no de-
senvolvimento da industria e tecnologia. Esse crescimento € um regime complexo presente
em diferentes sistemas e caracterizado por um conjunto de processos que ocorrem durante
a sua formagao. Uma das grandezas utilizadas na compreenséo da dindmica do crescimento
dessas interfaces é a rugosidade (BARABASI; STANLEY, 1995; MEAKIN; RAMANLAL,
1998). A analise do processo de enrugamento durante a evolugéo dessas superficies ajudou

3Modelo de Ising é um modelo que descreve o comportamento de sistemas de elementos individuais que
alteram o seu estado de acordo com o estado dos vizinhos.

“Estado Absorvente: Um estado de uma cadeia de Markov é um estado absorvente se, uma vez atingido,
€ impossivel sair dele (TIJMS, 2003).

SA percolacéo sera apresentada com mais aten¢éo no capitulo 3
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na compreensao de suas propriedades fisicas, como identificagdo dos expoentes criticos,
capturando seu comportamento essencial de escala universal e previsdo das condi¢coes
para o crescimento de novas multicamadas, que formam a base da industria moderna de
microestruturas, como microchips por exemplo (HALPIN-HEALY; PALASANTZAS, 2014;
ALMEIDA et al., 2014; OHRING, 2002). As diferentes aplicagdes impuseram varios desafios
tecnoldgicos, gerando um grande numero de estudos experimentais, teéricos e de simula-
cao (BARABASI; STANLEY, 1995; MEAKIN; RAMANLAL, 1998; VICSEK, 1992a). Desde
meados do século XX, com a evolugdo da computacao, observa-se um crescimento em
pesquisas envolvendo a simulagdo computacional, uma vez que ela permite tratar sistemas
de diferentes tamanhos e niumero de particulas (MEAKIN; RAMANLAL, 1998; BOCCARA,
2004; SPRINGEL et al., 2005).

No contexto dos fendmenos de crescimento de superficies, a simulacao foi util na reprodugéao
de modelos de deposi¢ao de particulas, permitindo uma analise mais detalhada desse
tipo de processo. Dentre as técnicas computacionais utilizadas para atacar esse problema,
escolhemos uma que se destaca pelo seu potencial como ferramenta matematica para
modelagem de sistemas fisicos, os autdématos celulares (CA) (NEUMANN, 1966).

Esses modelos permitem o estudo de sistemas de grande porte em tempo razoavel e
custo computacional relativamente baixo. Suportam uma grande variedade de parametros
capazes de reproduzir a complexidade espacial de diversas formas, fungoes e padrdes.
Trabalham com atualizacado sincrona, fazendo com que todos os sitios se atualizem ao
mesmo tempo. Possibilitam a andlise de suas estruturas em espaco e tempo separados
ou combinados e apresentam condi¢ao periédica de contorno. Além disso, eles possuem
uma estrutura precisa com mecanismos completamente conhecidos para uma analise
matematica, ou seja, os autbmatos podem ser simples o suficiente para uma investigacao
matematica analitica. Além disso, exibem em alguns casos, complexidade suficiente para
descrever uma grande variedade de fenémenos n&o triviais (WOLFRAM, 1986).

Na literatura, podemos encontrar varios trabalhos que empregaram os autématos celulares
no estudo de interfaces. Entre eles podemos citar Atman e Moreira (ATMAN; MOREIRA,
2000) que introduziram o método do expoente de crescimento para identificar a transi¢cdo de
fase e o utilizaram na construcao do diagrama de fases do DKCA. Basicamente o método
consiste em estudar o comportamento da rugosidade na interface autoafim gerada pela
representacao de interfaces do DKCA. A representacao de interfaces mapeia o autdmato
em um modelo de crescimento do tipo sélido-sobre-sdlido (SOS) (BARABASI; STANLEY,
1995).

Em trabalhos mais recentes (MATTOS; ATMAN; MOREIRA, 2006; MATTOS; ATMAN; MO-
REIRA, 2007), um modelo de CA foi utilizado para estudar as equagdes continuas relacio-
nadas as diferentes classes de universalidade, associando as regras do autdmato a versao
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discreta da equacao continua correspondente. As simula¢gdes mostraram um bom acordo
dos expoentes de rugosidade medidos com suas respectivas classes de universalidade,
motivando o desenvolvimento do modelo apresentado nesse trabalho.

Em 2009, propusemos uma maneira diferente de construir as probabilidades de transi¢éo
de PCA, a fim de compreender melhor o problema de crescimento de superficie do tipo
sélido-sobre-sélido (SOS) (RICHELE, 2009). Esse trabalho foi enriquecido com analises
mais precisas e publicado em 2015 (RICHELE; ATMAN, 2015). No artigo consideramos
o perfil de altura local gerado pela evolugao temporal da representacao da interface dos
autématos (SALES; MARTINS; MOREIRA, 1997; ATMAN; MOREIRA, 2000) a fim de espe-
cificar as regras de transicdo em funcao das caracteristicas morfolégicas da evolucédo da
interface. Este modelo permite associar um conjunto especifico de probabilidades de transi-
cao microscépicas as diferentes classes de universalidade e, eventualmente, determinar
os valores das regras de transicao que reproduzem algumas caracteristicas de particulas
microscopicas. Esta caracteristica pode ser usada para prever o0 comportamento das super-
ficies geradas por diferentes combinag¢des de particulas, como deposigao de vapor quimico,
por exemplo. Também esperamos que este modelo possa ser Util na exploracdo de algumas
caracteristicas de rugosidade cinética (BARABASI; STANLEY, 1995), além da andlise das
funcdes de distribuicao das flutuacdes de altura (HALPIN-HEALY; PALASANTZAS, 2014;
ALMEIDA et al., 2014; HALPIN-HEALY, 2013; HALPIN-HEALY, 2012).

O modelo de PCA citado (RICHELE; ATMAN, 2015) é unidimensional e apresenta condi¢des
periédicas de contorno de forma a obtermos um anel com L sitios, sendo (i = 1,2, ..., L). O
estado de cada sitio é representado por o; e 0 mesmo apresenta dois valores possiveis 0 ou
1. O estado do sistema no instante ¢ € dado pelo conjunto o;(t): se o;(t) = 1, uma particula
€ depositada, caso contrario, ndo ha deposicao e o perfil permanece inalterado. Assim,
o modelo é um processo Markoviano discreto com regras de atualizagao probabilisticas.
Essas probabilidades dependem da morfologia local do perfil gerado pela representagéao de
interfaces do autémato (SALES; MARTINS; MOREIRA, 1997). O procedimento resulta em
um processo de crescimento superficial que consiste em somar todos os valores assumidos
pelas variaveis o;(t) ao longo dos primeiros ¢ passos de tempo.

As probabilidades de transi¢do para cada sitio foram construidas considerando-se o perfil
de alturas dos primeiros vizinhos, a direita r; e a esquerda [;, no passo de tempo anterior:
ri(t) = hi(t) — hiz1(t) e l;(t) = hi(t) — h;_1(t), respectivamente. Assim, se r; = [; = 0
tem-se uma superficie localmente plana com a sua altura ¢ incrementada com probabilidade
po = 0.5; se r; e [; sG4o ambos negativos, temos um minimo local e a particula sera
depositada em um vale com probabilidade p; = 1; caso contrario, se r; e [; sdo ambos
positivos, temos ps5 = 0, pois ndo é desejado que mais uma particula seja depositada em
um maximo local. As demais possibilidades, p», p3 € ps séo utilizadas como parametros de
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controle: se r; € negativo e [; = 0 (ou 0 caso simétrico) usamos p,; quando r; é positivo e [; €
negativo (ou o caso simétrico) temos ps; se r; € positivo e [; = 0 (ou o0 caso simétrico) temos
p4. Esses parametros estdo resumidos na tabela da Figura 9. Dependendo dos valores das
probabilidades, obtém-se diferentes morfologias e expoentes criticos associados as varias
UCs.

B —

pi l; i Perfil
po=0.5 0 0
<0 <0
pr=1
<0 0
p2
0 <0
<0 >0
P3
>0 <0
>0 0
P4
0 >0
P5=0 >0 >0

Figura 9 — As regras de transicdo dos pardmetros foram definidas de acordo com as intera-
¢cbes entre 0s primeiros vizinhos - as diferengas de altura a direita e a esquerda
foram usadas na construgdo dos pardmetros de simulagao.

Em andlises anteriores (RICHELE; ATMAN, 2015), optamos por um corte bidimensional
criando um vinculo entre os parametros ps, = 1 — p,, uma vez que o perfil de alturas descrito
por p, pode ser considerado como antissimétrico ao de p,. A partir dos resultados das
simulagées, foi possivel a realizagdo do mapeamento das UCs usando-se a construgao de
uma bacia de atracao p, X ps.

As contribuigbes deste trabalho residem em uma andlise do diagrama tridimensional cons-
truido a partir dos parametros de controle p,, ps € p4, permitindo sua variagao entre 0 e
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0.99. Em todas as simulac¢des, medimos a rugosidade ao longo do tempo e encontramos
os valores dos expoentes proximos as classes de universalidade ja existentes. Assim, as
correlagdes do sistema foram incorporadas pelos parametros de transicao e expressas por
meio do comportamento da rugosidade w(L, ).

Nessa sessao foi mostrada a constru¢ao do modelo de PCA a partir das regras de transigcao.
Esse modelo foi proposto com a motivacdo de se estudar os diferentes processos de
crescimento de interfaces. No capitulo 5, serdo apresentados os resultados encontrados
nas simulacoes realizadas usando-se a representacao de interfaces do autémato associada
a alguns modelos de crescimento e mapeamento das classes de universalidade.
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Capitulo 3

Crescimento de Interfaces

O mundo entrou em uma nova era de materiais. Essa mudanca, observada facilmente em
documentagdes governamentais e académicas, demonstra uma busca pela criagao de no-
vOs materiais que sao projetados para satisfazer as necessidades humanas (HAHN, 1994).
Essa intensa busca, associada aos avangos da tecnologia, tem sido o grande desafio das
industrias, devido a sua importancia na sociedade contemporanea. Nas ultimas décadas,
varias técnicas foram desenvolvidas com o intuito de compreender melhor as propriedades
das superficies geradas a partir desses materiais. Normalmente, as propriedades de um
material dependem dos seus componentes, da posi¢ao das particulas em sua superficie e
do tipo de ligacao existente entre elas (PANCOTTI, 2005). Exemplo desse tipo de estudo
pode ser observado em pesquisas desenvolvidas por engenheiros, cientistas, quimicos,
fisicos etc, que buscam modelos cada vez mais realistas do crescimento de filmes finos a
partir do inicio do século XX (BAUER, 1958; FRANK; MERWE, 1949; STRANSKI; KRAS-
TANQV, 1938; VOLMER; WEBER, 1926). Esses filmes tém despertado grande interesse
desde o final da década de 1990 devido a sua aplicagdo em LEDs, lasers, detectores
de ultravioleta, semicondutores em geral, dentre outros (BARABASI; STANLEY, 1995). A
analise da morfologia dessas estruturas ajudou na compreensao de suas propriedades
fisicas, capturando seus comportamentos essenciais de escala universal. Ela prevé as
condi¢Oes para o crescimento de novas multicamadas que formam a base da industria
moderna (HALPIN-HEALY; PALASANTZAS, 2014; ALMEIDA et al., 2014; OHRING, 2002).

3.1 Crescimento de Filmes Finos

A ideia do estudo de filmes finos surgiu com Richard Phillips Feynman, no final da década de
1950, quando ministrou uma palestra na Califérnia, intitulada “There is plenty of room at the
bottom”. Nessa conferéncia ele mencionou a possibilidade de se manipular a matéria a partir
de suas moléculas e atomos (FEYNMAN, 1960). Desde entao, cientistas do mundo inteiro
desenvolveram pesquisas nessa area, conhecida como nanotecnologia. Esses estudos
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buscam compreender e controlar diversos fendmenos previstos em escala nanométrica, em
sua maioria explicados pelas teorias da mecanica quantica, que prevéem efeitos diferentes
daqueles observados na fisica classica (FIORENTINI, 2008).

Entretanto, a obtengao experimental de estruturas nanométricas so foi possivel no final da
década de 1960 quando se criou a epitaxia por feixes moleculares (MBE). Essa técnica
consiste no crescimento de filmes cristalinos sob um substrato (FIORENTINI, 2008) e pode
ser dividido em dois grupos (KASAP; CAPPER, 2006):

e Crescimento de filmes pela reacao da superficie do substrato com as substancias
presentes. Como exemplo, podemos citar a oxidagao e a nitretagdo térmica do Silicio
e a obtencao de Silicetos pela reagéo do Silicio com filmes metalicos depositados.
e Crescimento de filmes por deposi¢cao sem reagcao com o substrato. Esse tipo de
crescimento pode ser dividido em trés subgrupos:
— Deposicao quimica a partir da fase vapor (CVD): os filmes sao formados pela
reacao quimica de espécies na superficie do substrato. Quando o processo é
utilizado para formar filmes monocristalinos ele é denominado epitaxia;

— Deposicao fisica a partir da fase vapor: neste processo as espécies do filme sao

arrancadas fisicamente de uma fonte, por evaporag¢ao ou por impacto de ions
(Sputtering), e se deslocam até o substrato onde condensam na forma de um
filme;

— Deposicao a partir de liquidos: neste processo a espécie, em forma liquida, é

gotejada e centrifugada sobre o substrato.

Normalmente os filmes sdo formados pela condensacado de atomos ou moléculas de
vapor sobre o substrato. O processo de crescimento pode ser dividido em trés zonas
(HERMAN; SITTER, 1996): a primeira é chamada de zona de geragédo, onde os materiais
sao evaporados para entao seguir em dire¢cao ao substrato; a segunda é conhecida como
zona de mistura e fica entre as fontes de evaporacao e o substrato. Recebe este nome pois
¢é ali que os diferentes elementos evaporados se misturam antes de chegar ao substrato.
A terceira é chamada de zona de cristalizacdo onde ocorrem todos 0s processos fisico-
quimicos do crescimento. O processo se inicia pela formagao de pequenos aglomerados de
material, denominados nucleos, espalhados aleatoriamente sobre a superficie do substrato.
O mecanismo de fixagdo é denominado adsor¢céao quimica, quando ocorre a transferéncia
de elétrons entre o material do substrato e a particula depositada; caso isso ndo ocorra,
chamamos de adsorco fisica. Atomos adsorvidos migram sobre a superficie do substrato
interagindo com outros para formar os nucleos. A medida que mais atomos interagem,
0s nucleos crescem. Quando os nucleos entram em contato uns com os outros ocorre a
coalescéncia que resulta em estruturas maiores. O processo continua formando canais e
buracos que serao preenchidos com novos nucleos até a formacao de um filme continuo.
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Esse fendmeno é importante na formagao de nano-ilhas epitaxiais e podem levar a diferentes
modelos de crescimento devido a formacéo de diversos padrdes de nucleacdo (VENABLES,
2000).

O processo citado é uma técnica sofisticada e precisamente controlada, que permite o
crescimento de filmes monocristalinos. Esse crescimento se da por meio do fluxo de
particulas provenientes do aguecimento de fontes sélidas, que incidem sobre a superficie do
substrato, possibilitando a evolugéo de estruturas sobre a mesma. A maioria dos modelos
tedricos considera que, ao atingirem o substrato, as particulas interagem varias vezes,
podendo visitar diferentes sitios até alcangarem o equilibrio termodinamico (VENABLES,
2000).

Como foi dito anteriormente, uma molécula pode se fixar ao substrato por adsorcéo fisica
ou quimica. Se considerada, em especial, a adsor¢ao quimica, a migragao superficial das
particulas depende da energia de ligagao existente entre elas. Essa técnica experimental de
adsor¢ao de particulas a partir da fase de vapor saturado na CVD, em geral, assemelha-se
aos diversos processos de crescimento por deposicao do tipo sélido sobre sélido (SOS).
Nesse tipo de sistema, a cada intervalo de tempo, certa posi¢cao no substrato tem uma
probabilidade de receber uma particula de acordo com a afinidade existente entre ela e a
morfologia local.

Sabe-se que a morfologia da superficie dos flmes é um dos aspectos mais importantes
na eficiéncia dos dispositivos. Uma das ferramentas utilizadas no estudo da dinamica
de evolucao morfolégica dessa estrutura é a teoria de escala, que envolve a anélise da
rugosidade. A investigagdo comportamental da grandeza citada fornece a medida de
dispersao de alturas do perfil em torno da altura média e apresenta uma dindmica de
variacao espacial e temporal de escalas (MATTOS; ATMAN; MOREIRA, 2006; SARMA;
TAMBORENEA, 1991).

A rugosidade das superficies possui propriedades de escalas universais, as quais podem ser
associadas a expoentes criticos que governam o comportamento do sistema e caracterizam
as diferentes classes de universalidade. Dessa forma, a analise das interfaces geradas pode
ser verificada a partir do estudo do comportamento temporal da rugosidade (BARABASI;
STANLEY, 1995).

Essa grandeza tem sido utilizada, ndo sé no estudo do crescimento de filmes finos, como
também na analise do crescimento de superficies irregulares em geral (VOLD, 1959; EDEN,
1961; EDWARDS; WILKINSON, 1982; FAMILY, 1986; KIM; KOSTERLITZ, 1989; WOLF;
VILLAIN, 1990). Outro destaque importante na analise da rugosidade pode ser atribuido
a Das Sarma e Tamborenea (SARMA; TAMBORENEA, 1991). Neste trabalho os autores
declararam que existem trés questdes principais que precisam ser respondidas no estudo
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de crescimento de superficies:

(1) What are the universality classes’ for various kinetic growth models? (2)
What are the critical dimensionalities for the various models? (In particular,
are there kinetic phase transitions in physically realizable dimensions?) (3)
What, if any, is the relationship between various kinetic growth models and
actual vapor-deposition growth processes?

No decorrer dos anos, varios trabalhos foram desenvolvidos na area e auxiliaram, de
alguma forma, para responder essas indagagdes. Das Sarma e Tamborenea (1991), por
exemplo, contribuiram no que se referem as questdes (1) e (3) acima, ou seja, quais sdo as
diferentes classes de universalidades associadas aos modelos de crescimento cinético e
qual a relacao, caso exista, entre os varios modelos de crescimento cinético e processos
reais de crescimento por deposi¢ao de vapor, respectivamente. Nesse artigo eles estudaram
um novo modelo de crescimento cinético baseado em MBE, onde as particulas depositadas
podem sofrer relaxagdo, maximizando o numero de ligagdes. Richele e Atman (2015),
por sua vez, apresentaram um modelo de PCA capaz de reproduzir uma ampla gama de
padrdes, para estudar o crescimento da interface do tipo solido sobre sélido (SOS) a partir
dos expoentes de rugosidade e associa-los as diferentes classes de universalidade. Da
mesma forma, este presente trabalho procura também contribuir com as questdes acima,
quando tenta desenvolver um estudo teérico e numérico do crescimento de interfaces
rugosas, por meio de simulagdes, permitindo uma analise mais completa do panorama de
classes de universalidade.

