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Resumo

Difracao de fotoelétrons (PED) é uma técnica elemento e quimica especifica utilizada na
determinacao estrutural de superficies. Devido a complexidade do fenémeno de espalhamento
de elétrons de baixa energia, nao é possivel obter a estrutura por métodos de inversao ho-
lografica dos dados experimentais. Para determinarmos a estrutura utiliza-se um método de
comparacao entre os dados experimentais e os simulados a partir de uma estrutura proposta
em um processo de tentativa e erro. Neste trabalho propomos desenvolver um algoritmo
global de optimizacao estrutural baseado no método conhecido como exame de particulas,
que serd aplicado em experimentos de difracao de fotoelétrons.

1 Introducao

As propriedades fisico-quimicas de um material sao determinadas globalmente pela
sua estrutura eletronica e atomica. A estrutura atomica resume-se a posicao espacial ocupada
pelos diferentes atomos, por exemplo, em um sélido. Por outro lado, a estrutura eletronica é mais
complexa e depende da propria estrutura atomica, composicao elementar, densidade eletronica
de estados, tipo de ligagoes quimicas formadas na estrutura, ordem de curto e longo alcance,
etc.

Conhecer a estrutura atomica é fundamental para melhor compreender e desenvolver
materiais com as propriedades adequadas para uma determinada aplicagdo. A difracao de raios
X é, sem sombra de duvidas, uma das técnicas mais bem sucedidas para determinar a estrutura
atomica do volume dos materiais. Igualmente importante é conhecer a identidade quimica, tipo
de ligacoes formadas e as posicoes dos dtomos nas primeiras camadas da superficie dos materiais.
Um aspecto particularmente interessante de PED é o fato de envolver a emissao de elétrons, de
niveis internos dos atomos, que sao localizados energeticamente na parte interna do potencial
atomico, e por isto mesmo apresentam especificidade elementar. Além disto, como a energia de
niveis internos pode ser altamente influenciada pelas ligacoes quimicas formadas por elétrons
de valéncia, esta técnica apresenta a caracteristica unica de seletividade quimica, podendo ser
utilizada para distinguir a estrutura de ambientes quimicos diferentes para um mesmo elemento.

Um experimento basico de PED envolve a emissao de fotoelétrons que se propagam
desde o atomo emissor, atravessando o sélido até serem detectados em um analisador de elétrons,



os fotoelétrons correspondem as ondas eletronicas monocromaticas que se propagam a partir do
centro de um potencial localizado. Estes elétrons podem ser considerados como ondas que ao
propagarem até o detector contém um termo direto que nao sofreu espalhamento e varias outras
ondas que sofreram espalhamentos (simples ou miltiplos) pelo potencial eletrénico dos dtomos
vizinhos. Tais ondas interferem de forma construtiva ou destrutiva produzindo um padrao de
difragdo. A informacao referente ao arranjo local dos centros espalhadores em torno do atomo
emissor estd contida na energia e na distribuicao angular dos elétrons espalhados.

A fisica do espalhamento de elétrons de baixa energia envolve espalhamentos multiplos,
e outras complicagoes que dificultam obter uma inversao holografica do padrao de difracao para
determinar precisamente a posicao dos centros espalhadores. Desta forma, a dificuldade nesta
técnica estd em determinar a estrutura que gerou o padrao de espalhamento. A maneira en-
contrada € a simulacao do padrao de difracao utilizando codigos para calcular o espalhamento
multiplo de elétrons. Este calculo complexo, computacionalmente demandante em tempo, ca-
pacidade de processamento e memoria é feito a partir de uma estrutura previamente proposta;
ou seja, propde-se uma estrutura para a superficie em estudo, calcula-se o padrao tedrico e se
compara com o padrao experimental.

Dessa forma, se faz necessario a utilizacao de cédigos de optimizagao na busca dos
parametros estruturais, com o intuito de diminuir o trabalho e o tempo computacional. Existe
na literatura varios métodos de busca, entre eles podemos citar o simulated annealing (SA)[1] e
fast simulated annealing (FSA)[2], algoritimo genético (GA)[3][4], e enxame de particulas (PSO
— particle swarm optimisation)[5][6].

