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1. Proposta do Tema

Este trabalho esta sendo proposto dentro da linha de pesquisa e desenvolvimento na édrea de
crescimento pot deposi¢iio quimica a partir da fase vapor (CVD) de filmes finos e auto sustentados
de diamante em desenvolvimento no INPE.

O tema proposto neste trabalho visa & modelagem e a simulagio numérica do escoamento
gasoso, existente durante o processo de deposicdo do filme, aplicado & geometria do reator tipo
CVD existente no laboratério do LAS. O método numérico a ser utilizado é baseado na
discretizaco por volumes finitos das equages, que representam os fendmenos que ocorrem durante
o processo de deposigdo do diamante, utilizando uma malha bidimensional estruturada.

A proposta deste trabalho € contribuir para o desenvolvimento da simulagéio numérica e para
um maior entendimento dos fendmenos de difusdo e convecgdo que ocorrem dentro da cavidade do
reator CVD. Certamente este projeto dara um bom comego nesta linha de trabalho o que abrira uma
gama de trabalhos futuros. Este trabalho estd sendo realizado em parceria com LAC (Laboratorio

Associado de Computagio e Matematica Aplicada) e 0 LAS.
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2. Justificativa e Relevancia do Tema

Desde 1991 o INPE vem desenvolvendo a érea de crescimento de diamantes-CV D, sendo que
o grupo foi iniciado pelos Drs. Vladimir Jesus Trava-Airoldi e Evaldo José Corat. O objetivo inicial
do grupo foi o de introduzir a pesquisa em crescimento de diamantes CVD para os fins de
tecnologia de satélites do INPE. Esta pesquisa tem sido calcada na busca de principios basicos do
processo, mas com o objetivo final de obter produtos aplicaveis. O grupo obteve sucesso, tanto em
contribui¢des fundamentais, quanto no desenvolvimento de aplicages. Contribuicdes estas que sdo
traduzidas nos inimeros trabathos de mestrado ¢ doutorado como também de inictagHo cientifica.
Esta dissertagdo € o inicio dos trabalhos visando & criagdo de um cédigo computacional capaz de
simular o comportamento do reator para geometrias alternativas. Os reatores CVD utilizados no
crescimento de filmes de diamante apresentam uma unica configuracfio e nfio ha nenhum estudo de
configuragdes alternativas. Uma vez que a mudanga na configuraciio € relativamente cara além de
demorada. A seguir sio apresentadas algumas configuragdes que poderemos estudar, dependendo

da implementacfo do cddigo e das dificuldades a serem verificadas.
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A configuragfio 1 apresenta a geometria do reator existente em nosso laboratério. Inicialmente
pretendemos simular esta geometria € se houver tempo disponivel, poderemos também simular as
outras.

E importante salientar que o estudo do ambiente gasoso presente no reator CVID é de grande
interesse, pois, o comportamento do gas no substrato pode fornecer uma maior compreenséo dos
mecanismos de formagio do filme. Com ajuda de um modelo numérico que simule este meio
gasoso, poderemos obter informacdes dificeis de se obter com os experimentos. Esta caracteristica
faz da simulagiio computacional do processo de crescimento de diamante um importante
complemento as pesquisas experimentais.

Além de todos os aspectos computacionais envolvidos no desenvolvimento deste trabalho,
existe a preocupagéo de se fazer um estudo aplicado no reator CVD. Nio existe, ainda, um estudo
detalhado da influéneia do fluxo dos gases com altos gradientes de temperatura dos fendmenos que
acontecem dentro do reator, nossa proposta ¢ que possamos abordar este problema neste trabalho
havendo tempo para isto. O que seria uma contribui¢o significativa para o entendimento dos

fendmenos que ocorrem na regifio entre o filamento e o substrato.
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3. Objetivos