Ainda sobre a questao (1), Disrattakit, Chanphana e Chatraphorn (2016) calcularam os
expoentes de crescimento e a distribuicao de rugosidade dos modelos em (24 1) dimensbes
de Das Sarma-Tamborenea (DT), Wolf-Villain (WV) e modelos de Curvatura Maior para
investigar os efeitos das técnicas de reducao de ruido sobre a distribuicao da rugosidade.
Os resultados encontrados indicaram que essas técnicas afetaram a largura da interface
nos regimes de crescimento e saturacao. No estado estacionario, as técnicas de reducao de
ruido nao parecem ter nenhum impacto na distribuicdo de rugosidade do modelo DT, mas
alteraram significativamente a distribuicdo de rugosidade dos modelos WV e e de Curvatura
Maior para as curvas de distribuicao normal. Convencionalmente, a classe de universalidade
de um modelo de crescimento discreto € identificada calculando-se o dimensionamento da
largura da interface e identificacdo dos expoentes de enrugamento. Este método requer
simulagbes em larga escala para minimizar os efeitos de tamanho finito nos resultados. As
técnicas de reducao de ruido foram usadas para promover os comportamentos assintoticos
dos modelos de crescimento.

Em outro trabalho, Carrasco e Oliveira (2016), usando simula¢des numéricas, identificaram
que as distribuicbes de altura do regime de crescimento e as covariancias espaciais e
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temporais sao universais em modelos pertencentes a classe MBE n&o linear. Porém, apesar
de apresentarem os mesmos expoentes criticos, ela se divide em subclasses que dependem
das condig¢des iniciais.

Merkh, Spivey e Lu (2016) estudaram a evolugao morfologica de filmes finos durante
a deposigcao sob variacao da pressao atmosférica usando os métodos de Monte Carlo.
Alguns parametros foram variados a fim de modelar o efeito da condicdo experimental
de alta pressdo. Porém, um regime de crescimento, onde a rugosidade da superficie
permaneceu invariante apds atingir um valor critico, ndo foi classificada por nenhuma classe
de universalidade existente.

No que se refere a questao (2), onde Das Sarma e Tamborenea (1991) desejam saber se
existe transicao de fase cinética em dimensdes realizaveis, Yan, Kessler e Sander (1990)
analisam o expoente de rugosidade a partir de simula¢gdes numéricas indicando transi¢cdes
de fases, entre regimes de acoplamento fraco e forte, em um modelo de crescimento
superficial.

Kim (1992) comentou o artigo anterior encontrando uma taxa de crescimento dependente
da inclinagdo e uma transicéo de fase trivial. Kimy e Yook (1997), por sua vez, utilizam
modelos do tipo SOS com saltos de distancia finita, para estudar a classe de universalidade
Kardar-Parisi-Zhang (KPZ).

Oliveira, Alves e Ferreira (2013) estudaram os regimes dinamicos de modelos pertencentes
a classe KPZ em d = 2 + 1 dimensdes considerando geometrias planas e curvas. Os
autores mostraram que o comportamento das distribuicdes de altura, em tempo finito, sdo
dependentes da geometria encontrada.

Na secado 3.2 serdo mostrados alguns dos modelos de crescimento discretos mais co-
nhecidos na literatura. O estudo desses modelos sera realizado por meio da analise das
superficies rugosas geradas a partir da deposicao de particulas, em especial suas proprie-
dades morfoldgicas e expoentes criticos. O capitulo sera finalizado com a apresentacéo
das classes de universalidade as quais cada modelo pode estar associado.

3.2 Geometria das Superficies Rugosas

Como foi dito anteriormente, o estudo dessas superficies da-se a partir da analise do
comportamento temporal da rugosidade w(L, t). Essa técnica, que pode ser estudada a
partir do mapeamento da interface de um autémato celular, consiste em considerar o perfil
gerado a partir da variacao espacial, somando a variavel estocastica ao longo do tempo
para determinar sua altura média.
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Sendo assim, consideramos h(i,t) um vetor de alturas que é atualizado pelo estado dos
sitios 0; em cada passo de tempo: se o; = 1, uma particula € depositada no local; caso
contrario, ndao ha deposicao de particulas e o perfil permanece inalterado.

Figura 10 — Representacéo da interface através da atualizacdo do vetor de alturas. A es-
querda tem-se um substrato preto com uma primeira camada de particulas,
em cinza escuro, e algumas particulas que estdo sendo depositadas, em cinza
claro. No desenho central é possivel observar a evolugéo do perfil, onde os sitios
em cinza claro representam particulas recentemente depositadas. No desenho
a direita, tem-se um perfil bem evoluido com uma linha azul representando a
rugosidade do perfil.

Esse procedimento resulta em um mapeamento do processo de crescimento por meio da
representacao de interfaces (observe a Figura 10). O método consiste em somar todos os
valores assumidos por o;(7) durante os primeiros passos de tempo e considerar o perfil
gerado como indicado na Equacgéo 5

que esta associada a altura local do perfil.

Posteriormente calcula-se a altura média, h(t), usando-se a Equagéo 6

(t) = 7 D" i), ©)

ll

onde h;(t) corresponde ao numero de particulas depositadas no sitio i até o tempo ¢, e L
€ o tamanho do sistema. Se o valor de deposicao for constante, a altura média aumenta
linearmente com o tempo, ou seja, h(t) ~ t.

A partir do valor de h(t), é possivel determinar a largura do perfil, que caracteriza a
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rugosidade, w(L,t), do perfil gerado a partir da Equagéo 7

w(L,t)

PIUCERNO )

A rugosidade € a principal medida utilizada na avaliagdo do comportamento temporal de uma
interface dentro do sistema. Assim, a maneira como cada superficie evolui, exibe diferentes
comportamentos da rugosidade e associa cada evolugdo a um modelo de crescimento
distinto.

Voltando a Figura 10, tem-se um substrato inicialmente liso que comeca a receber particulas
a todo instante; apds algum tempo é possivel observar a formacao de uma superficie rugosa.
O estudo da superficie formada é realizado em duas etapas: primeiro, determina-se as
regras de deposicao das particulas e, posteriormente, analisa-se a rugosidade da interface
gerada. Essa interface é considerada como a ultima camada, por envolver a separacao de
dois meios.

3.3 Modelos de Crescimento por Deposicéao

Diversos modelos de crescimento podem ser obtidos a partir das diferentes regras de
deposicao e serao estudados usando o comportamento da rugosidade e as propriedades
das interfaces geradas durante o processo de crescimento.

Se consideramos uma rede unidimensional com L sitios indexados pori = 1,2,3, ..., L,
faremos uma deposicao de particulas sobre o substrato. A medida que as particulas sdo
depositadas, ocorre a formacao de camada sobre camada. Esse processo é considerado o
modelo de crescimento mais simples e pode ser descrito pela equagao

Oh(z,t)
ot

= f(x,1), (8)

. . ] . - oh
onde f(x,t) indica o nUmero médio de particulas depositadas na posigéo x e i f(z, 1),
representa a velocidade do crescimento de camada por camada.

Existem trés principais modos de crescimento associados a essa equacao e podem ser
observados na Figura 11. A primeira coluna apresenta o modo de crescimento Frank-van
der Merwe. Esse tipo de processo ocorre quando os atomos do filme tém uma ligagdo com
o substrato mais forte que a ligacao existente entre eles. Assim os atomos se espalham por
toda a superficie, exibindo um crescimento do tipo camada sobre camada. A coluna central
representa um crescimento de ilhas do tipo Volmer-Weber. Nesse modo de crescimento,
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a forca de ligagédo entre as particulas é maior que a forgca de ligacédo entre a particula e
o substrato. O modelo representado na coluna da direita € conhecido como o modelo de
Stranski-Krastanov. O processo inicia com a geragao de algumas poucas monocamadas,
seguindo de uma formacéao de ilhas (PIMPINELLI; VILLAIN, 1999; OURA et al., 20083;
VENABLES, 2000).

Frank-van der Merwe Volmer-Weber Stranski-Krastanov

Figura 11 — Os trés principais modos de evolugcdo sdo nomeados a partir dos seus ideali-
zadores originais: Coluna | - Frank-van der Merwe (crescimento camada por
camada); Coluna Il - Volmer-Weber (crescimento de ilhas); Coluna Il - Stranski-
Krastanov (crescimento de ilhas com camada). Figura retirada de (PHYSICS,
2017) em 17/02/2017.

O modelo de autdmato celular probabilistico que elaboramos e apresentamos no capitulo
2, é capaz de reproduzir cada um dos modelos de crescimento expostos nessa secgao.
Como primeiro exemplo, observe a Figura 12 que reproduz de forma clara os modos de
crescimento citados acima.

Esses trés modos de crescimento podem ocorrer dependendo da temperatura do subs-
trato, da taxa de deposicao e da energia superficial disponivel. Na Figura 13, temos uma
representacao da formacgao de ilhas, descrita por Volmer-Weber. Observamos claramente a
formacao de ilhas sem a presenca de monocamadas.

Outro modelo de crescimento bastante simples € a Deposicdo Aleatéria (DA). Esse modelo
pode ser associado a uma classe de universalidade que recebe o mesmo nome. E um
processo de deposigcao extremamente simplificado do ponto de vista tedrico e simulacional:
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Figura 12 — Representacdo dos modos de crescimento camada por camada gerado a partir
do modelo de PCA. O sistema possui tamanho L = 200. Em (a) é possivel
observar estruturas analogas as obtidas através do modo de crescimento Frank-
van der Merwe, em (b) Volmer-Weber e em (c) Stranski-Krastanov.
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Figura 13 — A construgdo da representagdo do modo de crescimento de Volmer-Weber a
partir da variagdo dos pardmetros de controle do modelo de PCA: (a) p» = 0.0,
p3=0.0eps=0.0;(b) ps =0.0,p3 =0.0 epy =0.1.

um sitio é escolhido aleatoriamente sobre uma superficie e a particula cai verticalmente em
direcao ao substrato. Como o processo nao apresenta correlagoes, a rugosidade cresce
indefinidamente com o tempo, da forma w ~ ¢z, ndo ocorrendo a saturacao da interface.
Observe a Figura 14. O sistema é completamente descorrelacionado e a rugosidade
nunca alcanca o estado estacionario, impossibilitando a formacao de superficies autoafins
(BARABASI; STANLEY, 1995).

O modelo de DA pode ser descrito pela equagéao diferencial continua de crescimento

Oh(z,t)
ot

= F +n(x,t). 9)

Essa equacao é semelhante a equacao de crescimento camada por camada, uma vez
que o primeiro termo indica o0 numero de particulas que alcancga o substrato por unidade
de tempo. Deve-se observar que o fluxo de particulas em cada local ndo é uniforme, uma
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Figura 14 — Representacdo do comportamento da rugosidade na DA. A esquerda, exibimos
um grafico do crescimento da rugosidade em relacdo ao tempo w ~ t2. A direita,
temos a representacao da interface gerada pelo vetor de tamanho L = 200 e
conjunto de probabilidades p; = 0.2, p3 = 0.5 e py, = 0.4.

vez que elas sao depositadas em posigcdes aleatérias. O termo 7 exprime as flutuagdes
aleatdrias no processo de deposicao e apresenta as seguintes propriedades:

(n(z, 1)) =0 (10)

onde (...) indica valor esperado e

(n(z, (', ")) = 2D6%(x — 2)5(t — t'). (11)

A Equagdo 11 indica um ruido branco sem correlagcao espacial ou temporal, sendo ¢ a
funcdo Delta de Dirac', D uma constante e d a dimensé&o da superficie. A média sobre o
produto (n(x,t)n(a’,t")) é zero, exceto para o caso especial emquet =t e z = «'.

O proximo processo a ser considerado € o modelo de crescimento do tipo deposi¢ao
aleatoria com relaxagao superficial (DARS). Nesse sistema, a particula que é depositada
em um pico realiza uma relaxagdo em busca de um minimo local dentro de uma distancia
finita, como pode ser verificado por meio da indicagao das setas na Figura 15.

O inicio do processo decorre assim como na DA, o sistema nao apresenta correlacoes
e a rugosidade cresce com w(L,t) ~ t2. O aumento da deposicao de particulas gera
correlacdo entre as alturas vizinhas, que se estende por toda a superficie. Nesse momento,
comt < t,, sendo t, o tempo de saturacao, a taxa de crescimento da rugosidade diminui

'Delta de Dirac: é uma distribuicdo na reta real, que vale infinito no ponto zero e zero no restante da reta.
Seu andlogo no dominio discreto é o delta de Kronecker, que assume os valores 0 e 1.
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Figura 15 — Deposicao aleatdria com relaxacao superficial - a particula recém-depositada
ndo adere imediatamente ao local, ela pode migrar para um vizinho mais
proximo que possui uma altura mais baixa. Nesse caso foi considerado até o
segundo vizinho.

como w(L,t) ~ t1. Assim, para tempos curtos w(L,t) ~ tP», sendo 3, 0 expoente de
crescimento. Para tempos longos t > t,, a rugosidade atinge a largura de saturagao e
entra em estado estacionario w. (L, t) ~ L, onde « representa o expoente de rugosidade.
Essa dinamica pode ser observada na Figura 16. O grafico foi construido para um sistema
de tamanho L = 10000 e por meio dele é possivel determinar o valor de w,,;, tracando uma
reta sobre a parte estacionaria da curva, paralela ao eixo .

Repetindo o mesmo procedimento para diferentes valores de L, € possivel construir um
gréafico log x log com os valores de w,,; x L e a inclinagdo desse indica o valor de .
Observe a Figura 17(a).

O tempo de saturacao t,, algumas vezes chamado tempo de crossover, também segue
uma lei de poténcia com o tamanho do sistema, t, ~ L?, onde z é o expoente dindmico.
Esse expoente pode ser calculado de forma semelhante ao expoente o sendo determinado
usando-se a inclinacao do grafico log x log t, x L (FAMILY; VICSEK, 1985; FAMILY, 1986).
Veja a Figura 17(b).

Family e Vicsek (FAMILY; VICSEK, 1985) propuseram uma lei de escala, para colapsar as
curvas obtidas com tamanhos diferentes do sistema em uma unica funcao (BARABASI;
STANLEY, 1995). O método propde a constru¢do de um grafico w/wsy X t/t,, ou seja, a
rugosidade normalizada pela rugosidade de saturacdo é uma fungéao do tempo normalizado
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Figura 16 — Representacdo do comportamento temporal da rugosidade em modelos de
crescimento que apresentam correlagdo, considerando um vetor L. = 10000
e conjunto de parametros p, = 0.1, p3 = 0.99 e p, = 0.0. Este grafico exibe
o comportamento tipico da evolugédo temporal da rugosidade w ~ t°» e seus
momentos de crescimento:w(L,t) ~ tz ew(L,t) ~ ti. Além disso, ele também
indica o tempo de crossovert, e o valor da rugosidade de saturagdo ws,;.

pelo tempo de saturacao (crossover), portanto

w(Lt) ~ L] (Li) , (12)
onde f é uma fungédo de escala f(u) ~ u” parat < L* e f(u) ~ k parat > L?, sendo k
uma constante. Assim, tem-se w(L,t) ~ t para tempos curtos (t < L?) e w(L,t) ~ L*
para tempos longos (¢ > L?). Dessa forma, para t — t, tem-se w ~ L* ~ t = L*”, logo,
a = zf3, de forma que

«

z = E (13)
A Equacao 13 relaciona os trés expoentes criticos e é valida para qualquer processo
que obedeca a relagdo 12 (BARABASI; STANLEY, 1995). Os expoentes de rugosidade
acima, associados a um determinado processo, definem uma classe de universalidade (UC).
Observe a tabela na Figura 18. Dessa forma, pode-se dizer que, quando dois sistemas
tém os mesmos valores de expoentes criticos, eles pertencem a uma mesma classe de
universalidade e podem ser descritos por uma mesma equagao de crescimento (BARABASI;
STANLEY, 1995; HALPIN-HEALY; PALASANTZAS, 2014; ALMEIDA et al., 2014). Sabe-se
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Figura 17 — Os graficos foram construidos em escala logaritmica, a partir do modelo de
autémato celular probabilistico utilizando o conjunto de pardmetros p; = 0.6,
p3s = 0.1 e py = 0.8. Em (a) o expoente de rugosidade o é determinado a partir
da inclinagdo do grafico ws,; x L. Em (b) o expoente dindmico = é calculado a
partir da inclinagcdo do graficot, x L.

também que, dada uma UC, todo sistema pertencente aquela classe apresenta as mesmas
caracteristicas (BARABASI; STANLEY, 1995). Assim, a importancia no estudo envolvendo
a rugosidade deve-se ao fato dessa grandeza estar diretamente ligada as UCs (SARMA;
TAMBORENEA, 1991; MATTOS; ATMAN; MOREIRA, 2006).

Classe de a B y 4 Exemplo de Modelos de
Universalidade Crescimento
DA nao esta 1 ndo esta DA
definido > definido
EW 1 1 2 DARS
2 4
KPZ 1 1 E DB, DAR, Eden
2 3 2
DAD E § 4 DAD
2 8

Figura 18 — A tabela apresenta algumas classes de universalidades, seus expoentes de
escala e modelos de crescimento que podem estar associados a cada classe.

A tabela da Figura 18, além de mostrar algumas classes de universalidade e o conjunto

de expoentes que define cada classe, também cita alguns modelos de crescimento que
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estao associados a determinada classe. A caracterizacao desses modelos esta diretamente
ligada a sua forma e evolugéao.

Na DARS, por exemplo, vimos que as correlagbes levam eventualmente a saturacao da
interface (FAMILY, 1986) e o estudo da evolucao temporal dessa superficie mostrou que a
rugosidade cresce com uma lei de poténcia para escalas temporais curtas e atinge uma
saturacao apos certo tempo. Portanto, o comportamento da rugosidade nesse modelo
depende da escala temporal de observacao. A presenca da relaxagao superficial suaviza
a interface, tornando o crescimento da rugosidade lento e limitado. Esse modelo foi pro-
posto por Family (FAMILY, 1986), baseado na descricao tedérica de Edwards e Wilkinson
(EDWARDS; WILKINSON, 1982) que em 1982 utilizaram sedimentagdo de materiais gra-
nulares como modelo e desenvolveram pioneiramente uma equacao diferencial continua,
conhecida como Equacéao EW, para a dindmica temporal de uma interface rugosa.

Observe os graficos da Figura 19 que reproduz o modelo de crescimento DARS. Uma
pequena variagdo nos parametros de controle provoca uma pequena mudanga no perfil
de crescimento sem perder sua principal caracteristica - perfil menos rugoso que a DA.
E importante ressaltar que, apesar dos gréaficos apresentarem um perfil mais rugoso que
aqueles encontrados na DARS, os valores dos expoentes de enrugamento estao de acordo
com a classe de universalidade EW, associada e esse modelo.

