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APRESENTACAO

Um dos grandes desafios enfrentados atualmente pelos engenheiros nos mais
diversos ramos do conhecimento, é de saber ser multidisciplinar, aliando conceitos de
diversas areas. Hoje exige-se que os profissionais saibam transitar entres os conceitos e
praticas, tendo um viés humano e técnico.

Neste sentido este livro traz capitulos ligados a teoria e pratica em um carater
multidisciplinar, apresentando de maneira clara e ldgica conceitos pertinentes aos
profissionais das mais diversas areas do saber.

Para isso 0 mesmo foi dividido em dois volumes, sendo que o volume 1 apresenta
temas relacionados a area de engenharia mecanica, quimica e materiais, dando um viés
onde se faz necessaria a melhoria continua em processos, projetos e na gestéo geral no
setor fabril.

Jaovolume 2traz, temas correlacionados a engenharia civil e de minas, apresentando
estudos sobre 0s solos e obtengao de minérios brutos, bem como o estudo de construgbes
civis e suas patologias, estando diretamente ligadas ao impacto ambiental causado e ao
reaproveitamento dos residuos da construcéo.

De abordagem objetiva, a obra se mostra de grande relevancia para graduandos,
alunos de p6s-graduacgéo, docentes e profissionais, apresentando tematicas e metodologias
diversificadas, em situacoes reais.

Aos autores, agradecemos pela confianga e espirito de parceria.

Boa leitura!

Henrique Ajuz Holzmann
Jodo Dallamuta
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CAPITULO 11

SIMULACAO DE ESPECTROMETRIA DE MASSA DE
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RESUMO: Espectrometria de massa de ions
secundarios(SIMS) é uma técnica de analise
da composi¢do da superficie de um material.
A partir de um feixe de ions primario, ions
secundarios sao ejetados do material através
de um fenébmeno conhecido como Sputtering.
Pulsos de alta voltagem periddicos extraem
esses ions para o espectrometro de massa.
Para auxiliar a investigacdo dos resultados
experimentais, desenvolvemos um software
para simular a técnica de SIMS do Laboratério
de Implantagéo lénica do Instituto de Fisica da
UFRGS. Modelamos cada etapa do experimento
computacionalmente em C/Python utilizando
métodos numeéricos e simulamos as trajetorias
dos fons Secundarios obtendo resultados
coerentes com observacdes experimentais.
PALAVRAS-CHAVE: Espectrometria,
Sputtering, Python.

Engenharias: Metodologias e Praticas de Carater Multidisciplinar

[ONS SECUNDARIOS

ABSTRACT: Secondary lon Mass Spectrometry
is a technique to analyse surface composition
of a material. Starting with a primary ion source,
secondary ions are ejected from the material
through phenomenon known as sputtering. High
energy periodic voltage pulses extract the ions
to the mass spectrometer. To help experiment
results investigations, we developed a software
to simulate the SIMS technique from UFRGS lon
Implantation Laboratory in Physics Institute. Each
experiment step was computationally modeled
in C/Python using numeric methods and every
ion trajectory was simulated obtaining coherent
results with experimental observations.

KEYWORDS: Spectrometry, Sputtering, Python.

