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Resumo

RODRIGUES, K.S. Modelagem e anélise da dindmica de microvigas em dispositi-
vos de microscopia de forga atdmica. 2017, Tese (Doutorado) - Escola de Engenharia
de Sdo Carlos, Universidade de Sao Paulo, Sdo Carlos-SP, Brasil.

Nas tltimas décadas, o Microscépio de Forca Atdmica (AFM) tornou-se tema de
intimeras publicagdes cientificas da édrea especifica, gerando um grande ntimero de
modelos mateméticos com intuito de representar seu funcionamento. Uma sonda
(ponteira) situada na extremidade livre de uma haste flexivel (microviga de ~ 140um)
com dimensées de ordem micrométrica é responséavel por medir, ponto a ponto, in-
formacdes sobre a superficie das amostras, tais como topologia, rugosidade, rigidez,
entre outros. Em geral, os trabalhos publicados apresentam representacdes simplifica-
das do sistema microviga-ponteira-amostra (modelos com 1 ou 2 graus de liberdade),
que ndo levam em conta aspectos importantes da dindmica do sistema. Este traba-
lho propde o uso do Método de Elementos Finitos (MEF) com abordagem variacional
para representar o sistema. Para tanto, usam-se as hipéteses cineméticas de vigas
Bernoulli-Euler para representar a microviga, na sua extremidade livre, consideram-
se uma ponteira com massa e inércia, bem como as forgas de interagdo inerentes ao
sistema, na extremidade engastada, algumas configura¢des sdo consideradas: base
deslizante com forga imposta; base deslizante com deslocamento prescrito; base mo-
vel com deslocamento relativo e base PZT com acoplamento piezelétrico. Para efeitos
de simplificacdo, realiza-se a redugdo modal dos modelos obtidos através do método
de truncamento, desta maneira, torna-se possivel estudar o sistema quanto a variacdo
dos modos de vibragdo considerados. A partir da obtencdo de dados experimentais
de uma microviga real, se torna possivel calcular o fator de amortecimento que serad
usado nos modelos obtidos. Com os parametros geométricos e estruturais de uma
microviga real, e a partir da redugédo realizada, faz-se a validacdo dos modelos ob-
tidos. Ap6s a validagdo, dois modelos sdo escolhidos, e daf realizam-se simulacdes
numéricas com intuito de entender a dindmica do sistema variando o niimero de mo-
dos e as distancias iniciais entre ponteira e superficie da amostra. Dessas andlises,
observa-se que para um nimero pequeno de modos, existem grandes dificuldades de
se obter resultados numéricos satisfatdrios, isso ocorre pois, a medida que a distan-
cia entre ponteira e amostra diminui, aumentam as nao linearidades do sistema. A
seguir, as forcas de interagdo sdo analisadas e por fim, inicia-se o processo de obten-
cdo de imagens da topologia de uma superficie a partir de dados experimentais. De
uma forma geral, os modelos se mostram flexiveis e de fécil implementagdo compu-
tacional, tornando-se uma 6tima opgdo para representar o funcionamento do AFM,
permitindo o uso de vérias configuragdes, tanto geométricas quanto materiais.

Palavras-chave: Método de elementos finitos, microscopia de forca atdmica, micro-
viga, viga Euler Bernoulli, atuador piezelétrico.



Abstract

RODRIGUES, K. S. R. Modeling and dynamical analysis of microcantilever beams
of atomic force microscopy devices. 2016, Doctoral Thesis - Sdo Carlos School of En-
gineering, University of Sao Paulo, Sdo Carlos-SP, Brazil.

In recent decades, the Atomic Force Microscope (AFM) has become the subject of a
several number of scientific publications in the specific area, generating a large num-
ber of mathematical models in order to represent its operation. A probe (tip) located
at the free end of a microcantilever (~ 140um) with micrometric order dimensions
is responsible for measuring point-to-point information about the surface of samples
such as topology, roughness, rigidity, among others. In general, the published works
are represented by the microcantilever-tip-sample system (models with 1 or 2 de-
grees of freedom), which do not take into account important aspects of the system
dynamics. This work proposes the use of the Finite Element Method (FEM) with va-
riational approach to represent the system. Bernoulli-Euler kinematic hypotheses for
beams are uesd to represent the microcantilever. At its free end, it is considered a
probe tip with mass and rotary inertia, as well as the interaction forces inherent to the
system, at the clamped end, some configurations are considered: sliding base with
imposed force; sliding base with prescribed displacement; base with relative displace-
ment and PZT base with piezoelectric coupling. For the purposes of simplification, a
modal reduction of the models obtained through the truncation method is performed,
thus, it becomes possible to study the system regarding the variation of vibration mo-
des. From experimental data of a real microcantilever, it was possible to calculate the
damping factor that would be used in the obtained models. With the geometric and
structural parameters of a real microcantilever and with the performed reduction, the
obtained models are validated. After a validation, two models are chosen, from which
numerical simulations are performed in order to understand the dynamics of the sys-
tem by varying the number of modes and as initial distances between the tip and the
sample surface. From these analyses, it is observed that for a small number of modes
there are several difficulties in obtaining satisfactory numerical results (errors occur
in the simulations), this occurs because while the tip-sample distance decreases, the
non-linearities of the system increases. As follows, the interaction forces are analyzed
and finally, a methodology is proposed for obtaining topologycal images of a surface
from experimental data. In general, the models are flexible and with easy computati-
onal implementation, making it a sactisfactory alternative to represent the operation
of the AFM, allowing the use of several variants, both geometric and material.

Keywords: Finite element method, atomic force microscopy, AFM cantilever beam,
Euler Bernoulli beam, piezoelectric actuator.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Introducao

A compreensido dos fendmenos que ocorrem na superficie dos materiais é a base
para um grande nitimero de aplicacdes tecnoldgicas atuantes na nossa vida cotidiana,
desde interagdo entre préteses e ossos na medicina, até a catélise de reacdes quimicas
em automéveis na industria, entre outros. Segundo (TECNOLSGICA, 2015), a troca de
elétrons entre d4tomos vizinhos é o principio bésico dos fendmenos da interacio entre
uma superficie e o meio externo, e dai, surge a necessidade de saber que 4tomos com-
pdem a superficie dos s6lidos, como se distribuem e quais sdo as liga¢des quimicas
entre eles.

Até a década de 1980, os microscépios 6pticos existentes ndo possibilitavam a ca-
racterizagdo de superficies em niveis atdmicos, até que Gerd Binnig e Heinrich Rohrer
(BINNIG; ROHRER, 1983), dois pesquisadores a servi¢o da IBM em Riischlikon, na Suica,
inventaram um aparelho capaz de, ndo somente produzir imagens em escala atémica,
mas medir e manipular d4tomos individuais, possibilidade proposta por Richard Feyn-
man, nos anos 1960 (GALEMBECK et al., 2013). O aparelho, denominado Microscépio de
Tunelamento (Scanning Tuneling Microscope, STM), desencadeou o desenvolvimento
de uma familia de técnicas de microscopia chamada de Microscopia de Varredura por
Sonda (SPM, Scanning Probe Microscopy). Esta familia caracteriza-se por usar uma
sonda que varre a superficie da amostra, e ponto a ponto, registra algum tipo de inte-
racdo entre esta sonda e a amostra, sendo capaz de obter imagens 3D com ampliagdo
da ordem Giga métrica 10°.

Dependendo do tipo de interagido, a microscopia toma um nome especifico, por
exemplo, se o objetivo for a caracterizacdo de propriedades mecanicas da amostra,
a técnica serd denominada Microscopia de Modulacdo de Forca (MMF). A invencio
do Microscépio de Tunelamento abriu novos horizontes na 4drea de microscopia e
nanotecnologia, rendendo a seus inventores (BINNIG; ROHRER, 1983) um prémio Nobel
de Fisica no ano de 1986. Algumas das modalidades de Microscopia de Varredura
(SPM) desenvolvidas sdo:
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e AFM, Atomic Force Microscope;

e EFM, Electrostatic Force Microscope;

ESTM, Electromechanical Scanning Tunneling Microscope;
e FMM, Force Modulation Microscope;
e KPFM, Kelvin Probe Force Microscope;

e SCM, Scanning Capacitance Microscopy;

MFM, Magnetic Force Microscope, entre outras.

Dentre as técnicas citadas, destaca-se a de Microscopia de Forga Atdmica, que nas
tltimas décadas ganhou destaque tornando-se uma das mais poderosas ferramen-
tas desta familia. O aparelho usado nesta técnica é o Microscépio de Forga Atdmica
(AFM), que pode possibilitar o desenvolvimento de maquinas e dispositivos eletroni-
cos como transistores, além da manipulacdo de nanotubos de carbono, a imagem do
DNA e atuagio em nano-eletrdnica, entre outros (RUTZEL et al., 2003). Um dos mais im-
portantes aspectos do AFM é a possibilidade de caracterizar a superficie das amostras
em condicdes ambiente, sem a necessidade de realizar grandes preparos.

Dada a importancia do AFM, tanto na anélise, quanto na manipulacdo de amos-
tras de ordem nanométrica, muitos trabalhos vém sendo publicados com intuito de
entender e melhorar seu funcionamento, segundo Jalili e Laxminarayana (2004), a
modelagem e compreensdo dos aspectos de funcionamento sdo essenciais para seu

desenvolvimento.
1.2 Revisdo Bibliogrifica

Nas préximas segdes, uma revisdo da bibliografia especifica desta drea de pesquisa
é realizada, com o intuito de situd-la na sua &rea especifica da ciéncia. Os temas a
serem desenvolvidos sdo: i) funcionamento do AFM,; ii) conceitos bésicos utilizados no

trabalho; 7ii) obras publicadas com intuito de entender e melhorar seu funcionamento.
1.2.1 Funcionamento do AFM

Nesta técnica (Microscopia de Forca Atémica), o aparelho utilizado é o Microsco-
pio de Forca Atdmica (AFM) e sua configuracdo bésica pode ser representada pelo
esquema da figura (1.1).
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Figura 1.1: Esquema de AFM.

O AFM tem em sua configuracdo bédsica uma haste flexivel (microviga) de ordem
micrométrica (~ 140nm). Em suas extremidades engastada e livre encontram-se, res-
pectivamente, um posicionador piezelétrico e uma sonda (probe) com uma ponteira
muito fina (tip). O posicionador, composto por atuadores piezelétricos (normalmente
feito de material ceramico piezelétrico, PZT, titanato zirconato de chumbo) é respon-
sével pelo deslocamento da microviga nas direcdes X, y e z, enquanto outro atuador
PZT é responsével pela excitagdo da microviga (dependendo do modo de operagéo).
Devido a variagdo da tensdo aplicada e ao uso dos posicionadores piezelétricos, esses
deslocamentos tém precisdo da ordem de décimos de nandmetros. Na outra extre-
midade, a ponteira serve como ponta de prova, e ponto a ponto, mede as intera¢des
desejadas. Desta maneira, a microviga sofre deflexdes que sdo detectadas por um laser
e enviadas a um fotodetector de quatro quadrantes, dai a interacdo do par ponteira-
superficie é medida. Esse valor é comparado com um valor constante previamente
definido (set point) e o erro entre ambos é calculado por um sistema de controle do
tipo PID (Proporcional-Integral-Derivativo). Esse valor (o erro) é gravado como um
pixel desse ponto, recebendo uma cor referente ao seu comprimento, dai, o sistema
de controle reposiciona a ponteira no valor do set point para medir a interacdo no
ponto seguinte.

Dependendo do modo de operagdo e da distancia entre ponteira e superficie, as
forgas de interagdo podem variar entre 1071? e 107°N, além disso, uma variedade

de forcas (Van der Waals, Magnéticas, Coulombianas, Capilares, entre outras) podem
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ser sentidas e fornecer informagGes sobre a topologia da superficie, sobre a distribui-
cdo de cargas, sobre a estrutura da parede magnética ou da distribuicdo de filmes
liquidos. Mais recentemente, o AFM tem-se mostrado ttil para medir as forcas que
atuam entre entidades como coléides, superficies modificadas e moléculas, também
se incluem a manipula¢do de nanotubos de carbono, a imagem do DNA e a atuagdo
em nano-eletrdnica (RUTZEL et al., 2003). Para separa¢des menores, da ordem de Angs-
trons, a ponteira estd em contato, e a repulsdo das forgas i6nicas permite o tracado da
topologia da superficie com alta resolucdo. Sob condi¢des apropriadas, forcas de atrito
ou deformacdes elésticas e plasticas podem ser detectadas (MEYER, 1992). Em outros
tipos de andlise, nota-se a necessidade de se excitar externamente altas frequéncias
da microviga, com intuito de melhorar a resolucdo e o contraste das imagens obtidas,
aprimorando os resultados de muitos experimentos e extraindo informagées comple-
mentares da amostra (SANTOS; BARCONS, 2014).

1.2.2 Modos de operacao do AFM

O funcionamento do AFM se d& em trés modos principais de operacdo: Modo
Contato, Modo Nio Contato e Modo Contato Intermitente. Na figura 1.2, o gréfico
mostra a atuagdo das forcas atrativas e repulsivas durante a variacdo da distancia
vertical entre ponteira e amostra (JALILI; LAXMINARAYANA, 2004).

A Forga

Forgas de Repulséao

Contato
intermitente

Distancia (separagao entre ponteira e
Contato amostra)

//

N&o contato

Forgas de Atragao

Figura 1.2: Forcas de Interacéo (Adaptado de Jalili e Laxminarayana (2004)).

Acima do eixo horizontal, observa-se a atuagido das forcas de repulsdo (modo
contato e contato intermitente) e, abaixo do eixo, observa-se a presenca das forcgas

de atracdo (modo ndo contato e contato intermitente).
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a) Modo contato:

O modo contato, ou modo dc, pode ser considerado o mais bésico de operagéo
do AFM (HERRMANN et al., 1997). Nele a ponteira permanece a uma distancia
minima da amostra e as forcas intermoleculares atuantes sdo de natureza re-
pulsiva. A forca realizada pela ponteira pode ser calculada multiplicando-se a

deflexdo da microviga pela sua constante de mola,

E=kx (1.1)

onde k e z representam a constante de mola e o deslocamento vertical da pon-
teira, respectivamente (FERRI et al., 2012). No modo contato, dois modos de atu-
acdo podem ocorrer, o modo de altura constante ou de forca constante:

e Modo de altura constante: nesse modo ndo hé deslocamento na direcdo z, e

a deflexdo produzida pela interacdo entre ponteira e amostra € usada para
estimar a topologia da superficie. Uma das desvantagens desse método é
que grandes mudangas de relevo da superficie podem néo ser identificadas

e danos podem ocorrer tanto na microviga quanto na superficie da amostra;

Modo de forca constante: nesse modo (mais comumente usado) a forga
normal que atua entre a ponteira e a amostra é mantida constante através
de um circuito fechado de realimentacdo, um elemento de posicionamento
PZT é utilizado para posicionar a microviga e aplicar a forca necessaria
sobre a amostra. A ponteira é colocada em contato com a superficie para
que a deflexdo desejada seja alcancada. Ao deslocar-se lateralmente, a mi-
croviga tem, ponto a ponto, suas deflexdes gravadas pelo sistema 6ptico do
aparelho. O valor medido é comparado a um valor de referéncia situado
num amplificador de realimentacdo DC, o erro resultante é utilizado para
acionar o elemento de posicionamento PZT que aplica a voltagem necessa-
ria. A posicdo em z da microviga é alterada de forma a restaurar a deflexdo
desejada e manter a forca constante. A tensdo aplicada através do amplifi-
cador de realimentacdo DC para o elemento de posicionamento PZT é uma
medida da topologia da superficie. O valor medido é expresso como uma
funcdo da posicdo lateral da ponteira na amostra e é usado para gerar a

topologia da superficie.

