Estudo Teodrico
Computacional da Influéncia
da Fase Gasosa e Superficial

no Crescimento de Filmes
Finos de Diamante Micro e
Nanocristalino

Revisao Bibliografica

Resultados Parciais

30/06/2016

Aluno: Julio Fabio Gurgel do Amaral Neto

Orientador: Dr. Evaldo Jose Corat



1. Proposta do Tema:

Este trabalho esta sendo realizado dentro da tial@esquisa e desenvolvimento
na area de crescimento por deposi¢cao quimica davégmor, (do inglé€hemical Vapor
Deposition, CVD), de filmes de diamante, inserido no gruparbantes e Materiais
Relacionados (DIMARE) do Instituto Nacional de Resgs Espaciais (INPE). Ele &
resultado de um importante trabalho de colaboragdi® o Laboratério Associado de
Sensores de Materiais (LAS) e o Laboratério Asslicide Plasma (LAP) iniciado em
2009 através da defesa da tese da Dr. Divani Bar®asiniel!. Colaboracéo essa que
€ essencial para o desenvolvimento da simulaca@uacional a ser trabalhada, uma
vez que o LAP possui experiéncia em desenvolvimdattrabalhos teéricos e o grupo
DIMARE, que por sua vez, € detentor de reconhe@gperiéncia em trabalhos
relacionados a obtencéo e estudos de deposicédmds tle diamante CVD.

Inicialmente, pretende-se obter filmes finos danrdinte utilizando o reator de
deposicdo quimica a partir da fase-vapor por filmguente (HFCVD, do inglésiot
Filament Chemical Vapor Deposition) existente no laboratorio do grupo DIMARE. Esses
filmes serdo obtidos com diferentes tamanhos de, graicro, nano e ultra-
nanocristalinos.

Seréo também desenvolvidos mecanismos cinéticos e qu
simulemcomputacionalmente as possiveis rea¢cfesagasiranvolvidas no processo de
deposicaodos filmes finos de diamante obtidosexprialmente nesse trabalho. Esses
mecanismos serdo desenvolvidos e trabalhados stdvéoftware de simulagédo de
reacfes quimicas Chemkinversdo Il. Para visualizagds resultados numéricos
computacionais obtidos através do Chemkin, nestiealino esta sendo proposto a

utilizacdo da IDE QTCreator. A IDE (ambiente de ete®lvimento de softwares)



QTCreatoré voltada ao desenvolvimento de softwapes layout amigavel e de facil
manipulacdo para o usuario, através dela pretemdgi@ar um software que desenhe
gréficos e faca todas as manipulacfes necessarias [interpretacéo dos dados gerados
pelo Chemkin.

Finalizando os resultados obtidos experimentalengaitdo analisados através das
técnicas de caracterizacdo FEG (microscopia eiea@® varredura de alta resolucao) e
espectroscopia Raman disponiveis nos laboratéadsA&. Com o enfoque de se obter
maior compreensao dos mecanismos quimicos envelvidaeposicédo desses filmes, as
propriedades dos filmes obtidos experimentalmemi€ios correlacionadas com o0s

resultados numeéricos obtidos computacionalmente.

2. Justificativa e Relevancia do Tema

Na literatura existem varios mecanismos propqsios explicar o crescimento de
filmes de diamant&®*>67] porém, existem poucos trabalhos desenvolvidas greipo
DIMARE com respeito a simulacdo numérica computadiodos mecanismos de
deposicdo de filmes finos de diamante desenvolvwisosaboratorio LAS/INPE. Esse
trabalho ira contribuir consideravelmente nos expentos desenvolvidos pelo grupo,
com isso, esperamos desenvolver uma plataformawtampnal para ser usada como
referéncia para simulagdo numérica do mecanismdegesicdo de filmes finos de

diamante com diferentes morfologias (micro e nastaiino).



3. Reviséao Bibliografica

Veremos o0s aspectos tecnolédgicos envolvidos naesta crescimento de filmes de
diamante com diferentes tamanhos de grédo que gdesBnvolvidos e estudados neste
trabalho. Devido a grande complexidade de cadalegia envolvida no processo, elas
serdo apresentadas individualmente, para tantdalimente, sera descrita as aplicacfes
dos filmes finos de diamante CVD e a técnica deosigfo utilizada nesse trabalhado
(HFCVD). Logo ap0s serdo descritos os softwaressgu@o utilizados nesse trabalho
para simulacdo numérica computacional das reagiesaas (Chemkin) envolvidas no
processo de deposicao dos filmes de diamante PEIAQTCreator) que sera utilizada
para desenvolvimento de um software de facil mdagéo e interpretacdo das saidas

geradas através do Chemkin.