Devido a relaxagao, o modelo de DARS apresenta uma taxa de deposi¢do maior em minimos
locais, que correspondem a pontos onde a segunda derivada € positiva, em uma analise da
relacdo continua. Uma equacéao simples surge quando temos o Laplaciano de h positivo
- V2h, que indica preferéncia pela deposicdo de particulas em vales ao invés de picos.
Quando essa correlacao é introduzida na equagao continua, obtém-se a Equagao 14 (EW)
(CHUI; WEEKS, 1978; EDWARDS; WILKINSON, 1982) que esta associada a este modelo

On(z,1)

ek F +vV2h 4+ n(z,t). (14)

O coeficiente linear v é, as vezes, chamado de tens&o superficial, uma vez que vV?2h tende
a suavizar a interface. Para v > 0, regides de vale V2h > ( crescem com uma taxa maior
que aquelas correspondentes a picos V*h < 0 (MATTOS, 2005). O termo de ruido 7(z, t)
incorpora o carater estocastico (aleatorio) da equacao.

A Equacgédo EW (14), originou-se de uma generalizacdo da Equacao 9, onde uma interface
correlacionada, caracterizada por apresentar altura h(z,t), é calculada da seguinte forma

Oh(z,t)
ot

= G(h,z,t) + 1z, 1), (15)
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Figura 19 — Estruturas analogas ao modelo de crescimento por deposicao aleatoria com
relaxacdo superficial: (a) p, = 0.7, p3 = 0.2 e py = 0.0; (b) po = 0.7, p3 = 0.2
eps =01;,(¢)py, =07, p3 =02epys =02;,(d)p, =07, p3 =02ep, =
0.3. Observe que, para diferentes conjuntos de parametros, é possivel obter
representacées distintas do modelo DARS sem perder suas caracteristicas.

sendo G(h, z,t) uma fungdo geral que depende da altura e da posi¢ao da interface, assim
como do tempo.

O proximo passo para se chegar na equacgao de crescimento a partir da generalizacédo
acima é compreender as principais simetrias que a Equagao 15 deve seguir (BARABASI;
STANLEY, 1995):

e Invariancia em relagao a translagéo temporal — essa simetria exclui uma dependéncia
explicita do tempo na fungéo G(h, =, t).

e Invariancia em relagao a translagéo ao longo da direcao de crescimento — a regra de
crescimento nao deve depender do local onde € definido o valor inicial de h.

e Invariancia em relagéo a translacao ao longo da direcao perpendicular ao crescimento
— a equagao nao deve depender do valor de .
e Simetria de rotagao e inversao na direcao de crescimento — excluem as derivadas de
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ordem impar em relagéo as coordenadas espaciais. Por exemplo: em Vh, se x — —x,

. Oh —0h . . ~ ,
entao = , OU seja, — muda de sinal nesta transformacéao e por isso deve
O(—x) oz Oz

ser excluido da equag&o de crescimento. Note-se que (V1)? e V2h ambos sobrevivem

a esta transformacao, uma vez que eles tém um numero par de derivadas em .
e Simetria up/down para h — essa simetria estd intimamente ligada a natureza de equi-

librio da interface, ou seja, ela determina que as flutuagdes na interface sejam seme-
lhantes em relagdo a altura. Essa simetria s6 se aplica quando a velocidade média de
crescimento da interface é igual a taxa de deposicao.

A principal propriedade que torna a Equacéo 14 linear é a existéncia da simetria ascendente
em h.

Em contraste ao modelo DA, na DARS a particula sera depositada em um minimo local,
gerando um perfil menos rugoso do que a DA. Essa observacéo se confirma na andlise da
Figura 20.

Figura 20 — Considerando um sistema de tamanho L = 100, a esquerda temos a tipica
interface gerada pelo modelo de DA e a direita DARS. Figura retirada de
(BARABASI; STANLEY, 1995).

Isso acontece porque na DARS, as correlagdes diminuem gradualmente o ritmo de cres-
cimento da rugosidade w, fazendo com que a grandeza entre em um regime estacionario
ap6s um tempo de crossover t,.
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Esse modelo de crescimento esta associado a classe de universalidade Edwards-Wilkinson
(EW). A principal diferenga entre as classes EW e DA s&o as correlagdes entre sitios vizinhos,
presentes na EW (2° termo da equagao 14) e que estdo ausentes em DA (BARABASI;
STANLEY, 1995).

A Equacéo 14 foi a primeira equagao continua usada para estudar o crescimento de
interfaces por deposicao de particulas. Nesse processo de crescimento, como foi visto
anteriormente, a particula atinge a superficie e relaxa em dire¢do a um minimo local. Porém,
existem situagdes em que a particula adere a superficie imediatamente ao alcangar o
substrato, permitindo, inclusive, uma aderéncia lateral. Para implementar essa mudanca de
comportamento foi necessario o acréscimo de um termo nao-linear a Equagao 14. Essa
modificagdo foi proposta por Kardar, Parisi e Zhang (KARDAR; PARISI; ZHANG, 1986) e a
nova equacao foi chamada de KPZ.

Oh(z,t)

T F 4+ vV2h + MNVh)? +n(x,t), (16)

onde o termo vV?h descreve a relaxagédo da interface causada por uma tenso superficial
v, como ja foi dito anteriormente, A\(V1)? é o termo n&o linear que reproduz a dindmica do
crescimento lateral por meio do parametro A (observe a Figura 21) e n(x, t) € o ruido.

Os modelos associados a essa equacgao, também estdo associados a classe de univer-
salidade KPZ. Para a sua construcao, é preciso compreender a diferenga entre o modelo
de deposicao aleatéria com relaxagao superficial e um modelo de crescimento associado
a classe de universalidade KPZ (KARDAR; PARISI; ZHANG, 1986), como por exemplo,
deposicao balistica.

O modelo de deposicao balistica (DB) foi originalmente proposto para descrever a formacao
de rocha sedimentar e foi amplamente utilizado no estudo de crescimento de filmes porosos
(VOLD, 1959). Nesse modelo, as particulas caem verticalmente em direcao ao substrato
e agregam-se ao primeiro sitio encontrado (BARABASI; STANLEY, 1995; KRUG, 1997).
O processo, que foi estudado por Vold (VOLD, 1959), apresenta duas variagdes, sendo
a primeira delas a aderéncia ao vizinho mais préximo (NN), permitindo que particulas se
fixem lateralmente a interface, formando lacunas e gerando uma estrutura descompacta. A
segunda variagao permite que as particulas se fixem na diagonal de um vizinho — modelo
de préximo vizinho mais préximo (NNN), como pode ser observado na Figura 21. Essas
duas variacdes do modelo pertencem a mesma classe de universalidade, uma vez que eles
compartilham o mesmo conjunto de expoentes criticos «, 8 e z (KRUG; MEAKIN; HALPIN-
HEALY, 1992). Observe na Figura 22 o perfil gerado por esse processo de deposicao.
O protétipo de PCA apresentado no capitulo 2 ndo é capaz de reproduzir uma estrutura
semelhante a este modelo, uma vez que sua evolugao ndo gera lacunas vazias.
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Figura 21 — Representagcdo do modelo de crescimento por deposi¢cdo balistica. Escolhe-se
uma posicao aleatdria sobre o substrato e deixa-se a particula cair verticalmente
em sua direcdo. Em (a) tem-se a regra de aderéncia NN, onde a particula adere
lateralmente ao sitio mais proximo. Em (b) tem-se a regra NNN, quando a
particula adere diagonalmente ao sitio mais proximo. Retirado de (BARABASI;
STANLEY, 1995).

Ao comparar os modelos acima, percebe-se que na DARS as particulas chegam a superficie
e relaxam em busca de um minimo local, enquanto que na DB elas se agregam ao primeiro
sitio que encontram, gerando um crescimento lateral. Esse ultimo tipo de crescimento
geralmente implica a presenga da nio-linearidade e faz com que a velocidade média de
crescimento da interface seja maior que a taxa de deposigao (BARABASI; STANLEY, 1995).

A Equacgéao 16 é considerada uma das equacdes mais simples que descreve o crescimento
nao linear e apresenta quatro, das cinco regras de simetria citadas acima. Ela falha apenas
na simetria up/down relativa a altura h(z, t) da interface, por apresentar uma forga motriz
que determina uma direcao de crescimento particular. Na DB, por exemplo, essa simetria €
quebrada devido a propriedade de crescimento lateral do modelo.

Outro modelo presente na classe KPZ é o Modelo de Eden. Nesse processo, o crescimento
ocorre na zona ativa, ou seja, nos primeiros vizinhos dos sitios localizados na fronteira da
superficie ndo ocupada (EDEN, 1961). Esse modelo foi idealizado para a reprodugao do
crescimento de tumores, formagao de colbnias de células, como bactérias ou cultura de
tecidos. Existem quatro variacées do modelo, de acordo com a probabilidade de ocupacao
dos sitios da periferia (JULLIEN; BOTET, 1985); na versao A, cada sitio da periferia tem a
mesma probabilidade de ser ocupado; na versao B, a probabilidade de ocupac¢ao de um
sitio da periferia sera proporcional ao numero de primeiros vizinhos ocupados; j& na versao
C, um vizinho da fronteira é sorteado aleatoriamente e em seguida escolhe-se um dos
seus primeiros vizinhos desocupados para se fazer a deposi¢céo. Resultados simulacionais
mostram que as versdes do modelo fornecem os mesmos valores para 0s expoentes
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Figura 22 — Representacao do perfil gerado pela deposicao de particulas a partir do mo-
delo de deposicao balistica. Observe a formacao de lacunas e o aumento da
rugosidade com o tempo. Retirado de (BARABASI; STANLEY, 1995).

criticos, consequentemente pertencem a mesma classe de universalidade. Porém o tempo
de relaxacao para o estado estacionario € diferente para cada um deles; a versao C é a
mais rapida (WOLF; KERTESZ, 1987).

O préximo modelo de deposicao associado a classe KPZ é a Deposicao Aleatéria com Re-
cusa (DAR). Introduzida por Kim e Kosterlitz (1989), consiste em se recusar imediatamente
uma particula depositada em um maximo local. Dessa forma, a altura média da interface
cresce com uma velocidade inferior a taxa de deposicao. A rugosidade, nesse modelo,
possui um comportamento semelhante ao apresentado na DB, porém, sua estrutura é
compacta. O processo DAR ¢ bastante semelhante ao modelo DARS, porém, a diferenca
de alturas encontradas na interface é restrita, levando a uma suavizagao da mesma.

O ultimo modelo de deposicao estudado € a Deposicao Aleatdria com Difusao limitada
(DAD), proposto por Wolf e Villain (1990) e Sarma e Tamborenea (1991) na mesma época,
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embora tenha sido desenvolvidos de forma totalmente independentes. Nesse modelo a
particula depositada procura maximizar o numero de ligacdes, difundindo-se para sua
vizinhanca.

Até esse momento, o trabalho concentrou-se nos principais modelos de crescimento por
deposigao de particulas apresentados na literatura. Cada um deles esta associado a uma
equacao continua de crescimento, assemelhando-se por apresentar um ruido branco, que
nao exibe correlacao espacial ou temporal.

3.4 Percolacao

A partir de agora exibiremos uma outra classe de fendmenos, onde o crescimento ndo
ocorre por deposigao e sim por propagacao.

A percolacédo é um exemplo desse tipo de fendbmeno. A interface se move em um meio
desordenado e encontra uma resisténcia diferente em cada ponto. Essa evolugdo apresenta
um ruido congelado, influenciado por uma resisténcia local que nao muda explicitamente
com o tempo, mas apenas com a localizagc&o. Apesar de apresentar regras muito simples,
sua teoria tem sido aplicada com sucesso para descrever uma grande variedade de sistemas
naturais, tecnolégicos e sociais. Como exemplo de aplicagdo, podemos citar a propagagao
de incéndios (STAUFFER; AHARONY, 2003), transi¢cdo de fase em sdlidos (STANLEY,
1988; STAUFFER; AHARONY, 2003), difusdo em meios desordenados (SAHINI, 1994),
infiltrag&o e filtracdo de 4gua nos solos ou rochas (WANGEMANN; KOHL; MOLUMELI, 2000;
STEVIKA et al., 2004), transi¢cao depinning (FAMILY; VICSEK, 1985; TANG; LESCHHORN,
1992) etc.

A percolacao é um ramo da teoria das probabilidades que trata das propriedades dos
meios aleatérios. Os pioneiros nesse estudo foram Flory (1941) e Stockmayer (1943), que
tinham como objetivo descrever as ramificagdes de pequenas moléculas que interagiam
para formar outras maiores. Entretanto, os autores ndo denominaram esta teoria como
sendo um processo de percolagao.

Na literatura matematica, os processos de percolagao foram introduzidos, com essa termino-
logia, em 1957, por Broadbent e Hammersley (1957) como um modelo matematico simples
para estudar a propagacao de fluidos em meios desordenados. A percolagao representa
um fendmeno fisico que pode ser visto como um processo dindmico para a conectividade
de meios porosos (DANTAS, 2006). Um modelo de percolagao é uma colegao de pontos
distribuidos no espaco. Se dois pontos sao adjacentes eles podem ter posigoes fixas e liga-
cOes aleatorias entre eles ou, as posi¢cdes podem ser aleatérias e as ligacdes determinadas
por uma regra que depende das posi¢coes. Os modelos resultantes sdo conhecidos como
percolacao de ligagao e percolagao de sitios, respectivamente. A palavra aleatoria deve ser
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entendida como a probabilidade de ocorrer uma dada configuragéo. Os sitios ou ligagdes
de uma rede sdo ocupados formando-se aglomerados. Quando um aglomerado forma um
caminho que conecta os lados opostos desta rede, diz-se que o sistema percolou. Pode
haver muitos caminhos entre essas extremidades, mas se houver pelo menos um caminho,
0s pontos serdo conectados. Em muitas aplicacdes, sera interessante saber a probabilidade
de um determinado par de pontos estar conectado. Isso é conhecido como conexao entre
pares e dependera das posigoes relativas dos pontos e de outros parametros do modelo,
como a densidade. A presenca de um caminho pode, por exemplo, permitir o fluxo de fluido,
a propagacao de doengas ou a passagem de uma mensagem telefénica (ESSAM, 1989).

Esse processo pode ser descrito por modelos estocasticos onde um fluido deterministico
escoa por um meio aleatério (STAUFFER; AHARONY, 2003). O meio por onde o fluido
passa é definido como sendo um material sélido que possui um certo numero de poros
em pontos escolhidos aleatoriamente. Para que ocorra a passagem do fluido, o nimero
de cavidades deve ser suficientemente grande. Caso contrario, os poros ficarao isolados,
impedindo o escoamento (STAUFFER; AHARONY, 2003). A passagem do fluido ocorre
entre sitios vizinhos como pode ser observado na Figura 23.

Figura 23 — llustracdo da percolacéo isotropica por ligacoes. Retirada de (DANTAS, 2006).

O conceito de propagacao de um fluido hipotético através de um meio aleatério foi tratado
por Broadbent e Hammersley (1957), pioneiros na teoria da percolagdo, como percolagao e
difusdo. Na difuséo, a aleatoriedade é atribuida ao fluido, ou seja, o fluido decide por onde as
particulas irdo se deslocar no meio poroso. Na percolacao, a énfase esta na aleatoriedade
do meio, isto é, 0 meio determina os caminhos para o fluxo das particulas.

Nas ultimas décadas foram propostos novos modelos de percolagédo, ampliando sua utiliza-
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¢ao como importante ferramenta tedrica. A percolagdo no seu formato original foi definida
como um modelo geométrico de conectividade aleatéria, chamada de percolagao isotro-
pica® (SANTOS, 2015), passando a ser conhecida como percolagéo ordinaria (ZARA, 2000).
Como outros exemplos mais conhecidos atualmente temos a percolagéo direcionada (BLE-
ASE, 1977), a percolacao elastica (FENG; SEN, 1984; MOUKARZEL; DUXBURY, 1999),
a percolagéao quantica (MOOKERJEE; DASGUPTA; SAHA, 1995), entre outras. Estes mo-
delos podem ser aplicados em diversas areas, tais como crescimento urbano (MAKSE et
al., 1998), escoamento de fluido em meio poroso (SAHIMI, 1993), evolucao temporal das
galaxias (SCHULMAN; SEIDEN, 1982) etc.

Um modelo simples para a percolagdo é constituido por uma rede finita formada por
sitios que podem assumir dois estados: vazio - 0 ou ocupado - 1. Cada sitio pode estar
ocupado aleatoriamente com uma probabilidade p ou estar vazio com probabilidade (1 — p),
independentemente do estado de seus vizinhos. Ao conjunto de sitios de primeiros vizinhos
ocupados chamamos de aglomerado ou cluster. O processo pode ter inicio em um ou mais
sitios e o tamanho do cluster ir4 depender do nimero de sitios conectados por ele. Quando
a concentracdo p de sitios ocupados é baixa, eles ficam distribuidos isoladamente ou
formam apenas pequenos aglomerados. Para um dado valor da probabilidade de ocupacao
P, chamado de limiar de percolagao, surge um aglomerado que passa a conectar os
lados opostos dessa rede, denominado aglomerado percolante. E importante ressaltar que
diferentes origens podem gerar o mesmo aglomerado (SANTOS, 2015). O problema basico
da percolacao é determinar qual € a concentragdo minima de sitios ocupados para haver
um estado percolativo (TOME; OLIVEIRA, 2001).

Além da percolacéao por sitios, descrita acima, existe também a percolagao por ligagdes
(bond percolation). Nessa situacao, dois sitios vizinhos sdo conectados por uma linha.
Cada linha pode corresponder a uma ligagao aberta com probabilidade p, ou fechada com
probabilidade (1 — p). Dessa forma, um cluster € um conjunto de sitios conectados por
ligacbes abertas. Ja a percolacédo de sitios e ligagcdes € a combinacado dos dois casos
considerados anteriormente.

A percolacéo direcionada, introduzida por Broadbent (BROADBENT; HAMMERSLEY, 1957),
pode ser definida do mesmo modo que a percolacao de sitios, ligagdes ou sitios e ligacoes,
porém as conexdes possuem uma direcao especifica no espaco, ou seja, € uma variante
anisotropica® da percolagdo isotropica. Os canais tornam-se uma espécie de valvula que
funciona apenas em uma direcdo, como pode ser observado na Figura 24. A rede €
composta por camadas com um certo numeros de sitios em cada uma delas. Os sitios de
determinada camada estéo ligados aos sitios vizinhos da camada superior e inferior, mas

2Isotrépico: é a caracterizagdo de uma substancia que possui as mesmas propriedades fisicas, indepen-
dentemente da diregcao considerada.
3 Anisotropica: significa que certas propriedades fisicas dependem da direcdo em que sdo medidas.
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nao aos sitios da mesma camada (TOME; OLIVEIRA, 2001; ATMAN, 2002).

Figura 24 — llustracdo do processo de percolacdo direcionada por ligacées. Note que neste
caso, existe uma direco privilegiada. Retirada de (DANTAS, 2006).

A percolacao direcionada compacta (CDP), além de obedecer a uma determinada orientagédo
pré-definida, corresponde a um conjunto compacto de extensao finita na direcdo de um dos
eixos (ESSAM, 1989).

Assim como os modelos de crescimento anteriores, a percolacdo também esta associada a
uma classe de universalidade. A Percolacéo Direcionada esta associada a UC que recebe
o mesmo nome do modelo e pode ser identificada pelo expoente critico de crescimento
£ = 0.85. A Percolacao Direcionada Compacta, nome que identifica também a classe de
universalidade a qual esta associada, possui 5 = 1.

