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Problema de estimativa de pardametros em um problema de

Optica

Um filme fino é uma fina camada de material de espessura normalmente
inferior a um micron. Este é depositado sobre um substrato transparente,
de espessura muito maior.

Como medir a espessura de filmes finos é um processo caro, estamos
interessados em estimar a espessura e algumas constantes 6pticas (indice
de refracdo e coeficiente de absor¢do) de um filme.
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Estimativa de espessura e constantes dpticas de filmes finos

Ja que filmes finos sdo utilizados na producdo de semicondutores,
revestimentos de diversos materiais, biotecnologia e na geracao e
conservagdo de energia (painéis solares), é grande a importancia da
resolucdo deste problema.

A idéia é utilizar alguns dados facilmente medidos e o comportamento
fisico tedrico conhecido do sistema e modelar o problema de estimar a
espessura e as constantes dpticas como um problema de programacao
nao-linear.
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Comportamento fisico tedrico

A transmitancia T de um filme fino absorvente depositado sobre um
substrato grosso transparente é dada por

_ Ax
T = B—Cx+Dx?2"

onde
o A= 16s(n*+ k?),

o B=[(n+1)*+r*[(n+1)(n+5°) + %,

Marina Andretta (ICMC-USP)

sme5720 - Otimizagdo nao-linear

19 de outubro de 2010 4 / 50



Comportamento fisico tedrico

o C=[(n*—1+k?)(n*—s%+K?)—2k?(s® + 1)]2cosp — k[2(n? —
s2 4+ k?) + (s? + 1)(n? — 1 + k?)]2senep,

D =[(n— 12+ #[(n— 1)(n—52) + 2],

© =4mnd/\,
® x = exp(—ad),

o a=47nK/\
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Comportamento fisico tedrico

Nestas expressoes:

@ )\ é o comprimento de onda,

@ s = s(\) é o indice de refragdo do substrato transparente
(considerado conhecido),

@ n = n(A) é o indice de refragdo do filme,
o r = r(A) é o coeficiente de atenuagdo do filme,
@ o = a(\) é o coeficiente de absor¢do do filme e

@ d é a espessura do filme.
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Modelo matematico

Um conjunto de dados experimentais

()‘ia TObS()\i))a )\min < )\i < )\i+1 < )\max, | = 1, oy N,

é dado e queremos estimar d, n(\) e k(A).

Este problema é altamente indeterminado.
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Modelo matematico

Mesmo com d conhecido, queremos que valha

T[N, s(\), d, n(\;), k(A)] = T°%%(N;), i=1,...,N.

)

Ou seja, temos uma Unica equagdo para cada duas incégnitas (n(\;) e

K(Ai)).

O conjunto de pontos que satisfazem esta equacdo, para um dado d, é
infinito.
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Modelo matematico

No entanto, algumas restricdes fisicas conhecidas reduzem o espaco de
possiveis solucdes.

Na vizinhanca do pico de absor¢do fundamental, essas restricoes s3o:
R1. n(A) > 1e x(X) > 0 para todo A € [Amin, Amax];
R2. n()A) e k(X) sdo fungdes decrescentes em A;
R3. n(\) é convexa;

R4. existe Ainfi € [Amin, Amax] tal que k() é convexa se A > Ajpq
e concava se A < Ajf.

Marina Andretta (ICMC-USP) sme5720 - Otimizacao nao-linear 19 de outubro de 2010 9 /50



Modelo matematico

Utilizando os comprimentos de onda A;, i =1,..., N, equidistantes no
intervalo [Amin, Amax], Obtemos uma discretizagdo das fun¢des acima.

Note que

Amin -+ (i — 1) Amex=2min,
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Modelo matematico

Denotaremos por n; = n(\;), ki = Kk(N;), s; = s(\;) e TP = ToPs(\)).

A restricio R2 pode ser escrita como

nf+1§nf> l':17"‘7N_17

Kip1 < kj, I=1,...,N—1.
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Modelo matematico

A restri¢do R3 pode ser escrita como n”’(\) > 0, ou

M()\I _ )\’.71), =
—Ai—1

nj

INA
Nl

(nig1+nic1), i=2,...
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Modelo matematico

A restricdo R4 pode ser escrita como +”/(A\) > 0, para A\ > N5 e
k(X)) <0, para A < A\, ou seja,

Kiyl — Ki-1

Ki > ki1 + (A — A1) =
Ait1 — Ai-1

1
Ki > 5(Kit1 + kK1), Aiv1 < Ainfls

Rit1 — Rij-1

Ki < i1ty 3 (A = Aic1) =
i+1 i—1
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Modelo matematico

Para calcular os valores de d, n(\) e k()), resolvemos o seguinte problema
de programacao ndo-linear:

Minimizar SN [Teb — T(\;, s, d, nj, k)]

sujeitaa  njy1 < nj, i=1,...,N—1,
Kit1 < Kj, i=1,...,N—1,
ni < %(n;+1+n,-,1), i=2,...,N—1,
ki > 5(Kiy1 + Kic1), Aig1 < Ainfls
ki < 5(Kip1 + Kic1), Ai—1 2> Nindl,
n> 1, i=1,...,N,
ki >0, i=1,...,N.
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Algoritmo para resolucao do proble

Note que, fixado d, temos 2N varidveis (n; e k;, parai=1,...,N) e
4N — 6 restricoes lineares.