A figura a seguir é a imagem representando a topologia de uma amostra de si-
licio polida, obtida pela técnica de contato, cedida pelo LFF-IFUSP (Laboratério
de Filmes Finos - Instituto de Fisica da Universidade de Sdo Paulo).
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Figura 1.3: Imagem representando a topologia de uma amostra de silicio polida obtida por

b)

AFM no modo contato (SALVADORI, 2014).

As principais desvantagens do modo contato sdo as forcas de adesdo e cisalha-

mento lateral, que tendem a danificar a amostra.

Modo nao contato:

O modo néo contato, ou modo ac, pode ser considerado o oposto do modo con-
tato, pois a ponteira da microviga nao toca a superficie da amostra. A ponteira
é mantida a distancias que variam de unidades & dezenas de nanémetros, dessa
forma, as forcas de van der Walls sdo detectadas e a imagem da topologia da
superficie é construida. Para que haja a deteccdo das forcas atuantes, é neces-
sério que a microviga oscile, 0 que comumente ocorre com frequéncia préxima
a de sua ressonédncia possibilitando medir as mudangas na amplitude, fase e
frequéncia ((SALVADORI, 2013)).

Para que seja possivel excitar a microviga numa frequéncia préxima a de res-
sonéncia, é preciso realizar um procedimento capaz de estimar os valores das
frequéncias de ressondncia da microviga, este procedimento é chamado de tu-
ning e é realizado pelo préprio AFM. O modo nio contato apresenta vantagens
sobre 0 modo contato, pois permite a andlise de uma gama maior de amostras,
ja que ndo toca na superficie da amostra, impedindo que a mesma seja dani-
ficada. Por ndo sofrer acdo de forgas repulsivas, é possivel analisar superficies
macias e/ou elésticas, nesse caso a forca total entre a ponteira e a amostra no

regime ndo-contato é muito baixa, na ordem de 10~12N.

Quando a espessura da camada contaminante sobre a superficie da amostra é
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maior que a regido onde atuam as forgas de van der Walls, a ponteira pode ficar
presa nessa camada ou pairando a uma distancia onde a deteccdo das forcas
é ineficiente. Nesses casos, o uso desse método se torna inadequado (JALILL
LAXMINARAYANA, 2004). A figura 1.4 trata de uma esfera polimérica drea de
varredura quadrada com 36pm? (SALVADORI, 2013).

1 pm

Figura 1.4: Imagem representado a topologia de uma esfera polimérica obtida por AFM no
modo ndo contato.

c¢) Modo de contato intermitente

No modo de contato intermitente, também conhecido como tapping mode ou
quasi contact mode (HERRMANN et al,, 1997), a microviga é excitada pelo atuador
piezelétrico com frequéncias que variam de 100 a 600kHz, operando com ampli-
tudes de oscilagdo que variam de 20 a 100nm e tocando a superficie da amostra
de 50000 a 500000 vezes. Antes de comecar o escaneamento, é necessario realizar
o tuning da microviga e definir um set point, que neste caso pode ser a amplitude
de oscilacdo da ponteira.

Durante o experimento, vales podem representar oscilagdes maiores que a do set
point, assim como picos determinam amplitudes menores. A partir destas medi-
¢des, um sistema de controle realiza correcdes ponto a ponto em z, e, ao final do
escaneamento, obtém-se uma imagem da topologia da superficie da amostra. A
defini¢do do set-point tem um papel importante na interagdo ponteira-amostra,
pois valores maiores implicam em interagdes mais fracas com tempo de corre-
cdo maior. Para valores de set-point menores, ocorre uma maior dissipagdo de
energia, exigindo menor tempo para que o sistema realize a correcdo da altura
z em cada ponto (SALVADORI, 2013).

A figura 1.5 mostra uma imagem obtida experimentalmente no Laboratério de



INTRODUCAO 1.2

Microscopia Eletronica (IFSC-USP). A imagem é de uma amostra preparada por
eletrodeposicdo de cobre, usando uma matriz de nanoesferas polimerais.

Figura 1.5: Imagem representando a topologia de uma amostra obtida por AFM no modo in-
termitente (Imagem obtida no Laboratério de Microscopia Eletrénica (IFSC-USP)).

Alguns aparelhos permitem explorar a deteccdo de fase, e devido a sensibilidade
da técnica, é possivel extrair novas informac¢des da imagem como a diferenca
entre médulos de elasticidade das fases presentes (HERRMANN et al., 1997).

1.2.3 Aplicacdao de materiais piezelétricos em AFM

Descoberta em 1880 por Jacques e Pierre Curie, a piezeletricidade é uma carac-
teristica inerente de certos materiais, tanto naturais, quanto sintéticos. Da literatura
especifica, sabe-se que para esses materiais, a aplicagdo de um esforco mecéanico gera
um potencial elétrico (efeito direto), assim como a aplicacdo de um potencial elétrico
gera uma deformacdo do material (efeito inverso). Nos dias atuais, os materiais pi-
ezelétricos sdo utilizados nas mais diversas éreas, tanto cientificas, quanto em &reas

como medicina, actistica, engenharia, etc. Como exemplo, podemos citar:

e Medicina: medidor de pressdo (efeito direto) e aparelhos de ultrassom (efeito

inverso);
e Actstica: microfones (efeito direto), alto falantes (efeito inverso);

e Engenharia: atuadores (efeito direto), sensores (efeito inverso).
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Uma infinidade de exemplos podem ser apresentados, j4 que a utilizagdo de ma-
teriais com propriedades piezelétricas se tornou bastante extensa nos tltimos anos. A
seguir, um esquema apresenta um modelo de elemento piezelétrico aplicado a uma

certa estrutura.

a b

e 7
\’55}_____ Elemento piezelétrico JI 1[L Elemento piezelétrico
N /

SRR

strutura =

Figura 1.6: Esquema de elemento piezelétrico ((LOPES Jr et al., 2016)).

Quando um potencial é aplicado em dois lados opostos de um dispositivo piezelé-
trico, sua geometria é alterada e a magnitude dessa mudanca depende da intensidade
deste potencial. Em geral, a expansdo é da ordem de décimos de nandémetros (0, 1rnm1)
para cada Volt aplicado (EATON; WEST, 2010), com esse nivel de precisdo, os dispo-
sitivos piezelétricos se tornam indispensdveis em Microscopia de Forca Atbmica, e
gracas a possibilidade de usar geometrias mais complexas, se torna possivel escanear

superficies em diversas direcdes.

Figura 1.7: Dispositivo piezelétrico sob a¢do de potencial elétrico ((EATON; WEST, 2010)).

Antes da inveng¢do do AFM, o perfilémetro Stylus era o aparelho usado para carac-
terizar superficies de tamanhos menores, mas o aparelho apresentava grandes limita-
¢des quanto a ordem de grandeza das superficies analisadas. Uma das razées do AFM
ser mais eficiente para a tarefa de caracterizar superficies de amostras muito peque-
nas € o fato dele ser mais sensivel que o perfildémetro, gragas ao sistema de controle
por realimentacdo, que mantém constante a interacdo a ser medida. Dessa maneira,
pode-se comparar a interacdo obtida, e estimar a altura do ponto observado. Como
dito anteriormente, os deslocamentos nas direc¢des x, y e z do aparelho sdo realizadas

por scanners, usualmente construidos de materiais piezelétricos de chumbo titanato
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de bario amorfo (PdBaTiO3) ou titanato zirconato de chumbo (Pb[Zr,Ti;_,]O3), mais
conhecido como PZT. Os scanners podem operar de dois modos distintos, realizando

o movimento da amostra, ou o movimento da microviga.
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Figura 1.8: A esquerda: tipo de scanner que move a amostra, a direita: tipo de scanner que
movimenta a microviga ((EATON; WEST, 2010)).

Todo material piezelétrico tem uma frequéncia de ressonéncia, ao operar abaixo
dessa frequéncia, pode haver uma mudanga de fase de até 90°. Acima desse valor, a
mudanga de fase pode chegar a 180°. Em grandes frequéncias, o PZT pode limitar a

taxa de varredura do sistema.
1.2.4 Sistema de controle do AFM

O controlador usado no AFM é um aparelho eletrdénico externo a ele. Em geral,
nesse aparelho, o controle por realimentacdo utiliza o sinal enviado pelo fotodetector
e compara com o set point, o erro entre os sinais é calculado e enviado através do
controle por realimentacdo. O sinal adquirido é enviado ao atuador responséavel pelo
movimento em z, realizando as corre¢des necessarias. O tipo de controle por reali-
mentag¢do usado no AFM é o proporcional-integral-derivativo (PID). Segundo Eaton
e West (2010), a equacédo governante para o controle PID é

dZCTT
dt ’
em que Zg € 0 sinal de entrada e Z; é o sinal de saida do controlador.

Zew | .4
= PID r—=

szPxZer,+I></Zmdt—|—Dx (1.2)

Figura 1.9: Esquema controle PID (EATON; WEST, 2010).

Ao selecionar apropriadamente os termos P, I e D da equagdo 1.2, a ponteira

escaneia a superficie da amostra mantendo Z,,, minimo, 2 medida que ponto a ponto,

10
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este sinal é digitalizado. O termo integral I facilita 0 movimento da ponteira sobre

grandes superficies e os termos P e D permitem o escaneamento em regides menores.

1.3 Conceitos basicos

Para o desenvolvimento do trabalho, é importante pontuar alguns conceitos ne-

cessdarios para o seu desenvolvimento.
1.3.1 Forcas de interacao entre ponteira e amostra

As distancias entre ponteira e superficie da amostra sdo de ordem nanométrica,
dessa forma, as forgas intermoleculares atuantes nesta regido tém um papel impor-
tante no funcionamento do sistema. A tentativa de classificacdo dessas forcas é bem

extensa e pode ser feita da seguinte maneira:

a) Forcas de origem puramente eletrostdticas (forcas coulombianas entre cargas,

dipolos permanentes ou quadrupolos);

b) Forcas de polarizagdo (provenientes dos momentos dipolares induzidos nos ato-
mos e nas moléculas por campos elétricos de cargas vizinhas e/ou dipolos per-

manentes);

c) Forcas de natureza mecanica quantica, que ddo lugar as ligagdes covalentes e
as interagdes repulsivas de intercimbio (devidas ao principio de exclusdo de

Pauli), que sdo as que equilibram as forgas atrativas a distdncias muito curtas.

Esta classificagdo ndo é rigida e nela ndo se incluem, por exemplo, as forcas mag-
néticas, pois se comparadas com as anteriores elas sdo muito fracas dentro de sua
regido de interagdo. A seguir, mostraremos dois modelos usados para representar as

forcas intermoleculares existentes entre ponteira e amosta.

a) Forcas de Van der Waals:

A forca de Van der Waals é a soma de todas as forgas atrativas ou repulsivas,
que ndo sejam forcas devidas a ligagcdes covalentes entre moléculas ou forgas

devido a interacdo eletrostitica de ions. Existem trés interac¢des distintas:

e forca entre dois dipolos permanentes (For¢ca de Keesom);
e forca entre um dipolo permanente e um polo induzido (Forga de Debye);

e forca entre dois dipolos instantaneamente induzidos (Forga de dispersdo

London).

Ao aproximar a ponteira da amostra, a atuacdo das forgas de Van der Waals

passa a ter uma contribui¢do no movimento oscilatério do sistema, gerando

11
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uma perturbagdo, cujo efeito é uma modificacdo da constante eléstica efetiva da
microviga, correspondente ao gradiente na direcdo vertical da forca de intera-
cdo. Como consequéncia, altera¢des nas frequéncias de ressonancia sdo sentidas

quando as forgas de Van der Waals estdo atuando.

Supondo que a superficie da amostra seja um corpo esférico com raio infini-
tamente maior que o raio da ponteira, e que a distdncia entre a ponteira e a
superficie da amostra é menor do que o raio da ponteira, a expressdo desenvol-

vida por Hamaker pode ser escrita como

ft= oy (1.3)

onde H é a constante de Hamaker, R é o raio da ponteira e 4 é a distancia entre
a ponteira e a superficie da amostra. A constante de Hamaker pode ser escrita
como H = 72Cp1p,, onde p; e p; sdo o niimero de moléculas por volume de 4rea
em cada corpo. C é o coeficiente de interacdo particula-particula do potencial
intermolecular (RUTZEL et al., 2003).

Potencial de Lennard Jones (potencial L]):

Proposta por Sir John Edward Lennard-Jones, no ano de 1924, o potencial de
Lennard Jones (potencial L]) descreve a energia potencial da interacdo entre
duas moléculas ou dtomos. A equacédo leva em consideracdo a diferenca entre as
forcas de atragdo (dipolo-dipolo, dipolo-dipolo induzido, e intera¢des de Lon-
don) e as forgas de repulsao.

Assumindo uma grande distancia entre os dois, pode-se afirmar que o potencial
entre eles é zero. Ao aproximarem-se, forcas de atracdo serdo sentidas, até um
ponto de equilibrio entre eles. Com uma distdncia minima, forcas de repulsdo

se tornardo mais fortes que as de atragdo, separando os dois corpos.

A forma de representacdo do potencial de Lennard Jones foi primeiramente pro-
posta por John Lennard-Jones no ano de 1924. Considerando uma ponteira de
raio R e uma funcgédo d que representa a distancia entre a ponteira e a super-
ficie da amostra, a fun¢do de energia do potencial L] Prjd e a correspondente
forca de interagdo Frjd podem ser escritas respectivamente como (ISRAELACH-
VLI, 1991; RUTZEL et al., 2003):

H;R  HR

Puy(") = 12607 ~ od (14)

12
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(1.5)

onde H; e Hj sdo as constantes de Hamaker para os potenciais atrativos e re-
pulsivos. Eles podem ser escritos como H; = m2C1p102 € Hy = 2Chp1p2, onde
p1 € pz sdo o numero de dtomos por unidade de volume nos corpos e C; e
C, sdo os coeficientes de interacao particula-particula do potencial intermolecu-
lar (RUTZEL et al., 2003). Para uma ponteira conhecida, a constante de Hamaker
pode variar dependendo das propriedades materiais da superficie da amostra
(ISRAELACHVLI, 1991). A figura 1.10 é uma representa¢do de como os dtomos do
sistema ponteira-amostra interagem, quanto maior a distancia, menor a intera-
cdo (SALVADORI, 2013).