2 Metodologia e Resultados

2.1 Optimizacao por enxame de particulas

O método PSO ¢ inspirado em padroes comportamentais empregado por grupos de
animais e insetos como as manadas, cardumes, e enxames. Os individuos do grupo compartilham
informacgGes para guiar a coletividade na direcao da melhor “drea”, por exemplo, no caso das
abelhas, na regiao com mais flores. Existem muitas variagoes do PSO, mas sem duvidas as mais
difundidas sao as de topologia local e global. O projeto aqui proposto se deteve no inicio na
implementacao destes dois métodos ja amplamente difundidos na literatura, no entanto apds
a realizagao de alguns testes e verificando toda a literatura disponivel, o mesmo se deteve na
implementagao e desenvolvimento do método de topologia hibridalg].

O método de topologia hibrida apresenta algumas caracteristicas impostantes, mas
a parte mais importante de todo o processo esta na atualizacao da velocidade e da posicao de
cada particula que se da pelas seguintes equagoes:

Vij = C1T15 - Vij +C2 T2 (pbestij — @)+ 335 (pgbestij — Ty5) +CaTay (plbestij —x5) (1)

Tij = Tij + Vi (2)

Em que 15,725,735 € 745 sao coeficientes gerados aleatoriamente a cada nova iteracao
e estao entre 0 e 1, pbest é a melhor posicao encontrada pela particula até o momento, pgbest é
a melhor posicao encontrada pelo grupo e plbest é melhor posicao encontrada pelas particulas
vizinhas com a qual a particula ja se comunicou.

Além disso, se notou que o método de topologia hibrida poderia sofrer algumas
alteracoes que aumentavam a convergéncia do mesmo, a principal mudanga se deu na forma
como os coeficientes topoldgicos se alternavam, pois da forma proposta na literatura a mudanca
era instantanea, saindo de um método para outro sempre que o valor encontrado era menor que o
valor estipulado pelo usudrio, a nova abordagem propoe uma mudanca gradual dos coeficientes,
seguindo a seguinte formula:
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3= 703@” - gbest (4)

Onde c3 corresponde a constante responsavel pela topologia local, ¢4 corresponde a
topologia global, gbest é o melhor valor do fator R encontrado até o momento e min é um valor
escolhido pelo usudrio que determina quando as equagoes (1) e (2) comecam a ser utilizadas.
Dessa forma, os resultados obtidos foram significativamente superiores nos casos estudados.

Foi realizado um comparativo entre os métodos de enxame de particulas implemen-
tados até o momento, sendo eles de topologia local, global e hibrida. Foi escolhida para a analise
da convergéncia a funcdo Rastrigin(Figura 1 [9] ), pois é uma funcdo amplamente utilizada na
area de optimizagao computacional por ser de dificil optimizacao. Para mecanismo de com-
paracao foi armazenado o melhor valor encontrada por todo o grupo a cada iteracao que se era
necessario fazer da fungao, e obtido o seguinte grafico:
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Figura 1: A funcao Rastrigin a esquerda e o comparativo de convergéncia a esquerda.

Deste modo, é possivel notar no comparativo o tempo maior gasto na topologia local
em relacao aos dois outros métodos. Ressaltasse neste ponto que o caso mostrado acima se refere
apenas ao caso em que todos os métodos convergiram satisfatoriamente a solucao desejada, que
era uma valor menor a 1079, no entanto a convergéncia nio ocorre sempre desta forma, mas sim
apresenta sempre resultados diferentes.

Portanto, como mecanismo comparativo ambos os métodos foram executados 1000
vezes, para essa mesma funcdo e mesmos parametros para ambos, e foi tomada a média de

alguns valores que sao importantes no estudo da convergéncia, os dados obtidos estao na tabela
que segue:

% de sucesso N2 de Iteracdes |Valor médio
Topologia global 0.642 2083 0.371
Topologia local 0.776 2506 0.031
Topologia hibrida 0.907 4044 0.034

Tabela 1: Comparativo entre os métodos de topologia.

