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Resumo

A teoria da Termomassa é baseada na relação massa-energia de Einstein, ou seja,

o alor possui a dualidade massa-energia, omportando-se omo energia em proessos

onde oorre sua onversão em outra forma de energia, e se omportando omo massa em

proessos de transferênia de alor. O modelo matemátio estabeleido pela teoria da

Termomassa reai dentro da lasse de problemas denominados de ondução de alor de

não-Fourier.

No presente trabalho toma-se omo objetivo apliar a teoria da Termomassa no ampo

da nanotenologia, desenvolvendo-se um ódigo omputaional que, uma vez apaitado

a reproduzir resultados já enontrados na literatura, permita o estudo do assunto a partir

do seu estado da arte.

O método explíito de MaCormak foi utilizado omo um tratamento numério iniial

para o ganho de experiênia na área de modelagem omputaional, visto que este método

é amplamente empregado para a resolução numéria de problemas hiperbólios. Porém,

quando a esala do problema reai na nanoesala gera-se a neessidade de um esquema

numério mais robusto. Portanto, apliou-se no presente trabalho o esquema da Variação

Total Deresente (TVD) de alta ordem para a resolução numéria das equações que

governam a ondução de alor em nanomateriais.

Através da presente metodologia, foram analisadas as respostas térmias forneidas

pela teoria da Termomassa de diferentes materiais que são amplamente apliados na

manufatura de nano�lmes. Desta forma, p�de-se avaliar o proesso de ondução de alor

de não-Fourier em nano�lmes devido à presença de �uxos de alor de alta intensidade

ausados por pulsos de Laser.



Abstrat

The Thermomass theory is based on the relationship mass-energy of Einstein, i.e., the

heat has mass-energy duality, behaving as energy in proesses where its onversion ours

in another form of energy, and behaving as mass in heat transfer proesses. The mathe-

matial model stablished by the Thermomass model falls within the lass of problems

alled models non-Fourier heat ondution.

The present work aims to apply the Thermomass theory in the nanotehnology �eld,

developing a omputational ode whih, one apable to reprodue results already found

in the literature, allow the study of the subjet in the state of art.

The MaCormak expliit method was used as initial numerial treatment to get

experiene in omputer modeling area, sine this method is widely employee for numerial

solution of hyperboli problems. However, when the sale of the problem falls in the

nanosale is generated the neessity for a more robust numerial sheme. Therefore, it was

applied in the present work a high order Total Variation Diminishing (TVD) sheme for

the numerial resolution of the governing equations the heat ondution in nanomaterials.

From the present methodology, it was analyzed the thermal responses provided by

Thermomass theory of di�erent materials that are widely applied in manufaturing of

nano�lms. Thus, it was possible to evaluate the non-Fourier heat ondution proess in

nano�lms due the presene of high intensity heat �uxes aused by Laser pulses.
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Capítulo 1

Introdução

A Nanotenologia é o estudo e desenvolvimento de novos materiais e dispositivos onde

os omprimentos araterístios destes está no intervalo de 1 a 100 nm [1℄. Na nanoesala

as propriedades físias dos materiais diferem signi�ativamente das propriedades na esala

marosópia, onde nesta esala os dispositivos apresentam dimensões maiores do que

10−3m. Assim, o estudo de omo oorrem os fen�menos físios na nanoesala é de grande

interesse para que se obtenham avanços na nanotenologia.

A nanotenologia é onsiderada uma tenologia emergente devido à possibilidade de

estabeleer avanços em produtos existentes e a riação de novos produtos om arate-

rístias totalmente novas e funções om um enorme potenial em uma ampla gama de

apliações. Além de várias utilidades industriais, grandes inovações estão previstas para a

tenologia da informação e omuniação, na biotenologia, na mediina, e ainda a abertura

de possibilidades para observação de novos fen�menos físios [2℄.

O estudo do proesso de transferênia de alor, por ondução, em nanomateriais pode

ser araterizado pela presença de �uxos de alor de grande intensidade deorrentes de

elevadíssimos gradientes de temperatura e/ou pela extremamente diminuta área das seções

transversais. Além de existirem modelos na meânia quântia, também existem modelos

físios dentro da teoria do ontínuo, mesmo sendo a dimensão araterístia assoiada

à nanoesala. Tais fen�menos são de grande interesse devido às poteniais apliações

ténias e de engenharia. Exemplos destes são os nano�lmes, nanotubos, nano�os, et.

Outras apliações importantes referem-se ao proessamento de materiais baseados em

aqueimento por Laser e à riogenia [3℄.

Os primeiros estudos sobre ondução de alor foram realizados por J. Fourier em

1822 [4℄. Nestes, Fourier araterizou a transferênia de alor por ondução em sistemas
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marosópios submetidos a gradientes de temperatura moderados, omo um transporte

de alor por difusão moleular. Através de resultados experimentais Fourier formulou uma

equação onstitutiva, a qual reebeu o nome de lei de Fourier para ondução de alor. A

Figura 1.1 ilustra um diagrama esquemátio do experimento realizado por Fourier.

Figura 1.1: Diagrama esquemátio do experimento realizado por Fourier.

A lei de Fourier estabelee que a taxa de alor transferido por ondução, q, é dire-

tamente proporional à área da seção transversal, perpendiular a sua direção de propa-

gação, A⊥, à diferença entre a maior e a menor temperaturas envolvidas, T1 − T2, e é

inversamente proporional à distânia entre estas temperaturas, ∆x [4℄,

q = kA⊥

T1− T2
∆x

. (1.1)

A forma diferenial da lei de Fourier da ondução de alor é dada por

q = −k∇T, (1.2)

onde k é a ondutividade térmia do material. Ao introduzir a forma diferenial da lei

Fourier na equação de onservação de energia

ρcp
∂T

∂t
+∇ · q = 0, (1.3)

obtém-se a equação parabólia da ondução de alor

∂T

∂t
= α∇2T, (1.4)

onde ρ, cp e α são a densidade, o alor espeí�o e a difusividade térmia do meio,

respetivamente.

A lei de Fourier é simples no âmbito da matemátia e tem sido amplamente utilizada,
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embora seja apenas uma relação empíria. Sendo esta uma equação diferenial parial

do tipo parabólia, uma perturbação térmia em um ponto no interior do domínio de

solução, para um instante de tempo maior que zero t > 0, in�ueniará apenas eventos em

instantes de tempos posteriores. As soluções avançam no tempo e se propagam no espaço

a partir do ponto do domínio uja perturbação térmia foi imposta. A oorrênia de

efeitos dissipativos assegura que as soluções sejam sempre suaves no interior do domínio

para qualquer t > 0, mesmo se as ondições iniiais ontenham desontinuidades.

Para o proesso de ondução de alor transiente em um meio ontínuo a lei de Fourier

retorna uma veloidade de propagação do alor in�nita [5, 6, 7, 8℄. A veloidade in�nita de

propagação de alor no meio é �siamente irreal. Porém, veri�a-se que esta lei retorna

respostas preisas da ondução de alor na maioria das apliações de engenharia. Isto

oorre, pois a distribuição de temperatura no meio é representada em relação à função

erro de Gauss, erf , onde esta se aproxima assintotiamente da unidade à medida que o

omprimento araterístio do meio se torna in�nito. Portanto, a perturbação térmia é

sentida apenas por pontos próximos à mesma [5, 6℄. Por exemplo, para um meio semi-

in�nito 0 ≤ x ≤ ∞, iniialmente a uma temperatura uniforme T0, onde subitamente seja

imposta uma Temperatura Ts > T0 em x = 0. A distribuição de temperatura neste meio

é de�nida onforme a Eq. 1.5 [5℄.

T (x, t) = Ts + (T0 − Ts)erf

(

x

2
√
αt

)

(1.5)

A partir da Eq. 1.5, veri�a-se que para qualquer valor de x <∞, não importando a

distânia da perturbação térmia, e para qualquer t > 0, tem-se que T (x, t) > T0. Assim, o

alor se propaga a partir de x = 0 para o interior do domínio de solução instantaneamente.

Portanto, a veloidade de propagação do alor é in�nita.

Já para os asos bi e tridimensionais, soluções analítias são enontradas. No entanto,

em muitos asos, a geometria e as ondições de ontorno são omplexas impedindo a

utilização de ténias analítias, e deve reorrer-se a métodos numérios.

A limitação imposta pela lei de Fourier não é importante exeto em esalas de tempo

e omprimento extremamente pequenas [9℄. Reentemente, Esobar et al. [10℄ delinearam

os regimes da ondução de alor em função das esalas de tempo e omprimento. Em seu

trabalho, Esobar veri�ou que a lei de Fourier é valida apenas quando o omprimento

araterístio do meio é muito maior do que o aminho livre médio dos portadores de

alor. Em geral, o omprimento araterístio deve ser maior do que dez vezes o aminho



1 Introdução 16

livre médio. Também é válida quando a esala de tempo do proesso é muito maior do

que o tempo requerido para obter o equilíbrio termodinâmio no meio, após este sofrer

uma perturbação térmia.

Com o advento da nanotenologia e onsequentemente de tenologias de proessa-

mento e manufatura de elementos baseados em aqueimento por laser, gera-se à neessi-

dade de investigar o proesso de ondução de alor em nanoesala. A partir de resultados

teórios e experimentais, produzidos por Yang et al. [11℄ e Chang et al. [12℄ respetiva-

mente, veri�a-se que a lei de Fourier quando apliada à nanoesala, obtém resultados

insatisfatórios. Assim, esta se torna inválida para a análise da transferênia de alor por

ondução em nanomateriais.

Com o objetivo de superar a ontradição imposta pela lei de Fourier, várias teorias têm

sido desenvolvidas para desrever o proesso de transferênia de alor por ondução. Seus

modelos matemátios são frequentemente denominados modelos de ondução de alor de

não-Fourier.

Um dos primeiros modelos da ondução de alor de não-Fourier foi desenvolvido por

Carlo Cattaneo [13℄ e Pierre Vernotte [14℄, que desenvolveram o modelo CV. Este on-

sistiu em modi�ar a lei de Fourier através da introdução de um tempo de relaxação do

�uxo de alor. No entanto, o modelo CV apresenta duas inonveniênias. A primeira é

que este é um modelo baseado do ponto de vista matemátio na tentativa de determinar

uma veloidade �nita de propagação de alor, e não um modelo baseado nas leis físias

que governam o proesso de transferênia de alor por ondução. A segunda inonveni-

ênia é que em ertas situações este modelo viola a segunda lei da termodinâmia [15℄.

Considerando-se um estado de não equilíbrio termodinâmio foi desenvolvido o modelo

Hiperbólio de Duas-Etapas (Hyperboli Two-Step) [16℄, e para um proesso de aquei-

mento muito rápido foi desenvolvido o modelo Duas-Fases de Retardo (Dual-Phase-Lag)

[17℄. Estes dois modelos podem ser vistos omo extensões do modelo CV, os quais são

desritos a seguir.

O modelo Hiperbólio de Duas-Etapas foi desenvolvido por Qiu e Tien [16℄. Este

modelo tem omo objetivo investigar o proesso de ondução de alor em �lmes metálios

aqueidos por um pulso de Laser. Neste modelo, assume-se que os elétrons e a estrutura

ristalina do metal não estão em equilíbrio térmio durante o proesso de aqueimento.

Este proesso de aqueimento pode ser modelado em dois passos. Primeiramente, os

elétrons absorvem energia dos fótons e a temperatura destes aumenta rapidamente. Após

isto, os elétrons transportam sua energia para a estrutura ristalina do metal através
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de olisões elétron-f�non. A temperatura da estrutura ristalina aumenta enquanto a

temperatura dos elétrons diminui.

Já o modelo Duas-Fases de Retardo foi desenvolvido por Tzou [17℄. Este modelo tem

omo objetivo investigar o proesso de aqueimento muito rápido, onsiderando tempos

de relaxação diferentes para temperatura e para o �uxo de alor.

Para desrever a propagação da onda térmia em dielétrios, foi desenvolvido o modelo

da hidrodinâmia dos f�nons [18℄, onde o mesmo é baseado na equação de transporte de

Boltzmann. Reentemente, Guo [19℄ desenvolveu a teoria da Termomassa, a qual propõe

que o alor possua inéria. Assim, fazendo-se o uso dessa teoria, a qual está baseada na

relação massa-energia de Einstein [20℄, a ondução de alor é entendida omo esoamento

de Termomassa e, portanto, os fundamentos físios Newtonianos podem ser utilizados

para analisar o seu movimento. Uma desrição mais detalhada desta teoria será realizada

no apítulo seguinte.