Figura 1.10: Esquema de intera¢des intermoleculares (SALVADORI, 2013).

1.3.2 Agquisicdo de imagens nos modos dindmicos via AFM

Nas ultimas décadas, a nanotecnologia se tornou uma 4rea de grande interesse,
tanto na area industrial, quanto na area académica. Um material é considerado na-
nométrico quando uma de suas dimensdes varia de 1 a 100nm. A caracterizagdo de
sua superficie é essencial para analisar se o resultado buscado foi alcangado, j4 que
nesta ordem de grandeza, novos materiais sdo obtidos essencialmente de processos
quimicos.

Como citado anteriormente, uma das ferramentas essenciais para o trabalho nesta
drea é o Microscépio de Forca Atémica. Nos modos dindmicos de funcionamento,
(modo ndo contato e modo contato intermitente), a ponteira oscila em altas velocida-
des, e ponto a ponto descreve o relevo da superficie da amostra. Para cada ponto, ela
pode vibrar de 50000 a 500000 mil vezes e, segundo Ferri et al. (2012), duas medi-
das estatisticas sdo mais comuns para estimar a amplitude de oscilagdo (altura) que
serd comparada com o set point: a rugosidade média (R;) e a raiz do valor quadrético

médio das oscilagdes medidas (Ry).
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a) Rugosidade média (R;): Muito utilizado para anélise de superficies em proces-
sos industriais, especialmente quando a rugosidade for da ordem de um, o R, é
definido como a média aritmética dos valores absolutos das alturas do perfil de

superficie Z(x), escrito como

1 L
Re=7 /0 Z(x)dx, (1.6)

onde Z(x) é a fungdo que descreve o perfil da superficie da amostra analisada
em termos da altura (z) e posigdo x, sobre o comprimento L do perfil avaliado.

Uma das vantagens do uso do R; é o fato de ser facilmente implementado,
inclusive em aparelhos mais simples que o AFM, como o perfildmetro Styllus,
uma desvantagem é que a rugosidade média pode ser a mesma para superficies
com perfis totalmente diferentes, como mostra a figura 1.11.

bbb

Figura 1.11: Diferentes perfis de superficies com mesmo malor médio de rugosidade ((FERRI
etal, 2012).

b) Rugosidade quadratica média (R,): A rugosidade R; de uma superficie é se-

melhante a rugosidade média R;, sendo definida a partir da média dos valores
absolutos quadrados do perfil de rugosidade, podendo ser definida como

L
R, = \/%/0 1Z2(x)|dx (17)

Em microscopia de varredura, o R; depende da 4rea de superficie varrida, isto €,

do tamanho da digitalizacdo. Devido & quadratura da amplitude no seu célculo,
R, é mais sensivel quanto a picos e vales do que o método da rugosidade média,
uma comparacio entre os métodos pode ser avaliada na figura 1.12.
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Figura 1.12: Comparagéo entre R, e R; ((FERRI et al,, 2012).

Comportamento Irregular

Diferentes tipos de atuadores podem ser usados, estes PZT’s devem ser sensiveis

e estdveis para manter a estabilidade do escaneamento, dentre eles, destacam-se:

Forma de tubo: operam com altas frequéncias de ressonancia e tém um desenho

mais rigido;

Forma de tripdide: possuem maior alcance de escaneamento, mas sdo menos

estaveis.

As altas frequéncias de vibragdo sdo necessarias para aumentar a velocidade do

escaneamento sem o risco de movimentos oscilatérios irregulares.

Alguns fatores que podem ser responséveis por instabilidades em um AFM séo:

a)

Cross-talk ou acoplamento do movimento dos atuadores: deve ser 0 menor pos-
sivel, pois nas direcdes x, y e z estd sempre presente e pode se tornar significa-
tivo ao escanear grandes dreas, introduzindo distor¢des nas imagens (ZANETTE,
2012).

Histerese piezelétrica: é um fendmeno que pode ser observado ao plotar-se um
gréfico de deslocamento dielétrico D, (proporcional a polarizagdo), em fungéo

do campo elétrico E,. Seu efeito é causar distor¢des muito significativas nas

imagens, principalmente quando grandes areas sdo escaneadas.

N3o linearidades: sdo inerentes ao sistema ponteira-amostra e podem levar a mi-
croviga a ter movimento irregular (SHUIQING; RAMAN, 2006), como consequén-
cia, o sinal produzido pelo aparelho fica prejudicado e pode ocorrer a produgao
de imagens ruins, ou imagens que nio reproduzem a topologia da superficie
(DANKOWICZ, 2006). As ndo linearidades podem surgir quando se aumenta a
tensdo aplicada ao PZT para se varrer maiores 4reas. Nesse caso, ser linear é

manter a mesma relacdo contracdo-dilatagdo em funcdo da tensdo.

Creep: é uma deformacao na superficie que pode introduzir distor¢des nas ima-
gens. Ap6s uma mudanga rapida de tensdo, o material piezelétrico deforma-se,
mas um lento reordenamento de dominios ferroelétricos fazem com que a cera-

mica continue se deformando, mesmo apés o fim do estimulo.
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1.3.4 Obras publicadas na area

Nas tltimas décadas, a necessidade de aprimorar o funcionamento do AFM cres-
ceu de forma expressiva, aumentando também a producdo cientifica visando a mo-
delagem do sistema ponteira/amostra (JALILL; LAXMINARAYANA, 2004). A presenca de
alguns fendmenos (histerese piezoelétrica, fendmenos nio-lineares como a presenca
de mdltiplos atratores e bifurcagdes, entre outros) afeta o desempenho, e mais im-
portante, prejudica o sinal produzido pelo microscépio. A consequéncia de tais fen6-
menos é a producdo de imagens ruins e a ocorréncia de possiveis danos a amostra
e/ou & microviga. Por isso, entender a dindmica do sistema ponteira-amostra com
intuito de aprimorar seu funcionamento tornou-se um importante desafio cientifico
(DANKOWICZ, 2006).

Em muitos trabalhos publicados com intuito de representar e entender a dindmica
do sistema base-microviga-ponteira-amostra, é comum o uso de modelos com 1 ou
2 graus de liberdade. Estes modelos representam a ponteira como uma massa, co-
nectada a uma mola e a um amortecedor (sistema do tipo massa-mola-amortecedor).
Em trabalhos como Aimé et al. (1999), Balthazar et al. (2012), Santos e Barcons (2014),
Lozano e Garcia (2008), Sebastian et al. (2001), Yamasue e Hikihara (2006), Ruppert
e Moheimani (2016), Dankowicz (2006) e Nozaki et al. (2013), esta abordagem é uti-
lizada, tanto para estudar ndo linearidades do movimento oscilatério da microviga,
quanto para propor leis de controle para melhorar seu funcionamento. Em geral, as in-
teragdes entre ponteira e amostra sdo representadas usando a teoria de Van der Waals
para o modo nédo contato, potencial de Lennard Jones e a teoria de DMT (Derjaguin-
Muller-Topporov) para o modo de contato intermitente), j& que os tltimos levam em
conta as forcas de repulsdo inerentes ao sistema.

No trabalho de Sebastian et al. (2001), as forcas de interacdo sdo modeladas usando
uma combinacdo de molas e amortecedores, com intuito de representar as forcas atra-
tivas e repulsivas inerentes da interacdo entre ponteira e amostra.

Com o intuito de aumentar o campo de analises e a fidelidade dos modelos ma-
temdticos obtidos, alguns autores optam por usar modelos de viga para representar
a microviga, em geral, usam-se abordagens mais conhecidas como viga de Bernoulli-
Euler e Timoshenko. Autores como Rutzel et al. (2003), Claeyssen (2010), Hsu et al.
(2007), Rodrigues et al. (2014), Kahrobaiyan et al. (2011) usam as equagdes das vigas
citadas, analisando suas solugées analiticas, bem como sua dindmica através de simu-
lacdes numeéricas. A desvantagem do uso dessa abordagem é que, para cada condigédo
de contorno ou especificidade geométrica, um novo modelo deve ser obtido, muitas
vezes, tendo que se fazer uma minuciosa andlise para recomecar a modelagem. Na
maioria dos casos, esses modelos continuos sdo reduzidos a modelos com poucos
graus de liberdade através de métodos analiticos. Outra desvantagem estd no fato de

que, na maioria dos casos, os modelos nédo sdo paramétricos.
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Segundo (SHUIQING; RAMAN, 2006), o foco de grande parte desses trabalhos é a
aquisicdo de modelos matematicos que representem da melhor maneira o comporta-
mento da microviga e suas interagdes com a superficie da amostra, mas de acordo
com Fang et al. (2002), essas abordagens nio levam em conta as interacOes das for-
cas intermoleculares na estrutura da microviga, desprezando efeitos importantes e

limitando as analises.

1.4 Objetivos

O objetivo geral deste trabalho é desenvolver um modelo matemético que seja
versatil e de fécil implementagdo, que permita o uso de diferentes configuragbes ma-
teriais e geométricas e que possibilite andlises através de simulagdes numéricas para
melhor compreender o comportamento dindmico do AFM e, assim, poder propor
solugdes que possibilitem melhorar o seu desempenho.

Os requerimentos iniciais desejados para o modelo a ser desenvolvido devem con-

ter os seguintes pontos:

e Levar em consideragdo a ponteira na extremidade livre e um atuador PZT na

extremidade engastada.
e Poder ser validado e/ou ajustado experimentalmente;

e Poder ser reduzido para diminuir o custo computacional das anélises, devendo-

se para tanto analisar o efeito da quantidade de modos de vibrar considerada;

e Possibilitar, através de anélises, a obtencdo de superficies a partir de dados nu-

méricos e experimentais.

1.5 Organizacdo do trabalho

Este trabalho estéd dividido em cinco capitulos contendo:

Capitulo 1: Neste capitulo faz-se uma breve introducdo ao assunto a que se refere a tese,
em seguida, realiza-se uma revisdo bibliogréfica com intuito de mostrar como
funciona o Microscépio de Forca Atémica, suas caracteristicas e modos de ope-
ragdo, em seguida, sdo apresentados alguns conceitos que serdo posteriormente
usados na modelagem e andlise do sistema. Realiza-se uma revisdo de alguns
trabalhos da drea especifica, com o intuito de contextualizar esta tese na area de
interesse. Por fim, apresentam-se os objetivos da tese, bem como a mesma estd

organizada.

Capitulo 2: O capitulo 2 trata da modelagem matematica do sistema, para tanto, usa-se o
Meétodo de Elementos Finitos com abordagem variacional, sendo que a micro-

viga é modelada como uma viga Bernoulli-Euler cuja extremidade livre contém
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Capitulo 3:

Capitulo 4:

Capitulo 5:

uma ponteira e as forcas de interagdo inerentes ao sistema. Para a extremidade
engastada, supdem-se quatro tipos de condigdo de contorno: base deslizante-
livre com forga imposta, base deslizante-livre com deslocamento prescrito, base
movel com deslocamento relativo e base PZT acoplada a microviga. Na sequén-
cia, a ponteira é modelada como um cone de base circular e mostra-se como é
feito o acoplamento da ponteira na microviga. Por fim, apresenta-se qual é o

modelo de forcas de interacdo que serd considerado no trabalho.

Neste capitulo sdo realizadas alguns procedimentos essenciais para a continui-
dade do trabalho. Primeiramente, serd realizada a mudanca da base nodal para
a base modal, procedimento que possibilitard anélises com o modelo reduzido,
tais como variacdo do nimero de modo de vibrar considerados. Na sequén-
cia, serdo estimados os paradmetros que serdo utilizados durante as simulagdes
numéricas, estes pardmetros foram adquiridos a partir de dados de uma micro-
viga real, obtidos junto ao Laboratério de Filmes Finos do Instituto de Fisica da
Universidade de Séo Paulo (IF-USP), e a partir de estimativas via simulagdes
numéricas. Estimados os parametros, serdo realizadas validagdes do modelo
adquiridos a partir da comparacdo das respostas em frequéncia dos modelos
matemadticos, com a resposta em frequéncia de uma microviga real. Por fim , em
posse da curva de resposta em frequéncia da microviga real, serd estimado o

fator de amortecimento que serd adotado na sequéncia do trabalho.

Com os modelos reduzidos escolhidos e de posse dos pardmetros, o capitulo
4 ¢é destinado a realizacdo das simula¢ées numéricas com intuito de analisar a
dinamica dos modelos escolhidos. Inicialmente, os modelos reduzidos sdo ana-
lisados quanto a variagdo do ntmero dos modos adotados, e a partir dessas
simulacdes, o ntimero de modos de vibrar é escolhido. Usando a quantidade de
modos escolhidos, variam-se as distincias iniciais entre ponteira e amostra, afim
de entender os efeitos das interacdes intermoleculares no sistema. Uma andlise
das forcas de interacédo é realizada visando verificar suas principais caracteristi-
cas. Para finalizar o capitulo, apresentam-se os procedimentos necessarios para
se obter o perfil topoldgico de uma superficie com dados de uma superficie real,
além de realizar-se esta obtenc¢do, comparando a imagem obtida com a experi-

mental.

As conclusdes e os possiveis trabalhos futuros a serem realizados situam-se

nesta secdo, bem como os trabalhos publicados derivados desta tese.
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Capitulo 2

Modelo matematico

Nesta secdo apresentam-se os modelos matemadticos desenvolvidos durante o tra-
balho. Em todos os modelos, usa-se o método de elementos finitos (MEF), em que
considera-se a microviga como uma viga Euler Bernoulli, assumindo todas as suas hi-
poteses cinematicas, além disso, leva-se em conta a ponteira, considerando sua massa
e inércia de rotagdo. O primeiro modelo desenvolvido assume que a extremidade en-
gastada da microviga é deslizante-livre, com dois tipos de excitagdo: uma com forga
imposta e outra com deslocamento prescrito. No segundo modelo, assume-se que a
extremidade engastada tem movimento na dire¢do z, dessa forma, o sistema conta
com deslocamento relativo. Por fim, o tltimo modelo desenvolvido assume que na
extremidade engastada hd um atuador piezelétrico (PZT), obtendo-se um modelo aco-
plado. Na extremidade livre, além da ponteira, consideram-se também as forcas de
interacdo, onde o potencial de Lennard Jones é adotado como modelo para representé-

las.
2.1 Modelo de elementos finitos para o sistema com base deslizante-

livre

Como dito anteriormente, esse foi o primeiro modelo concebido durante o tra-
balho. Para seu desenvolvimento, considera-se uma viga Euler Bernoulli homogénea
e uniforme, com comprimento L, largura bs, espessura 4; e feita de material com
moédulo de Young E;, coeficiente de Poisson vs e densidade de massa ps.
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Controlador

Laser
b4
Y e
Microviga —
Atuador Ponteiraj/ * d
PZT ““"4
Amostra

Figura 2.1: Esquema de representacdo da microviga.

