Estudo da formação da ponta alterando as variáveis do Deconvo 1.1

Por: Eduardo Monteiro de Barros

1. Variáveis em estudo

· “x Scale”

· “y Scale”
· “z Scale”
· “Threshold”

2. Introdução

Para cada imagem fornecida, o programa calcula um valor para as três primeiras variáveis, enquanto a última é constante e igual a 10 para qualquer imagem. O estudo dessas variáveis foi feito conforme está descrito em seus respectivos tópicos subseqüentes e anotando-se, por fim, os valores da altura e raios de curvatura da ponta decorrente (“tip height”, “x curvature radius and y curvature radius”). Depois de anotados todos os valores, conclusões puderam ser tiradas segundo a tendência funcional das alterações nas características da ponta, tendência esta mostrada também através de gráficos.

Definimos como padrão comparativo os valores das características da ponta obtidos quando usados os valores dados pelo programa.

Foi fornecida ao programa uma imagem de um polímero, conseguida por um Microscópio de Força Atômica Nanoscope III – Digital Instruments, salva num arquivo intitulado P1.001 , de modo que os seguintes valores foram obtidos:

2.1   “x Scale”

A tabela abaixo foi construída variando-se o valor predeterminado pelo programa para esta variável por um fator multiplicativo.

Tabela 1

	Tip Height (Angs)
	Curvature Radius (Angs)

	Fator
	
	x Axis
	y Axis

	1/3
	CTE
	957
	528

	0,5
	CTE
	2155
	1189

	1
	CTE
	8622
	4758

	2
	CTE
	34488
	19034

	3
	CTE
	77600
	42828


Em primeira instância, verificamos a não dependência da altura da ponta com relação à “x scale”. Diferentemente, fazendo alguns cálculos numéricos podemos notar a relação exponencial quadrática entre o fator de multiplicação e os raios de curvatura da ponta. Dessa maneira, temos o gráfico “x scale factor” X “Tip x axis curvature radius (angs)” abaixo:
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2.2   “y Scale”

Esta variável foi intrigante pois não houve qualquer variação das características da ponta para qualquer alteração feita no valor predeterminado pelo programa.

2.3   “z Scale”

Na análise desta variável estudamos também a influência do “Threshold” nas características da ponta. Alteramos primeiro o valor calculado e fornecido pelo programa para “z scale” adicionando uma constante, ainda usando o valor padrão do “Threshold”, e anotamos os respectivos valores para as características da ponta para formar a tabela abaixo.

Assim pudemos montar e construir, respectivamente, a tabela e os gráficos abaixo:

Tabela 2

	Curvature Radius (Angs)
	Tip Height (Angs)

	CTE
	x Axis
	y Axis
	

	0
	8622
	4758
	90

	0,00002
	8554
	4729
	91

	0,00004
	8497
	4698
	92

	0,00006
	8440
	4667
	92

	0,00008
	8385
	4636
	93

	0,00010
	8266
	4609
	93

	0,00100
	6316
	3582
	123

	0,00200
	5110
	2893
	156

	0,00300
	4251
	2409
	190

	0,00400
	3739
	2092
	223

	0,01000
	2015
	1128
	421

	0,01200
	1746
	978
	487

	0,01220
	1723
	965
	494

	0,01230
	1711
	958
	497

	0,01234
	1707
	956
	499

	0,012343
	1706
	956
	499

	0,0123434
	1706
	956
	499
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Numa segunda etapa, alteramos o valor de “z scale” por fatores multiplicativos e iguais a 1 (tabela 3), 2 (tabela 4) e 0,5 (tabela 5) e variamos o “Threshold” desde o último valor para o qual o programa manda a mensagem “Increase Threshold” até o primeiro valor para o qual o programa manda a mensagem “Decrease Threshold”. Com os valores obtidos para as características da ponta pudemos montar as tabelas e gráficos a seguir:

Tabela 3

	Z
	Curvature Radius (Angs)
	Tip Height (Angs)

	Threshold
	x Axis
	y Axis
	

	1
	-
	-
	INC

	2
	8636
	4837
	98

	3
	8663
	4848
	97

	4
	8675
	4850
	96

	5
	8445
	4785
	95

	6
	8470
	4795
	94

	7
	8380
	4755
	93

	8
	8422
	4764
	92

	9
	8533
	4745
	91

	10
	8622
	4758
	90

	11
	8862
	4833
	89

	12
	7735
	4686
	88

	13
	8451
	4945
	87

	14
	8524
	4985
	86

	15
	8095
	4781
	85

	16
	-
	-
	DEC


Tabela 4

	2Z
	Curvature Radius (Angs)
	Tip Height (Angs)

	Threshold
	x Axis
	y Axis
	

	2
	-
	-
	INC

	4
	4318
	2418
	197

	6
	4331
	2424
	195

	8
	4337
	2425
	193

	10
	4222
	2392
	191

	12
	4235
	2397
	189

	14
	4190
	2377
	187

	16
	4211
	2382
	185

	18
	4266
	2372
	183

	20
	4311
	2379
	181

	22
	4431
	2416
	179

	24
	3867
	2343
	177

	26
	4225
	2472
	175

	28
	4262
	2492
	173

	30
	-
	-
	DEC


Tabela 5

	0,5Z
	Curvature Radius (Angs)
	Tip Height (Angs)