1.1 Objetivo Geral

No presente trabalho, toma-se omo objetivo apliar a teoria da Termomassa no ampo

da nanotenologia, desenvolvendo-se um ódigo omputaional que, uma vez apaitado

a reproduzir resultados já enontrados na literatura, permita o estudo do assunto a partir

do seu estado da arte.

1.2 Objetivos Espeifíos

Para o alane do objeto geral, propõem-se os seguintes objetivos espeí�os:

1. Apresentar uma desrição físia da teoria da Termomassa e desenvolver uma equação

geral para ondução de alor, para o aso unidimensional, em nanomateriais baseado

na teoria da Termomassa.

2. Apliar o método de MaCormak omo um tratamento numério iniial para o

ganho de experiênia na área de modelagem omputaional.

3. Apliar o método da Variação Total Deresente (Total Variation Diminishing-

TVD) para a resolução numéria das equações que governam a ondução de a-

lor em nanomateriais.
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4. Validar os ódigos omputaionais desenvolvidos para os métodos numérios aplia-

dos no presente trabalho através de um aso teste oriundo da literatura.

5. Analisar as respostas térmias forneidas pela teoria da Termomassa de diferentes

materiais que são amplamente apliados na manufatura de nano�lmes.

1.3 Estrutura da Dissertação

No Capítulo 2, é desrito os prinipais modelos desenvolvidos para suprir a ontradição

imposta pela lei de Fourier. Em seguida, será apresentada uma desrição físia da teoria

da Termomassa. Por �m, desenvolve-se um modelo matemátio para a determinação das

equações que governam o transporte do gás de Termomassa em um meio material, em

esala nanométria.

O Capítulo 3 é destinado à desrição detalhada dos tratamentos numérios tomados

om o objetivo da resolução numéria das equações que governam a ondução de alor em

nanomateriais. Neste Capítulo são desritos os métodos numérios utilizados no presente

trabalho, ou seja, o método de MaCormak [21℄ e o método da Variação Total Deresente

(Total Variation Diminishing - TVD) [22, 23, 24℄. Finalmente, utiliza-se um problema

disponível na literatura para a validação dos algoritmos omputaionais desenvolvidos

para os métodos numérios empregados.

No Capítulo 4, simulações numérias serão realizadas para analisar as respostas tér-

mias forneidas pela teoria da Termomassa de diferentes materiais que são amplamente

apliados na manufatura de nano�lmes.

Por �m, no Capítulo 5 são apresentadas as onlusões dos resultados obtidos a partir

do presente trabalho. Assim omo, são apresentadas algumas propostas de trabalhos

futuros.



Capítulo 2

Desenvolvimento Teório

Neste apítulo, primeiramente, será apresentada uma breve desrição dos prinipais

modelos desenvolvidos para suprir a ontradição imposta pela lei de Fourier, onforme

desrito no apítulo anterior. Em seguida, será apresentada uma desrição físia da teoria

a ser utilizada no presente trabalho, ou seja, a teoria da Termomassa. A premissa básia

desta teoria é a da relação massa-energia de Einstein. Por �m, desenvolve-se um modelo

matemátio para a determinação das equações que governam o transporte do gás de

Termomassa em um meio material, em esala nanométria.

2.1 Modelos matemátios de ondução de alor de não-

Fourier

Nesta seção serão desritos os prinipais modelos matemátios iniialmente desen-

volvidos para a ondução de alor, ujo objetivo era de orrigir a ontradição físia de

veloidade in�nita da propagação de alor imposta pela lei de Fourier. Os modelos são

desritos para o aso unidimensional e sem fontes interna de geração de energia, uja

direção araterístia a ser onsiderada, por simpliidade, será a direção oordenada x.

Em 1958, Carlo Cattaneo [13℄ e Pierre Vernotte [14℄ desenvolveram um modelo de

ondução de alor, no qual este onsistiu em modi�ar a lei de Fourier de uma equação

parabólia para uma equação hiperbólia, através da introdução de uma derivada temporal

para o �uxo de alor, q. Para o aso unidimensional este modelo é dado omo

ρcp
∂T

∂t
+
∂q

∂x
= 0 (2.1)

q + τCV
∂q

∂t
= −k∂T

∂x
, (2.2)
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onde T , ρ, k e cp são a temperatura, densidade, a ondutividade térmia e o alor espeí�o

do meio, respetivamente. A variável t representa o tempo, já o termo τCV representa o

tempo de relaxação. Fisiamente, o tempo de relaxação representa o tempo neessário

para que oorra a propagação do alor após a imposição de um gradiente de temperatura

no meio. O tempo de relaxação é de�nido por

τCV =
α

s2
, (2.3)

onde α e s são a difusividade térmia e a veloidade de propagação do alor no meio,

respetivamente. Sendo o �uxo de alor, q, uma função de lasse C2
, ou seja, todas as

suas derivadas pariais de ordem até 2 são funções ontínuas. Ao ombinar às Eqs. 2.1 e

2.2 para eliminar os termos relaionados ao �uxo de alor, obtém-se a equação hiperbólia

do alor

τCV
∂2T

∂t2
+
∂T

∂t
= α

∂2T

∂x2
. (2.4)

Em 1992, Qiu e Tien [16℄ desenvolveram o modelo Hiperbólio de Duas-Etapas para

investigar a ondução de alor em metais aqueidos por um pulso de Laser. Este modelo

desreve a ondução de alor em duas etapas. Primeiramente, os elétrons absorvem energia

dos fótons e após isto, a transportam para os f�nons através de olisões elétron-f�non.

Em materiais dielétrios, a ondução de alor oorre devido à vibração dos átomos.

Estes estão onetados através de forças interat�mias de interação, onde o mínimo po-

tenial interat�mio de�nem as posições de equilíbrio de ada átomo.

O movimento de ada átomo é restringido pelos átomos vizinhos devido ao potenial

interat�mio. Uma visão simpli�ada das interações interat�mias em um sólido ristalino

pode ser representada pelo sistema massa-mola. Neste sistema, a vibração de qualquer

átomo se propaga e oasiona a vibração de todo o sistema, assim, riando ondas elástias

no meio sólido. Se um lado de um sólido está aqueido, os átomos próximos a este possuem

maiores amplitudes de vibração, que será sentida pelos átomos do lado oposto do meio

devido à propagação e interação das ondas elástias.

A mínima energia de uma onda elástia quantizada é hamada de f�non [1℄. Um

f�non om uma frequênia e um omprimento de onda espeí�o é uma onda que se

estende ao longo de todo o sólido ristalino. A superposição de f�nons possuindo múltiplas

frequênias de vibração em um sólido formam paotes de ondas, onde estes paotes podem

ser onsiderados omo partíulas ao longo que são muito menores do que o tamanho do

ristal. Portanto, alor em um dielétrio é onduzido por um gás de f�nons de forma
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similar a um gás ideal.

Quanto aos metais, os prinipais portadores de energia são os elétrons. Portanto, a

energia transportada pelos f�nons pode ser desprezada. Para o aso unidimensional o

presente modelo é dado por

Ce
∂Te
∂t

+
∂q

∂x
= −G(Te − Tl) (2.5)

Cl
∂Tl
∂t

= G(Te − Tl) (2.6)

q + τH
∂q

∂t
= −k∂Te

∂x
, (2.7)

onde Te, Ce, Tl, Cl e q são a temperatura e a apaidade térmia volumétria do sistema

de elétrons, a temperatura e a apaidade térmia volumétria do sistema de f�nons e

o �uxo de alor, respetivamente. Quanto ao parâmetro G, este representa o fator de

aoplamento elétron-f�non.

O parâmetro G é responsável por ontrolar a taxa de relaxamento térmio elétron-

f�non. Este fator pode ser alulado utilizando-se a teoria do elétron livre [25℄ e pode ser

expresso em função da ondutividade térmia do meio, k, omo

G =
π4(nevsσ)

2

k
, (2.8)

onde ne é o número de elétrons livres por unidade de volume, σ é a onstante de Boltzmann

e vs é a veloidade do som no meio.

Por �m, o termo τH representa o tempo de relaxação dos elétrons, ou seja, o tempo

médio entre olisões elétron-elétron. Este é de�nido omo

τH =
3mek

π2neσ2Te
, (2.9)

onde me é a massa dos elétrons livres.

As Eqs. 2.5 a 2.7 onstituem o onjunto ompleto das equações governantes do pro-

esso de ondução de alor para o modelo Hiperbólio de Duas-Etapas. Este sistema de

equações é aoplado e deve ser resolvido de maneira simultânea para se determinar a

distribuição de temperatura do meio.

Em 1995, Tzou [17℄ desenvolveu o modelo Duas-Fases de Retardo onsiderando tempos

de relaxação diferentes para o gradiente de temperatura e para o �uxo de alor. Para o
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aso unidimensional o modelo matemátio é dado por

ρcp
∂T

∂t
+
∂q

∂x
= 0 (2.10)

q(t+ τq) = −k∂T (t + τT )

∂x
, (2.11)

onde T , ρ, k e cp são a temperatura, densidade, a ondutividade térmia e o alor espeí�o

do meio, respetivamente. A variável t é o tempo, já os termos τq e τT são os tempos de

relaxação para o �uxo de alor e para a temperatura, respetivamente.

Os parâmetros τq e τT são propriedades intrínseas do material omo a ondutividade

térmia e a difusividade térmia. Tzou [17℄ determinou valores destes parâmetros para

alguns materiais a partir de resultados experimentais.

Segundo Tzou [17℄, para o aso em que τT > τq, inialmente o �uxo de alor esoa

através do meio, e num tempo subsequente estabelee-se um gradiente de temperatura

devido à imposição do �uxo de alor. Já para o aso em que τq > τT , o �uxo de alor é

estabeleido devido à imposição de um gradiente de temperatura no meio em um tempo

anterior.

Fazendo-se uma expansão de Taylor na Eq. 2.11 om respeito a t e desprezando-se os

termos de segunda ordem, ombina-se o resultado om a Eq. 2.10 para obter a equação

governante para o álulo da distribuição de temperatura do meio, dada por

τq
∂2T

∂t2
+
∂T

∂t
= α

∂2T

∂x2
+ τTα

∂3T

∂x2∂t
, (2.12)

onde α é a difusividade térmia do meio.

2.2 Modelos físios de ondução de alor de não-Fourier

Os modelos desritos no item 2.1 vêm sendo apliados om suesso, gerando bons

resultados nas demandas na qual a lei de Fourier é apliada. Porém, estes modelos já

apresentam onsistênia físia, por onsiderar a veloidade de propagação de alor omo

�nita.

Com o surgimento de tenologias de proessamento de materiais baseados em aque-

imento por Laser e à riogenia e o desenvolvimento da nanotenologia, gerou-se a nees-

sidade de investigar o proesso de ondução de alor em nanoesala.

O estudo do proesso de transferênia de alor por ondução em nanomateriais pode
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ser araterizado pela presença de �uxos de alor de grande intensidade deorrentes de

elevadíssimos gradientes de temperatura ou pela extremamente diminuta área das seções

transversais. Entretanto, veri�ou-se que os modelos desritos no item 2.1, quando apli-

ados sobre estas ondições, violam a segunda lei da termodinâmia, resultando respostas

�siamente irrealistas [26, 27, 28℄.

Para suprir a neessidade de investigar o proesso de ondução de alor em nanoesala,

modelos físios passaram a ser desenvolvidos. Dentre estes, destaam-se os modelos da

hidrodinâmia dos f�nons [18℄ e da Termomassa [19℄, onde estes são governados por leis

de onservação hiperbólias.