Como mostrado na Figura 2.1, uma massa (ponteira) 7; com momento de inércia
I; é considerada na extremidade livre da microviga. Nessa regido, atuam as forgas
de interacdo (f;) entre ponteira e amostra, sendo que a distancia inicial entre elas é

denotada por d.
2.1.1 Discretizacdo dos deslocamentos e tensdes via elementos finitos

Para o modelo da microviga, considera-se a hipétese cinemética do modelo de
Euler-Bernoulli. Nela, supde-se que o movimento é tal que as se¢des transversais da
viga permanecem planas, indeformadas e ortogonais ao eixo longitudinal x da viga.

Dessa forma, o campo de deslocamentos pode ser descrito como

u(x,y,z,t) = —zw'(x,t), O(x,y,2,t) =0, W(xy,zt)=w(xt), (2.1)

onde w é o deslocamento transversal na direcdo z e w’ = dw/dx é o deslocamento
angular (rotagdo) da secdo transversal.

Como dito anteriormente, a tinica tensio nio nula é a tensdo longitudinal nor-
mal, representada por ¢, ela pode ser escrita a partir da conhecida relagéo tensao-

deslocamento,

gy =—2W' . (2.2)

Para a discretizacdo da deflexdo transversal w(x,t) ao longo do elemento de com-
primento L, assumem-se as fungdes de forma ctibicas de Hermite. Como mostra a

figura 2.2, dois nés com dois graus de liberdade cada sdo considerados e denotados
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por deflexdo w; e angulo de rotacdo w; (i = 1,2).

T W

(s

W

T W:
>

W'

Figura 2.2: Elemento finito de viga de Bernoulli-Euler.

O vetor coluna que representa os graus de liberdade (GDL) elementares u, é defi-

nido como

w1
i/
w
1
U, = , (2:5)
w2
w
e os deslocamentos transversais da microviga podem ser escritos em termos dos GDL

como

w(x,t) = N(x)u.(t), (24)

onde as funcdes de forma sdo definidas como

N@) = [NM(x) No(x) Ns(x) Na(x)],
1 -3 2 .

Ni(x) = o 2Lex+ Z;x ,

Ny(x) = % - lex + 2%’“2 + Ligx"i (2.5)
N3(x) = % — %x — —%xe’,

Ni{®)= _Le_ 1x+ sz + Sa°

Usando (2.2), a tensdo normal pode ser discretizada e escrita em termos dos GDL
como
ex = —zBu,, com B =N". (2.6)

Vale ressaltar que os deslocamentos e tensdes definidos nesta sec¢do serdo usados

em todos os modelos que serdo posteriormente desenvolvidos.
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2.1.2 Formulagio variacional

Considerando o principio de Hamilton, a equa¢do do movimento do sistema pode
ser escrita como
5ET, = / (6T — 6U, + 6W,)dt =0, 2.7)

em que 0T, e dUs sdo as variagdes virtuais das energias cinética e potencial, e SW; é o

trabalho virtual realizado pela aplicacdo das forcas mecénicas.
2.1.3 Variacdo da energia cinética

Através da formulagdo variacional da energia cinética, obteremos a matriz de
massa para o sistema. Com os deslocamentos definidos em (2.1), a variagdo virtual

da energia cinética é descrita como

/ STedt = — / /Q SwoswdQdt. 2.8)

Desde que w e ps ndo dependam da posigdo na segdo transversal yz, a integral em

x pode ser reescrita como

LSE
/ § Tl = = / / Swps Asio dx dt. 2.9)
0

onde As = bshs é a 4rea de segdo transversal da viga. Substituindo o deslocamento

transversal w por sua forma discretizada (2.4), segue que

/ 3 T / SutM,ii, dt, 2.10)
onde M, é a matriz de massa elementar, definida por
LSE
., / 0, A;N'N dx. 2.11)
0

2.1.4 Variacdo da energia potencial

A variacdo virtual de energia potencial pode ser escrita em termos das deforma-

¢bes de um volume elementar de viga como

ST, = / Sex0xdQ, 2.12)
Q

em que 0y € a tensdo normal longitudinal, que, considerando um material eldstico

linear com médulo de Young E;, pode ser escrita como

Oy = Eséy. (2.13)
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Substituindo (2.13) em (2.12), resulta em

Sl = / SexEse,dQ, (2.14)
Q
que pode ser escrita em termos do vetor GDL u,. Usando (2.6) e integrando sobre a
drea da secdo transversal tem-se
5uSg - éuEKSQUe, (2.15)

onde K, é a matriz de rigidez elementar, definida como

LSE
K., = / E,IB'Bdx. (2.16)
0

O segundo momento de 4rea I; da secdo transversal da viga é

- / 22d A, 2.17)
As
Ressalta-se que, em (2.11) e (2.16), as propriedades materiais e geométricas, ps, Es,
A; e I; podem variar, sendo escritas em fungédo de x.
2.1.5 Equacdo do movimento considerando a ponteira da microviga

Além das quantidades variacionais da microviga, considera-se sua ponteira como
uma massa concentrada localizada no né de sua extremidade. Tanto massa m;, como
momento de inércia I; sdo considerados. Os nds referentes a ponteira sdo incluidos
adicionando-se dois termos de energia cinética, correspondentes a energia cinética
translacional w;(t), escrita em termos das deflexdes da ponteira e da energia ciné-
tica rotacional w;(t). Somando-se as contribui¢des elementares ao funcional éI1s e
incluindo as variacdes de energia cinética relacionadas com a ponteira, o principio

estendido de Hamilton é reescrito como

5TI, = / (6T: — 6Us + 6W, + 6T;) dt =0, (2.18)

onde

0Ty dt = — Swmy + 5w’1tw’ dt. (2.19)
t t

Nota-se que tanto deflexdo quanto rotacdo da secdo transversal da ponteira, w; e
w; estdo inclusos no vetor global de GDL u,

w; = Lyu, wi = L;u. (2.20)
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com

Lm:@-no 1@,u:@ . oq. (2.21)

Substituindo (2.20) em (2.19), tem-se que

/5Tt dt = —/5utMtﬁ dt, com Mt = L;:nthm + LfIle (222)

Dessa maneira, a equagdo do movimento para o sistema pode ser escrita como

Mii + Du+ Ku =F, (2.23)

em que M = M; + M;. A matriz de amortecimento D serd definida a posteriori, a
partir de dados experimentais. Vale ressaltar que o vetor F é descrito como F=F;, + F;,
onde Fj é o vetor responsével pela forca de excitagdo na extremidade engastada e F; é
o vetor responsavel pelas forcas de interacdo, vale ressaltar que ambos serdo definidos

a posteriori.
2.1.6 Condicdes de contorno

Em x = L;, considera-se a microviga com extremidade livre, com forcas de intera-
¢do que serdo modeladas posteriormente. Na extremidade engastada (x = 0), define-
se uma base deslizante apenas com movimento transversal, portanto, o dngulo de
rotacdo da secdo transversal neste ponto é nulo, isto é, w’(0,t) = 0. Duas diferentes
abordagens sdo utilizadas para representar o movimento transversal da base desli-
zante em x = 0, uma com forca imposta f;(t) e outra com deslocamento prescrito
w(0,t) = wy(f)

No caso do modelo com forca imposta a base da microviga, define-se o vetor forca
imposta como Fy(t) = L;f;(t), onde L, =[1 0--- 0] é um vetor booleano que associa
a amplitude da forca f;(f) com o né correspondente ao deslocamento transversal da
base da microviga. Dessa maneira, este vetor é considerado como uma forca mecénica
aplicada ao vetor da equacéo (2.23). Considera-se uma forca de excitacdo sinusoidal
conhecida, escrita como f3(t) = f;sin(wt), que terd sua amplitude (f;) e frequéncia de
excitagdo (w) definidas posteriormente.

Por outro lado, no modelo com deslocamento prescrito, o GDL do elemento finito

correspondente ao deslocamento transversal da base é separado dos demais. Dessa
forma, a equagdo do movimento (2.23) é reescrita como

[5% (gut} Mpp Mpr| | Dy Dpp Dpr| |n| wy| | fp o,
g M, M| |i, D;,r D, | | a, u, F,
(2.24)

onde wy, é o deslocamento prescrito da base da microviga e u, é o vetor dos desco-

KPP KP”
K;U’ Krr
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nhecidos GDLs remanescentes. Entdo, j4 que wy, é prescrito, segue que dwj, = 0, desta
forma, a primeira linha de (2.24) é automaticamente satisfeita e os termos envolvendo

wy, sdo incluidos como uma forga equivalente aplicada ao sistema, tal que

Mrrﬁr + Drrur + Krrur == Ft + Fb, (2.25)

onde o vetor de forca equivalente F;, associado ao deslocamento prescrito da base

pode ser escrito como

Fy = M3, @y, + D}, + K3, wy (2.26)

Se um deslocamento transversal sinusoidal w;, = W, sin(wt) for considerado, o ve-

tor de forca referente a base com deslocamento prescrito F, correspondente é

F, = L,y [(—w*M}, + K},,) sin(wt) + wD}, cos(wt))]. (2.27)

2.2 Modelo de elementos finitos para o sistema com deslocamento
relativo

No modelo com deslocamento relativo, assume-se que extremidade engastada da
microviga tem deslocamento na direcdo z, isto é, o sistema tem base mével. Vale
salientar que as hipéteses cinematicas para este modelo sdo as mesmas utilizadas no

modelo anterior.
2.2.1 Discretizagio dos deslocamentos e deformacdes via elementos finitos

A figura 2.3 apresenta um esquema do modelo considerando deslocamento rela-

tivo a base moéovel.
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4 R C B AL

Base movel wi(1) w(x,t) w(t)

Figura 2.3: Esquema do modelo considerando deslocamento relativo a base mével.

De acordo com o esquema da figura 2.3, utilizando-se os deslocamentos e defor-
macdes da segdo 2.1.1, assumindo-se que wy(t) é o deslocamento na direcdo z da
base e que Wy, (x,t) é a deflexdo transversal relativa da microviga, pode-se escrever a
deflexdo transversal total da seguinte maneira,

w(x, t) = wb(t> + wrel(x/ t)' (2.28)

A deflexdo transversal relativa pode ser reescrita em funcdo dos GDL definidos
em 2.4, como

Wrer (x,1) = N(x)ue (). (2.29)
2.2.2 Formulacdo variacional

Para o modelo em questéo, reescrevemos a contribui¢do ao funcional 4IT de cada

elemento de viga da seguinte maneira

ST, = / (6Tse — 6Use + 6Wse) dt. (2.30)

2.2.3 Variacao da energia cinética

Com os deslocamentos definidos em (2.1), a variac¢do virtual da energia cinética é

descrita como

/ BT il — / /Q SwpsdQdt. (2.31)

Usando (2.28) e assumindo que w e ps ndo dependam da posicdo transversal yz, a

integral em x da equacdo (2.31) pode ser reescrita como

Lse
/ 5T,pdt = — / [ s A58 (105 + ) (5 + o) dxdt. (2.32)

Rearranjando (2.32), tem-se que

Le B
/éTse dt=— //0 {(6wpps Astiy + 6WpPs AsWre) + OWre1Ps AsOp + OWyey 05 Astye) dx} dt.
(2.33)
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Como wy, é conhecido, entdo éwy, = 0, dessa maneira,

LSE
/ ST, dt = — / /0 {05 As (5Wyo1lper + Swyeriy) dx} dt. (2.34)

Usando a forma discretizada (2.29), e fazendo dw = dutN*, a equagéo 2.34 fica:

/ STsedt = — / /O " (s As (PuN'NE + 6ulN'wy) dx)} dt (2.35)
Desta maneira, a equacéo (2.35) pode ser reescrita como
/ 5Ty dt = — / sul [Mite + Myap) dt, (2.36)
onde
M,, = /0 " 0, AN'Ndx, (2.37)
corresponde a matriz de massa elementar do sistema, e

Le
M, = / 0, AsNtdx, (2.38)
0

é um vetor de contribuicdo inercial referente a base mével.
2.2.4 Variacdo da energia potencial

Para cada elemento de viga, escreveremos a expressao da energia potencial a partir

da equacdo (2.15), dessa forma

51.15@ = 51121(53113, (2.39)
onde K, é a matriz de rigidez elementar, definida como
Le
K. = / E;I;B'Bdx. (2.40)
0

2.2.5 Equagdo do movimento da microviga considerando a ponteira

Incluindo-se as variacBes de energia cinética relacionadas a ponteira, e somando-
se as contribuicdes ao funcional 41T, tem-se que a equagédo (2.30) pode ser reescrita

da seguinte maneira,

S L / (6T, — 8U; + 6W; + 6T;) dt =0, (2.41)

onde
/ STydt = — / (Swemytoy + Swl @) dt. (2.42)
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O deslocamento transversal w; da ponteira pode ser escrito em funcdo do desloca-
mento transversal w;, da base, entdo
wi(t) = wy(t) + we,, (t), (2.43)

em que w;, € o deslocamento transversal relativo da ponteira. Usando a equagéo
(2.43), pode-se reescrever a equagdo 2.19 em func¢do dos seus GDL, tal que

w;=Lpu+w, Jdw=06u'll, wi=Lu, e w;=7su'Ll (2.44)

onde
/ STidt = — / sut (Myii + My w,) df, (2.45)

com
M;=L{mL, +LILL; e My =Lm,. (2.46)

A equagdo geral do movimento para o modelo com deslocamento relativo pode

ser escrita como

su' [Mrit + Ksu — F] =0, (2.47)
em que Mt =M; + M; e F=F, +F;, onde F, = (M}, + My,) @, e F; serd modelado
a posteriori.
2.2.6 Condicdes de contorno

Para esse modelo, na extremidade engastada (x = 0), assume-se como condi¢des de
contorno, que tanto deslocamento (w(0, t)) quanto rotagdo (w'(0,t)) sdo nulas, assume-
se também que o sistema tem base mével na diregdo z (sistema com deslocamento
relativo), na extremidade livre (x = L) assume-se uma ponteira com massa 7; € mo-
mento de inércia I;, assume-se também a presenca de forcas intermoleculares que

serdo posteriormente especificadas.

2.3 Modelo de elementos finitos para o sistema acoplado

Nesta secdo serd apresentado o modelo considerando um atuador piezoelétrico na

extremidade engastada da microviga.
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2.3.1 Condic¢des de contorno

Em x = L, considera-se a microviga com extremidade livre, com forcas de inte-
ragdo que serdo modeladas posteriormente. Em x = 0, define-se uma base deslizante
apenas com movimento transversal, portanto, o &ngulo de rotagdo da segdo transver-
sal neste ponto é nulo, isto é, w’(0,t) = 0. O acoplamento do atuador com a microviga
é realizado no primeiro GDL do elemento finito correspondente ao deslocamento
transversal da base, dessa maneira w(0,t) = wy(t) = up(t), em que u, é o desloca-
mento longitudinal da pastilha.

