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Superficies

La energia libre de una superficie es
F=uN—pV+4+oA,

que puede escribirse de una manera mas general como:

— _—p //dazdyha;y //dxdygbhx,h)

@ es el potencial quimico, v = V/N, h(x,y) es la altura de la superficie en el punto del substrato (x,y), p
es la presion o es la tensién superficial y ¢(hy, hy) = o(hy, hy) \/ 1+ hi+h2.

Trabajando a presion constante se puede estudiar el efecto de

e La tension superficial

e [l potencial quimico



Difusion en superficies: El potencial quimico

(xy)

Si variamos el nimero de particulas en la superficie de manera isoterma, tenemos:
OF = —pdV + uoN .

Esto equivale a h — h 4+ 0h. Impondremos que la variacion es local y que se anula en la frontera de la
superficie.

Un desarrollo de Taylor funcional nos da:

OF = ——p //da;dy5h+//da:dy< o gfcﬂz).

Integrando por partes:
[o 0 0p 0 0¢
F = 7 _ _ ,
0 //daz 4y <v P~ oz Oh,  O0yoh, oh




Podemos identificar

[0 900
==Y 92 0h, ~ oyon,|

Si la superficie es suave:
o
//dazdygb = //dxdya(hx,hy)\/l + hi + hi =~ //dscdy§ [hi + hﬂ ,

[
¢g§[h§+h§] .

Por lo tanto el potencial quimico local puede escibirse en el caso de superficies suaves como

M= o — CLVQh )
donde g es el potencial quimico en el equilibrio del sélido (bajo la hipdtesis de equilibrio local). Asi una
montana tiene mayor potencial quimico que un valle.

Ejemplo: consideremos la siguiente superficie:

1 12 y2
h(xz,y) ~ hy — 5 <E+§2) :

donde Ry y Ry son los radios principales de curvatura, entonces:
5 _ (1 N 1

=vo | —+—| .
i R R

Por lo tanto el potencial quimico induce una difusion en la superficie desde regiones con mayor 1 a regiones
con potencial quimico mas bajo. La corriente superficial que se genera es

J=-DVp



y teniendo en cuenta que el numero de particulas es constante, tenemos la siguiente ecuacion de continuidad:

oh :

Uniéndolo todo 9
i DNV = —k(V?)?h

Kk > 0.

El potencial quimico tiende a minimizar la curvatura media de la superficie.



Evaporacion en superficies: tension superficial

Asumiendo que el potencial quimico del vapor es uniforme g, tendremos evaporacion en las regiones de la
superficie donde p > pp.

El modelo mas sencillo es asumir que la variaciéon de la altura de la superficie con el tiempo es directamente
proporcional a la diferencia de potenciales quimicos:

o o~ o)
ot M Ho)
por lo tanto, 5
h 2
— = h
5 vV<°h |

v > 0.

El papel principal de la tension superficial es minimizar el area de la superficie.



El modelo continuo

Teniendo en cuenta difusion, evaporacion, fluctuaciones térmicas y flujo incidente de particulas (F + 0 F),
podemos escribir

% =vV?h — k(V?)?h+n(rt) + F+0F

donde n(r,t) es el ruido térmico (e.g. Gaussiano)
Nota: Haciendo el cambio de variables h — h + F't, podemos tomar F' = 0.

El tiempo caracteristico del modo de Fourier ¢q es

1
—— =vg* + kgt
7(q)

Por lo tanto para momentos pequénos (largas distancias) la tensién superficial siempre domina, la longitud

LC:\/E.
1%

Si L < L. el sistema se comporta como si no tuviera tension superficial.

de crossover es:

Si v = 0 el modelo no tiene limite termodiamico cuando al dimension del substrato es 2 (es decir la superficie
vive en 241 dimensiones). La funcién de correlacion entre las alturas diverge incluso a distancias finitas:

C(r) = {(h(r) — h(0))*) — o0 as L — o0 .



Posteriormente usaremos la funcién de correlacion entre las pendientes en puntos diferentes:

Cy(s) = ((Vh(r + s) — Vh(r))?) .



El modelo discreto

La superficie esta formada por atomos. Teniendo en cuenta esta propiedad, podemos introducir el modelo
discreto:

_VZ{vdh 2+ &[VIR(r)P)
Vg es el gradiente discreto y h € Z.

Su limite continuo esta bien descrito (via la formula de sumacién de Poisson) por el modelo de sine-Gordon

(sG):
H - / ' [V AT + k[V2R(F)2 + V {1 — cos (2nh(r))}] .
Ahora, h € R.

Cuando k = 0 y en dos dimensiones, tanto el laplaciano discreto como el sG presenta la transicion de fase
de rugosidad que esta en la clase de universalidad de Kosterlitz-Thouless:

o ' < Ty C(r) ~ e~ "/¢. Superficie plana. Fase masiva.

o I'> Ty, C(r) ~logr. Superficie rugosa. Fase sin masa.

o {(T) ~ exp [— ¢ } , cuando T — T, . Transicién de fase de orden infinito.

VTa—T
e Tr(L)=Tg+a/(log L +0b)*



Gravedad.

Hay que anadir la energia potencial de una columna de atomos a la energia libre:

5y = % / ddy h? .

La funcion de correlacion entre alturas es ahora:

t/a 2kpT
C(R)={|h(r) — h(r + R :/ dqg 2 —
(R) = (i)~ hir 4 R = [ da2mg 200
Si _
R << 2 = R,
P9
el comportamiento es rugoso: C'(R) =~ log R.
Pero si
R>>R..

la fase serd siempre plana (decaimiento exponencial de la funcién de correlacion).