2.2.1 Modelo da Hidrodinâmia dos F�nons

Com base na equação de transporte de Boltzmann, Guyer e Krumhansl [18℄ desenvol-

veram o modelo da hidrodinâmia dos f�nons para desrever a propagação de alor em

dielétrios. Neste modelo, um onjunto de equações marosópias é desenvolvido para

desrever o esoamento de Poiseuille de um gás de f�nons. Entretanto, neste esoamento

são onsiderados dois proessos de espalhamento dos f�nons, o proesso normal e o pro-

esso umklapp. O proesso normal onsidera que a quantidade de movimento no sistema

de f�nons é onservada. Já o proesso umklapp onsidera que a quantidade de movimento

do sistema de f�nons não é onservada [29℄. O presente modelo é de�nido omo

Cp
∂T

∂t
+∇ · q = 0 (2.13)

∂q

∂t
+
v2Cp

3
∇T +

q

τR
=
τNv

2

5
[∇2q + 2∇(∇ · q)], (2.14)

onde v, T , q e Cp são a veloidade média dos f�nons, a temperatura, o �uxo de alor e

apaidade térmia volumétria, respetivamente. A variável t é o tempo, τR é o tempo

de relaxação do proesso umklapp e τN é o tempo de relaxação do proesso normal.

Substituindo a Eq. 2.13 na Eq. 2.14, obtém-se a equação governante da distribuição de

temperatura para o presente modelo. Para o aso unidimensional este modelo pode ser

simpli�ado omo

∂2T

∂x2
+

9τN
5

∂

∂t

(

∂2T

∂x2

)

=
3

τRv2
∂T

∂t
+

3

v2
∂2T

∂t2
. (2.15)
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2.2.2 Modelo da Termomassa

Na última déada, Guo [19℄ desenvolveu o modelo da Termomassa para analisar a

ondução de alor em nanomateriais, utilizando os prinípios da meânia Newtoniana.

Este será o modelo utilizado na presente tese para investigar o proesso de ondução de

alor em nanoesala. Portanto, uma desrição mais detalhada será feita para o mesmo

omo segue.

De aordo om Mendoza [30℄, a teoria do alório de Lavoisier trata o proesso de

transferênia de alor omo um proesso de transferênia de energia, em vez de um pro-

esso de transporte. Esta teoria utiliza o oneito de um �uido imaginário e sem massa,

hamado alório, que possui a apaidade de penetrar em todas as substânias.

Diversos fen�menos térmios podem ser desritos pela teoria do alório. No entanto,

ertos fen�menos térmios não podem ser expliados por esta teoria. Com o advento da

teoria inétia [31℄, os fen�menos que não podiam ser resolvidos pela teoria do alório

foram soluionados. Esta teoria explia o alor omo um movimento aleatório das par-

tíulas materiais que onstituem o meio. Tais partíulas materiais podem ser átomos,

elétrons e moléulas.

No iníio do séulo 20 diversos trabalhos demonstraram que alor possui inéria [32,

33℄. Em 1930, Tolman [34℄ demonstrou que o alor possui massa a partir da teoria da

relatividade de Einstein.

A teoria da Termomassa toma omo base a relação massa-energia de Einstein, ou

seja, o alor possui a dualidade massa-energia, omportando-se omo energia em proessos

onde oorre a sua onversão em outra forma de energia, e omportando-se omo massa em

proessos de transferênia de alor. Diferentemente da teoria do alório, a Termomassa

trata o alor omo o esoamento de uma substânia que possui massa.

Na maioria dos asos da termofísia a Termomassa é geralmente muito pequena,

era de 10−16
por J de alor, e os efeitos ineriais podem ser desprezados [35℄. Assim, a

ondução de alor pode ser tratada omo um proesso de difusão. No entanto, os efeitos

ineriais não devem ser desprezados para o proesso de aqueimento muito rápido ou para

um proesso que possui uma elevada taxa de transferênia de alor, o que leva a uma

ondução de alor denominada ondução de não-Fourier.

A teoria da Termomassa onsidera que o alor é transportado por thermons. O

thermon é de�nido omo a unidade de uma quase-partíula portando energia térmia [35℄.

Considerando-se que, os thermons sejam muito menores do que as partíulas materiais
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que onstituem o meio e que ontenham thermons su�ientes em um volume material

tal que, se possam obter os prinipais parâmetros que desrevem adequadamente o meio.

Assume-se que, uma oleção de thermons forma um gás de Termomassa, onde este é

onsiderado omo um meio ontínuo [28℄.

Assim, o proesso de ondução de alor em um sólido impulsionado por um gradiente

de temperatura pode ser entendido omo o esoamento do gás de Termomassa através das

moléulas, átomos, ou retíulos do meio, assim omo um gás �uindo através de um meio

poroso. Portanto, este proesso de transporte pode ser desrito pela meânia Newtoni-

ana.

2.2.2.1 Modelo Matemátio da Teoria da Termomassa

Nesta seção apresentam-se as prinipais araterístias da modelagem matemátia da

teoria da Termomassa. Esta visa gerar as equações governantes do transporte do gás de

Termomassa, assim omo, uma equação geral para ondução de alor em nanomateriais

baseado na teoria da Termomassa.

A �m de analisar o movimento do gás de Termomassa é neessário, inialmente, obter-

se a equação de estado que governa o meio. Uma forma geral da equação de estado de

um gás de Termomassa pode ser esrita omo

F (pTh, ρTh, T, ξ) = 0, (2.16)

onde pTh é a pressão do gás de Termomassa, ρTh é a densidade do gás de Termomassa, T

é a temperatura loal e ξ representa os efeitos de interação entre os thermons.

Para o aso onde os efeitos de interação entre os thermons são desprezados, a equa-

ção de estado pode ser obtida de forma explíita. A equação de estado para o gás de

Termomassa em um gás ideal é dada por [19℄

pTh = κρThcpT, (2.17)

onde κ é a razão de alor espeí�o do gás ideal e cp é o alor espeí�o do meio.

Para o aso dos sólidos dielétrios, Guo et. al [35, 36℄ desenvolveram uma equação

de estado de um gás de f�nons. O esoamento do gás de f�nons gera um �uxo de alor.

Assim, os f�nons podem ser onsiderados omo thermons para os dielétrios. A equação
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de estado para o gás de f�nons baseada na equação de estado de Debye [28℄ é dada por

pTh = γρThcpT, (2.18)

onde γ é a onstante Grüneisen [37℄.

Veri�a-se que a equação de estado para o gás de f�nons é muito pareida om a

equação de estado para o gás ideal, om exeção dos parâmetros proporionais, κ e γ .

Portanto, pode-se estabeleer uma equação de estado geral para o gás de Termomassa

omo

pTh = ϕρThcpT, (2.19)

onde ϕ é um parâmetro proporional, ujo valor difere para diferentes estados do meio.

Para os metais, quando o efeito de interação da eletriidade estátia entre os elétrons

livres é negligeniado para o transporte de thermons, a Eq. 2.19 pode ser utilizada para

se obter a equação de estado dos metais.

Quanto à determinação da densidade do gás de Termomassa, esta pode ser obtida em

função da densidade do meio. Na teoria da Termomassa, a massa equivalente da energia

térmia por unidade de volume pode ser de�nida a partir da relação massa-energia de

Einstein

ETh = ρThc
2, (2.20)

onde c é a veloidade da luz no váuo. Já a energia térmia por unidade de volume do

meio é dada por

ETh = ρcpT, (2.21)

onde ρ é a densidade do meio. Substituindo-se a Eq. 2.20 na Eq. 2.21, a densidade do

gás de Termomassa pode ser de�nida omo

ρTh =
ρcpT

c2
. (2.22)

Para obter as equações governantes do esoamento do gás de Termomassa preisa-se,

iniialmente, de�nir a veloidade de esoamento do gás de Termomassa. Quando existe

um gradiente de temperatura num meio, alor esoa a partir da região de alta para região

de baixa temperatura. Isto india que, o gás de Termomassa esoa om uma determinada

veloidade. Baseado no oneito de Termomassa, o �uxo de massa do gás de Termomassa

pode ser alulado omo

ṁTh = ρThuTh, (2.23)

onde uTh é a veloidade de esoamento do gás de Termomassa. A partir da relação massa-
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energia de Einstein ṁTh = q/c2, onde q é o �uxo de alor. Assim, tem-se que a veloidade

de esoamento do gás de Termomassa é dada por

uTh =
q

ρcpT
. (2.24)

A Equação 2.24 india que a veloidade de esoamento do gás de Termomassa é

equivalente à veloidade de transporte do esoamento de alor, que é alulada através da

divisão do �uxo de alor pela energia térmia por unidade de volume. Portanto, om a

obtenção da veloidade de esoamento se pode investigar o proesso de ondução de alor

utilizando as equações governantes para o movimento do gás de Termomassa, assim omo

é realizado na dinâmia dos �uidos.

Considerando-se o esoamento do gás de Termomassa omo o esoamento de um �uido

ompressível em um meio poroso, onde este meio é onsiderado homogêneo e isotrópio,

om propriedades físias onstantes, assume-se que o esoamento do gás de Termomassa é

impulsionado por um gradiente de temperatura em um meio sem fontes interna de geração

alor. Assim, apliando-se a meânia Newtoniana om intuito de analisar o transporte

do gás de Termomassa tem-se que, as equações que governam o transporte do gás de

Termomassa são dadas por

∂ρTh

∂t
+∇ · (ρThuTh) = 0 (2.25)

ρTh
DuTh

Dt
+∇pTh + fTh = 0, (2.26)

onde D/Dt representa a derivada total e fTh é à força de resistênia ao esoamento de

Termomassa por unidade de volume.

As Eqs. 2.25 e 2.26 desrevem o transporte do gás de Termomassa em um meio

material ontínuo. A introdução do termo relaionado à força de resistênia, ao invés

de utilizarem-se os termos relaionados à visosidade na equação de onservação de mo-

mentum, é devido à di�uldade de determinar a visosidade do gás de Termomassa para

determinados materiais. Uma segunda di�uldade está relaionada em desrever omo

oorre a interação entre o gás de Termomassa e as partíulas materiais do meio.

Com base na teoria da Termomassa pode-se estabeleer um onjunto de equações que

governam a ondução de alor no meio. Introduzindo-se as Eqs. 2.19, 2.22 e 2.24 nas Eqs.

2.25 e 2.26 obtêm-se as equações governantes da ondução de alor no meio. Para o aso

unidimensional, as Eqs. 2.25 e 2.26 podem ser simpli�adas omo

ρcp
∂T

∂t
+
∂q

∂x
= 0 (2.27)
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∂q

∂t
− q

T

∂T

∂t
+

q

ρcpT

∂q

∂x
− q2

ρcpT 2

∂T

∂x
+ 2ϕρc2pT

∂T

∂x
+ fThc

2 = 0, (2.28)

onde os quatro primeiro termos da Eq. 2.28 estão relaionados om a derivada total

da veloidade do gás de Termomassa. Os mesmos referem-se aos efeitos ineriais. Já o

quinto termo desta equação está relaionado om o efeito de pressão do gás de termo-

massa. Por �m, o sexto termo representa os efeitos de resistênia ao esoamento do gás

de Termomassa.

Quando a veloidade de esoamento do gás de Termomassa é muito pequena a força

de resistênia é proporional à veloidade de esoamento [35℄, sendo esta dada por

fTh = βuTh, (2.29)

onde β é um parâmetro a ser determinado. Substituindo a Eq. 2.29 na Eq. 2.28, e

assumindo que ao se desprezar os termos inerias da Eq. 2.28, esta seja onsistente om

a lei de Fourier, Eq. 1.2, pode-se determinar o valor do parâmetro β omo

β =
2ϕρ2c3pT

2

c2k
, (2.30)

onde k é a ondutividade térmia do meio.

Assim a equação geral da ondução de alor unidimensional, Eq. 2.28, onsiderando

uma força de resistênia linear, Eq. 2.29, é dada por

τTh

(

∂q

∂t
+

q

ρcpT

∂q

∂x

)

− τTh
q

T

(

∂T

∂t
+

q

ρcpT

∂T

∂x

)

+ k
∂T

∂x
+ q = 0, (2.31)

onde τTh é o tempo araterístio. O mesmo representa uma resposta de atraso, no tempo,

do �uxo de alor (esoamento do gás de Termomassa) e o gradiente de temperatura (força

indutora). O tempo araterístio é determinado por

τTh =
α

2ϕcpT
, (2.32)

onde α é a difusividade térmia do meio.

A veloidade de transporte da perturbação térmia para o modelo da Termomassa é

de�nida omo

sTh = uTh ± vTh, (2.33)

onde vTh é a veloidade da onda térmia, de�nida omo vTh =
√

α/τTh.

Considerando o aso uTh ≪ vTh, a veloidade de transporte da perturbação térmia é
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dominada prinipalmente por vTh, no qual india que a perturbação térmia propaga-se

mais rápido quando a temperatura é alta, similarmente reportado por [36, 38℄.