2.3.2 Modelagem do atuador piezelétrico

Para modelar o atuador piezelétrico da extremidade engastada, considera-se ape-
nas sua deformacédo unidimensional longitudinal na dire¢do z. Como mostra o es-
quema da figura 2.4.

Figura 2.4: AFM scheme

Desta maneira, a pastilha tem uma extremidade engastada e seu deslocamento
longitudinal é responsével pela excitagdo da microviga. Para um PZT constituido de
material ortotrépico e utilizando a formulacdo de entalpia elétrica, pode-se escrever
as equagdes constitutivas do atuador em funcio das deformagdes elésticas ¢,, e des-
locamento elétrico D,,, dessa maneira, para obter o trabalho virtual realizado pelas

forcas internas eletromecénicas, considera-se a energia elétrica de Gibbs, em que

1 E 1
H(eps'DP_%) = §£P36p33€r73 i 5P33P33EP3 P EEP3€§33EP3- (2-48)
37/ 3 3¥ P3 3 3 .
Dp; = epss€p; + €535 Eps

Onde 0y, é a tensdo mecanica normal (longitudinal, na direcdo z), Dy, € o des-

locamento elétrico longitudinal e E,, é o campo elétrico longitudinal (na diregdo z).

E
P33

tante piezoelétrica e €

c,,, € o coeficiente de rigidez eldstica para campo elétrico constante, e,,, € a cons-

€
P33

deformacdes normais (longitudinais), €;,, constantes. A contribui¢do do atuador pie-

é o coeficiente de permissividade dielétrica do material para
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zelétrico ao funcional 611 pode ser escrita da seguinte maneira

T, = [ (6T, — U, + 5W)) dt. (2.50)

A variacdo da energia (potencial) interna do atuador pode ser escrita em termos

de ¢y, e Ep; da seguinte maneira,

8Up = [ (6730 — 6EpsDys) dO. (2.51)

Utilizando a equacdo 2.49, entdo 2.51 pode ser reescrita como

Sl / (62psCEatps — 82pserssEps — OEpsepsstps — SEps€in By ) Q. (252)

Assumindo que a espessura do atuador é muito menor que seu didmetro, e que
as deformagdes mecénicas e 0 campo elétrico sobre sua espessura sdo uniformes,
entdo sua deformacéo eldstica ¢, e seu campo elétrico Ey,, podem ser respectivamente
escritos em funcdo de sua espessura h, como g,, = ? e Ey, = %. Dai, integrando a
equacgdo (2.52) sobre seu volume, tem-se que : .

onde ky,, = cE —A—p kiv=e —42 e ky =€t ﬂ sdo os coeficientes eldstico, pieze-
pm = Cpz3 hp’ pp = €ps3 hp pe = €p33 hp %

létrico e dielétrico equivalentes do atuador.
J& que o PZT sera usado no modo atuador, tem-se que a tensdo V), é conhecida,

consequentemente, 6V, = 0, entdo, a energia potencial fica

Uy = Sttpkpmity — StipkppVp. (2.54)

A variagdo virtual da energia cinética do atuador PZT é escrita assumindo que os

deslocamentos longitudinais totais na direcdo z podem ser descritos como

dessa maneira, a variagdo virtual da energia cinética pode ser escrita como
[oTpat=- I / 511,p,ii,dQL, (2.56)

Substituindo (2.55) em (2.56), e integrando por toda a espessura h, tem-se que

w1
[oTpat=- ] 5u,,p,,A,,§HE%apdt. (2.57)
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Finalmente, tem-se que

[oTpat=— [ sup=Liipat (2.58)

em que

my = ppAphy (2.59)
é a massa do atuador PZT.

2.3.3 Equacdo do movimento para o sistema acoplado

Baseado nas variagdes virtuais de energias cinética e potencial e do trabalho virtual
exercido pelas forcas externas tanto da microviga, quanto do atuador PZT, pode-se
escrever o principio de Hamilton para o sistema acoplado da seguinte maneira,

85Ts + 6T, — 6U; — 6U, + 6W) dt =0 (2.60)
P P

onde 6T; e 6U; sdo, respectivamente, as variagdes de energia cinética e potencial da
microviga. A variacdo das forgas externas aplicadas ao sistema W sdo representadas
pela soma das forcas de excitagdo da base F, = Lk, V), e de interagédo entre ponteira
e superficie da amostra F; = Lt,f:, sendo que

/ ST, dt = / SutMridt, U, =6u'Ksu e OW =ou'(F,+Fy). (2.61)

Os termos 6T, e 6U,, relativos ao atuador PZT estéo descritos pelas equagdes (2.58)
e (2.54).
Ao considerarmos w(0,t) = u,(t) = Lyu e w'(0,¢) = 0, a equacdo do movimento

para o sistema acoplado pode ser escrita como

Mr+Mp)i+ (Ks+Kp)u=F,+F;, (2.62)

em que
M, =Lt2PL, K, = LtkyyL F, = Lik,,V. 2.63
p= by b p = LyKpmbp, € b= LpKppVp- (2.63)

24 Modelagem da ponteira da microviga

Esta secdo trata de apresentar a abordagem usada para a obtencdo da massa (m;)
e segundo momento de inércia (I;) da ponteira, para isto, a mesma sera modelada
como um cone de base circular, acoplado ao ao dltimo né da extremidade livre da

microviga.
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241 Massa da ponteira

Abaixo, a figura 2.5 apresenta o esquema do cone a ser modelado para representar

a ponteira da microviga.

Figura 2.5: Esquema de cone com base circular

Considerando 7; como o raio da base e h; como altura do cone, o volume pode ser
escrito como
. 7TTt2ht

0 =—1=. (2.64)

Conhecendo a densidade ps do conjunto ponteira/microviga, pode-se definir a

massa m, da ponteira como

my = Pth (265)

2.4.2 Segundo momento de inércia da ponteira

O segundo momento de &rea (I;) da ponteira serd calculado considerando o centro
de gravidade no ponto de acoplamento entre microviga e ponteira. Dessa maneira,
leva-se o centro de gravidade da ponteira da posicdo G; para a posi¢do G}, como

mostra a figura 2.6.

// A
/ i \
/ \\
/ \
4 \\ By
/‘/ l G \‘ \ ¢4
f e,
/ R Y
9 7 / A
S~ \}/ ,__.—/ I

Figura 2.6: Segundo momento de inércia da ponteira
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Dessa maneira, segue que:

3 h?
L= m <§6 (43 +12) + (i‘ + rz)) (2.66)

O acoplamento entre microviga e ponteira se dé entre o tltimo GDL da microviga
e um ponto da borda da base da ponteira, possibilitando que a mesma possua deslo-
camento vertical w bem como rotacdo w’, como mostrado na figura 2.7. Ao considerar
a ponteira como um sélido, suas caracteristicas geométricas permanecem constantes,
independente do ntumero de elementos finitos da microviga que sejam considerados

para as andlises.

L x//ﬁ

Figura 2.7: Esquema de ponteira/microviga

2.5 Modelos de interacao

Na extremidade livre da microviga (x = L), tem-se, dependendo da distancia d, a
presenca das forcas de interacdo, que neste caso, serdo modeladas usando o Potencial

de Lennard Jones, que como vimos anteriormente, pode ser escrita como

ft _ aPL] _ Hyry _ Hory
odyr  180(dwt)8  6(dut)?’

em que dy: = d 4+ wy, sendo d a distancia inicial entre ponteira e amostra, 74 o raio da

(2.67)

ponta da ponteira e w; o deslocamento total da ponteira. Os outros parametros foram
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previamente apresentados na se¢do 1.3.1 e terdo seus valores definidos no decorrer
do trabalho.
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Capitulo 3

Anadlises preliminares dos modelos obtidos

Neste capitulo, sdo apresentados procedimentos necessérios para as andlises nu-
méricas que serdo posteriormente realizadas. O primeiro deles é a redugédo de ordem
do sistema através do método de truncamento. A partir da mudanca da base nodal
para a base modal, torna-se possivel estudar a dindmica da microviga mediante a
variagdo do niimero de modos de vibrar considerados. Na sequéncia, estimam-se os
parametros geométricos e materiais necessdrios a realizacdo das simula¢des numéri-
cas. Em posse destes dados, estima-se o fator de amortecimento que sera utilizado
nos modelos escolhidos, por fim, com o intuito de se escolher os modelos mais ade-
quados, realiza-se uma comparacio entre as curvas de resposta em frequéncia obtidas

numericamente e experimentalmente

3.1 Reducdo da ordem dos modelos: Método de truncamento

Nesta secdo, apresenta-se a diminui¢do de ordem do sistema dindmico usando o
método de truncamento, que consiste em truncar o sistema dindmico estudado em
algum ponto de interesse (SCHILDERS, 2008). Desta maneira, serd possivel reduzir o
custo computacional durante as simula¢des numeéricas, 0 método também permitira
a andlise do sistema de ordem reduzida a partir da variacio do niimero de modos de
vibragdo considerados. Sendo assim, representaremos o sistema dindmico estudado
de forma mais genérica, a partir de sua forma discretizada, sem levar em conta suas
especificidades e considerando a atuacdo de forgas externas, assumindo a presenca
de uma matriz de amortecimento proporcional. A equagdo geral do movimento em

funcdo do vetor nodal u serd dada por

Mii + Du + Ku =F. (3.1)

em que M e K sédo respectivamente as matrizes de massa e rigidez do sistema, D é
uma matriz de amortecimento proporcional que serd definida nas préximas secdes e
F é o vetor de forcas, contendo as forcas de excitagdo da base e interagdo da ponta.
Para a mudangca de base, assume-se que q é o vetor de coordenadas modais e que ® é

a matriz n X n de autovetores do sistema, assim, a projecdo de u para as coordenadas
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modais pode ser escrita como (SCHILDERS, 2008)

u=Pq. (32

Dessa forma, substituindo (3.2) em (3.1) e multiplicando todos os termos por &,

obtém-se o sistema na base modal

q+Aq+ qu = Frod- 33)

onde

A =3d'DO (3.4)

é a matriz modal diagonal de amortecimento proporcional formada por 2{,wy. Em
que {n e wy, sdo respectivamente, os 7 valores dos fatores de amortecimentos e frequén-
cias naturais do sistema.

Segue também que

0? = 'K (3.5)

é a matriz diagonal dos autovalores w2, e

Fop0 = O'F (3.6)
é o vetor de forcas externas aplicadas ao sistema.

3.2 Aquisi¢do dos valores paramétricos e da curva de frequéncia do
sistema

A partir da caracterizagdo de uma microviga real em forma de haste e feita de
silicio (Si), foi possivel obter seus pardmetros geométricos e sua resposta em frequén-
cia. Os pardmetros geométricos foram estimados com o auxilio de imagens obtidas
por um Microscépio Eletrénico de Varredura (MEV), do Laboratério de Filmes Finos
(LFF) do Instituto de Fisica da USP, ja a resposta em frequéncia e o fator Q desta
microviga, foram obtidos por um Microscépio de Forga Atémica, também do LFE.
O comprimento Ls apresentado na figura 3.1 ndo leva em consideragéo a ponteira
real da microviga, que, por motivos de simplificagdo, terd seus parametros estimados

numericamente.
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Z B LFF - IFUSF

Figura 3.1: Vista de cima da microviga

Além do comprimento, a partir da figura 3.1, é possivel estimar a largura bs da
microviga.

. LFF-IFUSP

Figura 3.2: Vista de lado da ponteira/microviga

Da mesma maneira, com as figuras 3.2 e 3.3, foi possivel estimar os valores da
espessura hs da microviga e da altura h; da ponteira, respectivamente. O raio r; da
base da ponteira foi estimado numericamente, para possibilitar o ajuste durante a
validacdo.
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Figura 3.3: Vista frontal da ponteira

Além dos parametros geométricos da microviga, a tabela 3.1 apresenta os para-
metros materiais do atuador PZT utilizado no modelo acoplado, esses valores foram
obtidos considerando um PZT-5H, os valores da espessura k), e raio r, do atuador
também foram estimados numericamente.

Tabela 3.1: Pardmetros da microviga para validagdo dos modelos.

Parametro Simbolo Valor Unid.
Comprimento da microviga Ls 127 um
Largura da microviga bs 38 um
Espessura da microviga hs 3.37 um
Moédulo de Young da microviga E 176 x 10° | N/m?
Densidade da microviga s 2300 Kg/m®
Segundo momento de drea da microviga I 105,25 ym4
Area da microviga A, 111,21 um?
Altura da ponteira hy 17,4 um
Raio da base da ponteira 7t 11,6 um
Raio da ponta da ponteira Tt 150 nm
Massa da ponteira ™M 3 x 10~ Kg
Inércia de rotacdo da ponteira I; 234 x 1077 Kgm2
Espessura do atuador PZT hy 2 mm
Raio do atuador PZT R, 1,5 cm
Constante piezoelétrica €pss 23,3 C/m*
Coeficiente de rigidez elastica do atuador | c5. | 48,309 x 10° | N/m?
Densidade do atuador PZT Op 7500 kg/m>

Para encontrar a frequéncia de ressonincia da microviga, usou-se um procedi-
mento chamado tuning, em que o aparelho varre uma faixa de frequéncias de exci-
tacdo com intuito de encontrar a frequéncia que produz as maiores amplitudes de

oscilacdo. Para microvigas usadas no modo intermitente, os valores das frequéncias
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de ressonéncia geralmente ndo atingem valores maiores do que 500kHz, dessa forma,
para a microviga em questdo, o tuning foi realizado com um intervalo entre 100 e
500kHz. O aparelho usado foi um Microscépio de Forca Atdmica modelo Nanoscope
IlTa Digital Instruments, semelhante ao mostrado na figura 3.4.

e b G S stz Kk

XAV Fhead Tramn kst

v LT Sprnigs

CHINES TUDRCT Favg

Figura 3.4: Modelo de aparelho (AFM) usado para obter os dados da microviga (SALVADORI,
2014)

A figura 3.5 apresenta a curva de resposta em frequéncia e a fase da microviga.
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Sweep

225.46 khz

Figura 3.5: Tela do AFM apés tuning

3.3 Obtencao do fator de amortecimento

Com um procedimento chamado sensitivity, obteve-se o valor do fator Q de quali-
dade da microviga. Em posse deste dado e utilizando a curva de resposta em frequén-
cia apresentada na segdo anterior, se torna possivel obter fator de amortecimento ()
da miroviga real. Para isso, serd utilizado o Método da Largura de Banda (método
—3dB) na curva de resposta em frequéncia experimental. Ressalta-se que o fator Q
também sera utilizado com intuito de comparar os valores obtidos com os dois pro-

cedimentos.
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220 222 224 226 228 230

Frequéncia (kHz)

Figura 3.6: Método da Largura de Banda

A partir da figura 3.6, estima-se que, wo = 225.46kHz (frequéncia de ressonéancia
da microviga), e que a —3dB, tem-se wy =225.10kHz e w, = 225.73kHz, assim, segue
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que ((MAIA; SILVA, 1997)),

Wy — Wy

, 3.7
o (3.7)

f=

o que resulta em ¢ = 0.0014, ou 0.14%.