Além disso, a percolagdo de um fluido em um meio aleatério pode ser considerada uma
expressao generalizada que permite a descrigcdo de diversos sistemas. Como exemplo, é
possivel citar a propagacao de fraturas, onde a ponta da trinca avanca de forma irregular,
procurando no meio, um caminho que apresente uma resisténcia baixa ou nula. Esse
processo pode ser descrito considerando uma estrutura inicial onde a altura de todos
os sitios € zero. Posteriormente, escolhe-se um sitio vizinho a interface, se ele é ativo
a superficie avanga, caso contrario nada acontece. O crescimento da superficie pode
ser retido por um aglomerado de sitios inativos. O modelo apresenta uma transicao de
percolacdo direcionada que também caracteriza uma transicao depinning. Um estudo sobre
esse assunto sera exposto no capitulo 4 onde a propagacao de fraturas sera analisado sob
o ponto de vista de uma transicao depinning.
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Capitulo 4

Fratura

Historicamente podemos afirmar que o estudo sobre a mecénica da fratura sempre foi
de grande importancia para o homem. Esta area teve inicio na Idade da Pedra, quando o
homem aprendeu a fabricar ferramentas cortantes (COTTERELL, 2002). Posteriormente,
gregos e egipcios desenvolveram técnicas e conhecimento em trincar pedras para a confec-
¢ao de monumentos. Na ldade Média europeia, manuscritos indicam fraturas em armas
de bronze. Na época do Renascimento, Leonardo da Vinci (1452 — 1519) foi o primeiro
a registrar um estudo do dimensionamento de fratura usando-se um aparelho que media
a resisténcia de arames de aco com diferentes tamanhos e mesma espessura ((VINCI,
1894) apud (COTTERELL, 2002)). Outro momento importante foi a Revolugao Industrial
(1820—1840), na qual se sucedeu uma enorme transformagéo tecnolégica e socioecondémica,
culminando no surgimento de diversas invencdes. Porém, todo esse avang¢o da automati-
zacao da industria veio acompanhada de diversos problemas relacionados a fraturas ou
quebras de elementos mecéanicos devido a projetos mal elaborados, negligéncia durante a
construcao ou operacao da estrutura (ANDERSON, 2005). A Teoria da Fratura Moderna
fundamentou-se, inicialmente, nos trabalhos de Griffith (GRIFFITH, 1921; GRIFFITH, 1924),
cujas investigagbes se concentravam na resisténcia das placas de vidro com trincas. Alguns
anos mais tarde, devido as fraturas e trincas que surgiram, principalmente nas estruturas
de navios, durante a |l Guerra Mundial (1939 — 1945), diversos cientistas foram encorajados
a estudar as causas de determinados tipos de fraturas mecanicas que ocorreram durante a
guerra.

O campo da Mecanica da Fratura amadureceu significativamente nas ultimas décadas do
Século XX, sobretudo devido a evolugdo computacional. Com isso, importantes avangos,
principalmente no que se refere a problemas praticos, foram difundidos, tornando-se uma
disciplina importante na area de engenharia (ROSA, 2002; CHOPIN, 2010).

Nesse capitulo sera abordado de maneira rapida o processo de fratura, sua defini¢ao,
bem como suas principais caracteristicas. Posteriormente, sera apresentado um estudo do
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comportamento de uma interface gerada durante o processo de propagagéao de trincas.

4.1 Definicao

Fratura é a separagao de um objeto em duas ou mais partes, quando submetido a processos
de tensdo, corrosao, desgaste excessivo, fadiga efc. A &rea de conhecimento que representa
e encontra respostas as diversas questdes relacionadas a esse processo € a Mecanica da
Fratura (ANDERSON, 2005). Essa ciéncia esté envolvida no estudo do comportamento de
trincas em materiais sélidos (ROSA, 2002; ZEHNDER, 2012) e é uma ferramenta importante
na melhoria do desempenho mecanico dos materiais e seus componentes, uma vez que
descreve a magnitude e a distribuicdo do campo de tensdes na vizinhanca da trinca. Além
disso, permite prever se a trinca, presente em um componente, ird se propagar até a ruptura
completa do material, quando submetido a alguma forga (ERDOGAN, 2000; ROSA, 2002).

4.2 Da elasticidade linear a ruptura

Todos os materiais se rompem quando submetidos a uma carga com uma forga ou tenséo
muito elevada, seja ela de tracao ou compressao. No entanto, a resisténcia mecanica do
material também € utilizada para se avaliar a possibilidade de ruptura, que pode variar sob
certas condi¢cdes. Ou seja, um material pode romper-se mesmo sob tensdes considera-
velmente menores do que aquela determinada em condigdes estaticas (CHOPIN, 2010).
Exemplos bem conhecidos desse fen6meno incluem o rompimento por: fadiga sob esforcos
ciclicos, temperatura elevada e tensao constante, fragilidade causada por baixa temperatura
ou, fragilidade causada pela corrosdo sob tensao.

A rigidez de um componente mecanico diz respeito ao quanto ele pode defletir sob uma
determinada carga. Um parametro mecanico que proporciona uma medida de rigidez de
um material sélido € o Médulo de Young. Esse médulo divide os materiais em duas grandes
classes - flexiveis e rigidos - e tem sua origem na energia de ligagao existente entre seus
atomos; um material com um elevado valor do Médulo de Young pode ser considerado um
material rigido. Os polimeros, borrachas e espumas, por exemplo, possuem mddulo de
elasticidade baixos enquanto que os materiais ceramicos, conhecidos como os mais rigidos,
apresentam valores elevados para esse moédulo. Dessa forma, aplicando-se a mesma
tensdo em uma borracha e um metal, verifica-se uma deformacgao elastica muito maior
na borracha que no metal. Isso mostra que o valor do Médulo de Young do metal € mais
elevado e, portanto, é necessario aplicar uma tensao maior para que ele sofra a mesma
deformacao observada na borracha. Além disso, 0 aumento da temperatura leva a uma
diminuicdo do modulo de elasticidade para a grande maioria dos materiais. A rigidez de um
componente mecénico diz respeito ndo sé ao valor do Médulo de Young, mas também da
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tensao, tragdo ou compressao aplicada sobre o material. Além disso, a forma e o tamanho
do componente devem ser considerados no processo de deflexao.

Ja foi dito anteriormente que todos os materiais se rompem quando submetidos a uma
carga superior a sua resisténcia mecéanica. Contudo, o comportamento ao longo desse
processo classifica os materiais em dois grandes grupos: os frageis, que fraturam sem
sofrer deformagéo e os ducteis, que nitidamente se deformam antes de fraturar. Dessa
forma, os principais mecanismos elementares de ruptura local séo:

e Ruptura fragil: ocorre pela propagacao rapida da trinca, acompanhada de pouca
ou nenhuma deformacao, podendo gerar situagbes catastroficas. A partir de certo
ponto, esse tipo de trinca € considerada instavel, visto que a propagacao continua
mesmo sem aumento da tensdo. Esse tipo de fratura ocorre em materiais com elevada
resisténcia mecanica e baixa tolerancia a descontinuidade. Em geral, essa ruptura é
perpendicular a tenséo de tracao aplicada e produz interfaces relativamente planas e
brilhantes (ROSA, 2002).

e Ruptura ductil: ocorre apds consideravel deformacéao plastica e se caracteriza pela
propagacao lenta de trincas, resultante da nucleagao e crescimento de microcavidades
(ROSA, 2002). Materiais ducteis tornam-se frageis sob baixas temperaturas, podendo
gerar situagdes desastrosas. Exemplo: varios navios na Il Guerra Mundial romperam-
se ao meio — eles eram fabricados por ago com baixa concentragdo de carbono,
tornando-se frageis em contato com as aguas frias (ROSA, 2002). Esse tipo de
trinca é considerada estavel, visto que a propagacao € interrompida, caso nao ocorra
um aumento da tensdo aplicada. Uma fratura completamente ductil apresenta uma
superficie irregular fosca.

e Ruptura por fadiga: € considerada o tipo de ruptura mais comum (BROBERG, 1999;
ROSA, 2002; BARTHEL; HAIAT, 2002) e mais perigosa, uma vez que ocorre em
condicdes normais de servico e sem sobrecarga (ROSA, 2002). Esse fendbmeno inicia

com uma trinca minima, sofrendo tensdes repetitivas ou oscilantes com um valor
menor que a resisténcia do material. A ruptura por fadiga € do tipo fragil com pouca
deformacao plastica. O estudo desse tipo de falha é muito importante na industria,
visto que uma porcentagem elevada da fratura em pecas ocorre devido a fadiga.

Qualquer que seja o tipo de ruptura, pode-se sempre definir um valor limite que a amostra
pode suportar antes de quebrar (CHOPIN, 2010). Para certas formas de falhas sujeitas
a forcas externas, € possivel derivar expressdes para as tensdes no corpo, assumindo
comportamento de material elastico linear isotropico. Westergaard (WESTERGAARD, 1939),
Irwin (IRWIN, 1957), Sneddon (SNEDDON, 1946) e Williams (WILLIAMS, 1957) foram os
pioneiros a publicar tais solugdes.

Em geral, conforme observado por Irwin (IRWIN, 1958), existem trés formas de se aplicar
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uma forga e permitir que uma trinca se propague, como ilustra a Figura 25:

e Modo | ou modo de abertura, correspondente a separacao de interfaces sob a acao

de uma tracao perpendicular ao plano da fenda. Para casos usuais, diz-se que esse
modo de ruptura é o mais perigoso, podendo levar a uma ruptura fragil com pequena
absorgao de energia (ROSA, 2002).

e Modo Il ou cisalhamento, é caracterizado pelo deslizamento, ou deslocamento tan-

gencial, entre as interfaces e perpendicular a fissura.
e Modo Il ou torcao, € caracterizado pelo deslizamento tangencial entre as interfaces e

paralelo a ruptura.

Esses modos de fissura sdo definidos localmente na ponta da trinca e quando ocorre a
superposicao de dois ou trés deles, ele € chamado de modo misto de ruptura. A sobre-
posicao desses trés modos € suficiente para descrever a deformagédo de qualquer trinca.
Dentro da Mecéanica da Fratura, somente 0 modo macroscopico de crescimento de trinca é
considerado, visto que em escala microscopica, a fratura € geralmente um processo muito
irregular.

— [
'

Figura 25 — O desenho a esquerda refere-se ao modo I, o central ao modo Il e o desenho &
direita ao modo lll. Retirada de (ANDERSON, 2005).

4.3 Modelos da zona do processo de fratura

Entender o processo de fratura dos materiais é fundamental e por isso tem atraido a
atencao de engenheiros e fisicos, desde o trabalho pioneiro de Griffith (GRIFFITH, 1921).
O autor afirma que, em um material elastico, a iniciacdo de uma trinca ocorre quando a
energia mecanica liberada pelo avangco da mesma é suficiente para criar novas superficies
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(GRIFFITH, 1921). Entao, uma vez que a rachadura comeca a crescer, os efeitos inerciais
devem ser incluidos no balango energético (FREUND, 1990). Esta teoria do continuo provou
ser valida para descrever meios homogéneos ideais, mas nao consegue captar algumas
caracteristicas observadas em meios heterogéneos (BONAMY, 2009).

Enquanto a energia mecénica liberada durante o crescimento da trinca € bem determinada
pela teoria continua, os processos de dissipagdo ocorrem dentro de uma pequena zona na
ponta da rachadura, apresentando sensibilidade a distlrbios microestruturais do material.
As consequéncias incluem flutuagdes importantes na forga exibida por diferentes amostras
do mesmo material (WEIBULL, 1939), efeitos de tamanho na forga (BAZANT; PLANAS,
1998; ALAVA; NUKALA; ZAPPERI, 2009), liberacdo de energia antes e durante a falha
(GUTENBERG; RICHTER, 1954), rugosidade do caminho da trinca (HULL, 1999), entre
outros.

Enquanto os engenheiros mecanicos estudam as rachaduras com o objetivo de identificar a
resisténcia de diversos materiais ou analisar o desvio da fenda frontal devido as diferentes
intensidades de tensdo (BOWER; ORTIZ, 1991; MOWER; ARGON, 1995; LAZARUS, 2011),
os fisicos estao interessados na sua propagacao pela analise de uma interface. Alguns
pesquisadores desenvolveram trabalhos voltados para a dindmica associada a transicao
de desancoramento dessa interface usando-se de um meio aleatério (SCHMITTBUHL et
al., 1995; DAGUIER et al., 1997; RAMANATHAN; FISHER, 1997; RAMANATHAN; ER-
TAS; FISHER, 1997; RAMANATHAN; FISHER, 1998; TANGUY; GOUNELLE; ROUX, 1998;
SANTUCCI et al., 2007; DALMAS; LELARGE; VANDEMBROUCQ, 2008; LAURSON; SAN-
TUCCI; ZAPPERI, 2010; BONAMY; BOUCHAUD, 2011), outros estudaram as propriedades
de escala de uma fissura (BOUCHAUD, 1997; ALAVA; NUKALA; ZAPPERI, 2006).

Compreender o papel desempenhado pela microestrutura de materiais heterogéneos sobre
as propriedades macroscopicas da fratura € um importante desafio na mecéanica dos soélidos.
Dentro dessa area, um dos estimulos atuais da Mecanica da Fratura Linear Elastica (LEFM)
€ levar em consideracao a nao linearidade induzida pela deformacao na ponta da fratura
(LAZARUS, 2011). Quando uma trinca se propaga em uma interface heterogénea, sua
ponta é retida em regides de pinning forte, sofrendo deformagdes. Esse tipo de pinning
leva a nao-linearidade no processo de propagacao de fissuras, mesmo dentro da teoria
da LEFM (PATINET et al., 2013). Para isso, uma abordagem adequada é o método de
perturbacao da trinca, que permite atualizar os fatores de intensidade de tensao (RICE,
1985). As aplicagbes relativas a deformagéo da ponta de uma fissura, quando se propagam
em meios homogéneos ou heterogéneos', tém sido consideradas em todos os tipos de
fratura (LAZARUS, 2011).

'Sistemas homogéneos: sdo aqueles que exibem uma Unica fase; sistemas heterogéneos apresentam
mais de uma fase e possuem propriedades distintas em diferentes pontos do sistema.
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Observacgoes experimentais realizadas neste contexto relatam a existéncia de leis invari-
antes em escala (GUTENBERG; RICHTER, 1954; MANDELBROT; PASSOJA; PAULLAY,
1984; BOUCHAUD, 1997) e tém atraido a atencdo da comunidade de fisica estatistica nos
ualtimos 30 anos (HERRMANN; ROUX, 1990; CHAKRABARTI; BENGUIGUI, 1997; ALAVA;
NUKALA; ZAPPERI, 2006). Mais recentemente, propds-se estender descricdes de LEFM a
materiais frageis heterogéneos, levando-se em consideracao a desordem microestrutural
com o uso de um termo estocastico (GAO; RICE, 1989; SCHMITTBUHL et al., 1995). Como
resultado, o inicio da propagacéao de fissuras € estudado a partir da analogia com uma
transicdo de fases, entre uma fase estavel e outra dindmica. Essa nova fase exibe leis
de escala universais que reproduzem as estatisticas observadas na dindmica de fissuras
(BONAMY; SANTUCCI; PONSON, 2008) € as caracteristicas de escala morfolégica exibidas
pelas superficies de fratura (BONAMY et al., 2006).

Os modelos classicos de fratura tém algumas limita¢des principais (DAUSKARDT et al.,
1998; COTTERELL, 2002):

e Modela-se apenas rachaduras pequenas e em fase inicial;

e A zona do processo de fratura (FPZ), regiao localizada préximo a ponta da trinca,
deve ser pequena se comparada as dimensdes do material e definida como o maior
sistema identificavel;

e Oregime de propagacgao deve apresentar-se em estado estaciondrio e for¢a dissipativa
constante.

Barenblatt (BARENBLATT, 1959; BARENBLATT, 1962) foi o primeiro a formular a Mecéanica
da Fratura em termos da FPZ e argumentou que, se essa zona é pequena comparada com
o comprimento da trinca, a abertura na ponta permanece estavel durante a propagagao da
fissura devido a uma for¢a constante, como em LEFM. Dugdale (1960) usou o conceito de
FPZ simples para modelar a deformacao plastica.

Cientistas interessados em trabalhar com concreto, um material fragil, foram os pioneiros
em utilizar extensivamente o modelo FPZ (COTTERELL, 2002). As principais versdes desse
modelo sdo o modelo de fratura ficticia iniciado por Hillerbord (HILLERBORG; MODEER;
PETERSSON, 1976) e o modelo de fratura proposto por Bazant (BAZANT; CEDOLIN,
1979).

Nas teorias classicas de deformagao continua, o estresse em um ponto depende da tenséao
nesse ponto (COTTERELL, 2002). Fleck et al. (FLECK et al., 1994) fizeram testes de tenséao
e torcdo em fios de cobre de diferentes didmetros e perceberam pouca deformagéao nos
ensaios de tensdao, mas um aumento significativo na resisténcia. Um estudo das teorias
sobre o gradiente de tensao foi desenvolvido para explicar seu comportamento em um
trabalho elaborado por Fleck e Hutchinson (FLECK; HUTCHINSON, 1997).
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A fratura também foi estudada sob o ponto de vista da geometria fractal. Em 1984 Mandelbrot,
Passoja e Paullay (1984), estudaram o carater fractal da superficie de metais fraturados. A
origem dessa nova superficie, seja por tragdo ou impacto, é rugosa e irregular devido as
micro e macroestruturas do metal. No entanto, a observacao repetida sob varios incrementos
de tamanho revelaram uma variedade de estruturas adicionais que se situam entre o "micro”
e 0 "macro” e que ainda nao foram descritas satisfatoriamente de forma sistematica. Os
experimentos realizados pelos autores revelaram a existéncia de escalas intermediarias em
que a estrutura foi bem modelada por uma superficie fractal. Um novo método de andlise
dessas estruturas € introduzido para estimar a dimenséo fractal D, e concordar com o valor
obtido na andlise do perfil da fratura. Para finalizar, os autores mostraram que o valor D
encontrado é uma medida da tenacidade® em metais, ou seja, quantifica a energia que o
metal pode absorver antes de fraturar.

Apés a publicagéo do trabalho (MANDELBROT; PASSOJA; PAULLAY, 1984), inumeros
estudos seguiram-se relatando as propriedades geométricas das superficies de uma trinca,
mostrando suas caracteristicas autoafins (MEAKIN, 1993; KERTESZ; HORVATH; WEBER,
1993), andlise numérica de modelos discretos (TERMONIA; MEAKIN, 1986; HANSEN;
HINRICHSEN; ROUX, 1991) e a universalidade do expoente de rugosidade (BOUCHAUD;
LAPASSET; PLANES, 1990; MALOY et al., 1992). Além disso, outros estudos tém se
concentrado em uma andlise tedrica do efeito de heterogeneidades no plano de fissura, na
propagacao dinamica de fraturas (RICE; BEN-ZION; KLM, 1994; PERRIN; RICE, 1994).

Em 1995, um grupo de pesquisadores (SCHMITTBUHL et al., 1995) prop6s uma nova
abordagem para descrever a evolugao de uma fenda interfacial entre dois sélidos elasticos
com desordem congelada®. Eles analisaram numericamente superficies autoafins e encon-
traram expoentes de rugosidade e dindmico muito diferentes daqueles obtidos no trabalho
desenvolvido por Gao e Rice (GAO; RICE, 1989).