Ao introduzir a Eq. 2.27 na Eq. 2.31, obtém-se a forma �nal das equações governantes

da ondução de alor no meio para o aso unidimensional

∂T

∂t
+

1

ρcp

∂q

∂x
= 0 (2.34)

∂q

∂t
+ 2

q

ρcpT

∂q

∂x
− 1

ρcp

( q

T

)2 ∂T

∂x
+

k

τTh

∂T

∂x
+

q

τTh
= 0. (2.35)

As Eqs. 2.34 e 2.35 representam o modelo matemátio a ser utilizado no presente trabalho.

Este sistema de equações é aoplado e deve ser resolvido simultaneamente om a apliação

de um método numério apropriado.



Capítulo 3

Resolução Numéria das Equações Gover-

nantes

Neste apítulo é feita uma desrição detalhada dos tratamentos numérios tomados

om o objetivo da resolução numéria das equações que governam a ondução de alor

em nanomateriais.

Iniialmente, será realizada uma breve introdução do método de diferenças �nitas,

pois os métodos utilizados no presente trabalho são baseados neste método. O primeiro

método numério utilizado é o de MaCormak [21℄. Este método foi utilizado omo um

tratamento numério iniial para o ganho de experiênia na área de modelagem ompu-

taional, visto que este método é amplamente empregado para a resolução numéria de

problemas hiperbólios. Porém, quando a esala do problema reai na nanoesala gera-se

a neessidade de um esquema numério mais robusto. Portanto, aplia-se no presente

trabalho o método da Variação Total Deresente (Total Variation Diminishing- TVD)

[22, 23, 24℄ para a resolução numéria das equações que governam a ondução de alor

em nanomateriais.

Para a validação dos algoritmos omputaionais desenvolvidos para os métodos numé-

rios empregados no presente trabalho, será adotado um problema disponível na literatura.

Ambos os métodos serão desenvolvidos na sua forma explíita.

3.1 Diferenças Finitas

O método de diferenças �nitas é um método de resolução de equações diferenias no

qual onsiste em disretizar o domínio de álulo e substituir as derivadas por aproxima-

ções e assim representando equações diferenias por equações algébrias.
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De aordo om Anderson et al. [39℄, o oneito prinipal do método de diferenias

�nitas é substituir as derivadas pela razão inremental que onverge para o valor da

derivada quando o inremento tende a zero, ou seja,

∂f

∂x
= lim

∆x→0

f(x+∆x)− f(x)

∆x
, (3.1)

onde f(x) é uma função ontínua.

Para estabeleer o método de diferenças �nitas, iniialmente, deve-se onstruir uma

malha, que onsiste num onjunto disreto de pontos pertenentes ao domínio. A Figura

3.1 representa uma malha unidimensional, ujo valor de inremento é ∆x. Os valores de

f(x) e suas derivadas devem ser alulados em ada ponto desta malha.

x ∆x

i-1 i i+1

Figura 3.1: Malha unidimensional.

Segundo [39℄, uma maneira de se obter as aproximações para as derivadas é através

da expansão da série de Taylor. Se f(x) possui derivadas até a ordem n em x, pode-se

realizar a expansão da série de Taylor omo

f(x+∆x) ≈ f(x) +
∂f

∂x
∆x+

∂2f

∂x2
(∆x)2

2!
+ · · ·+ ∂n−1f

∂xn−1

(∆x)n−1

(n− 1)!
+
∂nf

∂xn
(∆x)n

n!
, (3.2)

onde o último termo da Eq. 3.2 representa o erro da aproximação de f(x + ∆x) pelo

polin�mio de grau (n− 1).

A partir da Eq. 3.2, pode-se representar a primeira derivada de f(x) por uma diferença

avante omo

∂f

∂x
=
f(x+∆x)− f(x)

∆x
+O(∆x), (3.3)

onde esta é onheida omo diferença progressiva (avante) da primeira derivada. O termo

O(∆x) é o erro de trunamento, que representa o erro devido a aproximar a primeira

derivada por diferenças �nitas.

De maneira similar, pode-se obter uma aproximação para f(x − ∆x) através da ex-

pansão da série de Taylor e obter a diferença regressiva (a ré) para a primeira derivada,
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dada por

∂f

∂x
=
f(x)− f(x−∆x)

∆x
+O(∆x), (3.4)

onde O(∆x) é o erro de trunamento.

Outra forma de representar a primeira derivada por diferenças �nitas é ombinando

as aproximações de f(x+∆x) e f(x−∆x)

∂f

∂x
=
f(x+∆x)− f(x−∆x)

2∆x
+O(∆x)2, (3.5)

onde a Eq. 3.5 é onheida omo diferença entrada para a primeira derivada. O termo

O(∆x)2 é o erro de trunamento para aproximação da primeira derivada por diferença

entrada.

Para a obtenção das aproximações por diferenças �nitas para as derivadas de ordem

superior e para as derivadas mistas, deve-se seguir o mesmo proedimento. Algumas

aproximações de ordem superior e mistas podem ser enontradas em [39℄.

3.2 Adimensionalização das Equações Governantes

Ao adimensionalizar as equações governantes do transporte do gás de Termomassa,

obtêm-se os prinipais parâmetros araterístios que governam este fen�meno físio. Os

parâmetros araterístios permitem a utilização de resultados obtidos numa determi-

nada geometria sobre ertas ondições, em geometrias similares submetidas a ondições

diferentes, ou seja, os parâmetros araterístios podem variar independentemente.

Outra vantagem de adimensionalizar as equações governantes é eliminar os problemas

de ordem de esala. Ao adimensionaliza-las, restringem-se os valores nos quais as variáveis

que governam o fen�meno físio possam variar.

As variáveis adimensionais serão denotas por um asteriso e são dadas por [40℄

t∗ =
t

(L2/α)
x∗ =

x

L
T ∗ =

T

T0
q∗ =

q

ρcpαT0
L

, (3.6)

onde L e T0 são o omprimento araterístio para a geometria de interesse e a temperatura

iniial do meio, respetivamente.

Dessa forma, as Eqs. 2.34 e 2.35 podem ser esritas, respetivamente, onforme segue

∂T ∗

∂t∗
+
∂q∗

∂x∗
= 0 (3.7)
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∂q∗

∂t∗
+ 2

q∗

T ∗

∂q∗

∂x∗
−
(

q∗

T ∗

)2
∂T ∗

∂x∗
+

1

ZT

∂T ∗

∂x∗
+

1

ZT
q∗ = 0, (3.8)

onde T ∗
e q∗ são a temperatura adimensional e o �uxo de alor adimensional, respetiva-

mente. Já ZTh é o tempo araterístio adimensional, sendo expresso por

ZTh =
ατTh

L2
. (3.9)

Com a intenção de simpli�ar a esrita das equações, será eliminado o símbolo de

asteriso utilizado para representar as variáveis adimensionais, pois as equações gover-

nantes são invariantes a esta transformação, ou seja, exeto pelo asteriso as equações

governantes esritas na forma adimensional são idêntias as equações governantes esritas

na forma dimensional.

3.3 Forma Conservativa vetorial das Equações Gover-

nantes

As Eqs. 3.7 e 3.8 podem ser esritas na forma onservativa vetorial. Ao esrever as

equações que governam a ondução de alor nesta forma, torna-se mais fáil à apliação

do esquema numério desejado. Portanto, as Eqs. 3.7 e 3.8 esritas nesta forma podem

ser esritas omo

∂E

∂t
+B

∂F

∂x
+H =

−→
0 , (3.10)

onde E, F e H são vetores e B é uma matriz dados por

E =

[

T

q

]

;

F =

[

q

T

]

;

B =







1 0

2
q

T

(

1

ZTh

−
( q

T

)2
)






;

H =





0
q

ZTh



 .

(3.11)
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A primeira linha do vetor da Eq. 3.10 orresponde à equação de onservação de energia,

dado pela Eq. 3.7. Já a segunda linha, orresponde à equação geral do alor, dado pela

Eq. 3.8.

3.4 Método Explíito de MaCormak

Segundo [39℄, o esquema numério de diferenças �nitas de MaCormak [21℄, trata-

se de uma variação do esquema de dois passos de Lax-Wendro� [41℄. Este método tem

sido utilizado para a resolução numéria de equações difereniais pariais hiperbólias. A

apliação do método de MaCormak explíito na Eq. 3.10 oorre em dois passos:

• Preditor: Obtenção de um valor temporário de E no passo de tempo (n+ 1) para

o ponto nodal i do domínio espaial, onde este é denotado por Ei
(n+1)

E
(n+1)

i = En
i − Bn

i

∆t

∆x

(

F n
i+1 − F n

i

)

−∆tHi
n

(3.12)

• Corretor: Obtenção do valor �nal de E no passo de tempo (n + 1) para o ponto

nodal i do domínio espaial, onde este é denotado por Ei
(n+1)

.

E
(n+1)
i =

1

2

[

En
i + E

n+1

i − B
n+1

i

∆t

∆x

(

F
n+1

i − F
n+1

i−1

)

−∆tH
n+1

i

]

(3.13)

Veri�a-se que no passo do Preditor, utiliza-se diferença progressiva para o álulo

da derivada espaial. Já para o passo do Corretor, utiliza-se diferença regressiva. Esta

difereniação pode ser alterada em alguns problemas. De aordo om Anderson et al. [39℄,

a melhor a ser adotada oorre quando, esolhe-se a difereniação do Preditor tal que esta

oorra na direção de propagação da desontinuidade. Este esquema apresenta auráia

de segunda ordem om erro de trunamento de O[(∆x)2, (∆t)2] e é estável sempre que

(∆t/∆x) 6 1 [21℄.

No presente trabalho, adotar-se-á o álulo do resíduo dos pontos internos do domínio

disretizado para a análise da estabilidade e onvergênia do método de MaCormak,

onde este é de�nido por

residuo = log10

√

∑N−1
i=2

(

Ei
n − Ei

n+1
)2

N − 2
, (3.14)

onde será utilizada a temperatura, T , omo variável para a determinação do resíduo.
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3.5 Validação do Método de MaCormak

Para a validação do algoritmo omputaional riado para a resolução numéria das

equações governantes da ondução de alor através do método de MaCormak é utilizado

o resultado enontrado por Wang et al. [35℄ para a ondução de alor unidimensional num

nano�lme de Silíio.

Neste trabalho, investiga-se a ondução de alor em um nano�lme de Silíio utilizando

a teoria da Termomassa. Wang et al. [35℄ obtiveram resultados das repostas térmias de

um nano�lme de silíio, de omprimento de 0, 2 µm, aqueido por um pulso de Laser, onde

assumiu-se que o pulso de Laser foi apliado uniformemente ao longo de toda a fronteira

esquerda do nano�lme. Assim, o problema foi onsiderado unidimensional, na direção

x. Já a fronteira direita, esta foi assumida sendo termiamente isolada. Iniialmente, o

nano�lme de silíio enontra-se na temperatura ambiente, sendo onsiderada igual a 300

K.

Quanto ao pulso de alor na fronteira esquerda, este é assumido omo uma função

Cossenoidal, dado por

q(0, t) =











qA · 1
2

(

1− cos

(

2πt

td

))

, t < td

0, t > td

, (3.15)

onde qA = 5 · 1011 W/m2
e td = 20 ps. A Figura 3.2 representa um diagrama esquemátio

deste proesso de aqueimento.

t(ps)
20

qA

q(W/m )
2

0.2 µm

-

Pulso de calor
Silício

300 K
q

A
d
ia

b
á
tic

a

Figura 3.2: Diagrama esquemátio do proesso de aqueimento.

As propriedades do Silíio na temperatura ambiente podem ser enontradas na Tabela

3.1.
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Tabela 3.1: Propriedades físias do Silíio a temperatura ambiente [35℄.

ρ (kg/m3) k (W/m ·K) cp (J/kg ·K) ϕ vs (m/s)
2,33 163 657 1,96 8433

A Figura 3.3 ilustra o �uxograma do ódigo omputaional desenvolvido para a apli-

ação do método de MaCormak.
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Tempo
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Fim

≤

Figura 3.3: Fluxograma do ódigo omputaional para o método de MaCormak.