Por outro lado, usando o fator de qualidade Q = 358 obtido pelo procedimento
sensitivity) , tem-se que o fator de amortecimento { pode ser calculado da seguinte
maneira ((MAIA; SILVA, 1997)),

[ =5 (39)

que resulta em ¢ = 0.0014 ou { = 0.14%.
Assim, o valor encontrado serd usado nas se¢des seguintes, para a validagdo dos
modelos obtidos e simulagdes numéricas com intuito de estudar a dindmica do sis-

tema.

3.4 Validacao dos modelos obtidos

Afim de validar os modelos matematicos apresentados no capitulo 2, simulacées
numéricas usando o software MATLAB serdo apresentadas nesta secdo. Para tanto, se-
rdo usados os pardmetros da tabela 3.1, além do fator de amortecimento estimado na
secdo anterior. Para cada modelo constante do capitulo 2, realizar-se-4 uma compara-
cdo entre as curvas de resposta em frequéncia calculadas numericamente (utilizando
o software MATLAB) e experimentalmente. Vale ressaltar que para realizar as simu-
lagdes, foram considerados 30 elementos finitos, cujo niimero de graus de liberdade

pode variar, dependendo das condi¢des de contorno adotadas.
3.4.1 Validacdo do modelo com base deslizante-livre e forca imposta

A primeira comparacéo é realizada entre o modelo com base deslizante e forca
imposta, a figura 3.7 mostra a comparagdo entre as respostas em frequéncia numérica

e experimental.
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Figura 3.7: Comparacdo entre modelo de for¢a imposta com dados experimentais

Devido as condi¢des de contorno (base deslizante) o modelo apresenta um modo
de vibracdo de corpo rigido (primeira frequéncia natural wp = 0), como consequéncia,
tem-se que a comparagdo deve ser realizada usando-se o valor da segunda frequéncia
natural, o que nos traz uma grande diferenca entre a resposta numérica e experimen-
tal, descartando o uso deste modelo.

3.4.2 Validacdo do modelo deslizante-livre e deslocamento prescrito

Na concepgdo de sua modelagem, quando se prescreve o deslocamento da base,
ocorre que a variagdo dw(0,t) = 0, fato que muda a condicdo de contorno da micro-
viga, transformando o modelo em um modelo de viga tipo cantilever. Esse modelo
tem comportamento diferente do modelo com forca imposta, ndo apresentando o
modo de corpo livre.
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Figura 3.8: Comparacédo entre modelo com deslocamento prescrito e dados experimentais

Como pode-se notar, pela figura 3.8 os picos tem valores préximos, mostrando um
resultado satisfatério.

3.4.3 Validacdo do modelos com base mével (deslocamento relativo)

Neste modelo, assume-se uma base moével w, com deslocamento na direcdo z.
Dessa maneira, o deslocamento total da ponteira é descrito por w; = w;,,, + Wp.
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Figura 3.9: Comparacdo entre modelo com deslocamento relativo e dados experimentais

Na concepgdo deste modelo, a condi¢do de contorno de partida é de uma viga

cantilever, observa-se que os picos quase coincidem, estando com valores bem proxi-
mos.
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3.4.4 Validacao do modelo acoplado (atuador piezelétrico na base)

O modelo acoplado apresenta algumas propriedades importantes. Primeiramente,
para considerar o deslocamento longitudinal do atuador PZT como sendo o desloca-
mento do primeiro GDL da microviga, isto é Uy = w(0,t), foi necessario usar como
condi¢do de contorno um modelo deslizante livre. Ao estimar numericamente os pa-
rametros do PZT, foi possivel encontrar valores que permitissem um ajuste bem apu-
rado das curvas. Devido a ordem de grandeza do atuador, o sistema comporta-se

como um sistema com condi¢des de contorno de uma viga cantilever.
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Figura 3.10: Comparagio entre modelo acoplado e dados experimentais

3.5 Escolha dos modelos matematicos

A seguir, na tabela 3.2, apresentam-se os valores dos picos obtidos a partir das cur-
vas de frequéncia, todos sdo comparados com o valor do pico experimental. Calcula-se

o erro relativo, para se ter uma ideia mais conclusiva sobre a efetividade dos modelos.

Tabela 3.2: Comparagéo entre os picos obtidos numericamente e o experimental (kHz).

Modelo Frequéncia Natural | Erro Relativo
tuning - Experimental 225,46

Modelo com deslocamento prescrito 225,42 0,017%
Modelo de forca imposta 1.022,24 353,4%
Modelo com deslocamento prescrito 225,42 0,017%
Modelo acoplado 225,465 0,002%

Inicialmente, podemos descartar o uso do modelo com base deslizante e forca im-
posta, j& que a curva apresenta um valor de frequéncia bem diferente do valor obtido
experimentalmente. Dadas as caracteristicas do modelo, certas dificuldades surgiram

ao se implementar e manipular computacionalmente o modelo com base deslizante e
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deslocamento prescrito, problemas para ajustar o amortecimento, bem como alto custo
computacional. Assim, mesmo este modelo apresentando uma resposta em frequén-
cia com valor de pico de ressonancia bem préximo ao valor experimental, ele foi
descartado. O modelo com deslocamento relativo foi escolhido porque se mostrou de
facil implementacdo, com baixo custo computacional e com erro pequeno, quando
compara-se o valor da frequéncia de ressonadncia com o valor experimental. Por fim,
o modelo com acoplamento piezelétrico também foi escolhido, pois, além de ser de
facil implementacdo e ter baixo custo computacional, apresentou 6timos resultados
quando comparado com os dados experimentais. Vale ressaltar que este modelo é
o que melhor representa o sistema base-microviga-ponteira, sendo o que fica mais

préximo do real funcionamento do AFM.
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3.5
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Capitulo 4

Simulacdes numéricas e resultados

Neste capitulo, simula¢des numéricas com 0s modelos reduzidos sdo realizadas
com intuito de entender sua dindmica quanto a variagdo dos modos de vibragéo con-
siderados e quanto a variagdo da distincia entre ponteira e amostra. Apds a realizagado
destas andlises, pretende-se estudar o comportamento das forgas de interagdo e por
fim, usar os modelos para, a partir da medigdo ponto a ponto das distancias ponteira-
amostra, obter superficies a partir de dados reais, realizando assim, comparagOes para

mostrar a efetividade dos modelos cumprindo tais tarefas.

4.1 Variacdo dos modos de vibrar nos modelos de ordem reduzida

Nesta secdo, uma andlise com intuito de captar a dindmica dos modelos obtidos
é realizada. Para este fim, realiza-se uma anélise do efeito da variagdo do nimero
de modos de vibracido considerados nos modelos de ordem reduzida, na adequada
representacdo da dindmica do sistema para diferentes condi¢des de distancia entre

ponteira e amostra.
4.1.1 Modelo acoplado com atuador PZT

Para o modelo acoplado, a fungdo de resposta em frequéncia do deslocamento
da ponteira é avaliada, considerando diferentes distancias (d), assim como o au-
mento do nimero de modos de vibracdo. Na figura 4.1, observam-se (horizontal-
mente) as respostas em frequéncia da ponteira com diferentes distancias iniciais (4 =
(90;88;84;63)nm), além disso, observa-se também o comportamento do sistema a me-
dida que aumentam o nimero de modos de vibragdo considerados no modelo de
ordem reduzida (verticalmente). Dentro do intervalo de frequéncia usado, (100 a
600kHz), observam-se trés picos de maior amplitude de vibragdo da ponteira, o pri-
meiro, referente a frequéncia de excitagdo, os outros dois, referentes as frequéncias
de ressonancia do sistema composto por microviga e atuador PZT. Como esperado,
observa-se que, considerando o modelo reduzido com apenas um modo de vibrar,
nio é possivel observar o terceiro pico. Além disso, quanto menor a distancia entre
ponteira e amostra, mais importantes se tornam as interagdes intermoleculares nesta

regido. Devido & natureza nio linear destas interagdes, ocorrem perturbagdes, tanto
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nas curvas de respostas, quanto nos deslocamentos ao longo da extensdo da micro-
viga, e por esta Ultima razdo, o modelo de ordem reduzida com apenas o primeiro
modo de vibrar ndo é capaz de representar a deformacéo local da microviga. Assim,
mesmo com grandes distancias iniciais (d = 88nm) a simulagdo computacional nio

converge (ndo é capaz de realizar as simulacGes) para a entrada considerada.
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Figura 4.1: Resposta em frequéncia da ponteira sob excitagdo do atuador PZT para diferentes
distancias entre ponteira e amostra e considerando modelo reduzido com menos
de 4 modos de vibrar. Da esquerda para a direita:(d = (90;88;84;63)nm)

Observa-se também, que o fendmeno anteriormente descrito acontece para os ou-
tros modelos de ordem reduzida. Com dois modos de vibrar, o modelo para de con-
vergir com distdncias menores que 84nm, enquanto o modelo com trés modos, nédo
converge com distdncias menores que 63nm. O modelo reduzido com quatro modos
apresenta melhores resultados, convergindo para distancias iniciais ponteira-amostra
bem pequenas, da ordem de décimos de nandmetros, o que sugere que um modelo
de ordem reduzida considerando quatro primeiros modos de vibrar é satisfatério e

deve ser utilizado nas préximas andlises.

48



4.1 SIMULACOES NUMERICAS E RESULTADOS

4.1.2 Modelo com deslocamento relativo

O modelo com deslocamento relativo serd analisado de forma equivalente ao mo-
delo acoplado. O sistema de ordem reduzida, com deslocamento relativo, serd avali-
ado quanto a variagdo da distancia ponteira-amostra (d = (92;90,5;45;20)nm) e quanto
a variacdo do niimero de modos de vibrar considerados. Na figura 4.2, apresentam-se
os resultados obtidos sob estas circunstincias. No intervalo de frequéncias utilizado
(100 — 600kHz), notam-se dois picos de maior amplitude de oscilacdo da ponteira, o
primeiro referente & frequéncia de excitacdo e o segundo referente a frequéncia de res-
sonancia da microviga. Para o modelo reduzido, considerando o primeiro modo de vi-
brar, percebe-se que aparentemente néo ha perturbacdes referentes as forgas de intera-
cdo e os dois picos sdo notados. Com uma distancia relativamente grande (d = 89nm),
o sistema reduzido considerando apenas o primeiro modo de vibrar apresenta proble-
mas de convergéncia, ndo sendo possivel representar seus deslocamentos a distancias
menores que esta. Com dois modos, observa-se que para d = 89nm iniciam-se as per-
turbacoes relativas as forgas de interacdo, desta maneira, a resposta em frequéncia dos
deslocamentos da ponteira comecam a ser distorcidos, mesmo assim, o modelo nio
converge para distdncias menores que 45nm. Vale ressaltar que os efeitos visualizados
no modelo com os dois primeiros modos néo sédo notados no modelo reduzido con-
siderando apenas o primeiro modo de vibrar, evidenciando as limita¢des do modelo
com apenas um modo de vibrar.

No modelo reduzido, considerando os trés primeiros modos, ndo ha problemas de
convergéncia. Para uma andlise isolada do modelo com deslocamento relativo, pode-
riam ser consideradas apenas as trés primeiros modos do modelo reduzido. Mas, para
que se possa fazer uma andlise comparativa com o modelo acoplado, serdo conside-
rados os quatro primeiros, j& que, o sistema considerando os quatro primeiros modos

apresenta resultados similares ao modelo com trés modos.
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Figura 4.2: Resposta em frequéncia da ponteira sob excitagdo do atuador PZT para diferentes
distancias entre ponteira e amostra e considerando modelo reduzido com menos
de 4 modos de vibrar. Da esquerda para a direita:(d = (92;90,5;45;20)nm).
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4.2 Variacdo da distancia inicial entre ponteira e amostra

Nesta se¢do, o conjunto de simulagbes apresentado visa mostrar a resposta do
sistema a partir da variagdo entre a distincia entre ponteira e amostra para os dois
modelos escolhidos (modelo com acoplamento piezelétrico e com deslocamento re-
lativo). Para as andlises, usa-se um gréfico que representa a variacdo das forgas de
atracdo e repulsdo, bem como a resposta dos deslocamentos no tempo e as repostas
em frequéncias da ponteira da microviga.

4.2.1 Modelo com acoplamento piezelétrico

No modelo acoplado, a excitagio da base ¢ definida pela expressdo V, = Vpsen(wt),
em que V, = 8,8V é a tensdo de excitagdo do PZT, e w = 202,62kHz é a frequéncia de
excitacdo. Com o valor adotado para Vp, tem-se que a oscilagdo w; da ponteira varia
de —81,88 a 87,45nm, e que, de acordo com a figura 4.3 , a resposta em frequéncia
apresenta no intervalo adotado (100 — 600kHz) trés picos bem definidos, o primeiro,
referente a frequéncia de excitagdo e os outros referentes as frequéncias de ressonéncia

do sistema composto pelo atuador piezelétrico e a microviga.

Deslocamento da ponteira (nm)

200 ' ' ' '
100 200 300 400 500 600

Frequéncia (kHz)

Figura 4.3: Resposta em frequéncia do sistema livre da presenca das forgas de interagdo (d >>
100nm)

A seguir, sdo apresentados os resultados das simula¢bes considerando a varia-
cdo da distancia inicial (d = (100;90;80;70;60;50;40;30;20;0,4)nm). O intuito dessas
simulacdes é analisar as altera¢gdes no comportamento dindmico do sistema devido a
atuacdo das forgas de interacdo, bem como entender em que ponto as forgas se tor-

nam mais significativas na dindmica do movimento oscilatério da ponteira. Para tais
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andlises, optou-se pela anélise do histérico de deslocamentos, da func¢do resposta em
frequéncia e da apresentacdo dos picos de forca para cada oscilagdo da ponteira.

Dada a significante diferenca entre as ordens de grandeza das forgas de atracio e
repulsédo, as escalas dos eixos de forca dos resultados ndo serdo mantidas. O intuito
dessas simulagbes nédo é analisar a intensidade das forcas de interacdo, mas quando
as mesmas estdo presentes, para, dessa forma, estabelecer uma relagio entre atuagdo
das forcas de interagdo e o comportamento dindmico do sistema.

Devido as distancias consideradas, observa-se que tanto nas figuras 4.4 e 4.6 notam-
se apenas pequenas quantidades de forcas de atracdo, os quadros referentes as forcas
de repulsdo ndo apresentam alteracdes, j4 que nesta distancia, forcas de repulsdo néo

sdo notadas.
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Figura 4.4: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 100nm.

Dada a pequena magnitude destas forcas, estas ndo influenciam no movimento
oscilatério da ponteira da microviga.

Para d = 100nm, a amplitude de oscilagdo na regido transiente atinge maximo de
87,45nm e minimo de —81,88nm, enquanto isso, na regido permanente, as amplitudes
oscilam de —41 até 42,6nm.