Espectrometria de massa de ions
secundarios (SIMS) é uma poderosa técnica
para se analisar a composi¢céo de superficies
sélidas dos materiais [1]. Nessa técnica, ions
secundarios sdo desbastados do material alvo
por um feixe de ions primario com massa e
energia bem definidos num processo conhecido
como sputtering. O uso de feixes primarios
com alta energia (MeV) em comparagdo com
baixas energia (keV) diminui a fragmentacao
de moléculas e aumenta a quantidade de
material ejetado [2]. Para a detecgédo dos ions
secundarios, pulsos de alta voltagem extraem
tais ions para um tubo aterrado (livre de campo
elétrico) onde uma lente eletrostatica os
direciona para o detector ap6s passarem por
um espelho eletrostatico. O tempo percorrido
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desde o pulso de extracdo até a deteccao é medido com resolugdo abaixo de nano-
segundo. Uma nova linha para MeV-SIMS foi recentemente implementada no Laboratério
de Implantacéo I6nica [3]. Com o intuito de compreender os fendmenos observados com o
uso de feixes primarios continuos, criamos uma ferramenta para realizagéo de simula¢des
computacionais da técnica de SIMS. Nessa ferramenta, utilizamos conceitos de basicos de
fisica (mecéanica e eletromagnetismo) com integracdes simples de velocidade e distancia
para calcularmos o tempo de voo das particulas ejetadas. Dividimos o experimento em cinco
principais etapas: 1. extracdo; 2. livre-deslocamento, 3/4. espelho eletrostatico de duplo
estagio; e 5. livre-deslocamento. Em cada uma dessas etapas, o tempo de voo de cada
particula é calculado. Os valores obtidos na primeira regido coincidem com a previsao. Pelo
fato de a primeira etapa possuir calculos mais laboriosos, esperamos bons resultados para
a total implementagéo do algoritmo. O produto final seria um software capaz de simular o
experimento para diferentes materiais e obter o angulo sélido de colegédo do instrumento.
Por ndo haver atualmente softwares para simulagdo de SIMS abertamente disponiveis,
seria interessante, também, prover essa ferramenta online para a comunidade académica.

11 INTRODUGAO

Espectrometria de massa de ions secundarios (SIMS) é uma técnica de analise da
composicéo da superficie de um material [1]. A partir de um feixe de ions primario de alta
energia, ions secundarios séo ejetados do material por Sputtering. Pulsos de alta voltagem
extraem esses ions secundarios para um tubo aterrado onde apés serem direcionados e
refletidos por uma lente e um espelho eletrostaticos, respectivamente, € medido seu tempo
de voo com resolugdo abaixo de nano- segundo. O uso de um feixe altamente energético
diminui a fragmentagcdo das moléculas e aumenta a quantidade de material ejetado [2].
Esta ferramenta foirecentemente implementada no Laboratério de Implantagdo I6nica da
UFRGS e esta sendo estudada detalhadamente [3]. Por isso, tornou-se relevante uma

ferramenta de simulacéo dessa técnica.

800

600

Counts

400

200

R s
02 5 30 35 40 45 50 55 6.0
Time of flight (us)
Figura 1: Esquematico da técnica de SIMS Figura 2: Espectro experimental de MeV-SIMS.
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21 METODO

Na simulacéo a ideia € abstrair o que acontece no experimento calculando nosso
parametro de medida experimental. Desse modo, abstraimos que é gerado um géas de
particulas Sputteradas do material em sua superficie que sdo extraidas por um potencial
elétrico de 2 kV para um tubo aterrado onde séo refletidas e medido o seu tempo de voo.
Um dos desafios da simulacdo € o fato do pulso de extracdo possuir uma fase transiente

entre seu maximo e minimo que torna os céalculos mais laboriosos.

Figura 3 e 4: MeV-SIMS instalado atualmente no Laboratério de Implantagéo Idnica.
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Figura 5: Abstracéo do experimento para a simulagéo.
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Figura 7: Regido transiente do potencial de extracéo.
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31 CONCLUSAO E RESULTADOS

E seguro dizer que em qualquer medicdo de uma grandeza fisica, descrever essa
medicao a partir de uma abstracéo da realidade nos informa nosso entendimento dos
fendmenos ocorridos. No caso do MeV-SIMS néo é diferente. Conseguimos abstrair o
experimento de forma a modelar seus fendmenos e medicbes experimentais. A perspectiva
agora é aperfeicoar essa ferramenta de analise com a motivacdo de prové-la abertamente

para a comunidade académica.
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Figura 8: Resultados iniciais da simulagéo.
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