Após testes om diferentes malhas e passos de tempo, adotou-se uma malha �xa e

regular de 1000 pontos nodais no domínio físio, om um passo de tempo adimensional

de 10−4
. A estabilidade do método de MaCormak foi avaliada através do álulo do

resíduo, de aordo om a Eq. 3.14.

Iniialmente os resultados são obtidos em sua forma adimensional e, posteriormente,
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aplia-se uma transformação inversa, ou seja, a partir dos resultados das variáveis adi-

mensionais obtêm-se os resultados das variáveis de interesse na forma dimensional. Esta

transformação é realizada de aordo om a Eq. 3.6.

As Figuras 3.4 até 3.8 mostram os resultados obtidos utilizando o método de Ma-

Cormak para a distribuição de temperatura e para o �uxo de alor para os tempos de

20 ps, 40 ps, 60 ps, 80 ps e 100 ps, respetivamente. Já a Figura 3.9 representa o resíduo

em função do número de iterações.
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Figura 3.4: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 20 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.5: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 40 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.6: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 60 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.

0 0.5 1 1.5 2

x 10
−7

300

320

340

360

380

400

420

440

x (m)

T
 (

K
)

Modelo da Termomassa

 

 
MacCormack
Wang et al. [33]

(a) Distribuição de Temperatura

0 0.5 1 1.5 2

x 10
−7

0

0.5

1

1.5

2

2.5
x 10

11

x (m)

q 
(W

/m
²)

Modelo da Termomassa

(b) Fluxo de Calor

Figura 3.7: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 80 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.8: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 100 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.9: Grá�o do resíduo para o tempo de 100 ps.

Veri�a-se através das Figuras 3.4 a 3.8 que, os resultados da distribuição de tempera-

tura obtidos pelo método de MaCormak estão de aordo om os resultados obtidos por

[35℄. No entanto, nota-se que o método de MaCormak não obtém suesso em propagar

a desontinuidade na solução da distribuição de temperatura, gerando osilações espúrias.

Deste modo, os resultados podem ser onsiderados omo pouo satisfatórios.

Para os resultados enontrados para a distribuição do �uxo de alor no nano�lme de

silíio não serão feitas omparações, pois os mesmos não estão disponíveis no trabalho

realizado por Wang et al. [35℄.
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Quanto ao grá�o do resíduo, Fig. 3.9, veri�a-se que iniialmente o resíduo rese.

Porém, om o aumento do número de iterações o mesmo derese. Portanto, onsidera-

se que o método de MaCormak onvergiu para a solução numéria da distribuição de

temperatura.

3.6 Método da Variação Total Deresente (TVD)

O esquema numério TVD, trata-se de um esquema om preisão de primeira ordem no

tempo e de segunda ordem no espaço em regiões suaves. Este esquema possui omprovada

habilidade para a aptura e propagação de desontinuidades abruptas [42, 23, 24℄.

A ideia básia do método TVD é ombinar o esquema de diferenças �nitas de baixa e

alta ordem. Assim, garantindo preisão de segunda ordem nas regiões suaves da solução,

onde a variação numéria da solução é gradativa. Já para o aso onde desontinuidades

abruptas estão envolvidas, oorre uma mudança automátia para um esquema de primeira

ordem. Com isso, evitando osilações numérias espúrias.

O pressuposto que a Eq. 3.10 é hiperbólia implia que a matriz Jaobiana, J(E) =
∂F (E)

∂E
, possui autovalores reais jl(E) e um onjunto ompleto de autovetores direitos

Rl(E), l = 1, ..., m. Sabendo-se que a matriz de autovetores, R(E), é invertível. As linhas

de R(E)−1
formam um onjunto ortonormal de autovetores esquerdos de J(E). Com isso,

tem-se que

R−1JR = diag{jl}, (3.16)

onde diag{jl} representa uma matriz diagonal, onde os elementos da diagonal são os

autovalores da matriz Jaobiana. Já o vetor das variáveis araterístias W om respeito

ao vetor de estado E é de�nido por

W = R−1E. (3.17)

Com isso, a Eq. 3.10 pode ser deomposta em m equações esalares para as variáveis

araterístias

∂wl

∂t
+ jl

∂wl

∂x
+ hl = 0 jl = constante, (3.18)

onde hl = R−1H .

Portanto, de aordo om Yee et al. [42℄ pode-se estender um esquema esalar para um

sistema de leis de onservação, apliando este esquema para ada uma das m equações

araterístias esalares da Eq. 3.18, onde m é a dimensão do sistema.
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Considere Ei+1/2 omo a média simétria entre Ei e Ei+1 dada por

Ei+1/2 =
1

2
(Ei+1 + Ei) . (3.19)

Logo ji+1/2
l
, Ri+1/2 e R

−1
i+1/2 denotam as grandezas jl, R e R−1

avaliadas em Ei+1/2. Sendo

wl
o vetor de elementos de W , e de�nindo αl

i+1/2 = wl
i+1 −wi

l
omo sendo a omponente

de ∆Ei+1/2 = Ei+1 − Ei na l-ésima direção araterístia. Portanto, podem-se de�nir as

seguintes relações

∆Ei+1/2 = Ri+1/2αi+1/2 e αi+1/2 = R−1
i+1/2∆Ei+1/2. (3.20)

A partir das notações desritas pela Eq. 3.20, pode-se apliar o esquema TVD para

ada variável araterístia de�nida loalmente da Eq. 3.10. Apliando este esquema

numério na Eq. 3.10 tem-se que

E
n+1

i = En
i − Bn

i

∆t

∆x

(

F
n

i+1/2 − F
n

i−1/2

)

−∆tHn
i , (3.21)

onde o �uxo numério F
n

i+1/2 pode ser expresso omo

F
n

i+1/2 =
1

2

(

F n
i + F n

i+1 − Φl
i+1/2R

l
i+1/2

)

. (3.22)

Os elementos de Φl
i+1/2 são denotados por φ

l
i+1/2, l = 1, ..., m. Para um esquema TVD

simétrio Yee [22℄ de�niu a função φl
i+1/2 omo

φl
i+1/2 = ψ

(

jli+1/2

) (

1−Ql
i+1/2

)

αl
i+1/2, (3.23)

onde ψ é uma função de jli+1/2. Segundo Yee [22℄, esta pode ser de�nida omo

ψ(z) =

{

|z|, |z| > ε

(z2 + ε2) /2ε, |z| < ε
, (3.24)

onde ε é um número positivo ujo valor é pequeno. Para o aso unidimensional ε pode

ser onsiderado onstante e seu valor enontra-se no intervalo de 0, 05 até 0, 125 [42℄. Já

o parâmetro Ql
i+1/2 é a função limitadora de �uxo. Esta evita as osilações espúrias que

podem oorrer em esquemas numérios om alta ordem de disretização espaial devido a

hoques, desontinuidades e mudanças brusas no domínio de solução. Alguns exemplos

podem ser enontrados em [43, 44, 45℄.

No presente trabalho será adotado omo função limitadora de �uxo o minimum mo-
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dulus ou função minmod [45, 24℄. Esta é de�nida omo

Q(r) =















1 r > 1

r 0 6 r < 1

0 r < 0

, (3.25)

onde r é onheido omo parâmetro de suavidade. Este representa a razão entre gradientes

suessivos no domínio de solução,

r =
∆Ei−1/2

∆Ei+1/2

. (3.26)

O �uxo numério F
n

i−1/2 é obtido de maneira similar.

De aordo om Yee [22℄, o esquema numério Eq. 3.21 é dito ser TVD se a solução

produzida por este esquema satisfaz a seguinte ondição

TV (En+1) ≤ TV (En), (3.27)

onde a variação total de En
é de�nida omo

TV (E) =
∞
∑

i=−∞

|Ei+1 − Ei|. (3.28)

Segundo Harten [46℄, o esquema Eq. 3.21 é TVD sob a seguinte ondição

∆t

∆x
max|ji+1/2| ≤ CFL, (3.29)

onde CFL é o numero de Courant-Friedrihs-Lewy. Para o esquema explíito TVD, Eq.

3.21, o valor de CFL deve ser menor ou igual a 1 [42℄.

Por �m, para análise da estabilidade e onvergênia do método de Variação Total

Deresente será adotado o mesmo ritério do método de MaCormak, ou seja, o álulo

do resíduo dos pontos internos do domínio disretizado, Eq. 3.14.

3.7 Validação do Método da Variação Total Deres-

ente (TVD)

Para a validação do algoritmo omputaional riado para a resolução numéria das

equações governantes da ondução de alor através do método da Variação Total Deres-

ente (TVD), utiliza-se o aso teste proposto na seção 3.5.
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A Figura 3.10 ilustra o �uxograma do ódigo omputaional desenvolvido para a

apliação do método TVD.
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Fim

≤

Figura 3.10: Fluxograma do ódigo omputaional para o método TVD.
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Assim omo na seção 3.5, foram realizados testes om diferentes malhas e passos de

tempo. A partir destes, adotou-se uma malha �xa e regular om 1000 pontos nodais e

om um passo de tempo de 10−4
.

As Figuras 3.11 a 3.15 ilustram os resultados obtidos utilizando o método da Variação

Total Deresente para a destruição de temperatura e para o �uxo de alor para os tempos

de 20 ps, 40 ps, 60 ps, 80 ps e 100 ps, respetivamente. Já a Figura 3.16 representa o

resíduo em função do número de iterações.
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Figura 3.11: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 20 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.12: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 40 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.13: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 60 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.14: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 80 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.15: Resposta térmia prevista pelo modelo da Termomassa em um nano�lme de

Silíio para o tempo de 100 ps : (a) Distribuição de temperatura; (b) Fluxo de alor.
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Figura 3.16: Grá�o do resíduo para o tempo de 100 ps.

Veri�a-se através das Figuras 3.11 a 3.15 que, os resultados da distribuição de tem-

peratura obtidos pelo método da Variação Total Deresente estão de aordo om os

resultados obtidos por Wang et al. [35℄. Além disso, nota-se que o método TVD obtém

as distribuições de temperatura sem gerar osilações espúrias na propagação da deson-

tinuidade. Portanto, veri�a-se que o método TVD é mais robusto que o método de

MaCormak.
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Assim omo desrito na seção 3.5, não foram feitos omparações om os resultados

enontrados para a distribuição do �uxo de alor no nano�lme de silíio, pois os mesmos

não estão disponíveis no trabalho realizado por Wang et al. [35℄.

Para o grá�o do resíduo, Fig. 3.16, veri�a-se um resimento iniial do resíduo. No

entanto, om o aumento do número de iterações o mesmo derese. Assim, onsidera-se

que o método da Variação Total Deresente onvergiu para a solução numéria.

Assim, após a validação do ódigo omputaional através do aso teste proposto,

veri�a-se a redibilidade e a on�abilidade do esquema TVD na resolução numéria das

equações governantes da ondução de alor do modelo da Termomassa. Portanto, os resul-

tados numérios a serem apresentados nas seções posteriores serão obtidos, uniamente,

pelo método TVD.



Capítulo 4

Resultados e Disussões

Pulsos de Laser om duração da ordem de femto/piosegundos têm sido amplamente

estudados nas últimas déadas. O aqueimento por um pulso de Laser tornou-se uma

importante ferramenta para o estudo das propriedades térmias de nano�lmes [47, 48℄.

Além disso, novas tenologias baseadas em aqueimento por Laser estão sendo desenvolvi-

das rapidamente devido à disponibilidade de Lasers de alta potênia. Portanto, o estudo

dos meanismos de transporte de energia sobre estas ondições vem se tornando de grande

importânia para a avaliação de desempenho e melhoramento destas tenologias.

No presente apítulo, simulações numérias serão realizadas para analisar as respostas

térmias forneidas pela teoria da Termomassa de diferentes materiais que são amplamente

apliados na manufatura de nano�lmes. Estas simulações irão prever o proesso de on-

dução de alor de não-Fourier em nano�lmes devido à presença de �uxos de alor de

alta intensidade ausados por pulsos de Laser de alta intensidade e pela extremamente

diminuta área das seções transversais.

A Figura 4.1 ilustra uma seção longitudinal real do nano�lme de tamanho L, onde

a seção transversal do mesmo é onsiderado muito maior do que sua seção longitudinal.