Algunas estimaciones numéricas: @ es del orden de 1 eV /atomo, esto es & ~ 20 J/m? Asumiendo p = 1

kg/1, encontramos
R.~4 cm .



Ejemplo 1. Molecular Beam Epitaxy.

Calentador

Espectrémetro
Difractometro de masas
de electrones de —
alta energia  Sustrato
4

&= ha

Caiion de
electrones

Carion de iones

Caiiones de haces
moleculares o
atémicos

Anteriormente se usaban los métodos CVD (Chemical Vapor Deposition), MOCVD (Metal-Organic Chem-
ical Vapor Deposition) o MOVPE (Metal Organic Vapor Phase Epitaxy).

e Proceso de gran interés tecnologico (produccién de semiconductores).

e Grandes ventajas: Control del grosor de la muestra hasta nivle microscopico. No hay reacciones quimicas
en la superficie y el entorno de muy alto vacio en el que crecen las muestras (1071 torr), permite el
estudio de la muestra in situ usando variadas técnicas de medicion.

e Ein muchos procesos MBE no hay casi evaporacion, por ejemplo en el crecimiento del Niquel.

e Pero en el GaAs, el arsénico evaporal!



Ejemplo 2: Membranas bioldgicas

Una membrana fluida (e.g. una membrana lipida) es un buen ejemplo de superficie sin tensién superficial.
El fluido de los lipidos que forman la membrana estd por encima de su temperatura de fusion, por lo que
los lipidos se pueden mover en la superficie.

Gov y Sofran han introducido el siguiente modelo para modelar la accion del citoesqueleto elastico sobre la
membrana fluida:

(V22X (r) + V(r)x(r) = 0.

x(r) = (h(r)), y V introduce el “pinning” de la superficie en los puntos de anclaje con el citoesqueleto.



Ejemplo 3: Fusién en sélidos bidiemensionales

Neslon propuso el modelo bilaplaciano discreto para la fusion bidimensional.

e Usando la formula de sumacién de Poisson en el modelo bilaplaciano discreto uno puede escribir una
representacion gas de Coulomb para el modelo.

e usando los términos mas relevantes en esta representacion encontro la siguiente secuencia de transiciones
de fase (escenario HNYKT):

1. T >T.: C(r) o< r?logr, Cy(r) o< logr. Fase rugosa no orientada. (Sélido).
2. Ty >T > T, C(r) o< logr, Cy(r) o< 1. Fase rugosa orientada (Hexatica).
3. T < T Cr) o1, Cy(r) < 1. Fase plana (Liquido isotrdpico).



Método variacional

El punto de partida es la desigualdad de Bogoliubov-Feynman:
F < fo+<H—Ho>o

T -

El parametro variacional es el propagador S(q), por lo tanto la ecuacién del extremo es:

0
m[fo+<H—Ho>o]:O.

d=2 AfEfg—fgzoo.

T—T,
Transicion de fase de Primer Orden. (§ — const.)



Grupo de renormalizacion

e Renormalizacion de la ecuacion de Langevin. Esquema de Nozicres-Gallet.

1. Integramos los momentos comprendidos en el intervalo (Gumax/b, qmax). b es el factor de escala y
Gmax = 1/CL
2. Dilatacién de la unidad de longitud: ¢ — ¢’ = bq.

3. Reescalamiento (renormalizacion) de los campos.

4. Identificar los nuevos acoplamientos en funcion de los antiguos acoplamientos y de la escala b.

o L.(I)=+/k()/v(l),l =logb.
e Si L. < L.(I): Superficie sin tensién superficial.

o If L > L.(I): Superficie con tension superficial.



Si el tamano del reticulo es suficientemente grande siempre tendremos tension superficial.



Simulaciones numéricas

. Simulaciones numéricas realizadas por Bruce con-
firman el escenario de Nelson con 7,-22 y 7, =161.

. Simulaciones numéricas realizadas por Janke and
Kleinert en un modelo relacionado implican una
transicion de fase de primer orden en 7, -2.45.



Nuestras simulaciones numeéricas

1. Algoritmo de Metropolis.

2. Cluster de PC (32) bajo Linux.

3. L < 128. Algunos runs L = 200, 256.

4. Calculamos observables locales, tipo la energia y globales, como por ejemplo las funciones de correlacion.

5. Hemos realizados algunos estudios sobre la dinamica del modelo.

e Ll sistema se comporta como predice el bilaplaciano en T = 1.8, por lo que los escenarios de Bruce y
de Janke y Kleinert no pueden ser correctos.

e Hemos encontrado una transicion de fase continua (de segundo orden o superior) en T' = 1.64 entre una
fase de alta temperatura descrita por el bilaplaciano y una fase masiva (longitud de correlacién finita).

e a <0yv=~0.7violan “hyperscaling” (o =2 — vd), asi

e Conjeturamos que la transicion de fase esta en la clase de universalidad de KT



Figure 1: Una configuracion a T' = 2.0



Figure 2: Corte de una configuraciéon a 1" = 2.0



Figure 3: Una configuracién a T'= 1.5
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Figure 4: Corte de una configuraciéon a T' = 1.5
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Figure 5: Energia en un proceso de enfriamiento-calentamiento-enfriamiento.
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Figure 6: Funciones de correlacién a T'= 1.8
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Figure 7: Funciones de correlacién a T' = 1.5
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Figure 8: Calor especifico como funcién de T' para diferentes tamanos de reticulos.
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Figure 9: Méximo del calor especifico como funcion de L.
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Figure 10: T.(L) en funcién de L.
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Figure 11: T.(L) en funcién de L. Escenario KT.