3.1 Aplicacéo do diamante CVD

A grande gama de aplicagcbes do diamante CVD fundt@me estudo e o
desenvolvimento de novas técnicas na obtencao atoadite artificial. A busca pela
obtencéo artificial do diamante remota o século IKMborém a mais significativa
contribuicdo sO foi ocorrer no fim do século XX com desenvolvimento da
termodinamica quimi¢d, e pela contribuicdo de um grupo japonés, na pagdio de um
artigd®l. Uma série de trabalhos deste grupo japonés divudgrescimento do diamante
a taxas de alguns microns por hora, usando nadémea de decomposicao de gases
por filamento quente (HFCVD) como outras.

O diamante CVD pode ser aplicado em vérias areasodhecimento. Na area
espacial, como protecdo de células solares e s$tipsrbujeitas a bombardeamento de

"particulas"cosmicas, dissipadores de calor e dipos eletronicos mais resistenfgs|



Na area de micro-eletrbnica, com a possivel obtemigidispositivos com melhores
performances térmicB¥. Na area de Optica, em protecdo de janelas detdeds!*!],

etc. A aplicacdo na industria mecanica € ainda ateagnte, devido as possibilidades de
uso como ferramentas de céte como camada anti atrito para jungdes em motores
automotivos e aeronauticos , proteciio de supesfpciea ambientes agressivd, etc.

Na industria odontolégica e médica, como brocastmiidgicas, implantes e outros
dispositivo&®l. Na industria de vidros e ceramicas, como brogaggeriais abrasivos,
facas de cort¥l. Na area de quimica como protetores a ambient&ssigos, como
eletrodos para varias aplicacdes, inclusive patartrento de aglid. Estas inimeras
aplicacdes se devem ao fato de ser possivel agélatele diamantes em laboratorio, com

propriedades como relacionadas na Tabela 1.

Tabela 1 - Principais propriedades do diamante CVD.

Grandeza Valor Quantidade
Madulo de elasticidade 11.41 x 107 GPa
Modulo de rigidez transversal 5.53 x 107 GPa
Compressibilidade 83w 101> m-N"1
Dureza 90 GPa
Coeficiente de Poisson 0.07
Resistencia a tragao (HFCVD) 1.4 GPa
Condutividade térmica 10—=" Wem 'K
Coeficiente de expansao térmica | 0.8 x 107° K-
Densidade especifica 3.31 g /em®
Resistividade elétrica a 300 K 10" Qcm
Coeficiente de atrito (~teflon) 0.03
Constante dielétrica L
Resistencia dielétrica 2 % 107 V/em

Fonte: Barquetf]



3.2  Teécnica de deposicédo usada HFCVD

O processo de ativacdo € a principal diferencaeens varios métodos de
crescimento de diamante hoje disponiveis. Esteepsacpode ser térmico, por plasma,
por radiacdo UV ou laser, por combustdo ou ainda nombinacdo destes, maiores
detalhes sobre os diversos processos pode sertetmam Lee et &% e May??l. Para
este estudo foi considerado um reator com fontatidacdo térmica (filamento quente),
também chamado de reator de deposicdo quimicatia gerfase-vapor por filamento
quente (HFCVD).

A figura 1 mostra o esquema de um reator CVD @en&nto quente. Como
demonstrado, € usada uma bomba de vacuo que senmeomtinuamente ligada durante
a deposicdo enquanto o0s gases sao inseridos a taxatadosamente
controladas(normalmente com um fluxo total em totleo100 sccr). A pressido na
camara é mantida aproximadamente na ordem de J@wB0enquanto o substrato €
aquecido naordem de 700 a 900°C, possui na mdsigezes filamentos de tungsténio,
estes filamentos sdo aquecidos a uma temperatuprdeimadamente 2200°C, a esta
temperatura 0 gas do processo tornasse extremammeatyyo, contendo altas
concentracdes de radicais. O tungsténio reage s absorvendo carbono e formando
carbeto de tungsténio, e isso € importante poisififoada resistividade do material,

fazendo com que ele atinja maiores temperaturas.