Assume-se que, o pulso de alor é apliado uniformemente ao longo de toda a fronteira

esquerda e a fronteira direita é �xada num meio uja ondutividade térmia seja muito

menor do que a do nano�lme. Portanto, a fronteira direita é onsiderada termiamente

isolada.
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L

Nanofilmeq

Figura 4.1: Seção longitudinal real do nano�lme.

O modelo físio do nano�lme a ser onsiderado para analisar a ondução de alor de

não-Fourier pela teoria da Termomassa é o de uma plaa retangular, onforme mostra a

Fig. 4.2. A seção transversal H do nano�lme no modelo físio é uma dimensão �tíia,

uma vez que o pulso de alor é apliado uniformemente na fronteira esquerda. Assim, o

alor se propaga exlusivamente da fronteira esquerda para a fronteira direita, ou seja, na

direção x.

L

y

x

q H

Figura 4.2: Modelo físio do nano�lme.

O método utilizado para avaliar a resposta térmia transiente em nano�lmes é através

da apliação de dois pulsos de Laser diferentes na fronteira esquerda, no qual resultam

em dois �uxos de alor espeí�os variantes no tempo. Estes �uxos de alor possuem

intensidade máxima e tempos de apliação iguais. No entanto, as variações temporais das

intensidades são diferentes.

Por �m, serão analisados os efeitos da variação da intensidade do Laser na propa-

gação da onda térmia através da apliação de uma baixa e uma alta intensidade do

pulso de �uxo de alor, onde se onsidera uma alta intensidade aquele que gera pios de
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temperatura próximos a temperatura de fusão do material.

Para a resolução numéria das equações governantes, será utilizado o método explíito

TVD. Após testes om diferentes malhas e passos de tempo, adotou-se uma malha �xa e

regular de 1000 pontos nodais no domínio físio, om um passo de tempo adimensional de

10−4
. O monitoramento da estabilidade e onvergênia do algoritmo omputaional para

o método TVD foi analisado através do álulo do resíduo, Eq. 3.14.

Assim omo foi realizado no Cap. 3, os resultados são obtidos em sua forma adi-

mensional e, posteriormente, aplia-se uma transformação inversa, ou seja, a partir dos

resultados das variáveis adimensionais obtêm-se os resultados das variáveis de interesse

na forma dimensional. Esta transformação é realizada de aordo om a Eq. 3.6.

4.1 Apliação de Pulsos de Laser em Nano�lmes

Na presente seção, simulações numérias serão onduzidas para analisar as respostas

térmias de três materiais diferentes que têm sido amplamente empregados na manufatura

de nano�lmes. Os materiais estudados serão o Alumínio, Silíio e Ouro. Estes materiais

apresentam difusividade térmia diferentes, sendo o Ouro om a maior e o Alumínio om

a menor. Considera-se nano�lmes de 0.2 µm de largura e que as temperaturas iniiais

dos nano�lmes são de 300 K. A Tabela 4.1 mostra as propriedades físias dos materiais

utilizadas nas simulações.

Tabela 4.1: Propriedades físias dos materiais a 300 K. [5, 36, 49℄

Material ρ (kg/m3) k (W/m ·K) cp (J/kg ·K) α · 10−6 (m2/s) ϕ τTh · 10−10 (s)
Al 2702 237 903 97,1 2,17 0,83

Si 2330 163 657 106,4 1,96 1,38

Au 19300 317 129 127 3,03 5,43

Com relação aos dois diferentes pulsos de Laser apliados na fronteira esquerda. Pri-

meiramente, assume-se uma distribuição Gaussiana para o pulso de Laser [16, 17, 50, 51,

52℄, de�nida pela Eq. 4.1 e, em seguida, adota-se uma distribuição Cossenoidal para o

pulso de Laser [35, 36℄, expresso pela Eq. 4.2.

qG(0, t) =















qA · exp
(

−4ln2

(

t

td

)2
)

t < td

0 t ≥ td

(4.1)
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qCos(0, t) =











qA · 1
2

(

1− cos

(

2πt

td

))

t < td

0 t ≥ td

(4.2)

onde qA é a intensidade do Laser e td é o tempo de apliação do pulso de Laser, ujo os

valores são assumidos omo 5 · 1011 W/m

2
e 10 ps, respetivamente.

A Figura 4.3 mostra um diagrama esquemátio das duas diferentes funções de pulso de

Laser. Apesar do fato que estas duas funções apresentarem intensidades máximas iguais

e o mesmo tempo de apliação, a quantidade total de energia forneida pelas funções de

pulso de Laser são ligeiramente diferentes, sendo qCos = 0.957175 · qG.

td

qA

q

qCos

qG

t

Figura 4.3: Diagrama esquemátio das duas diferentes funções de pulso de laser.

De aordo om o modelo físio, Fig. 4.2, assumem-se as seguintes ondições iniiais e

de ontorno:

0 ≤ x∗ ≤ 1 e t∗ = 0 : T ∗ = 1

x∗ = 0 e t∗ > 0 : q∗ = q∗(x∗, t∗)

x∗ = 1 e t∗ > 0 :
∂T ∗

∂x∗
= 0.

(4.3)

O tempo total de simulação para ada material foi onsiderado aquele até que a fron-
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teira direita sofra uma perturbação térmia, expliitada pela variação de sua temperatura

iniial. Como serão realizadas simulações para três materiais diferentes, são esperados

tempos de simulação diferentes para ada aso (ada material) e para ada função de

pulso de Laser.

Os resultados previstos pelo modelo da Termomassa serão apresentados na forma

dimensional para permitir a avaliação das respostas térmias provoadas pelos dois dife-

rentes pulsos de Laser nos materiais. Os mesmos serão apresentados separadamente para

ada aso (ada material) para diferentes períodos de tempo.

4.1.1 Resultados para o nano�lme de Alumínio

A Figura 4.4 mostra as respostas térmias para diferentes períodos de tempo para o

nano�lme de Alumínio. Nesta �gura, serão apresentadas as respostas da distribuição de

temperatura e do �uxo de alor no nano�lme para os dois diferentes pulsos de Laser.
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() Distribuição de temperatura em 40 ps
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(d) Fluxo de alor em 40 ps
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(e) Distribuição de temperatura em 80 ps
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(f) Fluxo de alor em 80 ps
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(g) Distribuição de temperatura em 120 ps
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(i) Distribuição de temperatura em 150 ps

0 0.5 1 1.5 2

x 10
−7

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4
x 10

11

x (m)

q 
(W

/m
²)

 

 
Cossenoidal
Gaussiana

(j) Fluxo de alor em 150 ps

Figura 4.4: Resposta térmia para o nano�lme de Alumínio prevista pelo modelo da

Termomassa.

A Figura 4.4 mostra que durante a apliação dos pulsos de Laser, 10 ps, apenas

pontos próximos a fronteira esquerda do nano�lme são afetadas pela perturbação térmia.

Veri�a-se também que para o mesmo tempo a função Cossenoidal apresenta um pio

de temperatura maior do que a função Gaussiana. No entanto, pontos mais afastados

da fronteira esquerda são afetados pela função Gaussiana. Nota-se que para tempos

posteriores os pios de temperatura para as duas funções de pulso de Laser tendem a ser

iguais. Isto oorre devido à tendênia natural que o meio tem de atenuar o transporte de

alor. A Tabela 4.2 mostra os tempos totais de simulação para as duas diferentes funções

de pulso de Laser para o Alumínio.

Tabela 4.2: Tempo total de simulação para o Alumínio.

Pulso de laser Tempo total de simulação(ps)

Gaussiana 146.05

Cossenoidal 148.07

Veri�a-se que para os dois diferentes pulsos de Laser, a diferença entre os tempos

totais de simulação é muito pequena, menor do que 2 %. Esta diferença é onsiderada

inexpressiva. Devido à diferença entre os tempos totais de simulação para as duas funções

de pulso de Laser, a Fig. 4.4 (i) e (j) foram obtidas para um período de tempo ligeiramente

superior ao maior valor, ou seja, 150 ps.

Na Figura 4.5 é analisado o grá�o do resíduo em função do número de iterações

para as duas funções de pulso de Laser para o tempo de 150 ps. O álulo do resíduo é

realizado de aordo om a Eq. 3.14, onde a variável temperatura, T , é utilizada para a
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determinação do mesmo.
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Figura 4.5: Grá�o do resíduo para o tempo de 150 ps: (a) função Gaussiana; (b) função

Cosseinodal.

De aordo om a Fig. 4.5, veri�a-se que para as duas funções o resíduo derese om

o aumento do número de iterações. Assim, onlui-se que a solução numéria obtida pelo

método TVD onvergiu. Embora o omportamento do erro seja muito distinto de uma

função para outra.

4.1.2 Resultados para o nano�lme de Silíio

A Figura 4.6 mostra as respostas térmias para diferentes períodos de tempo para

o nano�lme de Silíio. Na mesma, serão apresentadas as respostas da distribuição de

temperatura e do �uxo de alor no nano�lme de Silíio para os dois diferentes pulsos de

Laser.
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(b) Fluxo de alor em 10 ps
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() Distribuição de temperatura em 50 ps
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(g) Distribuição de temperatura em 150 ps
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(h) Fluxo de alor em 150 ps
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(i) Distribuição de temperatura em 180 ps
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Figura 4.6: Resposta térmia para o nano�lme de Silíio prevista pelo modelo da Termo-

massa
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A Figura 4.6 mostra que a propagação de alor no nano�lme de Silíio apresenta

as mesmas araterístias observadas no nano�lme de Alumínio. Entretanto, durante

o tempo de apliação do pulso de Laser o Silíio apresentou um pio de temperatura

maior do que o Alumínio. De aordo om a teoria da Termomassa, o parâmetro tempo

araterístio é o tempo neessário para estabeleer um �uxo de alor (esoamento de

gás de Termomassa) imediatamente após um gradiente de Temperatura (força indutora)

ser apliado ao meio. Este é diretamente proporional à difusividade térmia do meio,

onforme expresso pela Eq. 2.32. Como pode ser notado na Tab. 4.1, a difusividade

térmia do Silíio é maior do que a do Alumínio. Portanto, se estes dois materiais são

submetidos ao mesmo proesso de aqueimento, espera-se que o Silíio possua um tempo

araterístio maior do que o Alumínio, ou seja, é esperado um maior tempo de simulação

no Silíio. Como o Silíio possui um tempo araterístio maior do que o Alumínio, a

energia absorvida pelo Silíio também é maior. Assim, espera-se que para o tempo de

duração do pulso de Laser o Silíio apresente um pio de temperatura maior do que o

Alumínio. A Tabela 4.3 mostra os tempos totais de simulação para as duas diferentes

funções de pulso de Laser para o Silíio.

Tabela 4.3: Tempo total de simulação para o Silíio.

Pulso de laser Tempo total de simulação(ps)

Gaussiana 173.43

Cossenoidal 175.38

Como no Alumínio, veri�ou-se que para o nano�lme de Silíio a diferença entre os

tempos de simulação para os dois diferentes pulsos de Laser é muito pequena, menor do que

2%. Esta diferença também é onsiderada inexpressiva. Devido a tempos de simulação

diferentes, a Fig. 4.6 (i) e (j) foram obtidas para um período de tempo ligeiramente

superior ao maior valor, ou seja, 180 ps.

A Figura 4.7 mostra o grá�o de onvergênia para as duas funções de pulso de Laser

para o tempo de 180 ps. Assim omo nos resultados obtidos para o Alumínio, o resíduo

foi alulado utilizando a variável temperatura, onforme a Eq. 3.14.

Conforme a Fig. 4.7, nota-se que para as duas funções o resíduo derese om o

aumento do número de iterações. Portanto, onlui-se que a solução onvergiu.
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Figura 4.7: Grá�o do resíduo para o tempo de 180 ps: (a) função Gaussiana; (b) função

Cosseinodal.

4.1.3 Resultados para o nano�lme de Ouro

A Figura 4.8 mostra as respostas térmias para diferentes períodos de tempo para o

nano�lme de Ouro. Nesta, serão apresentadas as respostas da distribuição de temperatura

e do �uxo de alor prevista pelo modelo da Termomassa para os dois diferentes pulsos de

alor.
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(e) Distribuição de temperatura em 170 ps
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(f) Fluxo de alor em 170 ps
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(g) Distribuição de temperatura em 250 ps
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(i) Distribuição de temperatura em 325 ps
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(j) Fluxo de alor em 325 ps

Figura 4.8: Resposta térmia para o nano�lme de Ouro prevista pelo modelo da Termo-

massa.