O resultado referente ao niimero de iteragoes feitas pelo método de topologia hibrida(em
vermelho) é um dado falso, pois o cédigo havia sido limitado a fazer 3030 iteragdes, dessa forma
essa média nao condiz com o que foi realizado, a falha ainda precisa ser identificada e corrigida.
O restante dos dados sd@o bem significativos, e mostram a dtima taxa de sucesso do método de
topologia hibrida em relacao as duas outras formas de topologia. Foi considerado novamente
como sendo uma busca de sucesso apenas quando o método encontrada valores menores que
1076,

Além destes métodos foi implementado recentemente um novo método baseado na
topologia hibrida para interfacear melhor com o MSCD, mas que atualiza as posigoes e veloci-
dades de forma diferente, os resultados obtidos sdo bem positivos, no entanto ainda nao foram
obtidos dados suficientes para uma analise mais completa do método.



2.2 Interface do MSCD

Como ja mencionado o projeto aqui proposto se dedica no desenvolvimento da op-
timizacao por enxame de particulas para aplicacdo na busca estrutural de superficies, dessa
forma é parte essencial do processo adaptar o método de optimizacao para utilizagao junto
ao MSCDI[I0], dessa forma foi parte também do projeto o desenvolvimento de uma interface
para integralizacao dos dois métodos, que estao implementados em linguagens computacionais
diferentes.

Nas primeiras etapas do projeto o c6digo aqui desenvolvido usava o terminal(SHELL)
para dar inicio ao MSCD e utilizava o mesmo para paralelizar o processo em todos os processado-
res disponiveis no servidor, seguindo sempre o mesmo processo sempre que uma novo estrutura
iria ser calculada. Mas tomando como base o que se percebeu ao executar o cédigo do MSCD
foi desenvolvido uma nova técnica que permitia fazer a paralelizacao do cédigo, de forma que
nao fosse mais usada a paralelizacao do MSCD e fosse possivel executar mais de um calculo ao
mesmo tempo.

Essa modificagao se deu necessaria, pois se notou que o cédigo perdia tempo envi-
ando os dados de calculo para os processadores sempre que uma nova estrutura seria analisada
pelo MSCD, e lembrando que em média isso ocorre 1000 vezes em cada busca. Portanto fazendo
a paralelizacao ja no cédigo base esse tempo continuaria a ser perdido, no entanto ele é perdido
apenas uma vez a cada leva de cdlculos. Por exemplo, o usudrio define que possui 10 proces-
sadores, dessa forma todos os processadores irao perder esse tempo ao mesmo tempo, pois irao
calcular estruturas diferentes, na forma implementada anteriormente esse tempo seria gasto com
uma frequéncia muito superior.

Além disso, nos testes realizados notou-se que ao determinar a estrutura do MoTe2
obtinhamos minimos estruturais diferentes quando se usava o Telurio como atomo emissor invés
do Molibdénio como atomo emissor, isso provavelmente ocorre pois a estrutura que minimizava
o Molibdénio nao satisfazia completamente as melhores condigoes do Telirio. Desse modo, foi
implementado no cédigo a possibilidade de analisar e buscar a estrutura do MoTe2 usando os
dois atomos emissores em dois célculos diferentes e tomando o fator R(que compara a estrutura
tedrica da estrutura real) dos dois calculos. Os resultados obtidos foram bem superiores e serao
mostrados na secao a seguir.



2.3 Estruturas analisadas

Apés as alteracoes implementadas e ja mencionadas a cima, o cédigo foi testado
novamente para a estrutura do MoTe2, e foi obtido os seguintes padroes:
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Figura 2 : Padroes obtidos de MoTe2 com Molibdénio sendo atomo emissor.
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Figura 3 : Padroes obtidos de MoTe2 com Telirio sendo 4tomo emissor.

A concordancia entre os padroes e os fatores R obtidos mostra que as alteragoes no
projeto foram bem sucedidas e aumentaram a qualidade do mesmo.

3 Conclusao

O método de busca por enxame de particulas apresenta bons resultados, de forma
que ¢é capaz de determinar os parametros estruturais que melhor se aproximam dos valores
do material em um curto periodo de tempo, sendo, portanto, uma boa alternativa de busca
estrutural. Mas servindo também para minimizacao de problemas mais gerais, ndo apenas para
o caso estudado neste projeto.

Além disso, a técnica hibrida de exame de particulas apresentou resultados superiores
ao métodos tradicionais de PSO, pois foi capaz de apresentar uma taxa de sucesso superior ao
mesmo tempo que é capaz de convergir de forma mais rapida e satisfatéria.
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