	Threshold
	x Axis
	y Axis
	

	0,5
	-
	-
	INC

	1
	17272
	9674
	49

	1,5
	17327
	9696
	48

	2
	17350
	9700
	48

	2,5
	16890
	9571
	47

	3
	16941
	9591
	47

	3,5
	16760
	9511
	46

	4
	16844
	9528
	46

	4,5
	17066
	9491
	45

	5
	17244
	9517
	45

	5,5
	17725
	9666
	44

	6
	15470
	9372
	44

	6,5
	16903
	9891
	43

	7
	17048
	9971
	43

	7,5
	16191
	9562
	42

	8
	-
	-
	DEC


Considere os valores para raios de curvatura e altura da ponta padrões quando o valor de “z scale” é o valor calculado pelo próprio programa (Z). Observe agora que quando dobramos z temos, para o dobro do threshold, aproximadamente o dobro da altura da ponta e a metade de seus raios de curvatura. Já quando reduzimos z à metade temos, para a metade do threshold, aproximadamente a metade da altura da ponta e o dobro de seus raios de curvatura. Assim sendo, podemos dizer que para um dado fator aplicado à “z scale” temos, de certa forma, uma correspondência entre um dado valor de threshold e um valor de threshold multiplicado pelo mesmo fator, de modo que os valores para os reios de curvatura da ponta são multiplicados pelo inverso do fator, enquanto que o valor para a altura da ponta é multiplicado pelo próprio fator.

Ou seja: Para um “z scale” igual à Z e um threshold igual a T temos uma altura de ponta h e raios de curvatura Rx e Ry. Quando multiplicamos Z por k temos para um threshold igual à kT uma altura de ponta kh e raios de curvatura Rx/k e Ry/k.

Para a Tabela 3 temos:
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Para a Tabela 4 temos:
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Para a Tabela 5 temos:
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Plan1

		

				Curvature Radius (nm)				Tip Radius (nm | as sphere)		Tip Height (nm)						Z		Curvature Radius (Angs)				Tip Height (Angs)						2Z		Curvature Radius (Angs)				Tip Height (Angs)						0,5Z		Curvature Radius (Angs)								fator adicionado		Curvature Radius (Angs)				Tip Height (Angs)

		Arquivo		x Axis		y Axis						Descrição				Treshold		x Axis		y Axis								Treshold		x Axis		y Axis								Treshold		x Axis		y Axis		Tip Height (Angs)						x Axis		y Axis

		C100.001		71		67		55.7		10.2						1		-		-		INC						2		-		-		INC						0.5		-		-		INC				0		8622		4758		90

		P1.001		383		329		517		12		Polímero				2		8636		4837		98				* 0,5		4		4318		2418		197				* 2		1		17272		9674		49				0.00002		8554		4729		91

		STM.001		169		174		216		33.4		Grade de ouro				3		8663		4848		97						6		4331		2424		195						2		17350		9700		48				0.00004		8497		4698		92

		Latex.001		42		47		47		48.1		Pequenas esferas de latex				4		8675		4850		96						8		4337		2425		193						3		16941		9591		47				0.00006		8440		4667		92

																5		8445		4785		95						10		4222		2392		191						4		16844		9528		46				0.00008		8385		4636		93

				Curvature Radius (Angs)				Tip Height (Angs)								6		8470		4795		94						12		4235		2397		189						5		17244		9517		45				0.0001		8266		4609		93

		Arquivo		x Axis		y Axis										7		8380		4755		93						14		4190		2377		187						6		15470		9372		44				0.001		6316		3582		123

		C100.001 *		-		-		-								8		8422		4764		92						16		4211		2382		185						7		17048		9971		43				0.002		5110		2893		156

		P1.001		8622		4758		90								9		8533		4745		91						18		4266		2372		183						8		-		-		DEC				0.003		4251		2409		190

		STM.001		8094		2153		516								10		8622		4758		90						20		4311		2379		181																0.004		3739		2092		223

		Latex.001		4758		769		837								11		8862		4833		89						22		4431		2416		179																0.01		2015		1128		421

																12		7735		4686		88						24		3867		2343		177																0.012		1746		978		487

		* O processo de caracterização da ponta continuava em execução após várias horas. Como este acontecimento se revelou muito incomum em quaisquer outros arquivos, demos o procedimento como interminável.														13		8451		4945		87						26		4225		2472		175																0.0122		1723		965		494

																14		8524		4985		86						28		4262		2492		173																0.0123		1711		958		497

		"x scale factor"		Curvature Radius (Angs)				Tip Height (Angs)								15		8095		4781		85						30		-		-		DEC																0.01234		1707		956		499

				x Axis		y Axis										16		-		-		DEC																												0.012343		1706		956		499

		1/3		957		528		CTE																																										0.0123434		1706		956		499

		1/2		2155		1189		CTE

		1		8622		4758		CTE																																										Nota: Após este ponto, alteração da ordem de 10^-7 requerem diminuição do Treshold, enquanto alterações inferiores não geram variação relevante nas características da ponta.

		2		34488		19034		CTE

		3		77600		42828		CTE
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