A partir da Fig. 4.8 veri�a-se que omo no Silíio, a propagação de alor no Ouro

apresentou as mesmas araterístias do Alumínio. Veri�ou-se que o Ouro é o material

om o maior pio de temperatura durante a apliação dos dois pulsos de Laser, 10 ps.

No presente trabalho o Ouro é o material om a maior difusividade térmia, onforme a

Tab. 4.1. Portanto, espera-se que este material possua o maior pio de temperatura para

o tempo de duração do pulso de Laser e também apresente o maior tempo araterístio,

ou seja, maior tempo de simulação. A Tabela 4.4 mostra o tempo de total de simulação

para o Ouro.

Tabela 4.4: Tempo total de simulação para o Ouro.

Pulso de laser Tempo total de simulação(ps)

Gaussiana 318.81

Cossenoidal 321.20

Como nos outros materiais, veri�ou-se que no Ouro a diferença entre os tempos de

simulação para os dois diferentes pulsos de Laser é muito pequena, menor do que 2 %.

Esta diferença foi onsiderada inexpressiva. Assim omo nos outros materiais, devido à

diferença entre os tempos totais de simulação para os dois pulsos de Laser a Fig. 4.8 (i)

e (j) foram obtidas para um período de tempo ligeiramente superior ao maior valor, ou

seja, 325 ps.

A Figura 4.9 mostra o grá�o de onvergênia para as duas funções de pulso de Laser

para o tempo 325 ps. Assim omo nos resultados obtidos para os outros materiais, o

resíduo foi alulado utilizando a variável temperatura.
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Figura 4.9: Grá�o do resíduo para o tempo de 325 ps: (a) função Gaussiana; (b) função

Cosseinodal.

A partir da Fig. 4.9, veri�a-se que o resíduo derese om o aumento do número de

iterações. Portanto, onlui-se que a solução numéria obtida pelo método TVD onvergiu.

Veri�a-se a partir das Figs. 4.4, 4.6 e 4.8 que, no tempo de duração dos pulsos de

Laser os materiais que possuem as maiores difusividades térmias apresentaram os maiores

pios de temperatura. No entanto, estes materiais apresentaram tempos de simulação

maiores. A Tabela 4.5 mostra o tempo total de simulação para todos os materiais.

Tabela 4.5: Tempo total de simulação para todos os materiais.

Material Tempo total de simulação(ps)

Al 150

Si 180

Au 325

A partir da Tab. 4.5, veri�a-se que os materiais que possuem as maiores difusivida-

des térmias apresentam os maiores tempos totais de simulação. Como as duas funções

apresentam tempos totais de simulação diferentes, a Tab. 4.5 mostra o tempo de total de

simulação para ada material ligeiramente superior ao maior valor.

4.2 In�uênia da Intensidade do Pulso de Laser na Pro-

pagação de Calor

Em ordem de analisar a in�uênia da intensidade do pulso de Laser na propagação de

alor prevista pelo modelo da Termomassa, simulações numérias para obter as respostas



4.2 In�uênia da Intensidade do Pulso de Laser na Propagação de Calor 63

da veloidade da onda térmia, tempo araterístio e temperatura são realizadas para um

nano�lme. Os materiais estudados serão Alumínio e Ouro. Estes materiais apresentam

diferentes difusividades térmias, sendo o Ouro om a maior é o Alumínio om a menor,

de aordo om a Tab. 4.1. Assumem-se nano�lmes de 0,2 µm de largura e que as

temperaturas iniiais dos nano�lmes são de 300 K.

Com relação ao pulso de Laser apliado na fronteira esquerda, uma função de pulso

Cossenoidal é assumida, de�nida de aordo om a Eq. 4.2. Já em relação à intensidade do

Laser, qA, uma alta e uma baixa intensidade são onsideradas, ujos valores são assumidos

omo 20 · 1011W/m2
e 5 · 1011W/m2

, respetivamente. O tempo de duração do pulso de

Laser é assumido omo sendo 10 ps.

Serão adotadas as mesmas ondições iniiais-ontorno assumidas na seção 4.1, ex-

presso pela Eq. 4.3. Quanto ao tempo total de simulação para ada material, foi onsi-

derado o mesmo ritério adotado na seção 4.1. No entanto, omo serão utilizadas duas

diferentes intensidades de Laser, adotar-se-á o tempo total de simulação para a intensi-

dade de Laser que em menor tempo faça om que a fronteira direita do nano�lme sofra

uma perturbação térmia, expliitada pela variação de sua temperatura iniial. Os re-

sultados são apresentados separadamente para ada material ontendo as respostas das

ondas térmias previstas pelo modelo da Termomassa para as duas diferentes intensidades

do Laser.

4.2.1 Resultados para o nano�lme de Alumínio

As Figuras 4.10, 4.11 e 4.12 mostram as repostas da distribuição de temperatura,

tempo araterístio e veloidade da onda térmia em diferentes períodos de tempo para

o nano�lme de Alumino, respetivamente.
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0 0.5 1 1.5 2

x 10
−7

300

350

400

450

500

550

600

650

700

x (m)

T
(K

)

 

 

q
A
= 5x1011 W/m2

q
A
= 20x1011 W/m2

(b) Distribuição de temperatura em 50 ps
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Figura 4.10: Distribuição de Temperatura no nano�lme de Alumínio prevista pelo modelo

da Termomassa.
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rístio em 10 ps
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(b) Distribuição espaial do tempo arate-

rístio em 50 ps
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Figura 4.11: Distribuição espaial do tempo araterístio no nano�lme de Alumínio.
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Figura 4.12: Distribuição espaial da veloidade da onda térmia no nano�lme de Alumí-

nio.
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A Figura 4.10 mostra os efeitos da intensidade do Laser do pulso de �uxo de alor

sobre a resposta da distribuição de temperatura prevista pelo modelo da Termomassa.

Como mostrado na Fig. 4.10, os pios de temperatura aumentam signi�ativamente

devido ao aumento da intensidade do Laser do pulso de �uxo de alor. Observou-se que

para tempos posteriores os pios de temperatura tendem a diminuir. Isto oorre devido

à tendênia natural que o meio tem de atenuar o transporte de alor. A Figura 4.11

mostra a distribuição espaial do tempo araterístio no nano�lme de Alumínio para as

duas diferentes intensidades do Laser do pulso de �uxo de alor. De aordo om a teoria

da Termomassa, o parâmetro tempo araterístio é o tempo neessário para estabeleer

um �uxo de alor (esoamento de gás de Termomassa) imediatamente após um gradiente

de Temperatura (força indutora) ser apliado ao meio. Este parâmetro é diretamente

proporional à difusividade térmia e inversamente proporional a temperatura do meio,

omo expresso pela Eq. 2.32. Portanto, o tempo araterístio é menor quando submetido

a uma maior intensidade de Laser do pulso de �uxo de alor.

A Figura 4.12 mostra a distribuição espaial da veloidade da onda térmia no na-

no�lme de Alumínio para as duas diferentes intensidades do Laser do pulso de �uxo de

alor. Veri�ou-se que a veloidade da onda térmia é maior para uma alta intensidade de

Laser do que para uma baixa intensidade de Laser, uma vez que, os pios de temperatura

no nano�lme são maiores quando submetidos a uma alta intensidade do Laser do pulso de

�uxo de alor. Assim, a perturbação térmia viaja mais rapidamente sob alta intensidade

do Laser. Como os pios de temperatura tendem a diminuir om a propagação da onda

térmia no nano�lme, a veloidade da onda térmia também tendem a diminuir, onforme

mostra na Fig. 4.12.

As Tabelas 4.6 e 4.7 mostram os pios de temperatura, assim omo os tempos ara-

terístios e as veloidades da onda térmia, relaionados às máximas temperaturas, no

nano�lme de Alumínio para a baixa e a alta intensidade do pulso de Laser, respetiva-

mente.

Tabela 4.6: Pios de temperatura, tempos araterístios e veloidades da onda térmia

para a baixa intensidade do pulso de Laser.

Tempo (ps) Tmax(K) τThTmax
· 10−10(s) vThTmax

(m/s)
10 419,62 0,59 1281,8

50 343,79 0,72 1160,2

90 325,64 0,76 1129,6

130 317,10 0,78 1114,6
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Tabela 4.7: Pios de temperatura, tempos araterístios e veloidades da onda térmia

para a alta intensidade do pulso de Laser.

Tempo (ps) Tmax(K) τThTmax
· 10−10(s) vThTmax

(m/s)
10 657,98 0,38 1604,5

50 418,66 0,59 1279,3

90 367,09 0,67 1199,3

130 317,10 0,72 1161,3

As Figuras 4.13 e 4.14 mostram a variação temporal dos pios do tempo araterístio

e da veloidade da onda térmia no nano�lme de Alumínio, respetivamente. A Fig. 4.13

mostra que om a propagação da onda térmia no nano�lme, o tempo araterístio

aumenta devido a diminuição dos pios de temperatura. A Figura 4.14 mostra que a

veloidade da onda térmia diminui devido à diminuição dos pios de temperatura. Como

já foram observados anteriormente os pios de temperatura são maiores quando submetido

a uma alta intensidade de Laser. Portanto, a onda térmia viaja mais rapidamente sob

alta intensidade de Laser do �uxo de alor. No entanto, para tempos posteriores as

veloidades da onda térmia tendem ser iguais. Isso oorre devido a tendênia natural

que o meio possui de atenuar o transporte de alor.
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Figura 4.13: Variação temporal dos pios do tempo araterístio no nano�lme de Alu-

mínio.
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Figura 4.14: Variação temporal dos pios da veloidade da onda térmia no nano�lme de

Alumínio.

Na Figura 4.15 é analisada o grá�o do resíduo em função do número de iterações para

as duas diferentes intensidades de pulso de Laser para o tempo de 130 ps. O álulo do

resíduo é realizado de aordo om a Eq. 3.14, onde a variável temperatura, T , é utilizada

para a determinação do mesmo. De aordo om a Fig. 4.15, veri�a-se que para as duas

diferentes intensidades de pulso de �uxo de alor o resíduo derese om o aumento do

número de iterações. Portanto, onlui-se que a solução numéria obtida pelo método

TVD onvergiu.
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Figura 4.15: Grá�o do resíduo para o tempo de 130 ps.
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4.2.2 Resultados para o nano�lme de Ouro

As Figuras 4.16, 4.17 e 4.18 mostram as repostas da distribuição de temperatura,

tempo araterístio e veloidade da onda térmia em diferentes períodos de tempo para

o nano�lme de Ouro, respetivamente.
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(a) Distribuição de temperatura em 10 ps
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(b) Distribuição de temperatura em 100 ps

0 0.5 1 1.5 2

x 10
−7

300

400

500

600

700

800

900

1000

x (m)

T
(K

)

 

 

q
A
=5x1011 W/m2

q
A
=20x1011 W/m2

() Distribuição de temperatura em 190 ps
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(d) Distribuição de temperatura em 280 ps

Figura 4.16: Distribuição de Temperatura no nano�lme de ouro prevista pelo modelo da

Termomassa.
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(a) Distribuição espaial do tempo arate-

rístio em 10 ps
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(b) Distribuição espaial do tempo arate-

rístio em 100 ps
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Figura 4.17: Distribuição espaial do tempo araterístio no nano�lme de Ouro.
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(a) Distribuição espaial da veloidade da

onda térmia em 10 ps
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(b) Distribuição espaial da veloidade da

onda térmia em 100 ps
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Figura 4.18: Distribuição espaial da veloidade da onda térmia no nano�lme de Ouro.
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A Figura 4.16 mostra que a propagação de alor no nano�lme de Ouro apresenta

as mesmas araterístias observadas no nano�lme de Alumínio. No entanto, durante o

tempo de apliação do pulso de Laser o Ouro apresentou um pio de temperatura maior do

que o Alumínio. Já a Figura 4.17 mostra a distribuição espaial do tempo araterístio

no nano�lme de Ouro para as duas diferentes intensidades de Laser. De aordo om

a Eq. 2.32, o tempo araterístio também depende das propriedades físias do meio.