Por saber que, na regido de interesse, a fungdo x é convexa, fixamos Aj,f
em >\min-

Dados N, Amin, Amax € as observacoes T,-°bs, i=1,...,N, fixamos o valor
de d. Utilizando uma estimativa inicial para n e K, podemos usar um
método para minimiza¢ao com restricdes lineares para resolver a instancia
do problema (1).
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Algoritmo para resolucao do problema

Utilizamos seis estimativas iniciais de n.

Todas elas sdo fungdes lineares decrescentes, que vdo do ponto (x1,y1) ao
ponto (x2, y2), sendo os pares [(x1, y1); (x2, y2)] os seguintes:

o [(Amin,3); (Amax: 2)],
o [(Amins 4); (Amax: 2)],
@ [(Amin,5); (Amax: 2)],
o [(Amin,4); (Amax: 3)],
o [(Amin5); (Amax 3)],

) [(/\mim 5); ()\maX> 4)]
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Algoritmo para resolucao do problema

Para as estimativas iniciais de k, utilizamos a funcado linear por partes que
vale 0.1 em Amin, 0.01 em Amin + 0.2(Amax — Amin), € 10719 em Amax.

Dado um intervalo [dmin, dmax] N0 qual sabe-se estar a espessura
verdadeira, utilizamos como estimativa para espessura do filme os valores
no intervalo [dmin, dmax|, espa¢ados de 10 em 10. Ou seja,

dmina dmin + 10, ceey dmax-
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Algoritmo para resolucao do problema

Para resolver o problema (1), utilizamos cada combina¢do das estimativas
de n, k e d citadas acima e utilizamos GENLIN para resolver as instancias

do problema.

Dentre todas as combinacdes usadas, ficamos com a solucdo n e K que
fornece menor valor da funcdo objetivo.
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Algoritmo para resolucao do problema

Chamemos d o valor de d utilizado na obtenc3o desta solucio.

Definimos entdo o intervalo [d — 10, d + 10]. Fixamos d como os pontos
deste intervalo espacados um a um, n e K como ponto inicial e resolvemos
estas instancias do problema (1) utilizando GENLIN.

Dentre as solucdes obtidas para cada instancia, consideramos como
solu¢do do problema (1) original a espessura d* e a solugdo n* e K* que
fornecem o menor valor de func¢do objetivo.
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Experimentos numéricos

Para verificar se este método de resolugdo do problema (1) é confiavel,
utilizamos transmitancia gerada por computador de filmes gedanken, para
0s quais temos os resultados verdadeiros para comparar com a solucao
fornecida pelo método.

Os conjuntos de filme e substrato utilizados nos experimentos s3o:

@ Filme A: este filme gerado por computador simula um filme fino de
Silicio amorfo hidrogenado (a-Si:H), depositado sobre um substrato
de vidro, com espessura d"' = 100 nm. O intervalo de comprimentos
de onda usado vai de 550 nm a 1530 nm;

20 / 50
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Experimentos numéricos

@ Filme B: este filme, como o Filme A, simula um filme fino de Silicio
amorfo hidrogenado (a-Si:H) depositado sobre um substrato de vidro.
Sua espessura é d" = 600 nm e o intervalo de comprimentos de
onda usado vai de 620 nm a 1610 nm:;

@ Filme C: simula um filme fino de Germanio amorfo hidrogenado
(a-Ge:H), depositado sobre um substrato cristalino de Silicio, com
espessura d™' = 100 nm e intervalo de comprimentos de onda de
1250 nm a 2537 nm;
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Experimentos numéricos

@ Filme D: este filme, como o Filme C, simula um filme fino de
Germanio amorfo hidrogenado (a-Ge:H), depositado sobre um
substrato cristalino de Silicio. Sua espessura é d™' = 600 nm e o
intervalo de comprimentos de onda vai de 1250 nm a 2537 nm;

@ Filme E: simula um filme de éxido de metal, com espessura
d"e = 80, depositado sobre vidro. O intervalo de comprimentos de
onda usado vai de 360 nm a 657 nm.
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Experimentos numéricos

O indice de refragdo s(\) dos substratos de vidro e Silicio usados nos
experimentos s3o dados, respectivamente, por

dro(A) = 1+ —L
Svidro(A) \/—'_(0‘7568723())7

ssi(\) = 3.71382 — 8.69123 x 1075\
—2.47125 x 107 8)\2 + 1.04677 x 10711 )3,
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Experimentos numéricos