Como dito anteriormente, para d = 90nm, a resposta em frequéncia (fig. 4.7(b))
do sistema ndo apresenta alteracdes, portanto, ndo sofre com a agdo das forcas de
interacdo (fig. 4.3).

Para d = 80nm, tem-se que a presenca das forcas de atragdo se tornam mais evi-
dentes, figura 4.8, nota-se também a presenca das forgas de repulsido, fendmenos que

promovem alteracdes significativas a0 movimento oscilatério do sistema.
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Figura 4.5: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 100nm.
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Figura 4.6: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 90nm.
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Figura 4.7: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 90nm.
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Figura 4.8: Forcas de interacéo para distancia inicial d = 80nm.

Com d = 80nm, novos picos comegam a surgir na resposta em frequéncia, eviden-
ciando a presenca e atuagdo das forcas de interacdo. No histérico dos deslocamentos
da ponteira, comega a ocorrer uma pequena diminui¢do nas amplitudes de oscila-
¢do minimas (—79,4nm) e maximas (81,71nm), neste ponto, a simetria do movimento

oscilatério da ponteira é mantido.
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Figura 4.9: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 80nm.
Na figura 4.10, evidencia-se uma maior atuacio das forcas de atracdo, fato que

provoca mais perturbagGes a resposta do sistema. Como esperado, quanto menor a
distancia entre ponteira e superficie da amostra, maior a atuacio destas forcas de

interacio.
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Figura 4.10: Forcas de interacdo para distancia inicial d = 70nm.

Na resposta em frequéncia da figura 4.11, observam-se irregularidades e o surgi-
mento de novos picosm enquanto isso, no histérico de deslocamentos da ponteira,

tem-se uma regido transiente com minimo de —64nm e maximo de 66,2nm.
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Figura 4.11: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 70nm.

Com d = 60nm, a regido transiente é pouco visivel e a presenca das forcas de
atracdo é mais evidentes.
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Figura 4.12: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 60nm.

O segundo pico ja ndo é tdo evidente, nesse ponto, a maior e menor amplitudes
sdo 69,69nm e —59,2nm respectivamente, nota-se também que a simetria da regido

permanente comeca a diminuir.
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Figura 4.13: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 60nm.

Para d = 50nm, tanto forgas de atragdo quanto de repulsdo atuam no sistema.
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Figura 4.14: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 50nm.

Nzo héd mais regido transiente no histérico de deslocamentos da ponteira, este
apresenta oscilagdes maximas e minimas com amplitudes de 66,2nm e —49,5nm. Na
resposta em frequéncia, o sistema jé ndo apresenta semelhancas com o sistema apre-
sentado na figura 4.3, distor¢des e novos picos surgem, mostrando que a atuagéo das

forcas de interacgdo alterou as caracteristicas estruturais do sistema.
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Figura 4.15: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 50nm.

Para d = 40nm, as amplitudes méximas e minimas sdo 51 e —39,6nm. Percebe-se

que a distancia inicial limita as amplitudes de oscilagdes minimas.
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Figura 4.16: Potencial de Lennard Jones para d = 40nm.

Neste ponto ocorre o surgimento de vérios picos com diferentes frequéncias, o que
evidencia o qudo importante é a interferéncia das forcas de interacio no movimento
oscilatério da ponteira. Devido & inerente natureza nao linear dessas forcas, para
d =40nm o sistema se comporta como um sistema néo linear, apresentando distorcoes
€ uma resposta com varios picos em varias frequéncias diferentes da frequéncia de
forcamento (NAYFEH; PAI, 2008; SAVI, 2006).
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Figura 4.17: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 40nm.

Na figura 4.19a, observa-se que a ponteira oscila com amplitudes que variam de
—29 a 44nm.
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Figura 4.18: Forcas de interacéo para distancia inicial d = 30nm.

Na figura 4.19b, surgem picos multiplos do pico referente a frequéncia de excita-

¢do, além de distor¢des (irregularidades) ja citadas anteriormente.
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Figura 4.19: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 30nm.

Percebe-se que os deslocamentos ndo estdo limitados apenas na na parte de baixo
(superficie da amostra), mas também na na parte de cima. Esse fendmeno mostra
que a amplitude de oscilagdo da ponteira fica limitada pelas forgas de atragdo, e as
mudangas na rigidez do par atuador-microviga sdo visiveis, ja que, na resposta em

frequéncia, um dos picos referentes a ela (rigidez) ndo é mais visivel.
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Figura 4.20: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 20nm.
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Figura 4.21: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 20nm.
Para uma distancia inicial de décimos de nanémetros d = 0,4nm, forcas de atra-

¢do e repulsdo agem com grande intensidade e o movimento oscilatério da ponteira

apresenta-se distorcido pela agdo das forcas intermoleculares.



4.2 SIMULACOES NUMERICAS E RESULTADOS

x 10

N

Forgas de
repulséo (N)
N

TR

8z
@Nn O
SR ‘
u_ o
© " U Wil
0 0.5 1.5 2 2.5 3
Tempo (s) s An

Figura 4.22: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 0,4nm.
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Figura 4.23: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 0,4nm.

Uma visdo geral dos resultados apresentados anteriormente pode ser vista na
figura 4.24, onde observa-se que o Unico pico presente em todas as respostas em
frequéncia é o referente a frequéncia de excitagdo. Pode-se observar também a evo-
lugdo das distor¢des que ocorrem durante o aumento das forcas de interacdo (dimi-
nui¢do da distdncia inicial), com regides onde vérios picos surgem, até a regido onde
apenas trés picos sdo aparentes. Esses resultados confirmam o quanto as forgas de
interacdo interferem no movimento oscilatério da ponteira, atuando também na dina-

mica da microviga.
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Figura 4.24: Resposta em frequéncia do deslocamento da ponteira para diferentes distancias
entre ponteira e amostra.

Na figura 4.25 apresenta-se uma compilacdo de todos os histéricos de deslocamen-
tos da ponteiras. E possivel observar a evolucio do sistema 4 medida que a distancia
ponteira-amostra diminui. O procedimento utilizado, considerando a medi¢éo de va-
rios deslocamentos para cada distdncia inicial, segue a ideia de funcionamento do
AFM em modos dindmicos, onde vérias intera¢des sdo medidas ponto a ponto para

aquisi¢do de imagens.
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Figura 4.25: Modificacdo da resposta no tempo do deslocamento da ponteira com a variagdo
da distancia entre ponteira e superficie da amostra.
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Para calcular o pixel de um determinado ponto da superficie da amostra, o AFM
calcula o R; (Rms) dos deslocamentos (ou interagdes) da ponteira neste ponto. Usando
este conceito, é possivel estimar um perfil topolégico da figura 4.25, considerando
cada distincia inicial observada como sendo uma altura referente a uma superficie

tedrica.

40
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Figura 4.26: R; dos deslocamentos apresentados na figura 4.25

O resultado do célculo do R; dos deslocamentos durante a variacdo da distancia

inicial d pode ser observado na figura 4.26.
422 Modelo com deslocamento relativo

No modelo com deslocamento relativo, wj, = @Wysen(wt) é a fungdo do desloca-
mento prescrito da base na diregdo z, em que W, = 6nm é a amplitude do desloca-
mento prescrito da base e w = 202,8kHz é a frequéncia de excitagdo da mesma. Sem
a presenca das forcas de interagdo (distancias onde ndo ha relevante presenca de tais
forgas), a amplitude total w; de oscilagdo da ponteira varia de —91,2nm a 88,7nm. Na
funcdo resposta em frequéncia do sistema sem presenca de forcas de interagdo (fig.
4.27), observam-se dois picos predominantes, um referente a frequéncia de excitacio
(o primeiro pico) e outro referente a frequéncia de ressondncia da microvig(segundo
pico).

As andlises que serdo apresentadas nesta secdo, seguem a mesma sequéncia usada
na se¢do anterior, em que, os efeitos das forcas de interacdo no movimento oscilatério
da ponteira da microviga, sdo estudados a partir da variagdo das distancias iniciais
consideradas. Para realizar estas andlises, foram usados os deslocamentos e as respos-
tas em frequéncia do sistema considerando d = (100;90;80;70;60;50;40;30;20;0,4)nm.
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Figura 4.27: Resposta em frequéncia do sistema livre da presenca das forcas de interagdo
(d >> 100nm)

Na figura 4.28 observa-se que ndo hd a presenca de forcas de repulsdo (quadro

referente a forca de repulsdo vazio), e que as forgas de atragdo existentes nio sdo

suficientes para interferir no movimento oscilatério da ponteira da microviga.
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Figura 4.28: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 100nm.

Observa-se um his

torico (fig. 4.29(a)) simétrico ao eixo das amplitudes, e uma

resposta em frequéncia (fig. 4.29(b)) que apresenta apenas os picos de excitagdo e

de ressonédncia da microviga. Para tais simula¢des adotou-se d = 100nm. Verifica-se

que na regido transiente registram-se amplitudes de oscilacdo de aproximadamente
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+100nm, estabilizando (regido permanente) com uma amplitude de £50nm simétrica

ao eixo dos deslocamentos.
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Figura 4.29: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 100nm.

Diminuindo a distancia para d = 90nm (fig. 4.30), ocorre uma maior atuagéo das

forcas de atracio, e a presenca das forcas de repulsdo (fig. 4.30) pode ser observada.
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Figura 4.30: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 90nm.

Como consequéncia, surgem distor¢des e novos picos na resposta em frequéncia,
mesmo assim, os dois picos originais continuam predominantes. No histérico de des-
locamentos da ponteira, verifica-se uma suave mudanga de amplitude com minimo
de —89,5nm e maximo de 88,7nm.
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Figura 4.31: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 90nm.

Para d = 80nm, nota-se que existe uma maior manifestacdo de forgas de atracdo e
repulsdo, influenciando suavemente a dindmica do sistema.
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Figura 4.32: Forgas de interacdo para distancia inicial d = 80nm.

Na figura 4.33, o histérico de deslocamentos apresenta uma maior diminuicdo
de amplitude na regido transiente, com méximo de 83nm e minimo de —79,5nm, a

resposta em frequéncia comeca a apresentar novos picos com maior amplitude.
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Figura 4.33: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 80nm.

Diminuindo a distancia inicial (d = 70nm), observa-se, como esperado, aumento
da presenca das forcas de interagao.
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Figura 4.34: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 70nm.

Na figura 4.35, percebe-se uma maior diminuigdo na amplitude da regido transi-
ente com (—67 a 71nm), além do surgimento de um pequeno pico proximo ao pico
de ressonancia. Nesse ponto, as forcas de interagdo comecam a afetar de forma mais
significativa 0 movimento oscilatério da ponteira.
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Figura 4.35: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 70nm.

As amplitudes de oscilagdo da ponteira, com d = 60nm, variam de entre —59 e
60nm.
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Figura 4.36: Forcas de interagdo para distancia inicial 4 = 60nm.

Percebe-se uma maior alteragdo tanto nos deslocamentos quanto na resposta em
frequéncia. Na resposta no tempo, figuras 4.37(a) e 4.37(b), a regido transiente quase
ndo é visivel.
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Figura 4.37: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 60nm.

Na resposta em frequéncia, surgem novos picos, evidenciando que as néo linea-
ridades, inerentes as forgas de interacdo alteram de forma importante a resposta do
sistema.

A medida que a ponteira se aproxima da superficie da amostra, os efeitos das
forcas de interagdo se tornam mais evidentes na resposta do sistema, alterando o mo-
vimento oscilatério da ponteira e alterando a frequéncia de ressonancia da microviga.
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Figura 4.38: Forcas de interacdo para distancia inicial d = 50nm.

Na figura 4.39, ndo h4 mais a presenca da regido transiente e as amplitudes de
oscilagdo da ponteira variam de —49 a 51nm. Assim como no modelo acoplado, sur-
gem vérios picos evidenciando a influéncia das néo linearidade inerentes as forgas de

interacéo.
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Figura 4.39: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 50nm.

A partir de d = 40nm, a resposta no tempo do deslocamento perde a simetria, com
oscilacdo minima de —39nm e méxima de 45nm.
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Figura 4.40: Forcas de interacdo para distancia inicial d = 40nm.

Na reposta em frequéncia, o pico referente a frequéncia de ressonédncia deixa de
ser evidente, mostrando que as forgas de interacdo alteram a rigidez da microviga.
A amplitude de vibragdo varia de —29 a 42nm quando a distancia inicial d = 30nm.
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Figura 4.41: Resposta do deslocamento da ponteira considerandod = 40nm.
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Figura 4.42: Forcas de interagdo para distancia inicial d = 30nm.

Neste ponto, surgem picos referentes a multiplos da frequéncia de excitagéo.
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Figura 4.43: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 30nm.
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Figura 4.44: Forcas de interacdo para distancia inicial 4 = 20nm.

Na figura 4.45, j& ndo é mais possivel observar a presenca da frequéncia de res-
sonéncia, o histérico de deslocamento perdeu a simetria, achatado na parte inferior e

totalmente irregular na parte superior.
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Figura 4.45: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 20nm.

Por fim, com d definido com décimos de nandmetro, o sistema encontra-se ope-
rando no modo n&o contato, as forcas de repulsdo dominam achatam o histérico na
parte inferior, enquanto as forcas de atragdo diminuem a amplitude méxima de os-

cilagdo. Observa-se que picos multiplos do valor da frequéncia de excitacdo estdo
evidentes.
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Figura 4.46: Forcas de interacdo para distancia inicial d = 0,4nm.



SIMULACOES NUMERICAS E RESULTADOS 42

1
(0]
o

100
z @ -80f
= z
@ 50r @
5 £ ~100
5 5
(] (o]
° 0 k-]
o
2 % -140
: -
g -501 § -160
[ [Z3
a 8 -180
-100 : -20 : - :
0 0.5 1 15 2 2.5 3 00 200 300 400 500 600

Tempo (s) x 107 Frequéncia (kHz)

(@) Resposta no tempo do deslocamento da (b) Resposta em frequéncia do sistema.
ponteira.

Figura 4.47: Resposta do deslocamento da ponteira considerando d = 0.4nm.

Na figura 4.48, pode-se observar as diferentes respostas em frequéncia obtidas
com a variagdo da distancia inicial 4. E possivel observar que, 2 medida que a pon-
teira se aproxima da superficie da amostra, as interacdes se intensificam, mudando
caracteristicas importantes da dindmica do sistema, tais como, picos de ressonancia e

comportamento das amplitudes de oscilagdo.
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Figura 4.48: Resposta em frequéncia do deslocamento da ponteira para diferentes distancias
entre ponteira e amostra.

Com relacdo aos deslocamentos, o que se apresenta na figura 4.49 é uma sintese
de todos os histéricos apresentados nesta secdo. Observa-se que a medida que a dis-
tancia entre ponteira e amostra diminui, a amplitude de oscilagdo diminui, inclusive

perdendo a regido transiente. O achatamento ndo acontece apenas na parte inferior
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das amplitudes, j& que estd limitada & superficie da amostra, mas a parte superior

também sofre achatamento, gracas & presenca das forgas de interagéo.
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Figura 4.49: Modificacdo da resposta no tempo do deslocamento da ponteira com a variagdo
da distdncia entre ponteira e superficie da amostra.