Embora o Ouro apresente um pio de temperatura maior do que o Alumínio durante o

tempo de apliação do pulso de Laser, o Ouro pode apresentar um tempo araterístio

maior do que o Alumínio. Como pode ser veri�ado na Tab. 4.1, o Ouro possui uma

difusividade térmia maior do que o Alumínio. Portanto, se estes dois materiais são

submetidos ao mesmo proesso de aqueimento, espera-se que o Ouro possua um tempo

araterístio maior do que o Alumínio. Veri�a-se também que no nano�lme de Ouro o

tempo araterístio é menor sob uma alta intensidade do pulso de �uxo de alor.

A Figura 4.18 mostra a distribuição espaial da veloidade da onda térmia no nano-

�lme de Ouro para as duas diferentes intensidades de Laser do pulso de Laser. Observou-se

que omo o Ouro apresenta um tempo araterístio maior do que o Alumínio, onsequen-

temente espera-se que Ouro apresente uma veloidade de onda térmia menor do que o

Alumínio, ou seja, o tempo neessário para uma perturbação térmia se propagar no Ouro

é maior. Como no Alumínio, veri�a-se que no Ouro a perturbação térmia viaja mais

rapidamente sob uma alta intensidade de Laser.

As Tabelas 4.8 e 4.9 mostram os pios de temperatura, assim omo os tempos ara-

terístios e as veloidades da onda térmia, relaionados às máximas temperaturas, no

nano�lme de Ouro para a baixa e a alta intensidade do pulso de Laser, respetivamente.

Tabela 4.8: Pios de temperatura, tempos araterístios e veloidades da onda térmia

para a baixa intensidade do pulso de Laser.

Tempo (ps) Tmax(K) τThTmax
· 10−10(s) vThTmax

(m/s)
10 520,02 3,17 634,07

100 354,73 4,59 526,61

190 336,10 4,84 512,58

280 327,34 4,97 505.85
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Tabela 4.9: Pios de temperatura, tempos araterístios e veloidades da onda térmia

para a alta intensidade do pulso de Laser.

Tempo (ps) Tmax(K) τThTmax
· 10−10(s) vThTmax

(m/s)
10 954,85 1,72 859,37

100 446,83 3,64 591,05

190 393,72 4,13 554,78

280 369,96 4,40 537,77

As Figuras 4.19 e 4.20 mostram a variação temporal dos pios do tempo araterís-

tio e da veloidade da onda térmia no nano�lme de Ouro. Observa-se que o tempo

araterístio aumenta devido à diminuição dos pios de temperatura. Como os pios de

temperatura são maiores sob uma alta intensidade de Laser do pulso de �uxo de alor, o

tempo araterístio tende a ser menor para alta intensidade de Laser, omo ilustrado na

Fig. 4.19. A Figura 4.20 mostra que a veloidade da onda térmia diminui devido à dimi-

nuição dos pios de temperatura. Observa-se que a onda térmia viaja mais rapidamente

quando se aplia uma alta intensidade de Laser do pulso de �uxo de alor. No entanto,

para tempos posteriores as veloidades da onda térmia tendem a ser iguais. Isto oorre

devido à tendênia natural que o meio possui de atenuar o transporte de alor.
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Figura 4.19: Variação temporal dos pios do tempo arateristio no nano�lme de Ouro.
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Figura 4.20: Variação temporal dos pios da veloidade da onda térmia no nano�lme de

Ouro.

A Figura 4.21 mostra o grá�o de onvergênia para as duas diferentes intensidades

de pulso de Laser para o tempo 280 ps. Assim omo nos resultados obtidos para o

Alumínio, o resíduo foi alulado utilizando a variável temperatura, T . A partir da Fig.

4.21, veri�a-se que o resíduo derese om o aumento do número de iterações. Assim,

onsidera-se que a solução numéria obtida pelo método TVD onvergiu.

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000
−6.5

−6

−5.5

−5

−4.5

−4

−3.5

−3

−2.5

−2

N. Iterações

R
es

íd
uo

(a) Alta intensidade do pulso de laser

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000
−7.5

−7

−6.5

−6

−5.5

−5

−4.5

−4

−3.5

−3

N. Iterações

R
es

íd
uo

(b) Baixa intensidade do pulso de laser

Figura 4.21: Grá�o do resíduo para o tempo de 280 ps.



Capítulo 5

Conlusões e Trabalhos Futuros

Neste apítulo são apresentadas as onlusões dos resultados obtidos a partir do pre-

sente estudo. Por �m, serão apresentadas algumas possíveis propostas de trabalhos futuros

que podem ser realizados omo onsequênia do presente trabalho.

5.1 Conlusões

No presente trabalho, um estudo numério é realizado para avaliar as respostas tér-

mias do proesso de transferênia de alor transiente em nano�lmes baseado na teoria da

Termomassa. O Proesso de alor foi assumido unidimensional uma vez que o pulso de

laser foi apliado uniformemente em toda a fronteira esquerda. Para a resolução numéria

das equações governantes, utilizou-se o método explíito TVD.

Os resultados foram apresentados na forma dimensional para permitir a avaliação das

respostas térmias ausadas em diferentes materiais pelo pulso de laser. A teoria da Ter-

momassa previu uma distribuição de temperatura heterogênea om pios de temperatura

elevados.

Para o aso em que foi apliado dois diferentes pulsos de laser na fronteira esquerda,

veri�ou-se que durante a apliação dos pulsos de laser apenas pontos próximos à per-

turbação térmia são afetados. Notou-se que ao �nal da apliação dos pulsos de laser a

função Cossenoidal proporionou nos materiais estudados um pio de temperatura maior

do que a função Gaussiana. No entanto, para o mesmo tempo pontos mais afastados da

perturbação térmia são afetados pela função Gaussiana. Para tempos posteriores, os

pios de temperatura tendem a ser pratiamente iguais. Isto é devido à tendênia natu-

ral que o meio possui de atenuar o transporte de alor. Observou-se também a variação
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temporal da intensidade dos dois pulsos de alor utilizados no presente trabalho não in�u-

enia no modo de propagação de alor ao longo do nano�lme, independente do material

onsiderado.

Já para o aso em que se analisaram os efeitos da variação da intensidade do Laser

através da apliação de uma alta e uma baixa intensidade, veri�ou-se que os pios de tem-

peratura aumentam signi�ativamente om o aumento da intensidade do Laser do pulso

de �uxo de alor. Observou-se também que o tempo araterístio é menor quando uma

alta intensidade de Laser é apliada, independente do material onsiderado. No entanto,

se diferentes materiais são submetidos ao mesmo proesso de aqueimento, espera-se que

o material om maior difusividade térmia apresente um tempo araterístio maior. Por

�m, veri�ou-se que a perturbação térmia se propaga mais rapidamente quando se aplia

uma alta intensidade de Laser.

A ompreensão de omo oorre o proesso de ondução de alor em nanoesala é de

grande importânia para a melhoria e desenvolvimento da nanotenologia. Portanto, a

teoria da Termomassa é um novo oneito para investigar o proesso de ondução de alor

em nanoesala, e as respostas térmias obtidas a partir deste modelo podem prevenir

o dano térmio ausado por tenologias de proessamento e manufatura de elementos

baseados em apliações de pulsos de Laser de alta intensidade.

5.2 Trabalhos Futuros

Segue abaixo uma lista de algumas possíveis propostas de trabalhos futuros:

• Analisar as respostas térmias forneidas pela teoria da Termomassa para uma gama

maior de materiais, ou seja, além de analisar materiais ondutores estender a análise para

materiais dielétrios.

• Estender a análise da transferênia de alor om base na teoria da Termomassa para

geometria mais omplexas, ou seja, bi e tridimensionais.

• Do ponto de vista numério, implementar o método implíito TVD. Este não possui

restrições ao ritério de estabilidade [42℄.

• Realizar um estudo omparativo entre o modelo da Termomassa om os modelos

que utilizam a meânia quântia omo base nas suas formulações.



Apêndie

I - Compatibilidade da teoria da Termomassa om as

leis da Termodinâmia

O modelo da Termomassa deve ser ompatível om as leis da termodinâmia. Na

presente seção será demonstrado que este novo modelo de ondução de alor de não-

Fourier é ompatível om as quatro leis da Termodinâmia.

I.1 - Lei Zero da Termodinâmia

A lei zero da termodinâmia a�rma que, se três sistemas termodinâmios apresentam-

se isolados de qualquer outro universo externo, e, dois sistemas termodinâmios onseuti-

vos estiverem em equilíbrio térmio om o tereiro, então os dois sistemas termodinâmios

onseutivos estarão em equilíbrio térmio entre si [28℄. No modelo da Termomassa, o es-

oamento do gás de Termomassa é induzido pela pressão da Termomassa, onforme a Eq.

2.19. Veri�a-se que a pressão da Termomassa é diretamente proporional ao quadrado da

temperatura. Baseado nos oneitos da dinâmia dos �uidos, se dois gases estão estatia-

mente em equilíbrio om um tereiro, suas pressão devem estar em equilíbrio. Portanto,

as temperaturas dos gases de Termomassa devem ser iguais.

I.2 - Primeira Lei da Termodinâmia

A primeira lei da Termodinâmia a�rma que, a energia pode ser transferida para ou

a partir de um sistema termodinâmio, mas não pode ser riada nem destruída [3℄. A

primeira lei da termodinâmia nada mais é que o prinípio da onservação de energia,

podendo ser esrita omo

ρcp
∂T

∂t
+
∂q

∂x
= 0.

(A.1)
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Nota-se que esta é exatamente onsistente om a equação da ontinuidade do gás de

Termomassa se ada termo for divido por c2.

I.3 - Segunda Lei da Termodinâmia

Uma de�nição alternativa da segunda lei da termodinâmia onsiste na de�nição de

entropia. A entropia é uma propriedade aditiva de ada sistema em qualquer estado. A

segunda lei da termodinâmia a�rma que, num sistema isolado, a entropia não pode ser

destruída, mas pode ser riada (num proesso irreversível) ou permaneer inalterada (num

proesso reversível) [3℄. Portanto, para um sistema isolado, a variação da entropia não

deve ser negativa. A equação de equilíbrio de entropia pode ser esrita omo [53℄

∇ · (
−→q
T
) + ρ

∂S

∂t
= σ,

(A.2)

onde S é a entropia espeí�a e σ é a taxa de produção de entropia por unidade de volume.

Sabendo-se que a temperatura loal é de�nida por

T =
∂U

∂S
,

(A.3)

onde U é a energia interna do sistema. Assim, de forma alternativa, a Eq. (A.2) pode ser

esrita omo [53℄

σ = − 1

T 2
−→q · ∇T .

(A.4)

De aordo om a segunda lei da Termodinâmia deve ser provado que para um sistema

isolado a taxa de produção de entropia deve ser sempre positiva. De aordo om [28℄,

para o modelo da Termomassa a Eq.(A.4) pode ser esrita omo,

σ =
c4

2αρc2pT
3
(ρTh

−→u Th) · (−∇pTh).

(A.5)

Para o aso de um sistema isolado, o esoamento do gás de Termomassa é induzido

por um gradiente de pressão. Portanto, o momentum e o gradiente de pressão do esoa-

mento estão sempre em direções opostas. Com isso, a taxa de produção de entropia no
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esoamento do gás de Termomassa é sempre positiva, o que é onsistente om a segunda

lei da termodinâmia.

I.4 - Tereira Lei da Termodinâmia

A tereira lei da termodinâmia foi desenvolvida por Walther Nernst, e seu enuniado

diz que, quando um sistema se aproxima da temperatura do zero absoluto, essam todos

os proessos, e a entropia assume um valor mínimo, ou seja, a entropia de uma substânia

pura se aproxima de zero quando a temperatura se aproxima do zero absoluto, e é zero na

temperatura de zero absoluto [3℄. Portanto, esta lei fornee um ponto de referênia para

a determinação do valor da entropia. A equação proposta por Nernst é de�nida omo

limT→0∆S = 0,

(A.6)

onde ∆S é a variação da entropia e T é a temperatura. Em seu trabalho, Nernst onluiu

também que é impossível atingir o zero absoluto através de um número �nito de passos.

Utilizando-se a teoria da relatividade espaial de Einstein [20℄, a veloidade da luz

nuna pode ser atingida, ou seja,

uTh < c,

(A.7)

onde c é a veloidade da luz. Substituindo a Eq. 2.24 na Eq. (A.7), tem-se que

T >
|−→q |
ρcpc

> 0,

(A.8)

onde se veri�a que o modelo da Termomassa é ompatível om a tereira lei da termo-

dinâmia.
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