O indice de refracdo n

dados por

real & o coeficiente de absorcio a™? de a-Si:H sdo

real — 1 1
= (A) \/+(0‘0919512f2°°>’

6.5944 x 107 0e(9-0846F) _ 16,102, 0.60 < E < 1.40,

20E — 41.9, 1.40 < E < 1.75,
V/59.56E — 102.1 — 8.391, 1.75 < E < 2.29.
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Experimentos numéricos

O indice de refracdo n

dados por

real & o coeficiente de absorcio o™ de a-Ge:H s3o

I _ 1
A

6.5944 x 10~ %e(13-629E) _ 16102, 0.48 < E < 0.93,

30E — 41.9, 0.93 < E < 1.17,
V/89.34E — 102.1 — 8.391, 1.17 < E < 1.50.
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Experimentos numéricos

real real

O indice de refracdo n do 6xido de

metal s3o dados por

e o coeficiente de absor¢cao «

nreal()\) — 1+ (O 3_1&290) ’
: X

In(a"(E)) = 6.5944 x 107 %e(+0846E) _ 1102 0.5 < E < 3.5.
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Experimentos numéricos

Nas expressoes anteriores, o comprimento de onda A é dado em
nanémetros (nm), a energia do féton £ = 1240/) é dada em eV e o

coeficiente de absorcio o é dado em nm™1.

Note que k pode ser obtido a partir de «.

Para todos os experimentos, usamos N = 100. Os valores de \; utilizados
sdo os 100 pontos do intervalo fechado [Amin, Amax] igualmente espagados.
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Experimentos numéricos

ara cada conjunto de filme e substrato descrito, calculamos os valores
P d to de fil bstrato d t lcul |
verdadeiros s/ npreal e kreal ytilizando cada um desses ;.

A partir destes valores, calculamos a transmitancia verdadeira dos filmes
Treal_

Precisamos de um intervalo inicial para a espessura d. Utilizamos
dmin — 0‘5dreal e dmax — 1.5drea|_
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Resultados numéricos

Instancia | Esp verdadeira | Espessura | Erro quadratico | Tempo
Filme A 100 100 5.25E—07 | 250.68
Filme B 600 600 1.93E—-07 | 1635.60
Filme C 100 105 1.15E—-07 | 119.46
Filme D 600 600 1.69E—07 | 841.28
Filme E 80 80 1.26E—-07 | 239.99

Tabela: Espessuras (em nandmetros) verdadeiras e recuperadas, erro quadratico e
tempo (em segundos) gasto por GENLIN para resolver as instincias Filme A a
Filme E.
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Resultados numéricos

Os valores de espessura recuperados por GENLIN estdo muito préximos
dos valores reais.

Com relac3o as constantes 6pticas recuperadas, apenas no caso do
Filme C (Figura 11), o método obteve uma aproximagdo ruim para o
coeficiente de absorcdo. Isso é esperado, dado o alto grau de
indeterminacdo do modelo para este filme.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para a transmitancia do Filme A.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o indice de reflexdo do
Filme A.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o coeficiente de absorcao
do Filme A.
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Resultados numéricos
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Figura: Erro quadratico obtido por GENLIN durante o processo de otimizagdo em
relacdo aos valores testados para espessura do Filme A.

Marina Andretta (ICMC-USP)

sme5720 - Otimi:

cao nao-linear 19 de outubro de 2010 34 / 50



Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para a transmitancia do Filme B.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o indice de reflexdo do
Filme B.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o coeficiente de absorcao
do Filme B.
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Resultados numéricos
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Figura: Erro quadratico obtido por GENLIN durante o processo de otimizagdo em
relacdo aos valores testados para espessura do Filme B.
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Resultados numéricos

Transmitancia
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recuperados por GENLIN para a transmitancia do Filme C.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o indice de reflexdo do
Filme C.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o coeficiente de absorcao
do Filme C.
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Resultados numéricos
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Figura: Erro quadratico obtido por GENLIN durante o processo de otimizagdo em
relacdo aos valores testados para espessura do Filme C.
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Resultados numéricos
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recuperados por GENLIN para a transmitancia do Filme D.
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Resultados numéricos
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o coeficiente de absorcao
do Filme D.
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Resultados numéricos
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Figura: Erro quadratico obtido por GENLIN durante o processo de otimizagdo em
relacdo aos valores testados para espessura do Filme D.

Marina Andretta (ICMC-USP) sme5720 - Otimizacao nao-linear 19 de outubro de 2010 46 / 50



Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para a transmitancia do Filme E.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o indice de reflexdo do
Filme E.
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Resultados numéricos
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Figura: Valores reais e recuperados por GENLIN para o coeficiente de absorcao
do Filme E.
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Resultados numéricos
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Figura: Erro quadratico obtido por GENLIN durante o processo de otimizagdo em
relacdo aos valores testados para espessura do Filme E.
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