Outro assunto explorado nessa area € a estabilidade de meios elasticos em um potencial de
pinning. Esse cenario é responsavel pelo comportamento complexo observado em varias
situagoes fisicas, incluindo a rugosidade das frentes de fissura na fratura (BOUCHAUD et al.,
1993) e atrito so6lido (CAROLI; NOZIERES, 1996). Neste ultimo caso, o coeficiente de atrito
pode variar de acordo com a aspereza da superficie do sélido (MAZUR; OPPENHEIM, 1970).
Ja o comportamento da interface pode ser mediado pelas interacées entre a rugosidade e
a tensao externa. A competicao entre a forca de restauracao elastica e a forca de pinning
ndo-linear origina multiplas posi¢des de equilibrio estaveis, quando as for¢gas de pinning
sdo suficientemente fortes ou o sistema € suficientemente grande (TANGUY; GOUNELLE;

2Tenacidade: ¢é a capacidade de um material resistir & propagagéo de uma fratura.

3Desordem congelada: Na fisica estatistica, diz-se que um sistema apresenta uma desordem congelada
quando alguns parametros que definem o seu comportamento sao variaveis aleatérias que nao evoluem com
0 tempo, isto é, sdo extintas ou congeladas.
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ROUX, 1998). No caso de espalhamento de um liquido num plano heterogéneo (JOANNY;
GENNES, 1984), a evolucao da interface de contato depende da competicdo entre uma
“for¢ca de pinning” devido a heterogeneidades da superficie e a forga restauradora eléstica
resultante da tens&o superficial.

O efeito das interacdes elasticas de longo alcance sobre a dindmica do sistema tem sido
pouco estudado, uma vez que cada evento envolve grande parte do sistema e geralmente
nao pode ser resolvido de forma perturbativa. No entanto, sabe-se que este efeito tem
uma forte influéncia no comportamento do sistema, bem como nas suas propriedades de
estabilidade (LEE; FUKUYAMA, 1978). Com o objetivo de ampliar os conhecimentos sobre
esse assunto, alguns pesquisadores (TANGUY; GOUNELLE; ROUX, 1998) analisaram o
comportamento de uma interface, em uma dimensao, com intera¢des de longo alcance,
deslocando-se em um substrato com desordem congelada e pinning forte. Consideraram
também que a dindmica flutuante do sistema resultou em uma propagacao deterministica
com instabilidades locais. Eles mostraram o efeito das interagdes elasticas de longo alcance
nas flutuagdes que acompanham o comportamento médio da interface (TANGUY; GOU-
NELLE; ROUX, 1998). No limite do ancoramento forte, a dinamica da cadeia é controlada
por instabilidades individuais de cada local. As correlagdes de longo alcance no campo
de deslocamento e no campo de forgca se desenvolvem progressivamente. O sistema se
auto-organiza para um estado estavel, onde a propagacao das instabilidades é descrita
por leis de escala com expoentes caracteristicos. Esses expoentes podem ser estimados
numericamente, usando-se a andlise da correlagdo espéacio-temporal, a partir da rugosidade
da superficie.

Focado também no comprimento de correlacdo e na intensidade do pinning, tem-se o
trabalho de (ROUX; VANDEMBROUCQ; HILD, 2003), publicado em 2003. Os autores
estudaram o fator de intensidade de tens&o ao longo da ponta de uma falha rugosa. Esse
estudo mostra a ocorréncia de diferentes regimes que dependem do comprimento de
correlacao, da tenacidade local e da diregao da propagacéao da fissura. Eles observaram
que o pinning fraco ocorre para comprimentos de correlagao longos, onde a resisténcia
efetiva € considerada a média da resisténcia local. Ja o pinning forte, aparece quando o
comprimento de correlacéo € curto e leva a uma tenacidade eficaz mais elevada.

O estado estacionario desse tipo de sistema apresenta comportamento diferente para
cada tipo de pinning. No caso do pinning forte, a interface fica retida em torno de poucos
pontos, gerando uma irregularidade acentuada; em situag6es de pinning fraco, o sistema
pode avancar como um todo, permitindo que a interface apresente irregularidades menores
(TANGUY; VETTOREL, 2004).

O pinning em meio elastico pode ser usado para descrever varias situagdes fisicas como a
rugosidade na ponta de uma fissura (SCHMITTBUHL et al., 1995; BOUCHAUD, 1997), a
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formagao de uma interface irregular gerada a partir da imersao de uma folha de papel em
um liquido, 0 movimento na ponta de molhamento (wetting) em superficies heterogéneas
(JOANNY; GENNES, 1984; GENNES, 1985; POMEAU; VANNIMENUS, 1985; MEGLIO,
1992; CRASSOUS; CHARLAIX, 1994; MOULINET; GUTHMANN; ROLLEY, 2002; RAMOS
et al., 2003; GOLESTANIAN; RAPHAEL, 2003), o atrito so6lido (BURRIDGE; KNOPOFF,
1967; BOCQUET; JENSEN, 1997; CAROLI; NOZIERES, 1998), entre outros. Em todos
esses casos 0 processo pode ser descrito usando-se da propagacgao irregular de uma
interface sobre uma superficie. Essa irregularidade deve-se ao fato da retencao da interface
em alguns pontos gerar uma competicao entre a forga de restauragéo elastica e a forga de
pinning. O processo descrito acima gera uma desordem congelada, porque ela ndo muda
com o tempo.

Em 2004, Tanguy e Vettorel (2004) analisaram a estabilidade linear de um processo depin-
ning. Esse processo assemelha-se ao molhamento de superficies heterogéneas, onde a
interface é representada por uma superficie de separagao entre os meios. As irregularidades
dessa linha ocorrem devido as heterogeneidades quimicas ou a rugosidade do substrato
solido (JOANNY; GENNES, 1984; GENNES, 1985; POMEAU; VANNIMENUS, 1985; ME-
GLIO, 1992; CRASSOUS; CHARLAIX, 1994). Dependendo da geometria da superficie, o
avanco da interface pode ser de longo ou curto alcance (JOANNY; GENNES, 1984). Tanguy
e Vettorel (2004) forneceram, pela primeira vez, a evidéncia de uma mudanca de regime de
pinning forte para um pinning fraco. Mostraram que essa mudanga depende da desordem e
ocorre apenas em sistemas de tamanho finito.

Em (PATINET; VANDEMBROUCQ; ROUX, 2013), os autores consideraram a propagagao
de uma fissura em uma interface heterogénea. Eles ajustaram a funcéo de distribuicdo de
resisténcia local e correlagédo espacial, para induzir uma transicao entre pinnings forte e
fraco e tenacidade macroscopica. Enquanto a tenacidade macroscépica efetiva é dada pela
tenacidade local média, no caso de pinning fraco, observa-se um aumento da tenacidade do
sistema para pinning forte (o ponto critico da transicao depinning). Esse trabalho confirmou
resultados encontrados anteriormente sobre o efeito da anisotropia na tenacidade (ROUX;
VANDEMBROUCQ; HILD, 2003; ROUX; HILD, 2008). Os autores também apresentaram
as flutuacdes de velocidade ao longo da ponta da trinca, para caracterizar os regimes de
pinning fraco ou forte.

Pesquisadores investigaram teoricamente os parametros relevantes na escala de micro-
estrutura que governam a tenacidade macroscopica de materiais frageis desordenados
(DEMERY; ROSSO; PONSON, 2014). Eles se concentraram na movimentagao da interface
durante a propagacao de trincas em um plano com distribuicao aleatéria de tenacidade.
Os resultados revelaram dois regimes: no regime de pinning coletivo, quando o nivel de
desordem € menor, a tenacidade foi expressa em funcdo da média e do desvio padrao da
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distribuigéo de tenacidade local e dos comprimentos de correlagdo do campo de tenacidade
heterogénea; no regime de pinning individual e desordem elevado, a passagem de micro
para macro escala é mais sutil e a distribuicdo completa de tenacidade local torna-se ne-
cessaria para ser preditiva. Materiais fortemente desordenados estao no regime de pinning
individual e seu comportamento depende de muitos parametros microscépicos.

Em outro trabalho, os autores abordaram o efeito da dependéncia da forga critica na geo-
metria da desordem, que é representada pela funcao de correlagao entre dois pontos em
sistemas elasticos desordenados (DEMERY; LECOMTE; ROSSO, 2014). Eles se concen-
traram em um modelo de interface com acoplamento de longo alcance conduzida em uma
paisagem aleatéria. No regime de pinning coletivo, quando a amplitude da desordem é
pequena, calcula-se a forga critica. Simulagdes numéricas forneceram uma verificagdo bem-
sucedida do resultado analitico e mostraram que dois sistemas com a mesma amplitude
de desordem e comprimento de correlacdo podem ter forgas criticas diferentes, se suas
fungbes de correlagédo entre dois pontos de desordem forem diferentes.

Considerando que o objeto de trabalho desse doutoramento € o estudo do crescimento de
superficies, tomamos os trabalhos descritos como motivacao para ampliar os estudos sobre
o problema de propagacao de interfaces em um meio heterogéneo. O modelo de interface
descrito nesse trabalho seréa representado por uma linha elastica que iréd deslizar pelo plano,
a medida que consideramos a separacao de duas placas, no sentido vertical, apresentando
uma transi¢ao depinning. Iremos também analisar o comportamento da interface quando
deslocamos os pontos de pinning diagonalmente. Para tratar esse problema, optamos
pela simulagdo computacional ao invés da experimental. Uma importante razao se deve
a capacidade de controle que podemos ter sobre as variaveis do sistema, contribuindo
para uma melhor compreensdo da formacao de superficies rugosas. Outro importante
fator, refere-se ao fato das simulagdes computacionais serem menos dispendiosas, além
de requerem um menor tempo de experimentacado, quando sao consideradas em grande
quantidade. Na sesséo 4.4, iremos descrever 0 processo de uma transigdo depinning com
maior propriedade.

4.4 Transicao Depinning

Considere o Modo | de fratura (ver sessao 4.2) que corresponde a separacao das interfaces
sob a acao de uma forga externa perpendicular ao plano da fenda. A fissura interfacial se
propaga entre dois sélidos com as mesmas propriedades elasticas, sobre o plano z = 0,
como pode ser observado na Figura 26.

A medida que os dois sélidos se separam, forma-se uma interface que se propaga sobre a
superficie. Se assumirmos que a superficie & heterogénea, a propagacao dessa linha ira
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Figura 26 — A interface se propaga sobre o plano z = 0, ao longo de y. Uma tenséo é
aplicada no sentido vertical, de maneira que a fenda se abra como no Modo I.
Retirada de (SCHMITTBUHL et al., 1995).

ocorrer de forma irregular, devido aos diferentes pontos de tensao, ficando retida em alguns
pontos. Esse comportamento distingue as interfaces que se movem em um meio aleatério e
€ caracterizado como uma transigéo depinning. O depinning é um fenémeno critico fora do
equilibrio que envolve uma forga externa e um potencial de pinning. Quando a forca € fraca,
o sistema ¢ estacionario, preso num estado metaestavel*. Se aplicarmos uma forga maior
que um valor critico, o sistema sai do estado metaestavel e comega a se mover (KARDAR;
ERTAS, 1994). A velocidade no ponto maximo do limiar comporta-se como v « (F' — F.),
sendo [ a forga externa e F, a forga limite critica ou forca de atrito estatico. Na vizinhanca
da transicao depinning, a velocidade média tem a forma

v~ ff (17)

onde 6 é o expoente de velocidade. Observando a relacao de proporcionalidade na Equacao
17,sev o< fentdo f < 1.

A Figura 27 representa esquematicamente a interface em um meio aleat6rio, com uma forga

‘Estado metaestavel: capaz de perder a estabilidade por meio de pequenas perturbagoes.
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F atuando sobre ela na direcao vertical. Como a superficie é heterogénea, apresentando
diferentes pontos de ancoramento, a linha se propaga fixando-se em alguns pontos e
avangando em outros.

Figura 27 — Representacdo esquematica de uma interface em um meio aleatdrio. As boli-
nhas representam pontos de pinning distribuidos aleatoriamente. Retirada de
(BARABASI; STANLEY, 1995).

No caso tipico, uma interface com altura h(z,t) move-se num meio desordenado com ruido
congelado 7(x, h). Aplicando uma forga externa F’, a equagao de crescimento mais simples
que descreve a dinamica da interface € (NATTERMANN et al., 1992; NARAYAN; FISHER,
1993)

Oh = F + vV2h +n(x, h). (18)

O termo v'V2h simula uma tensao superficial e atua para suavizar a interface, enquanto o
ruido congelado trabalha para tornar a interface mais rugosa. Supde-se geralmente que
o ruido congelado tem média zero (n(x,t)) = 0 (seguindo o mesmo raciocinio do ruido
branco - ver se¢ao 3.2), ndo apresenta correlagdo temporal, ou seja, suas correlagbes sao
da forma (BARABASI; STANLEY, 1995).

(n(w, hyn(', 1)) = 0%(x — 2')A(h — I). (19)

Uma interface caracterizada pela Equacgéao 18 move-se com uma velocidade finita vy, se a
forgca motriz F' excede um valor critico F., enquanto que para F' < F ela é ancorada pela

(F_FC)

5 a f
7 é a forca

desordem. Quando F' — F,, encontramos a Equacao 17, onde f =
reduzida.

Apoés Kessler (KESSLER; LEVINE; TU, 1991) ter estudado a Equagao EW com ruido conge-
lado (QEW) (18), Parisi (PARISI, 1992) introduziu um algoritmo simples para o movimento da
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interface em um campo aleatério congelado. Ambos descobriram que existe um fendmeno
de crossover em que as interfaces sao caracterizadas por expoentes de escala (BOHR et
al., 2009).

A equacao que melhor generaliza este movimento é a Equacao QKPZ (Quenched KPZ) 20,
onde o termo de ruido branco 7(x,t) da Equagado KPZ 16 é substituido por um termo de
ruido congelado 7(z, h)

% = F+vV?h + %(Vh)2 +n(x,h). (20)
Se fixarmos a aleatoriedade congelada 7(z, k) para um dado sistema, a evolugdo da
interface € deterministica, isto €, sempre sera obtida a mesma interface final iniciando-se a
simulagdo com mesmas condi¢des iniciais. Em contraste, a Equacao KPZ ¢ estocastica e
reiniciar a interface a partir das mesmas condicdes iniciais resultarda em uma configuragéo
final diferente (BARABASI; STANLEY, 1995).

Dessa forma, a Equagéo de crescimento (20) gera trés regimes diferentes na evolugédo da
interface:

e Fase fixa: se adicionarmos uma pequena forga motriz, a interface tende a se mover
na direcao de F', mas ficara presa em pontos de maior tensao.
e Fase de movimento critico: se aumentarmos a for¢ga motriz, a linha eléstica ira superar

a forca de ancoramento (pinning) e comecara a se mover com velocidade finita. Nas
proximidades do local onde a forga critica (F.) atua, a velocidade segue a Equacao
17. Entretanto o movimento da linha sera irregular, devido as diferentes intensidades
nos pontos de ancoramento. Ou seja, 0 movimento é lento e suave, intercalado com
saltos. Quando F' — F, o dominio do pinning diverge com a Equagéo 21, onde v € 0
expoente do comprimento de correlagao.

E~(F—F)™ (21)

e Fase de movimento acelerado: quando F' > F,, a velocidade aumenta linearmente

com F' e o movimento pode ser descrito pela Equagao QKPZ.

Existem quatro expoentes criticos que caracterizam a interface na transicao depinning: o
expoente de velocidade 6, o expoente de correlagdo v, o expoente de rugosidade o € 0
expoente dindmico z. O movimento da interface proximo ao limiar € composto de saltos de
tamanho &, conhecido como comprimento de correlagédo. Esse salto move a interface para
frente por uma distancia £* ao longo de um periodo de tempo £%. Assim, a velocidade da
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interface é dada por

v (F — F,)"&9), (22)
gz
Comparando as equacgoes 22 e 17, obtemos a seguinte relagédo para o expoente de veloci-
dade

0~ (z—a. (23)

Os valores dos expoentes devem ser bem determinados para fornecer uma descricdo
completa do sistema.

O ruido congelado tem um efeito n&o trivial sobre o movimento e a morfologia da interface e
tem motivado um grande niumero de pesquisas na area. Varios modelos foram desenvolvidos
considerando a morfologia: interfaces auto similares (MARTYS; CIEPLAK; ROBBINS, 1991;
MARTYS; ROBBINS; CIEPLAK, 1991; NOLLE et al., 1993; NOLLE et al., 1994) e interfaces
autoafins (JENSEN; PROCACCIA, 1991; BARABASI et al., 1992; PARISI, 1992; SNEPPEN,
1992; VICSEK, 1992b; LESCHHORN, 1993). Além disso, os modelos que conduzem as
interfaces autoafins também podem ser classificados em duas classes de universalidade
principais, que possuem diferentes expoentes de escala.

4.5 Classes de Universalidade

A origem de diferentes classes de universalidade € bem compreendida para processos de
crescimento que nao apresentam correlacao espacial ou temporal. No entanto, somente na
década de 1990 alguns estudos observaram que o ruido congelado (que depende apenas
da posigao da interface) pode determinar uma classe de universalidade, gerando interfaces
com expoentes de rugosidade anormalmente grandes (KESSLER; LEVINE; TU, 1991;
VICSEK, 1992a; NATTERMANN et al., 1992; TANG; LESCHHORN, 1992; PARISI, 1992;
BULDYREYV et al., 1992; BARABASI et al., 1992; NARAYAN; FISHER, 1993; NOLLE et al.,
1993; KOILLER et al., 1993; ROBBINS et al., 1993; BULDYREV; HAVLIN; STANLEY, 1993;
MEAKIN, 1993; LESCHHORN, 1993; CSAHOK et al., 1993; AMARAL et al., 1994).

Nessa mesma década, varios estudos analiticos (NATTERMANN et al., 1992; NARAYAN;
FISHER, 1993) e numéricos (PARISI, 1992; TANG; LESCHHORN, 1992; BULDYREYV et
al., 1992; BARABASI et al., 1992; NOLLE et al., 1993; KOILLER et al., 1993; ROBBINS et
al., 1993; BULDYREV; HAVLIN; STANLEY, 1993; LESCHHORN, 1993) estavam focados
em compreender a natureza da transicao depinning e obter estimativas precisas para os
expoentes criticos. Valores diferentes foram encontrados, por exemplo, em modelos do tipo
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solido-sobre-sélido que geravam valores para a ~ 0.63 em (1 + 1) dimenséo e a ~ 0.48
em (2 + 1) dimensdes (TANG; LESCHHORN, 1992; BULDYREYV et al., 1992; BARABASI
et al., 1992; BULDYREV; HAVLIN; STANLEY, 1993). No entanto, 0 modelo discretizado
sélido-sobre-sélido da Equagédo 18 gerava a ~ 1.25 para (1 + 1) dimenséo e a ~ 0.75 para
(2 + 1) dimensdes (LESCHHORN, 1993).