O processo realizado nas simulagdes é similar ao usado na aquisi¢do de imagens
do AFM, j& que, ponto a ponto, varias oscilagdes da ponteira sdo medidas. Como
realizado anteriormente, o R, dos deslocamentos em cada distancia inicial é calculado,

dessa forma, obtém-se um perfil de topologia.
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Figura 4.50: R, dos deslocamentos apresentados na figura 4.25.

4.3 Anadlise das forcas de interacdo

A andlise das forgas de interacdo foi realizada usando os deslocamentos da pon-
teira obtidos nas simulagdes anteriores, a partir da variacdo da distancia inicial (d =
(100;90;80;70;60;50;40;30;20;0,4)nm) entre a ponteira e superficie da amostra. As cur-
vas obtidas, tanto para o modelo com deslocamento relativo quanto para o modelo
acoplado, apresentam a evoluc¢do da intensidade das forcas de interacdo a medida que
a distincia entre ponteira e amostra aumenta. Comparando as figuras 4.51 e 4.52 com
a figura 1.2, constata-se que a evolugdo das forcas de interagdo dos modelos numéri-
cos tem 0 mesmo comportamento das forgas de interacdo quando assume-se o modo
ndo contato de operacio.

Mesmo usando um modelo de forcas de interagdo que representa o modo contato
intermitente de operacdo (Potencial de Lennard Jones), ndo foi possivel reproduzir a

regido da figura 1.2 referente a este modo de operacéo.
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Figura 4.51: Forcas de interagdo em funcédo da distancia ponteira-amostra usando o modelo
acoplado.

Como previsto, nas proximidades da superficie da amostra (deslocamentos me-
nores), percebe-se que as forcas de interagdo tém maior intensidade, 8 medida que a
ponteira se distancia, as forcas de interagdo aproximam-se de zero (distdncias maio-
res).
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Figura 4.52: Forgas de interagdo em fungdo da distdncia ponteira-amostra usando o modelo
com deslocamento relativo.

Para distincias com estas ordens de grandeza (décimos de nanémetros), se torna
dificil obter resultados numéricos, pois muitas vezes, as simula¢des ndo convergem.
Por esse motivo, ndo foi possivel obter nas figuras 4.51 e 4.52 a regido que apresenta

o comportamento das forcas de interagdo do modo contato intermitente.

4.4 Obtencdo da topologia de superficies usando os modelos obti-
dos

Nesta secdo, a partir dos modelos obtidos, a ideia principal é reproduzir uma
pequena drea de uma superficie real obtida através de um Microscépio de Forca Ato-

mica.
4.4.1 Apresentacdo dos dados experimentais

Em colaboracdo com o Laboratério de Filmes Filmes da Usp de Sado Paulo, foi reali-
zado, via AFM, o escaneamento de uma superficie de diamante. Para tanto, utilizou-se
um scan size (distancia entre pontos de anélise) de 2,91nm, com 512 X 512 pontos de
medicdo. Uma 4rea de 2,25um? foi analisada e os valores das alturas variam de —431
a 625nm. A figura 4.54 apresenta a tela do AFM, onde os resultados sdo apresentados.
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Figura 4.53: Superficie de diamante obtida via AFM.

Além da tela gerada pelo AFM, foi possivel obter os dados referentes as alturas
medidas ponto a ponto, dessa maneira, foi possivel reproduzir a superficie da figura

4.53 usando estes dados. Esta imagem pode ser vista na figura 4.54.

Altura (nm)

L m

Figura 4.54: Superficie de diamante obtida com dados da figura 4.53.
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4.4.2 Processo de obtencdo da topologia de uma superficie

A ideia principal desta secdo é tentar reproduzir uma pequena area da figura 4.54
usando simulacdes numéricas com os modelos obtidos. Como no modelo ainda nédo
existe o sistema de controle para realinhar a base da microviga, e assim estabelecer
um set point, pensou-se em um procedimento para recalcular as alturas da topologia
obtida experimentalmente a partir de simula¢des numéricas, assim, cada uma dessas

alturas (pixel) sera utilizada como apresentado no esquema da figura 4.55.

SEZL

VA AR e

Figura 4.55: Representagédo do sistema com a presenca de um pico e com deflexdo.

Neste procedimento, dy: =d — z;; + w; representa a distancia entre ponteira e su-
perficie da amostra, levando em conta a amplitude de oscilagdo da ponteira w; e a
distancia inicial d. Além disso, para cada coordenada Zj da superficie, com 1 <i<m
e 1 <j<n, uma altura de relevo obtida experimentalmente é considerada, desta
forma, assume-se que z;; representa a altura do pico ou a profundidade do vale de
uma coordenada da topologia a ser reproduzida. Para realizar as simula¢bes deseja-
das, uma pequena regido com 32 x 32 pontos da imagem da figura 4.54 é considerada.
Assim, assume-se que Z3yx32 é uma matriz contendo os valores das alturas desta re-
gido, que representa uma é4rea de aproximadamente 8,8um? da superficie original.
Ajustes com relacdo aos valores de Z3;43, sdo realizados. Desta maneira, seus novos
valores normalizados variam de —30,6nm até 23,6nm. Para este conjunto de simula-
coes, adotaremos d = 38,6nm como altura de referéncia, utilizaremos os parametros
da tabela 3.1 e os valores de frequéncia e amplitude de excitagdo usados para analises
do modelo acoplado e com deslocamento relativo. A figura 4.56 apresenta a topologia
da superficie gerada com os dados ajustados de Z3zyx32-
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ltura (nm)

1 | - 9.375

Figura 4.56: Imagem da topologia da superficie a ser reproduzida.

Para tentar reproduzir a figura 4.56, foram realizadas 1024 intera¢des para cada um
dos 32 x 32 pontos. Na sequéncia, o rms das medig¢des foi calculado, assim, obteve-se
a altura que originou o pixel referente a cada ponto. Por fim, gerou-se a topologia
superficie através das medi¢des usando os modelos acoplado e com deslocamento
relativo.

A figura 4.57 é a topologia da superficie considerada usando o modelo com aco-
plamento piezelétrico. Nela, nota-se que, em relagéo a figura 4.56, os contornos gerais
sdo mantidos e os picos e vales aparecem nas mesmas regides. Com relacio as alturas,
a imagem obtida com o modelo acoplado realca as regides com menores alturas, que

variam de —28,3 a —10,7nm.
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Altura (nm)

Figura 4.57: Imagem da topologia da superficie obtida com o modelo acoplado.

A partir do modelo com deslocamento relativo, obtém-se a figura 4.58. Nesta topo-
logia, nota-se que sdo mantidos os contornos, bem como as posi¢des referentes a picos
e vales, as alturas variam de —10,7 a 23,8nm. Assim como a figura 4.57, destacam-se

as regides de menores alturas.

Altura (nm)

T o 9.135
um

Figura 4.58: Comparagcéo entre superficie real e superficie obtida com modelo de base mével.
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Capitulo 5

Conclusodes e trabalhos futuros

5.1 Conclusoes

Esta tese apresentou um estudo sobre modelagem e analise do comportamento di-
namico de microvigas encontradas em Microscépios de Forca Atémica, incluindo suas
intera¢des com a amostra escaneada e com o atuador responsavel pelo movimento.
Para a modelagem da microviga, foi considerada a teoria de Bernoulli-Euler com
adi¢do de massa e inércia da ponteira na extremidade livre. No modelo, considerou-
se que os pardmetros geométricos e materiais mantinham-se constantes ao longo do
comprimento da viga. O modelo foi discretizado usando o Método dos Elementos Fi-
nitos com func¢des de interpolacdo ctibicas de Hermite para o deslocamento transver-
sal (deflexdo) da microviga. Devido a concepgdo do modelo, foi possivel considerar
diferentes tipos de condi¢des de contorno para a extremidade engastada da micro-
viga. Quatro modelos foram desenvolvidos, sendo eles: 1) base deslizante e ponteira
livre com for¢a imposta na base, 2) base deslizante e ponteira livre com deslocamento
prescrito na base, 3) base engastada e ponteira livre com deslocamento relativo aquele
da base, e 4) base deslizante e ponteira livre com base acoplada a atuador piezelé-
trico. A ponteira foi modelada como um cone de base circular, acoplado ao tdltimo
né da extremidade livre da microviga, pois dessa forma, ndo importa o tamanho dos
elementos finitos considerados, a ponteira se mantém do mesmo tamanho.

Em colaboragdo com o Laboratério de Filmes Finos do Instituto de Fisica da Uni-
versidade de Sdo Paulo foi possivel caracterizar uma microviga real, obtendo-se néo
somente seus dados geométricos, como também o valor de sua frequéncia de resso-
néncia e o seu fator Q. Em posse desses dados estimou-se o fator de amortecimento
para que, usando os dados geométricos e materiais, fosse possivel validar os mode-
los, comparando os valores dos picos de ressondncia. Ao usar os pardmetros reais nos
modelos matemaéticos, percebeu-se que o sistema com base deslizante-livre e forga
imposta ndo seria adequado, pois, a microviga apresentou uma frequéncia de resso-
nancia com valor bem diferente do experimental. Os outros modelos apresentaram

valores bem préximos ao experimental, com erro relativo bem pequeno. Ainda as-
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sim, o segundo modelo com deslocamento prescrito na base foi excluido devido a
dificuldades encontradas na simulacéo.

A primeira contribui¢do desta tese fica evidente nesta andlise: os modelos mate-
maéticos obtidos sdo parameétricos e flexiveis, tornando assim, a modelagem de um
sistema com outras caracteristicas uma tarefa de facil implementacéo.

Os dois tiltimos modelos com deslocamento relativo e acoplamento eletromecanico
foram escolhidos. A partir da modelagem e validagdo desses modelos, iniciou-se uma
nova etapa do projeto, que consistia na andlise do sistema base-microviga-ponteira
diante da presenca das forgas de interacdo que foram modeladas usando o potencial
de Lennard Jones.

As andlises comecaram estabelecendo, através de simulagdes numeéricas, para que
valores de distdncia ponteira-amostra os efeitos das forcas de interacdo comegam a
ser observados. Para estes valores, foi realizada uma anélise do efeito do ntimero
de modos de vibracdo considerados. Os resultados indicam que quatro modos de
vibragdo sdo suficientes para representar adequadamente a dindmica do sistema, para
os dois modelos considerados, mesmo quando sujeito as nio-linearidades devidas a
interacdo entre ponteira e amostra. Modelos com menos graus de liberdade falham
dependendo das condigdes de interagdo. Esta informacéo, que pode até certo ponto
ser estendida a outras propostas de modelo, constitui uma segunda contribuicdo desta
tese.

A fase seguinte do trabalho tratou de analisar o efeito da diminuicdo da distancia
entre ponteira e amostra no comportamento dindmico da microviga. Foi observado
que a medida que a distdncia diminui, aumenta a influéncia das forcas de interagéo,
(atracdo e repulséo).

Estes efeitos foram observados tanto na resposta no tempo quanto na resposta em
frequéncia do deslocamento da ponteira, sendo que, na tdltima, picos de ressonancia
sdo modificados e, por vezes, novos picos sdo observados. No que diz respeito as am-
plitudes de oscilagdo, as mesmas ficam menores e irregulares, a medida que as forgas
de atracdo e repulsdo ficam mais intensas. Um resultado que surge nesta etapa do
trabalho é que as forgas de repulsdo perturbam com mais intensidade o sistema, j&
que tém uma intensidade maior. Apresenta-se também uma dificuldade em represen-
tar as forcas de atracdo e repulsdo numa mesma figura, dada a diferente ordem de
grandeza entre elas.

Finalmente, os modelos desenvolvidos foram utilizados para tentar reproduzir a
topologia de uma superficie de amostra com base apenas no deslocamento observado
na ponteira da microviga. Para tal, uma superficie real foi considerada para a de-
finicio de uma malha de valores de distdncia entre ponteira e amostra. Simulacdes
numéricas foram, entdo, realizadas considerando estes valores de distancia para obter
a amplitude de deslocamento da ponteira. Os resultados obtidos, com os dois mode-
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los, indicam que a amplitude de deslocamento da ponteira é um estimador satisfatério
para a topologia da superficie de uma amostra com propriedades fisicas uniformes.

Esta constatacdo constitui uma terceira contribui¢do desta tese.

5.2 Trabalhos Futuros

O préximos passos do projeto serdo possivelmente a implementacio de uma lei de
controle posicional para obter-se amostras a partir do erro calculado entre a distancia
existente e a calculada durante a simulagdo. Com a implementagdo de um controle
PID com as mesmas caracteristicas do sistema real serd possivel ndo somente anali-
sar, mas propor novas configuracdes para melhorar o funcionamento do AFM. Uma
andlise excitando-se frequéncias de ordem maior também podem ser realizadas, ja
que alguns trabalhos vem sendo feitos nesse sentido, com intuito de se estudar outras
caracteristicas das amostras analisadas.

Pontos a serem estudados no futuro: 1) Simulacdo do controle posicional com base
no efeito da interacdo, 2) Inclusdo da dindmica transversal (d variando ao longo de
X ey, portanto do tempo) para simular a alteracdo continua da distancia e como isso
afeta o tempo para o sistema chegar no regime permanente, 3) Proposi¢do e estudo
de técnicas de controle que permitam uma varredura mais rdpida da superficie da
amostra, 4) Estudo da viabilidade de identificar a topologia da superficie de uma
amostra quando sujeito a variagdo das propriedades fisicas da amostra ao longo da
superficie, 5) Andlise das ndo linearidades do sistema por meio de diagramas de
bifurcagdo, bacias de atragdo e uso de outras ferramentas que auxiliam na anélise da

dindmica nao linear do sistema .

5.3 Lista de Publica¢des Derivadas da Tese

Nesta se¢do apresentam-se os trabalhos publicados durante o periodo de realiza-
¢do do trabalho.

1- Publicagdo nos anais do 22nd International Congress of Mechanical Engineering
(COBEM 2013, realizado de 03 a 07 de novembro de 2013, Ribeirdo Preto - SP.)
com trabalho intitulado "Modeling and Simulation of a Vibrating Microcantile-

ver Beam in Atomic Force Microscope';

2 - Publicacdo nos anais do VII Congresso Nacional de Engenharia Mecénica (Co-
nem, realizado de 10 a 15 de agosto de 2014,Uberldndia -MG.) com trabalho
intitulado "Experimental Validation and Analysis of a Finite Element Model for

Cantilever Beams Used in Atomic Force Microscope";

3 - Publicagdo nos anais do XVII International Symposium on Dynamic Problems of
Mechanics (DINAME 2015, a ser realizado de 22 a 27 de fevereiro de 2015, Natal
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- RN) sob titulo "Modeling and Performance analysis of an active controlled

non-linear Beam Used in Atomic Force Microscopes;
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