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Manual do Programa

“Calculo do Tamanho dos Cristalitos através do Modelo de

Confinamento de Fonons.”

DESCRICAO DO PROGRAMA

O programa consiste em simular o espectro Raman de primeira ordem do silicio
poroso através do modelo de confinamento de fénons (Richter,1981).0
programa armazena o deslocamento Raman,a intensidade em vetores x e y,e

realiza a integral do modelo com os valores experimentais assim obtidos.

Este programa ja foi utilizado anteriormente por ex-alunos do grupo Laboratorio
de Eletroquimica e Materiais Carbonosos (LABEMAC). Iniciou-se com Patricia
Abramof (Abramof, 2006) para estimar o tamanho dos cristalitos sob o silicio
poroso produzido por ataque quimico. Depois foi utilizado por Sandra Ramos
(Ramos, 2004) para estimar o tamanho dos cristalitos sob amostras de
diamante. Este programafoi aprimorado, de tal modo que, introduziu-se uma
interface grafica e melhorou-sea rotina de calculo. Para mais informacfes sobre
o calculo realizado, acesse a dissertacdo de mestrado: "Producdo de silicio
poroso por processo eletroquimico e estudos da evolucdo morfolégica e do

tamanho dos cristalitos” (Amaral, 2014).
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COMO UTILIZAR O PROGRAMA

O programa deve ser instalado em maquinas que contenham o sistema
operacional Windows (Versdes: XP, Vista, 7 ou 8). Deve-se também instalar a
Linguagem de programacgao Python em seu computador (Python versao 2.7 link:

www.python.org). Para realizar os calculos e utilizar a interface grafica é

necessario instalar algumas bibliotecas que complementam o Python:

e Numpy (http://www.numpy.org/)

e Scipy (http://www.scipy.org/)

e Matplotlib (http://www.matplotlib.org/)

Para organizar os resultados, crie uma pasta qualquer com nome, por exemplo,

“Programa Raman” (Figura 1).

Nome Data de modificac... po amanho

Programa Raman 30/04/2014 23:00 Pasta de arc

Figura 1: Pasta com nome Programa Raman.

Faca o “download” do programa na biblioteca online do INPE (link:

8JMKD3MGP5W34M/3H5F662). Em seguida, abra a pasta “Programa Raman” e

copie o programa em formato python (com extenséo “.py”) para dentro da pasta
(Figura 2).Entao, crie uma pasta com o nome “Dados”. Dentro da pasta “Dados”,

coloque os “arquivos.ASC” do espectro Raman.


http://www.python.org/
http://www.numpy.org/
http://www.scipy.org/
http://www.matplotlib.org/
http://urlib.net/sid.inpe.br/mtc-m21b/2014/09.26.14.42

Programa Raman
S

>
~
Y Nome
AN o

~ Programa.py

Figura 2: Copiar o programa para pasta “Programa Raman”.

Para facilitar o usuario, ndo serd necessario manipular os dados dos espectros

Ramanextraidos do aparelho (MicroRaman Sistema 2000 da Renishaw — LAS ),

sendo assim, basta apenas copiar os dados para a pasta “Dados”. A Figura 3

mostra como estdo organizados os dados do “arquivo.ASC”, que sao extraidos

do aparelho situado no LAS.Desta forma o programa ja pode ser executado.

| FCA2_1ASC - Bloco de notas R e e
Arquive Editar Formatar  Exibir  Ajuda
950. 503900, 69. 000000 -
952.033100, 77.000000 =
953.562400, 72.000000 =
955. 091600, 68. 000000
956.620800, a7 . 000000
958.150000, 71.000000
959.679300, 72.000000
96l1. 208500, 72.000000
962.737700, 73.000000
964. 267000, 68. 000000
965.796200, 69. 000000
967. 325400, 74, 000000
968. 854700, 73.000000
970.383900, 72.000000
971.913100, 73.000000
973.442300, 74.000000
974.971600, 69. 000000
976. 500800, 70.000000
978.020000, 69. 000000
979.559300, 66. 000000
981. 088500, 71.000000
982.617700, 77.000000
984.146900, 73.000000
985. 676100, 77.000000
987. 205400, 76.000000
98E8.7324600, 76.000000
990. 263900, 76.000000
991.793100, 78.000000
993, 322300, 81. 000000
994, E51600, 77.000000 i

Figura 3: Exemplo de um “arquivo.ASC” obtido do equipamento Raman.
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Figura 4: llustracdo do programa desenvolvido para célculo do tamanho dos
cristalitos. A-) Os pontos experimentais estdo em vermelho, a linha tracejada
azul representa o modelo de confinamento de fénons e a linha tracejada verde
representa a gaussiana para regido amorfa. B-) Soma das intensidades do
modelo de Richter e o Espectro amorfo(Gaussiana).C-) Variaveis do modelo de
Richter. D-) Variaveis da Gaussiana.

ApoOs realizar todos 0s processos descrito anteriormente, basta executar o
programa “Programa.py” (dois clicks), e a Figura 4 sera exibida. Na regido A-) foi
utilizado o calculo domodelo de confinamento de fénons e da Gaussiana
separadamente, afim de melhorar o ajuste manual. Ap6s o melhor ajuste, a
regido B-) do programa exibe a soma das duas equacdes. Na regido C-) foram
utilizadas barras, que servem para alterar os valores das varidveis da equacéao
do modelo de confinamento de fénons: r (largura a meia altura), wo (posi¢ao do
pico) e L (tamanho do cristalito). Na regido D-) as barras alteram apenas o0s
valores das variaveis da gaussiana: wa (posi¢ao do pico) , (largura a meia altura)
e B (constante de proporcionalidade). Para salvar algum ajuste desejado, basta
clicar na figura com formato de disquete, situada no canto inferior esquerdo
(Figura 4).



A Figura 4 tem como objetivo principal facilitar a compreensao da equacao do
modelo de confinamento de fénons (Richter, 1981). Assim, o usuério pode variar
cada parametro através da barra e observar as variacdes que ocorrem no
gréfico.

2
~ 41.q%.(e 4)dq B
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