No trabalho, (AMARAL; BARABASI; STANLEY, 1994), os autores apresentaram alguns
modelos para investigar o movimento de interfaces na presencga do ruido congelado. Eles
sugeriram a existéncia de duas classes de universalidade diferentes, sendo a primeira
descrita pela Equacgéao de crescimento nao-linear (20).

A segunda classe de universalidade € descrita pela Equacao 18. (AMARAL; BARABASI;
STANLEY, 1994) acreditavam que a existéncia de duas classes de universalidade seja
a justificativa para os diferentes expoentes encontrados em trabalhos anteriores. Eles
descobriram que o valor de A pode determinar a classe de universalidade a qual pertence
um determinado processo de crescimento. Os autores calcularam A\ seguindo (KRUG;
SPOHN, 1990) e impuseram uma inclinagao m na interface. Para um modelo descrito pela
Equacéo 18, a velocidade local v € independente da inclinagdo. No entanto, se um termo
nao-linear estiver presente além do termo linear, entdo a Equacéo 18 se torna (KRUG;
SPOHN, 1990)

v =y + Am?. (24)

Assim, variando-se a inclinacao m, é possivel testar a presenca de termos nao-lineares na
equacao de crescimento e calcular o coeficiente .

Os resultados mostraram, em (1 + 1) dimensdes, uma separagdo em dois grupos nos
valores dos expoentes criticos para os modelos estudados (TANG; LESCHHORN, 1992;
BULDYREV et al., 1992; BARABASI et al., 1992; BULDYREV; HAVLIN; STANLEY, 1993).
Essa separacao reflete a existéncia de duas classes de universalidade distintas, descritas
pelas equagdes continuas de crescimento 18 € 20. No caso emque A = 0ou A — 0 na
transicdo depinning, o comportamento de escala desses modelos deve ser corretamente
descrito pela Equagao 18. Para os modelos em que A diverge, indicando que as nao-
linearidades sao relevantes perto da transi¢cdo depinning, é necessario estudar a Equagao
20, uma vez que a Equagédo 18 n&o inclui o termo néo-linear A\(Vh)?. Outra evidéncia
da existéncia das duas classes de universalidade é dada pelos valores dos expoentes
de rugosidade. Os modelos para os quais A diverge na transicdo depinning, predizem
a ~ 0.63 (TANG; LESCHHORN, 1992; BULDYREV et al., 1992; BARABASI et al., 1992;
PARISI, 1992; BULDYREV; HAVLIN; STANLEY, 1993). Por outro lado, modelos na classe
de universalidade da Equacao 18 (NOLLE et al., 1993; KOILLER et al., 1993; ROBBINS
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et al., 1993; TANG; LESCHHORN, 1992; BULDYREYV et al., 1992; BARABASI et al., 1992;
BULDYREV; HAVLIN; STANLEY, 1993; PARISI, 1992; LESCHHORN, 1993), encontraram
exponentes de rugosidade tipicamente maiores, em melhor acordo com as previsdes de
Nattermann et al. (1992), Narayan e Fisher (1993).

Alguns autores acreditam que a origem das duas classes de universalidade observadas é
devido a anisotropia do meio desordenado (TANG; KARDAR; DHAR, 1995).

A nao-linearidade pode ter duas origens diferentes: no primeiro caso, o termo nao linear

(Vh)? é obtido com um coeficiente \ proporcional a velocidade v = g—]z Esse termo tem
origem cinematica e desaparece quando v — 0. No entanto, em um segundo caso, sistemas
anisotropicos, onde o ruido congelado tem correlagdes distintas em diferentes diregoes
de crescimento, um termo nao linear sera gerado pela desordem. Porém, em sistemas
isotropicos, onde a variagao da altura e posi¢ao da interface coincidem (Ah = Ax), o termo
nao linear sera gerado apenas cinematicamente e desaparecera na transicao depinning

(BARABASI; STANLEY, 1995).

4.6 Pinning via Percolacao direcionada

O modelo depinning por percolagao direcionada (DPD) possui um termo nao linear diver-
gente. A ligagédo entre o crescimento de interfaces com desordem congelada e percolagao
direcionada foi proposta originalmente por dois estudos independentes (BULDYREYV et al.,
1992; TANG; KARDAR; DHAR, 1995).

Buldyrev et al. (1992) definiram um modelo em uma malha quadrada com borda L e
condicao periédica de contorno. Uma fragao p de sitios € bloqueada para indicar a desordem
congelada e a natureza heterogénea da superficie. Os sitios bloqueados tentarao parar
o crescimento; entretanto, a interface é livre para avancgar em sitios desbloqueados. Em
t = 0, a interface é a linha horizontal em negrito, na parte inferior da Figura 28(a). Em ¢t = 1,
escolhe-se aleatoriamente um sitio (rétulo X na Fig. 28(b)) entre os sitios desbloqueados
gue sao vizinhos mais préximos da interface. O sitio X é ocupado e todos os outros abaixo
dele na mesma coluna. Em ¢ = 2, na Fig. 28(c) escolhe-se um segundo sitio desbloqueado,
Y, para invadir, enquanto que na Fig. 28(d) mostra-se que em t = 3 ocupa-se 0s sitios 7 e
7' abaixo dele (CIEPLAK; ROBBINS, 1990).

Para um valor de p abaixo de um limiar critico p. (STAUFFER; AHARONY, 2003), a interface
se propaga indefinidamente. Enquanto que, para p acima de p., a interface ndo propaga. A
Figura 29 é uma representacao tipica de uma interface impossibilitada de se propagar. Isso
ocorre quando a interface alcanga uma posicao onde todos os vizinhos mais préximos das
células estao bloqueados.
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(a) (b)

Figura 28 — Modelo DPD para o crescimento da interface. As células s&o bloqueadas ale-
atoriamente com probabilidade p (indicada por O) ou desbloqueadas com
probabilidade (1 — p) (indicada por |). A interface entre células invadidas ou nao
€ mostrada por uma linha em negrito. Em (a) temost =0, (b)t =1, (c)t =2 e
(d) t = 3. Retirada de (BULDYREV et al., 1992).

Estudos numéricos da dindmica de movimentacao da interface, baseado na rugosidade,
apresentam os seguintes valores para os expoentes criticos: o = 0.704+0.05, 5 = 0.7040.05
(BULDYREV et al., 1992) e z = % =1 (AMARAL et al., 1995a; HAVLIN et al., 1995).

Na década de 1990, foi introduzida uma variante do modelo DPD com atualizag&o global,
denominada modelo depinning auto organizado (SOD) - especificamente, a interface cresce
no local em que a forga de pinning € menor (HAVLIN et al., 1991; SNEPPEN, 1992;
SNEPPEN; JENSEN, 1993). Embora se possa esperar que o carater ndo-local da regra
de atualizagdo possa introduzir uma nova classe de universalidade, argumentou-se que 0
mesmo expoente de rugosidade é obtido para o modelo DPD.

A principal diferenca entre o modelo DPD e SOD € que neste ultimo a regra de crescimento
auto ajusta a interface de tal forma que ela estd sempre no ponto critico F,., dando a
ideia de criticalidade auto-organizada. As propriedades de escala dos modelos SOD e
DPD coincidem em F' = F, (HAVLIN et al., 1991; LESCHHORN; TANG, 1994; OLAMI;
PROCACCIA; ZEITAK, 1994).
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Figura 29 — Representacdo esquematica da interface bloqueada no modelo DPD. Isso
ocorre quando a mesma atinge, pela primeira vez, uma posi¢cdo em que todos
0s vizinhos impossibilitam sua propagacéo. Retirada de (BULDYREYV et al.,
1992).

4.7 Modelo da Propagacao de Fratura

A qualidade dos projetos voltados para modelagem de estruturas duraveis esta diretamente
ligada a previsao do surgimento e propagacao das fraturas (ANDERSON, 2005). Desde o
inicio da década de 1990, pesquisadores na area de fisica estatistica, dentre outras, tém
se dedicado ao estudo de modelos que descrevem fraturas em materiais heterogéneos
(LAZARUS, 2011). A propagacgao dessa fratura € modelada por intermédio da dindmica
de uma interface em um meio aleatério. Essa aleatoriedade € devido as heterogeneida-
des quimicas ou estruturais do material, que levam a uma variagao da tenacidade local,
provocando ancoramento em algumas areas.

Pensando em descrever o comportamento universal da propagacao de fraturas, alguns au-
tores focaram em estudar a invariancia de leis de escala, ao descrever a dindmica da fratura
na vizinhanga da sua ponta (BONAMY; SANTUCCI; PONSON, 2008; LAURSON; SAN-
TUCCI; ZAPPERI, 2010). Esses estudos tém se dedicado em analisar detalhes do sistema
microscépico, considerando modelos macroscopicos reais (ROUX; VANDEMBROUCQ;
HILD, 2003).

Algumas dessas pesquisas motivaram nosso trabalho. Sendo assim, modelamos a pro-
pagacado de uma interface, para testar os modelos de fratura convencionais, utilizando
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parametros de controle. Para isso, consideramos um material que sofre uma fratura fragil
devida a acao de uma forga externa perpendicular ao plano da fratura (observe a Figura
26). A medida que as partes do sélido se separam, uma interface se propaga sobre o
plano (z,y), ao longo de y. Essa propagacéo acontece de forma semelhante ao processo
depinning de percolacao direcionada apresentado na secao 4.6. A heterogeneidade da
resisténcia microscopica é representada por um panorama aleatério sobre o plano (x,y).
Esse panorama de desordem induz a rugosidade da interface por meio de uma forga de
restauracao elastica. Desprezamos também os efeitos inerciais, considerando uma dindmica
superamortecida, ou seja, o sistema retorna para o estado estavel lentamente e sem oscilar.

O plano (z,y) foi construido considerando-se o comprimento na dire¢éo perpendicular a
propagagéo da interface L, = 1024, e na dire¢éo paralela a propagacédo L, = 10000. A
distribuicdo dos pontos de pinning sobre essa rede é aleatéria, seguindo uma distribuicao
uniforme. Eles foram identificados por Nd, e Nd, e determinados a partir da relagcdo
Nd, = % x Nd, = é—; O sistema de desordem modelado apresenta condicao periddica
de contorno na direcdo =, média 1 e desvio padrdo 10~2. Os seguimentos que determinam
a distancia entre dois pontos consecutivos na dire¢ao = e y foram identificados por Ld, ou
Ld,, respectivamente. Os comprimentos de correlagdo na dire¢cdo x e y foram identificados
por &, e &,. A curva em preto representa a interface. Observe a Figura 30.

A
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+ Nd«
* Nd,
I L
| ‘ ’
Szy ?
Ld,
A 4 v >

Lx

Figura 30 — Representagdo esquematica da modelagem elaborada para o estudo do pro-
cesso de transicdo depinning.

O estudo do comportamento da rugosidade foi realizado a partir da variacao de alguns
parametros isoladamente. Para cada medida, repetimos a simulagéo 3 vezes alterando a
semente inicial do gerador de nimeros aleatérios. Iniciamos com a variagdo angular dentro
do sistema e em seguida alteramos os comprimentos de correlagdo nas direcoes x e y,
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finalizando com a modificagdo do tamanho do plano (z,y). Definimos também o valor da
velocidade pequeno o suficiente para nao influenciar significativamente os resultados.
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Capitulo 5

Analise da propagacao de interfaces

Em capitulos anteriores foram apresentados os autdmatos celulares com suas principais
caracteristicas e foi possivel observar que, na maioria das vezes, esses modelos computacio-
nais, mesmo utilizando regras simples e locais, sdo capazes de descrever matematicamente
sistemas complexos, capturando comportamentos universais.

Nesta tese, nos inicialmente exploramos o potencial dos autdmatos como ferramenta
matematica para modelagem de estruturas complexas, como interfaces rugosas. Sendo
assim, a versatilidade dos CAs foi utilizada na construcdo de um modelo de autébmato
celular probabilistico capaz de reproduzir a evolucao dessas estruturas. As superficies de
crescimento foram geradas a partir da representagao de interfaces do autdmato e estudadas
por meio do comportamento temporal da rugosidade. A analise dessa grandeza durante o
processo de crescimento, levou a identificacdo de expoentes criticos que, quando agrupados,
permitem uma identificacdo das classes de universalidade. Dessa forma, uma interface
que possui um determinado conjunto de expoentes pode ser associada a uma classe de
universalidade e descrita por uma equacao de crescimento, uma vez que cada classe tem
uma equagao geral que descreve o processo de crescimento dos modelos associado a ela.

As equagdes de crescimento, citadas neste trabalho, possuem diferentes ruidos que refletem
uma aleatoriedade durante o crescimento. Esses ruidos sdo chamados de branco, quando
nao apresentam correlagdao temporal e espacial, ou congelado, se dependem apenas da
posicao da interface.

Nesse capitulo, exibiremos mais resultados do estudo de propagacéao de interfaces usando-
se a analise comportamental da rugosidade. Iniciaremos com a classificagcdo das estruturas
geradas pelo crescimento das superficies por intermédio do mapeamento das classes de uni-
versalidade. Posteriormente, faremos uma anélise das interfaces, durante sua propagacao
no processo de transicdo depinning.
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5.1 Mapeamento das classes de universalidades

Nessa se¢ao serao apresentados o método utilizado a partir do modelo de PCA apresentado
na secao 2.5 e os resultados para o mapeamento das classes de universalidade.

A atualizacdo do sistema é baseada em regras de transicdo probabilisticas, que séo
construidas a partir do perfil da vizinhanga no passo de tempo anterior. Essas regras, que
ja foram caracterizadas anteriormente, serao parcialmente reproduzidas na Figura 31 para
facilitar a observacao de algumas peculiaridades interessantes.
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Figura 31 — Representacdo dos pardmetros de transicdo apresentados no capitulo 2. Eles
foram construidos considerando-se o perfil de alturas dos primeiros vizinhos no
passo de tempo anterior: ;(t) = h;(t) — hiy1(t) e i(t) = hi(t) — hi—1(t)

Inicialmente, ao percebermos que p, e p, eram perfis antissimétricos, optamos por um
corte bidimensional e criamos um vinculo entre eles p, = 1 — p,. Essa estratégia permitiu
uma analise mais simplificada do diagrama de fases. Outra caracteristica importante esta
presente em py. Se r; = [; = 0 0 parametro representa um perfil completamente liso,
semelhante ao substrato no inicio da simulacdo. No comeco desse tipo de processo, 0
sistema nédo apresenta correlagdes ou interdependéncia com a vizinhanga, permitindo que
a particula seja depositada aleatoriamente. Tal comportamento pode ser observado na
regra po = 0.5, pois, na média, espera-se que as particulas sejam depositadas em sitios
alternados. Caso r; e [; apresentem ambos valores negativos, observamos a formacgao de
um vale. O parametro associado a esse tipo de construgcao é definido por p; = 1, uma vez
que, existe a preferéncia por deposicdo em minimos locais. Essa regra de transi¢cdo pode
ser comparada a um importante modelo de crescimento - DARS, quando uma particula
que é depositada aleatoriamente busca um minimo local. Caso contrario, quando r; € [;
apresentam ambos valores positivos, ocorre a formagéao de um pico que é definido por
ps = 0. Esse tipo de perfil, contrariamente a p,, € caracterizado pela recusa da deposicao de
particulas em maximo local. O comportamento apresentado por esse parametro assemelha-
se aquele exibido pelos modelos discretos DAR/KK.

Esses parametros foram utilizados no estudo do crescimento de interfaces rugosas descritos
no capitulo 3. Nesse capitulo, foi apresentada, inicialmente, uma analise da geometria das
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superficies rugosas geradas a partir da deposicao de particulas, ja sem o vinculo ps € py.
Essa deposicao gera uma interface que apresenta propriedades morfolégicas e expoentes
criticos que podem estar associados a diferentes classes de universalidade. A formagéao
das diferentes morfologias ocorre devido as regras de deposi¢ao impostas por cada modelo
discreto de crescimento. Utilizamos uma representacéo de interface dos autématos para
analisar o comportamento dessas estruturas.

Além disso, a variagdo dos parametros de controle permitiu a construgcao de diferentes
perfis e a elaboracdo de diagramas de fases, respectivamente. Sendo assim, a construgao
desses diagramas foi realizada quebrando-se o vinculo existente entre os parametros p, e
p4 (RICHELE, 2009), permitindo a analise de um diagrama tridimensional. Os processos
foram iniciados com um valor fixo para os parametros de controle, ps, ps € p4, € variagao no
tamanho do sistema. Em seguida, o tamanho da rede foi fixado e os valores dos parametros
variados. Em todas as simulagdes, a rugosidade foi medida em funcao do tempo com o
objetivo de se encontrar os expoentes criticos.

Uma interface unidimensional completamente lisa, com L sitios, foi imposta como condigao
inicial. A medida que o sistema é atualizado de acordo com regras pré-determinadas, ocorre
a formacgéao de superficies rugosas sobre o substrato cujas representacdes foram exibidas
na subsecao 3.2. Os valores da rugosidade foram também medidos ao longo do tempo, a
fim de se determinar a sua evolucao.

No inicio do processo, as correlagdes sao pequenas fazendo com que w(L,t) ~ t2. 1sso
acontece devido a baixa densidade de sitios ocupados apés a atualizagdo. Ou seja, se
compararmos o regime de atualizacdo do autébmato a um processo de deposicdo de
particulas, podemos entendé-lo da seguinte forma: a particula recém-chegada ao substrato
adere ao sitio vizinho mais préximo e sua altura serd igual ou maior que a dos seus
vizinhos. Embora o processo de crescimento seja local, a flutuagéo da altura se espalhara
lateralmente, uma vez que a préxima particula ira seguir o mesmo procedimento. A cada
passo de tempo, considerado como a atualizagao dos L sitios, as correlacdes comecam
a aparecer diminuindo a taxa de crescimento de w ~ t%+, até o momento em que as
correlagdes atingem o tamanho do sistema e alcancem o valor de w(L,t) ~ wgy. A
determinagéo do valor de w,,; é feita a partir da inclinagdo do grafico w(L,t) x t, que
consiste basicamente do método do expoente de crescimento (ATMAN; MOREIRA, 2000).

O tamanho do sistema foi variado entre L = 50 e L = 10000. Quando fixamos o conjunto de
parametros e aumentamos o tamanho do sistema, a rugosidade de saturagdo « e o tempo
de crossover t, também aumentam. Uma forma de se retirar a dependéncia da rugosidade
de saturag@o em relagao ao tamanho do sistema é fazer w(L,t)/wsa(L) % t, permitindo
que as curvas passe a saturar no mesmo valor. Para garantir esta saturacdo no mesmo
momento t,,, basta impor ¢/t, na relagdo anterior, ou seja, w(L,t)/wsu(L) % t/t, (ALVES,
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2006). Assim, as curvas de diversos tamanhos irdo se colapsar de modo que a rugosidade
nao dependa do tempo ou tamanho do sistema.