O objetivo principal deste trabalho € a elaborago de um protétipo para a simulagdo numérica
computacional dos fenémenos que ocorrem durante o processo de deposi¢io do diamante no reator
CVD existente no laboratério do LAS/INPE. Este reator consta basicamente de um tubo de Pyrex
com duas tampas de aluminio nas extremidades por onde sfo introduzidos os gases reagentes que
entram na propor¢do de aproximadamente 99% H, e 1% CHy As dimensdes deste reator
encontram-se descritas em detalhes no Anexo 1. A temperatura do filamento é da ordem de 2000 K
¢ do substrato da ordem de 1000 X [3]. A presséo interna é de 30 Torr € a vaziio é de 100 mililitros
por minuto.

O primeiro passo € criar uma malha bidimensional estruturada que cubra a regifio em que vai
ser estudado o escoamento. O segundo passo é definir quais sdo os fendmenos predominantes
durante o processo de deposigdo. Como o fluxo dos gases no reator CVD ¢ bastante baixo e a
distAncia entre o substrato e filamento ¢ bem pequena (aproximadamente sete milimetros), os
fendmenos serdo considerados principalmente na regido que engloba o substrato e filamento.
Segundo DebRoy [1], o fendmeno de difusdo, devido concentragio de espécies € devido o gradiente
de temperatura, é muito significativo no transporte das espécies reagentes, que sdo formadas
préximo ao filamento, para a superficie do substrato. Inicialmente iremos estudar o fendbmeno de
difusdo, depois, se houver tempo disponivel estudaremos a convecgio.

O modelo computacional usado nesta simulacfo sera desenvolvido em duas dimensdes para
uma malha estruturada. O método numérico a ser utilizado é baseado em uma discretizacdo por
volumes finitos das equagdes, que expressam o fendmeno estudado, onde os valores das grandezas
estudadas serfio calculados no centro das células.

Com os resultados gerados por estes programas esperamos estar contribuindo para o melhor
entendimento dos fenémenos simulados € como estes afetam o processo de crescimento do filme de

diamante,



4. Modelo Computacional

O reator CVD serd modelado bidimensionalmente, considerando um corte lateral. O perfil
adotado encontra-se apresentado na Figura 1, as distincias entre substrato, filamento ¢ parede serdo
baseadas nas dimensdes obtidas do reator CVD existente no laboratério do LAS/INPE, estas

medidas encontram-se em detalhes no Anexo 1.
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Figura 1 - Perfil Reator CVD - corte lateral.

O método numérico utilizado serd baseado na discretizagfio por volumes finitos das equacgdes,
que representam o fendmeno estudado, utilizando uma malha estruturada. Essas equagdes estfo
descritas em detalhes no item 4.2 desta proposta. No método dos volumes finitos divide-se a regido
de estudo em um conjunto de células para discretizagdo das equagdes de balango.

Os programas serio desenvolvidos utilizando a linguagem C, em ambiente Linux. O

compilador sera o gce [6], de dominio piblico, disponibilizado pela GNU Free Software Fundation.

4.1. Malha Estruturada

Ao se tratar um modelo envolvendo fluidos computacionalmente, imicialmente deve-se
discretizat, ou seja dividir a regio de estudo (dominio) que serd estudada, sendo assim, a divisdo do

dominio de estudo em elementos, células ou volumes representa o primeiro passo para a aplicagio



dos métodos numéricos na solugio das equagdes do escoamento. O conjunto discrefo de pontos ou
subdominios constitui 2 malha. A dimens3o espacial é dividida em um conjunto discreto de pontos
ou células (malha) [2].

Uma malha estruturada é uma malha que apresenta uma regularidade na distribui¢éio espacial
dos pontos. Numa malha estruturada cada volume interno tem sempre o mesmo nimero de vizinhos
¢ a numeragdo dos mesmos tem uma seqiiéncia natural {4]. Este tipo de discretizagfio apresenta
vantagens na implementa¢@o do programa, pois a regra de ordenagdo dos elementos simplifica as
rotinas.