O procedimento descrito anteriormente é denominado analise da escala de Family e Vicsek
(FAMILY; VICSEK, 1985) e foi detalhadamente explicado na segéo 3.2. Ele relaciona os trés
expoentes criticos e foi utilizado, nesse trabalho, para estimar o valor de 5 — (c0). Esses
expoentes, associados a um determinado processo de crescimento, definem uma classe
de universalidade. Dessa forma, para diferentes conjuntos de parametros, encontramos
um conjunto de expoentes criticos que foram utilizados na construgdo do diagrama de
fases. Em todas as simulacdes, obtivemos a rugosidade média em funcédo do tempo e
medimos 0s expoentes usando-se um ajuste de lei de poténcia utilizando o aplicativo
RESDIM (MOREIRA, 1994), que calcula a inclinagao do grafico em funcéo da escala de
medida. Associamos o0s valores obtidos as classes de universalidade conhecidas - EW, KPZ,
DA, DAD, DP e CDP - e construimos um mapeamento para analises geométricas.

Observando a Figura 32, nota-se que o diagrama de fases possui linhas de transicédo
separando as diferentes UCs existentes. Quando escolhe-se p, — 0, as classes que
predominam nos graficos sdo aquelas que possuem expoentes de crescimento com valor
baixo. Por exemplo, a Figura 32(a) apresenta, em sua maior parte, as classes EW (azul
escuro) com 5 ~ 0.25 e KPZ (azul claro) com g ~ 0.33 evidenciando uma predominancia do
crescimento correlacionado. Também € possivel observar a presenca da classe DA (verde)
com 3 ~ 0.5. A Figura 32(b), representada por um plano intermediario (p, = 0.5), apresenta
a classe KPZ em sua maior parte e uma evolugao da classe DP (amarelo) com 5 ~ 0.85. O
terceiro grafico (Figura 32(c)) mostra uma predominéncia das classes DP e CDP (laranja)
com g ~ 1.

A Figura 33 é formada pela construcao de cinco diagramas para diferentes valores de p;.
Esse tipo de grafico possibilita uma melhor visualizagdo e analise, uma vez que ele permite
perceber a presencga ou auséncia de certas classes de universalidade, e também observar a
transicao entre elas. Além disso, € possivel notar que os valores do expoente de crescimento
estéo ligados aos valores assumidos pelo parametro p,, como foi dito anteriormente.

A Figura 33(a) apresenta uma pequena presenca da classe EW (azul escuro) e uma
predominancia da classe KPZ (azul claro) no platd inferior. Temos uma transicao entre as
classes, representada pela cor ciano, onde nao é possivel afirmar a presenca de uma UC.
No platé superior temos a classe DA (verde).

Na Figura 33(b), com o valor de p, = 0.4, a classe EW ja esta ausente, mas a classe KPZ
continua predominando no platé inferior. A classe de percolagéo direcionada (amarelo)
aparece pela primeira vez, ocupando o platdé superior. A classe de universalidade DA
aparece somente no platé intermediario.
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Figura 32 — Mapeamento das classes de universalidade: o grafico (a) refere-se ao plano
ps = 0.0, 0 (b) refere-se ao plano p, = 0.5 e o (c) refere-se ao plano p, = 0.9.
Construimos os diagramas aproximando os valores de 3, ja existentes para
cada UC.

Os graficos das Figuras 33(c) e 33(b) sao bastante semelhantes. Porém, na Figura 33(c), a
UC percolagao direcionada compacta (laranja) comega a surgir no platé superior e a classe
DP se expande para o platd intermediario. Devido a essa expansao, ndo podemos confirmar
a presenca da classe DA, em verde.

A Figura 33(d) com ps = 0.8, pode ser considerada a mais completa, uma vez que apresenta
a maior parte das UCs estudadas nesse trabalho, ficando ausente apenas a classe EW.
O platd inferior ainda identifica-se uma presenca forte da classe KPZ. A parte superior
€ dominada pela UC percolagéo direcionada compacta. Nos dois platds intermediarios
notamos a presenca das classes DA e DP.

Na Figura 33(e), observamos uma acentuada elevagdo do diagrama com os valores de
8 — 1. Como consequéncia desse comportamento, obtivemos um diagrama com uma
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Figura 33 — Diagrama de fases em 3D: os graficos acima referem-se aos planos (a) p, = 0.1,
(b) ps = 0.4, (c) ps = 0.7, (d) ps = 0.8, (€) ps = 0.99.

pequena presenca de classe DP e rapida transicao para a UC percolacao direcionada
compacta, que aparece no platé superior.

Um diagrama de fases completo pode ser observado na Figura 34. A construgdo de cada
grafico foi realizada pela sobreposicdo das camadas representativas dos diferentes niveis
de p,s. Essa estruturagcado permite uma melhor visualizacdo da evolugao do sistema em
um mesmo nivel, bem como entre eles. Além disso, cada nivel foi criado a partir de uma
matriz de interpolacdo dos valores encontrados para (3,, € a escala de cores, em contraste
com as figuras anteriores, ndo foi definida de acordo com as UCs trabalhadas. Essa nova
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construgao eliminou as linhas de separacao entre as classes possibilitando observar que a
transicdo entre as mesmas néo ocorre bruscamente.

nivel p4=0.3

nivel p4=0.2

nivel p4=0.1 ! nivel p4=0.5

nivel-p4=0.0

Figura 34 — Diagrama de fases completo em 3D - mapeamento dos valores encontrados
para (,, representado em um digrama tridimensional através de camadas.

Cada camada representa um nivel diferente de p4. O primeiro grafico da Figura 34 corres-
ponde aos niveis py = 0.0, po = 0.1, py = 0.2 e p, = 0.3. Em todos os platés, para valores
elevados de p; e reduzidos de p3, observamos uma transicao da classe de universalidade
KPZ para EW. Externa a essa transigéo temos um crescimento camada por camada. Para
ps — 0.3, ocorre uma expansao das cores associadas a classe EW, acompanhada do
crescimento camada por camada. Nos quatro niveis é possivel observar a presenca de
outras classes, quando os valores de p, e p, sdo préximos de zero. No segundo grafico,
observamos as mesmas caracteristicas citadas acima, quando consideramos a camada
ps = 0.4. Porém, nos niveis referentes a p, = 0.5 e p, = 0.6, percebe-se uma expansao
brusca da classe EW e uma pequena evolugao das classes associadas aos valores de (3,
maiores que 0.7. Considerando os niveis py = 0.7 p, = 0.8 e p, = 0.9, percebe-se uma
diminuicao brusca nos valores (,,. No nivel p, = 0.99 temos claramente a presenca da
classe CDP.
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Informacdes complementares podem ser extraidas dos dados obtidos, quando utilizamos a
distribuicdo de momentos estatisticos para retomar o diagrama de fases. Esses momentos
sao centrados em algum valor pré-determinado de acordo com cada problema e séo impor-
tantes para caracterizar a distribuicao de probabilidades. Nesse trabalho, escolhemos duas
medidas relevantes no estudo de uma distribuicdo ndo-normal: skewness e curtose. Existem
poucos trabalhos que abordaram o problema das distribuicdes de momentos nos modelos
s6lido-sobre-sélido (HALPIN-HEALY, 2013; ATMAN; DICKMAN, 2002; HALPIN-HEALY; LIN,
2014). Portanto, os resultados aqui apresentados contribuem para um enriquecimento na
compreensao das caracteristicas estatisticas das flutuagcoes do sistema. Para isso, o plano
referente a p, = 0.8 (Figura 33(d)) foi escolhido por apresentar a maior variedade de classes
de universalidade em um mesmo nivel.

Em estatistica, skewness é uma medida usada para descrever a assimetria a partir da
distribuicdo normal. Uma distribuicao simétrica, possui valor da grandeza igual a zero. Se a
distribuicao for assimétrica e possuir um valor de skewness negativo, o grafico ird apresentar
uma longa calda para a esquerda, caso contrario, skewness € positivo e tera uma longa
calda para a direita.

1,21

1,01

0,801

0,594

0,387

0,181

-0,0263

-0,233

-0,440

Figura 35 — Observamos que o diagrama de fases do skewness, referente ao plano py =
0.8, apresenta uma distribuicdo assimétrica positiva com algumas transicées
abruptas.

Observando a Figura 35 é possivel confirmar as mudancas abruptas nos valores dos
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expoentes da Figura 33(d). Considere p; = 0.5 para toda a extenséo de p,, a variagao dos
skewness representa os diferentes platés apresentados na Figura 33(d). Ja o platé superior,
que representa a UC percolacao direcionada, € claramente indicado pela cor azul quando
pa — 0. Para p, préximo de 0.8 e p3 = 0.3 identificamos o platé inferior que representa a
classe de universalidade KPZ. Considerando p, entre 0.45 e 0.65 em toda a extensao de ps
observamos uma pequena oscilagao no valor do skewness que indica o platé referente a
classe de universalidade DA.

Ja a curtose quantifica se a forma da disposicdao dos dados corresponde a uma distribuicdo
normal. Esse tipo de distribuicdo possui um valor de curtose igual a 3. Para valores menores
do que 3, a curva € mais plana; de outro modo, uma curva que apresenta um pico mais
acentuado, tem o valor da curtose maior do que 3.

5,08

4,53

3,97

3,42

2,86
2,31
1,75

1,20

0,640

Figura 36 — No diagrama de fases da curtose, referente ao plano p, = 0.8, é possivel
observar que o sistema apresenta transicées abruptas com picos de diferentes
alturas.

Novamente é possivel confirmar desvios significativos observando-se a Figura 36 em toda
a extensao de p, quando p3 é aproximadamente 0.5. Para p, entre 0.2 e 0.3, o gréafico mais
uma vez comprova a existéncia de um desnivel acentuado no intervalo de p3 entre 0.4 e 0.6.
Todas essas variagbes podem ser uma indicagao de nao linearidade nos perfis da regiéo,
validando nossas analises a respeito do diagrama de fases, uma vez que, na Figura 33(d),
as UCs encontradas estao associadas a modelos discretos néo lineares.
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5.2 Rugosidade no processo depinning

Desde o inicio desse trabalho, nossas pesquisas estiveram focadas no estudo de interfaces
rugosas. As diversas formas de evolugdo dessas estruturas possibilitaram diferentes anali-
ses interessantes durante seu processo de crescimento. Compreender os processos fisicos
que controlam as morfologias geradas representa um grande desafio, com importantes
implicacées em diversos fendmenos fisicos, como por exemplo, os aspectos cinéticos do
crescimento superficial (MEAKIN, 1993). Constatou-se, durante muito tempo, que alguns
processos de consideravel relevancia pratica ocorrem em interfaces desordenadas ou proxi-
mas a elas e ndo podem ser adequadamente descritos em termos de formas euclidianas
simples. Assim, o surgimento da geometria fractal (MANDELBROT, 1982) ampliou os conhe-
cimentos a respeito dessas estruturas. No entanto, alguns estudos experimentais, apesar
de serem referéncia para a elaboracao dos modelos computacionais, ainda se encontram
em desvantagem visual por serem incapazes de descrever detalhadamente superficies
irregulares em termos quantitativos.

Com a ampla disseminacao dos conceitos de geometria fractal e outros temas da fisica
estatistica moderna, aliados a simulagao computacional, a compreensao sistematica da
formacéao de interfaces rugosas foi altamente expandida. As simulacdes, nesse caso, for-
necem um meio melhor para testar ideias teéricas. Modelos matematicos computacionais
permitem o controle do sistema com precisao, além de propiciar a exploragao de situacdes
que nao sao fisicamente acessiveis, mas podem ser de consideravel interesse teorico.

No capitulo 4, fizemos um breve estudo sobre a propagacao de fraturas, expondo alguns
dos principais trabalhos desenvolvidos na area. Descrevemos o processo de acoplamento e
apresentamos um modelo que descreve essa transigao. O prototipo citado foi idealizado
inicialmente por um grupo de pesquisadores do PMMH/ESPCI e enriquecido por nés com o
objetivo de ampliar a analise do comportamento da interface durante a propagac¢éo de uma
fratura.

Nessa sec¢ao, apresentamos os resultados das simulagdes realizadas. Para isso, trabalha-
mos em um modelo que considera a separacao de dois solidos (ver a secao 4.2 — Modo |)
sob a acado de uma forga externa. A separagao dessas estruturas conduz a formacéao de
superficies irregulares. Na regidao em que essas estruturas estao se separando, podemos
observar a formacao de uma linha elastica que se propaga de forma irregular, devido aos
diferentes pontos de tensédo gerados pelas superficies de separacéo. Essa irregularidade
permite que a linha citada seja analisada do ponto de vista da propagacao de uma interface
rugosa.

O processo descrito é caracterizado como uma transi¢cao depinning, € um fendmeno critico
fora do equilibrio que envolve uma forgca externa. Quando a forga é fraca, o sistema &
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estacionario; porém, quando a forga aplicada € maior que um valor critico, o sistema
comega a se mover.

Para tanto, construimos diferentes paisagens de energia, que mostram como elas afetam
a propagacao da linha elastica. Essas diferentes constru¢des sao obtidas com a variagao
de alguns parametros de controle. O efeito dessa heterogeneidade determina a resisténcia
macroscopica efetiva em meios aleatérios.

Observe as construcdes na Figura 37. Elas foram sistematizadas com o objetivo de facilitar
a compreensao da evolucao do estudo sobre propagacao de fratura.
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Figura 37 — A Figura apresenta o comportamento da interface, que se propaga na diregdo
vertical, em trés diferentes paisagens deterministicas. Os gréficos (b), (d) e (f)
representam as superficies onde a interface ira se propagar. Os graficos (a), (c)
e (e) representam o comportamento da interface durante sua propagagéo. A
faixa do grafico (d) e (f) indicam um valor de tensdo mais elevado na regiao.

Na Figura 37(b), observamos uma paisagem de energia totalmente homogénea, onde todos
0s pontos apresentam o mesmo valor de tenséo superficial. Esse tipo de panorama permite
que a interface, representada pela linha vermelha, se propague uniformemente sobre a
superficie sem ficar retida em nenhum ponto. O grafico 37(a) corresponde ao comportamento
dessa interface. Na Figura 37(d), inserimos uma coluna com o valor de tensao superficial
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Figura 38 — Os graficos acima representam paisagens deterministicas com variagdo da
tenacidade. Em (b), cada coluna representa um valor diferente para a tenséo
superficial. Essa paisagem faz com que a interface fique retida em alturas
diferentes de acordo com a tensao local como pode ser observado em (a). Em
(d), impusemos uma inclinagdo nas colunas do grafico (b), para salientar mais
uma vez que a propagacgao da interface depende da tensdo superficial e o com-
portamento da propagacdo da interface sobre essa superficie é representado
em (c).
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mais elevado que os demais pontos. Nesse caso, observe que a interface fica retida
nessa faixa (grafico 37(c)), levando a uma propagagao mais lenta no local. Comportamento
semelhante também pode ser observado na Figura 37(f), quando impusemos uma inclinagao
na coluna apresentada no gréafico 37(d). Essa alteracdo faz com que a parte retida da
interface realize um movimento obliquo acompanhando a inclinagao da faixa com diferenga
de potencial. Esse conjunto de graficos mostra que a velocidade de propagacgéao da interface
depende, entre outros parametros, do valor da tensao superficial.

A observacao acima pode ser melhor verificada na Figura 38. Em (b), dividimos a paisagem
de energia em faixas que foram definidas de acordo com o valor da tensao superficial em
cada uma delas. Sendo assim, cada coluna apresenta um valor de tenacidade que difere do
valor das colunas vizinhas. O procedimento faz com que a propagacao da interface ocorra
de forma irregular, avangando mais rapidamente sobre aquelas colunas que apresentam
menor valor de tenacidade, caracterizando uma menor resisténcia do meio. Observe o
comportamento de propagacao da interface no grafico 38(a). Porém, como cada coluna
possui 0 mesmo valor em toda a sua extensao, a propagacao da linha elastica acontece
de forma proporcional, ou seja, podemos dizer que, se tivermos interfaces em diferentes
posicoes, elas apresentardo o mesmo comportamento ponto a ponto, como pode ser
observado no grafico 38(a) pontilhado de vermelho e azul.

A Figura 38(d) foi construida a partir da alteragéo angular das faixas criadas no grafico (b).
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Essa modificagéo altera o comportamento da interface ao longo de sua propagagéo. A repre-
sentacao do comportamento dessas linhas esté indicada no gréafico 38(c). Considerando-se
que as duas interfaces estdo em posicdes diferentes, a representacdo do comportamento
de ambas é semelhante, mas ndo coincidente como ocorreu na Figura 38(a).

Os gréficos anteriores foram construidos a partir da criagdo de um sistema de tamanhos
L, = 100, que indica seu comprimento na direcao perpendicular a propagacao da interface,
e L, = 100, que aponta sua extenséo na diregdo paralela a propagagdo. A divisdo em
faixas foi criada a partir da variagdo do comprimento de correla¢ao na diregao perpendicular
a propagacéao da interface (&, ). Outra possibilidade seria variar simultaneamente o com-
primento de correlagéo na diregao paralela a propagagéo (¢,). Esse tipo de organizagéo
transforma nossa paisagem homogénea em heterogénea. O novo panorama permite uma
maior aproximagao entre as simulagées computacionais € os materiais encontrados na
natureza, uma vez que a maioria dessas espécies sdo heterogéneas.

69,85

32,06

Figura 39 — (a) e (c) Representagcdo do comportamento da linha elastica durante a propa-
gacao nas superficies heterogéneas (b) e (d), respectivamente. (b) Superficie
heterogénea construida a partir da variagdo dos comprimentos de correlagdo &,
e §,. (d) Paisagem heterogénea gerada a partir da variaggdo angular do grafico

(6)-

Exemplo desse tipo de estrutura pode ser observado na Figura 39. Para a construg¢ao do
gréfico, realizamos simulagées a partir de um campo aleatério considerando L, = L, =
100 e variamos os comprimentos de correlacédo &, e &,. Observe a Figura 39(b). Assim
como nas construgdes anteriores, a mudancga de cor indica os diferentes valores para a
tensao superficial. Nesse novo tipo de construgéo, as interfaces em diferentes posicoes
nao se apresentam mais como curvas sincronizadas, como pode ser observado na Figura
39(a), uma vez que os pontos de retencdo possuem dimensdes e tenacidade distintas.
Essa variagao fara com que a curva avance mais rapidamente sobre aqueles pontos que
apresentarem tensao superficial baixa e ficara retida naqueles que tém tenacidade elevada,
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gerando uma micro instabilidade localizada. A flutuacao gerada exibe um comportamento
nao trivial que nao depende exclusivamente da forga externa, mas entre outros parametros,
do valor de tens&o superficial.

A evolugao desse estudo levou-nos a andlise de um comportamento ainda mais curioso
e que acreditamos ser inovador. Na Figura 39(d) construimos a mesma paisagem de
energia heterogénea e impusemos uma alteracdo angular de 30° ao sistema. Além disso,
as interfaces, representadas pelas linhas azul e vermelha, foram inseridas na mesma altura
do grafico (b). O comportamento dessas linhas, exibido no grafico (c), é diferente daquele
exposto em (a), apesar de apresentarem variagcdes semelhantes entre os pontos de maximo
e de minimo das curvas.

Nesse momento optamos por fazer uma analise mais criteriosa das diferentes interfaces
geradas a partir de pequenas modificagdes da paisagem de energia, ou seja, plano (z,y).
Essas alteracbes foram realizadas variando alguns parametros de controle do modelo
considerado: angula¢do do sistema, &, &,, L, e L,. As alteragbes nos comprimentos
do sistema e de correlacédo foram realizadas separadamente para permitir uma melhor
interpretacdo. Além disso, cada parametro citado foi considerado nos dois casos, com e
sem alteracao angular. As anélises foram realizadas a partir do comportamento temporal da
rugosidade.

A construgéo do sistema inicial baseou-se nas seguintes dimensoes: L, = 256, L, = 1000,
Ld, = 0.0625, Ld, = 0.0625, {, = 1 e §, = 1. Em todos os casos, variamos a semente
inicial do gerador de numeros aleatérios trés vezes e repetimos as simulagdes para um
melhor ajuste dos resultados.

Em um primeiro estudo, analisamos o comportamento da interface mediante a variagao
angular do sistema. Na Figura 40(a), alteramos apenas a disposi¢ao angular dos pontos
de tensao, considerando todos os demais parametros fixos, e observamos que as curvas
sao praticamente coincidentes. Existe uma coeréncia nesse grafico quando pensamos na
rugosidade, que pode ser calculada a partir da altura média da interface, e 0 compara-
mos com a Figura 39. Observe que nessa figura o formato das interfaces modifica sem
alterar significativamente sua altura média. Na Figura 40(b), além da alteragdo angular,
consideramos o comprimento de correlagao &, = 0.125 e, mais uma vez, as curvas sao
praticamente coincidentes, com uma leve queda no valor da rugosidade de saturacao (wsq).
Esse comportamento deve-se ao fato de que, quando alteramos &, € como se estivéssemos
aumentando a regido na dire¢do y que apresenta um mesmo valor de tenacidade, isso faz
com que diminua a diferenca entre os pontos de maximo e minimo da interface, levando
a uma ligeira queda no valor de w;,:. Na Figura 40(c) consideramos §, = 1 e §, = 0.125.
Nesse caso temos uma interface mais suave, que pode ser comparada a uma senoide com
seu periodo aumentado. Quando associamos essa curvatura a uma alteragéo angular, mais
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uma vez a diferenga entre os pontos de maximo e de minimo diminui, levando a uma queda
no valor de w,,;. Quanto maior o valor do angulo, menor a diferenga entre os pontos, menor
sera o valor da rugosidade de saturacao.
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Figura 40 — Comportamento temporal da rugosidade associado a variacdao angular. Em
(a) a angulagéo do sistema variou entre 0° e 60°. Em (b) a variacdo angular
do sistema foi associada a alteragdo de &, = 0.125. (c) A variaggo angular do
sistema foi associada a ¢, = 0.125.

Em uma segunda analise, variamos apenas o comprimento de correlagao na diregao de
propagacéo entre 2° e 2. Observando a Figura 41, percebemos que, quanto maior o valor
de &,, maior o valor da rugosidade de saturagéo. Isso acontece em fungio do aumento nas
diferencas de altura entre os pontos de maximo e de minimo da interface, correspondentes
ao alongamento dos retangulos na direcédo y. E necessario lembrar que nesse caso ndo
ocorre uma minimizagao dessa diferenca, devido a nao alteracao angular do sistema.

Em uma terceira, analise variamos o comprimento de correlagcao na dire¢cdo perpendicular a
propagacgao da interface seguindo o mesmo raciocinio anterior, ou seja, os valores de &,
estdo compreendidos entre 2° e 2%, como pode ser observado na Figura 42. O valor de
Wsqt NESSE Caso NA0 € alterado consideravelmente em funcao da variagdo de &,. A alteracao
do comprimento de correlagdo em questao implica no aumento na direcdo x da regido
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Figura 41 — Comportamento temporal da rugosidade associado a variagdo do comprimento
de correlagdo na direcdo paralela a propagagcdo. O aumento do valor de w,,
ocorre em funggo do aumento de §,.

que apresenta o mesmo valor para a tenacidade, fazendo com que as curvas fiquem mais
suaves sem alterar as ordenadas de seus picos e vales.
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Figura 42 — Comportamento temporal da rugosidade associado a variagdo do comprimento
de correlagcdo na direcdo perpendicular a propagac¢do. O aumento do valor de
&, ndo implica em crescimento dos valores encontrados para w.q;.

Em uma préxima analise, Figura 43, variamos entre 500 e 5000 o tamanho do sistema na
direcdo paralela a propagacao da interface. Observamos que a rugosidade apresentou um
comportamento tipico durante sua evolugao, sem grandes variagbes em relagao ao valor
wsqt- UmMa variagéo em L, significa estender as dimensdes do substrato na dire¢éo paralela
a propagacao. Porém, depois que o sistema ja entrou no estado estacionario e ndo houve
nenhuma perturbacéo adicional, ele ndo modifica seu comportamento.

Nesse momento variamos o tamanho do sistema entre 27 e 2!, na diregéo perpendicular
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Figura 43 — Comportamento temporal da rugosidade associado a variagdo do tamanho
do sistema na dire¢do paralela a propagagao - a variaggo do valor de L, nao
implica em grandes alteracées em wgq;.

a propagacao da interface. Observe que a rugosidade apresenta uma dependéncia em
relacdo a essa variavel. A medida que L, cresce, o tempo de saturagdo e a rugosidade de
saturacao também aumentam, como pode ser observado na Figura 44.
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Figura 44 — Comportamento temporal da rugosidade associado a variagao do tamanho do
sistema na diregdo perpendicular a propagagao da interface - a variagdo de L,
implica em alteragbes no valor da rugosidade e tempo de saturacgéao.

O crescimento do valor da rugosidade de saturagao, como foi falado na se¢éo 3.2 e repre-
sentado na Figura 44, depende do tamanho do sistema na dire¢cdo = e seu comportamento
é sintetizado usando-se os trés expoentes de enrugamento: expoente de rugosidade - «,
expoente de crescimento - 5 e expoente dindmico - z. A identificacdo desses expoentes é
simples e podem ser sumarizados nos graficos da Figura 45. O expoente o = 0.424 + 0.01
foi determinado a partir de um ajuste linear dos valores encontrados para w,,; variando L
na Figura 44, ou seja, o valor de o é dado pela inclinagdo de um novo grafico wy,; x L,;
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o valor de z = 0.580 4+ 0.11 foi calculado de forma semelhante usando-se a inclinacéo do
gréfico t, x L,, onde t, representa o tempo de saturacao, que também foi identificado na
Figura 44. E finalmente, o expoente 5 = 0.51 £ 0.01 foi determinado por intermédio do
grafico 5, x 1/L
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Figura 45 — (a) O expoente de rugosidade « é determinado a partir da inclinagdo da reta
que ajusta para w,,; X L, e (b) o expoente dindmico z é dado pela inclinagcdo
da reta que ajusta parat, x L,.

Analisando todos os graficos acima, percebemos que a alteracdo dos parametros estudados
interfere no comportamento temporal da rugosidade. Porém, em uma analise mais minu-
ciosa, observamos que essa variagao, muitas vezes, nao gera grandes mudancgas sobre
o valor médio encontrado para w,,;. O crescimento do valor da rugosidade de saturagao,
como foi falado na se¢ao 3.2, depende do tamanho do sistema na diregao perpendicular a
propagacao da interface, como pode ser observado na Figura 44. Além disso, a alteragéao
angular associada a &, também interfere nesse valor, uma vez que, a suavidade gerada
pela ampliagéo dos intervalos, na diregcéo z, € a associada a uma inclinagdo. Em contraste
a variacéo de &, associada a angulagéo, nesse caso, a perturbagdo imposta pela variagéo
de &, € suavizada pela inclinagdo angular.

O modelo utilizado para a realizagao dessas andlises é bem rico e permite uma ampliagao
dos estudos relacionados a propagacao da interface sob a alteragao de diversos parametros.
Nesse momento, como o trabalho foi realizado em conjunto com o PMMH, as investigacoes
restringiram-se a possiveis modificacées no substrato onde a interface iria se propagar.
Essa escolha deve-se a limitag&o relacionada ao tempo disponivel para a finalizagao do
mesmo.

Porém, analisando o grafico gerado a partir da variacédo de L, é impossivel ndo observar
uma forte ligacao entre essa parte do trabalho e a parte inicial do capitulo. Vimos que a
variagao do tamanho do sistema na direcao = permitia determinar os expoentes criticos a, (5
e z. A cada conjunto de expoentes encontrado era possivel associa-los a uma determinada
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classe de universalidade. Dessa forma, observe que, quando utilizamos o modelo para
alterar apenas o valor de L,, estamos criando um sistema que pode também ser reproduzido
a partir do nosso modelo de PCA. Assim, encontrando os valores dos expoentes associados
a essa variagao, podemos identificar o conjunto de parametros p, p3 € p, que apresentam
0s mesmos expoentes. Ou seja, encontrar a classe de universalidade depinning no nosso
modelo de PCA.

Considerando o valor de 5 = 0.511 £ 0.01 encontrado no processo de transi¢cdo depinning,
identificamos 3 conjuntos de parametros no modelo PCA com valores de [ préximos: para
Py =0.2,p3 =0.2ep, =0.5tem-se g = 0.510; para p, = 0.5, p3 = 0.5 € py = 0.8 tem-se
£ =0.511; para ps = 0.5, p3 = 0.99 e p, = 0.99 tem-se 5 = 0.513. Dentre eles, apenas o
conjunto p; = 0.2, p3 = 0.2 e p, = 0.5 apresentou uma superficie saturada. A representagao
de interface desse autdmato foi exibida na Figura 46 e comparada com a representacao
gerada no processo depinning. Um mapeamento mais minucioso para a identificacdo da
classe de universalidade depinning exige novas simulagdes utilizando parametros no PCA
proximos aqueles ja identificados. Porém, como esse nao era o foco inicial do trabalho néo
tivemos tempo habil para a realizacdo do mesmo.
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0 20 40 60 80 100 120
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Figura 46 — (a) Representacéo de interfaces no processo depinning. (b) Representagdo de
interfaces do PCA construido usando-se os pardmetros p, = 0.2, p3 = 0.2 e
ps = 0.5 que apresenta o valor do expoente de crescimento [ préximo ao valor
encontrado no processo depinning.

Diante desses resultados exibimos, mais uma vez, a versatilidade do nosso modelo de
PCA, mostrando que ele é capaz de reproduzir diversos sistemas e deixamos a ideia do
mapeamento como proposta de um trabalho futuro.
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Capitulo 6

Perspectivas de trabalhos futuros

Acreditamos que o presente trabalho contribuiu para ampliar os conhecimentos em propa-
gacao de interfaces por meio da andlise de superficies rugosas. Esse estudo foi dividido
em duas partes: inicialmente criamos um modelo de autémato celular probabilistico para
generalizar os modelos crescimento do tipo sélido-sobre-solido e associé-los as diferentes
classes de universalidade. Em seguida, geramos uma paisagem de energia aleatéria e
estudamos o comportamento da propagacao da linha elastica apos a variagao de alguns
componentes do sistema.

Como perspectivas de trabalhos futuros relacionados aos estudos aqui realizados, propde-
se inicialmente a realizagdo de um estudo mais verossimil do crescimento de interfaces
rugosas, considerando um autémato celular probabilistico em (2 + 1) dimensoes.

Para a elaboragédo deste novo modelo, € necessario definir o substrato para um autdmato
celular probabilistico com condicdes periddicas de contorno. A partir desse substrato, a
interface sera representada por um vetor de altura h(i;¢) que serd atualizado pelo estado
do CA a cada passo de tempo, gerando um perfil rugoso.

O modelo € elaborado a partir de uma matriz 3 x 3 nas quais as probabilidades de transicao
serdo definidas para cada sitio de acordo com o numero de ligacdes existentes entre o
sitio central, onde a particula serd depositada, e seus primeiros vizinhos no passo de
tempo anterior. A partir desse modelo, sera possivel observar a existéncia de diferentes
possibilidades de investigagao:

e A analise do numero de ligacdes considerando a vizinhanca de Moore;

e A analise do numero de ligagcbes considerando a vizinhanga de von Neumann;

e A analise do numero de ligagdes considerando a existéncia de um paraboloide que
pode ser construido a partir do espaco gerado pela vizinhanga, a determinacao de
sua concavidade ou a existéncia de uma superficie lisa.
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Porém, devido a grande extensao de cada tépico, fez-se necessario a escolha por apenas
um deles. Considerando a vizinhanca de Neumann, citada na sesséo 2.1, o nimero de
ligagdes € usado para construir os parametros de simulagdo, de modo a suavizar o perfil
gerado. Trés desses parametros sdao mantidos fixos — pg, ps € ps: se o sitio central e os
seus primeiros vizinhos estdo desocupados, a altura < sera incrementada com probabilidade
po = 0.5; se o sitio central estiver vazio e seus quatro primeiros vizinhos estiverem ocupados,
ps = 1 e a particula sera depositada em um vale passando a ter 4 ligacdes; se o sitio central
estiver ocupado e os seus quatro primeiros vizinhos estiverem vazios, impossibilitando
ligacdes laterais, teriamos p5; = 0, pois hdo desejamos que uma particula seja depositada
em um pico. As outras possibilidades, pi, p2 € p3 sdo utilizadas como parametros de controle:
se o sitio central possibilita a ligacdo com apenas um vizinho, usamos p;; se o sitio central
possibilita a ligagdo com dois vizinhos, temos p-; se o sitio central possibilita a ligagdo com
trés vizinhos, usamos p3. Dependendo dos valores das probabilidades, obtemos morfologias
diferentes e expoentes criticos que determinam as varias UCs. Estes parametros sao
resumidos na Figura 47.

Numero de igacées

Ndo possui primeiras vizinhos
fsem ligacdes)

Possui I primeiro vizinho
(Pardmetro de controle)

Possui 2 primeiros vizinhos
(Pardmetro de controle)

Possui 3 primeiros vizinhos
(Pardmetro de controle)

Possui 4 primeiros vizinhos
(4 ligacdes)

Ndo existem primeiros vizinhos
(sem ligacdes e formacdo de pico central)

Figura 47 — Considerando a deposicao da particula no sitio central, temos o modelo de
PCA, onde as probabilidades de transicao dependem do nimero de ligagbes
existentes entre o sitio central e seus primeiros vizinhos. A particula sera
depositada sempre no sitio central

Nosso principal interesse residird no comportamento temporal da rugosidade, a partir
da qual obteremos os expoentes de enrugamento necessarios para 0 mapeamento das
diferentes classes de universalidades.

Outra proposta € baseada nos autdmatos celulares de Wolfram. Em (WOLFRAM, 1983) o
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autor classifica os CAs deterministicos em periddicos, homogéneos, complexos e cadticos.
Uma reclassificagdo pode ser observada em (SALES; MARTINS; MOREIRA, 1997), onde
os autores utilizaram os Expoente de Hurst e de rugosidade para mapear as superficies
geradas. Os resultados encontrados sugeriram que o expoente de Hurst pode, em contraste
com a funcéo de correlagao entre dois pontos, detectar a existéncia de correlacdes de
longo alcance nos padrbes de evolugao gerados por alguns CAs. Esse expoente pode
ser util para melhorar a classificagao qualitativa de Wolfram. Além disso, os expoentes de
rugosidade distinguem uma subclasse de regras de CA das demais classes. Diante dos
trabalhos citados, interessamos pela possibilidade de um reagrupamento dos autématos
celulares deterministicos a partir dos expoentes criticos. Esses expoentes sao universais
e invariantes sob mudanca de escala e podem ser determinados a partir da andlise do
comportamento temporal da rugosidade. Esse estudo possibilitaria uma reclassificacéo
mais completa dos DCAs.

Quanto a propagacao de interfaces em meios aleatorios, inUmeras andlises podem ser
realizadas utilizando o modelo ja desenvolvido até o momento. E possivel investigar a
propagacao da linha elastica antes de entrar no estado de equilibrio. Além disso, o prototipo
permite também a alteragao de diversos parametros que influenciam nessa propagacao,
possibilitando ampliar os conhecimentos sobre 0 assunto. Como exemplo, podemos citar a
variacao da velocidade, uma vez que nessa tese, consideramos o valor da grandeza pequeno
o suficiente para n&o influenciar nos resultados. Mais um parametro a ser considerado é a
forca externa. Até que ponto a alteragao dessa forgca pode modificar os niveis de deformagao
da interface? Outra possibilidade seria uma modificacdo na superficie de propagacao. Na
segdo 4.7, vimos que a distribuigdo dos pontos de pinning sobre o pano (z,y) segue uma
distribuicao uniforme. O que aconteceria com a interface se a distribuicao fosse normal ou
uma lei de poténcia?
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Capitulo 7

Conclusao

Apresentamos nessa tese um estudo te6rico e numérico da propagacao de interfaces
rugosas, usando-se equacdes estocasticas continuas e simulagdes computacionais. Essas
simulacdes foram realizadas a partir da elaboragdo de modelos mateméaticos capazes de
reproduzir a propagacao de interfaces sob duas circunstancias distintas. Em um primeiro
momento, utilizamos a representacao de interfaces de um autdémato celular para criar
estruturas analogas aos modelos discretos de crescimento por deposicao de particulas.
Consideramos um perfil inicialmente liso e usamos seis regras de transicao diferentes
que dependiam do perfil local de alturas. Dado um conjunto de parametros, encontramos
morfologias distintas e expoentes de escala associados a diferentes classes de universa-
lidade em uma dimenséo. Com os dados obtidos, foi possivel fazer um mapeamento das
principais classes de universalidade encontradas na literatura — EW, KPZ, DA, DP e CDP. Os
diagramas construidos permitiram observar como ocorre a transi¢ao entre as classes. Em
um segundo momento, avaliamos o comportamento temporal da rugosidade das interfaces
geradas, a partir da propagacao de fraturas. A dindmica do sistema consistia em aplicar
uma forca perpendicular ao plano da fenda de modo a separar duas placas. A medida que
as partes se separavam, era possivel observar a formagao de uma linha elastica que se
movia sobre o plano (z,y). A fim de analisar a propagagao dessa linha, implementamos
um modelo matematico computacional capaz de gerar meios aleatérios sobre os quais
a interface iria se propagar. Dessa forma, verificamos uma mudanga no comportamento
de propagacao da linha elastica para cada tipo de superficie gerada. Observamos que a
movimentacao da interface ocorria de forma irregular e ficava retida em pontos de maior
tensdo. Esse processo é caracterizado como transicao depinning. Dentre os parametros de
controle utilizados no modelo para a construgéo do plano (z,y), um se destaca por tornar
o estudo inovador — a angulacao. O comportamento temporal da rugosidade apresentou
alteragbes mediante a variagdo angular e essa variagao se mostrou mais acentuada quando
associada a variacao de algum outro parametro. Para finalizar, observamos que a variagao
de L, no modelo de propagacao de fratura permitia-nos determinar os expoentes criticos «,
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B e z, possibilitando a associacéo desses valores a uma classe de universalidade depinning.
Identificamos, dentre os conjuntos de parametros ps, ps € py associados ao modelo de
Autdmato Celular Probabilistico, aqueles que apresentavam os mesmos valores para esses
expoentes. E obtivemos sucesso ao evidenciar, mais uma vez, que nosso modelo de PCA é
capaz de reproduzir qualquer estrutura de crescimento.
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