As malhas estruturadas tém como caracteristica principal, a relagio de vizinhan¢a bem
definida a partir de um conjunto de indices. Se for definido um vértice a partir de wm par de indices,
no caso bidimensional, os vértices vizinhos podem ser acessados a partir dos indices i+1, i-1, j+1 e
j-1. Tal relagdo também & valida para os volumes de controle. Dai surge 4 caracteristica mais
importante das malhas estruturadas, a qual pode ser descrita com uma quantidade fixa de vizinhos.
A Figura 2 mostra a relagiio de vizinhanca, considerando uma analogia entre os vértices e as
direcSes cardeais, conforme utilizado por Patankar [5].
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Figura 2 - Relacfio da vizinhanca entre um vértice (P) e seus vizinhos (N,S,E,W) no caso

bidimensional.

Neste trabalho optou-se pelo uso da malha estruturada devido a sua caracteristica de

regularidade na distribui¢io dos pontos.

4.2. Equagdes

As equacdes, usadas neste trabalho, expressam o principio da conservagiio da propriedade
fisica de um fluido, definindo um balango entre os modos de transporte de uma variavel de interesse
como, por exemplo, velocidade, energia ou espécies quimicas. A partir de uma equagio diferencial

geral que € dada por:



%(p{é)-’r V{pPg)=v(TVp)+s 0

Onde ¢ ¢ a grandeza em estudo, p representa a densidade do fluido, V & o vetor das
velocidades, I € o fluxo difusivo da grandeza e S € o termo fonte [2]. Nesta equagiio, o primeiro
termo representa a variacdo da varidvel dependente em relagiio ao tempo. O segundo termo
representa a contribui¢dio do transporte convectivo. O terceiro termo representa o transporte
difusivo. O dltimo termo representa a geragdo ou destruigio de ¢.

A equagfo da continuidade, que descreve a conservagdo de massa, é obtida da equagio (1)
fazendo-se ¢ =1 ¢ I' =0, portanto a equacéo fica:

% + V.(pﬁ) =0

or (2)

A equacgfio de momento, que € derivada da segunda lei de Newton, € obtida fazendo-se ¢ = 1%
e "=y, onde u é o coeficiente de viscosidade do fluido. Para esta equagfio € preciso levar em
conta a influéncia do gradiente de pressdo, VP, e a for¢a gravitacional por unidade de massa, pg.

Obtemos, entéo:

%(pf?)-i- V.(pW): V.(;N 17)-1- pB —VP

3)
A terceira equagfio a ser obtida representa a conservagdo de energia. Para isso faz-se ¢ =C T

e ' = &kVT, obtendo:
a -
e, r)eviore,T)=vikvr) @

Onde T representa a temperatura do fluido, & € a condutibilidade térmica e C, é o calor
especifico a presséo constante.

Na solugfio de problemas em que a distribui¢do de velocidade ndo € conhecida e deve ser
encontrada no processo de solugio do problema, o acoplamento entre pressfio e velocidade exige .
grande parte do esforco computacional. Em escoamentos incompressiveis costuma-se definir uma
equaglo para a pressdo a partir da equagfio da continuidade. Tratando-se de escoamento gasoso
compressivel o acoplamento entre presséo e velocidade é obtido pela equagdo de estado de gases
perfeitos dada por:

P=pRT (5)

Onde R ¢ a constante do gas. Isto ird permitir o acoplamento da equagdo da energia com as

demais equagdes.



4.3. O Método dos Volumes Finitos

No método dos volumes finitos divide-se a regifio de estudo em um conjunto de células para a
discretizagdio das equagdes do escoamento. As equagles sdo utilizadas na forma integral, e sobre
uma malha as equacfes sfo integradas para cada volume de controle, permitindo que as variaveis
sejam calculadas no centro do volume a partir do valor das propriedades e fluxos nas faces do
volume de controle. Tais valores nas faces sfio obtidos a partir de diferentes esquemas de
interpolagdio o que leva a surgirem diferentes metodologias baseadas no método dos volumes
fimtos.

A idéia principal da formulagéo por volumes finitos é de facil entendimento e apresenta uma
interpretacdo fisica direta [5]. A escolha pelo método dos volumes finitos neste trabalho se deu pelo
fato do método obedecer aos principios de conservagdo das equacdes do escoamento, bem como
permitir a utilizagio de malhas nio estruturadas, caso um estudo complementar seja necessario, na

discretizagio de dominios com geometrias complexas.



5. Conclusdo e Resultados Esperados

Este trabalho tem o carater inovador pois o grupo de diamantes ainda que consolidado na
formagdo de recursos humanos na é4rea experimental, niio tem nenhum trabalho na érea de
modelagem e simulago. Isto faz deste trabalho o inicio de uma 4rea de modelagem e simulagdo
numerica em nesso grupo com ¢ objetivo de dar suporte ao grupo experimental e auxiliar no
entendimento compreenséo dos fendmenos fisicos e quimicos que ocorrem no reator.

Como resultado esperamos demonstrar como esta distribuida a temperatura e a concentragio
de espécies no reator em funglo das coordenadas xy, bem como obter o perfil do campo de
velocidades do escoamento.

Com estes resultados esperamos estar contribuindo para o melhor entendimento dos termos

difusivo e convectivo e como estes afetam a distribui¢@io da temperatura no reator.
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7. Anexo 1 - Dimensées Reator CVD

A) Diametro do reator: 57 mm interior € 61 mm exterior;

B) Didmetro do tubo de entrada de gases: 1,8 mm interior ¢ 3,1 mm exterior;

C) Altura do reator: aproximadamente 210 mm;

D) Altura do tubo de entrada de gases: aproximadamente 97 mm;

E) Altura entre filamento e tubo de entrada de gases: aproximadamente 36 mm;

F) Altura entre o substrato e filamento: entre 5 mm e 7 mm, sendo a mais usada 7 mm;

G) Espessura do porta substrato: 2 mm;

H) Largura do porta substrato: 47 mm;

I) Altura entre o porta substrato ¢ ¢ fundo do reator: aproximadamente 70 mm;

J) Diametro do cano de saida de gases: 4,8 mm interior e 6,3 mm extetior;

K) Didmetro do filamento: entre 60 pm e 360 pm, sendo o mais usado: 250 pum {ou 0,25 mm)
com um fio de 30 mm;

L) Profundidade do porta substrato: 10 mm.

Essas medidas foram tiradas diretamente do reator CVD filamento quente ntilizado para
crescimento de diamante no laboratério do LAS/INPE.
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8. Anexo 2 - Cronograma de Atividades

Segue abaixo as etapas concluidas identificadas por linhas vermeihas e as etapas ainda a
concluir sdo identificadas com linhas pretas. Os periodos estio divididos em trimestres.

1) Crédito em disciplinas;

2) Revisio bibliografica;

3) Estudo dos fendmenos, das equagdes e geragfio da malha;

4) Primeiro relatério de atividades para FAPESP;

5) Simulagfio da difusdo devido gradiente de temperatura na matha estruturada;

6) Exame de proposta de dissertagiio — INPE;

7) Simulagdo da difusdo devido concentragdo de espécies na malha estruturada;

8) Segundo relatério de atividades para FAPESP;

9) Simulag&o do perfil do campo de velocidades na malha estruturada;

10) Se houver tempo disponivel, estudo de configuragdes alternativas;

11) Terceiro relatério de atividades para FAPESP com a dissertagéo finalizada.

METAS | 1°TRIM | 2° TRIM | 3° TRIM | 4" TRIM | 5°TRIM | 6° TRIM | 7* TRIM | 8 TRIM
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