! Centimetro cubico por minuto na CNTP
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Figura 1 - Esquema do reator HFCVCD
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O crescimento do diamante sobre o substrato ¢erdgsalimentacdo do reator
com 0s reagentes, que sao os gases da misturdradagmormalmente composta por
hidrogénio e uma pequena porcentagem de metana.nfisiira gasosa passa por uma
regido de ativacdo, onde ocorre a dissociacdo dimdénio molecular em hidrogénio
atomico (i — 2H). A regido de ativagao (regido reativa) compdeeum volume entre
o substrato e o flamento, como demonstrado nar&igu

Na regido de ativacdo ocorrem diversos processigegiquimicos de transporte,
como demonstrado na figura 2, que sao fundamegudagsformacéo do filme. Como por
exemplo a difusdo (processo 1) que seria a trasfer de calor do filamento ao
substrato, (2) a conveccao forcada, ou seja, o fj@soso promovido pela entrada e saida
dos gases, (3) a conveccdo natural devido ao adtdiemte de temperatura entre o
filamento e substrato. E as reacdes quimicas scip&sf que sdo o fico da simulacao
numerica a ser realizada nesse trabalho, comagéoridas espécies quimicas presentes

na regiao de ativacao.



Reagentes:
Hz + CHy

SUBSTRATO

Figura 2 - Esquema do processo de crescimentcadeadie via CVD, onde Varios
processos de transporte séo indicados: (1) dif{@acpnveccao for¢cada pelo f luxo
laminar, (3) conveccao natural, (4)difusédo atraleésamada limite, (5) adsorcao, (6)

desorcgéao e (7) difuséo superficial.

As etapas demonstradas na figura 2 sdo um dosgais@gentes responsaveis
pelo transporte da mistura gasosa, composta pedgemntes, para a regiao reativa e, da
mesma da regido reativa para o substrato. A temyparaa fase gasosa varia de um
meétodo para outro, mas € tipicamente maior que RO@m temperaturas nesta ordem
de grandeza o gas € extremamente reativo, coniaia®d concentracdes de radicais
devido as diversas reacfes quimicas que ocorrem.

Os estudos dos mecanismos envolvidos na nucleagdo erescimento do
diamante mostram que a cinética quimica da deposi@ CVD é extremamente

complexa, principalmente devido a competicdo pelaodicdo entre os carbonos com



hibridizacdo sp (diamante) e sp(grafite) e as diversas reacdes quimicas que podem
ocorrer. Nesse aspecto o hidrogénio atdbmico desgmpen papel essencial, suprimindo

a nucleacdo e o crescimento de estruturas grafiticaride exemplo esquematico na
figura 3. Isso acontece devido o fato do hidrogé&td@mico reagir com, ou corroer, 0
grafite 20 a 30 vezes mais rapido que o diamantépe grafite e outras fases que néo o

diamante sdo removidas do substtato
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Figura 3: Esquema do processo quimico de cresoinvéatCVD. Fonte: Ma.

Levando em conta as reac¢des quimicas que ocorreamtduo crescimento e
considerando a deposi¢cédo de MCD, é atualmenteoguedts comunidade cientifica que o

crescimento do diamante pode ser expresso emasg8spsimpl&s!:



CpH+H—Cp+H> Reacao (1)
Cp+H—CpH Reacao (2)

CD+CxHy—>CDCxHy Rea(}ﬁo (3)

Onde G refere-se ao atomo de carbono preso a uma ligiagéipo diamante na
superficie de crescimento el com a superficie hidrogenada. A Reagéo (1) reptas
a criacao de um radical de superficig)(@or um atomo de hidrogénio atdbmico. A Reacao
(2) é a recombinacédo de um atomo de hidrogénioietoneste radical de superficie, esta
reacdo é muito exotérmica e é apontada como aigalmesponsavel pelo aumento da
temperatura do substrato, condicdo necessaria gadicdo de um hidrocarboneto
(precursor de carbono). A Reacéao (3) representicd@ade um radical (principalmente
CH4!Y) ou uma molécula (como por exempleHg) no radical de superficie, esta reacéo
€ a responsavel pela incorporacdo de carbono afisigpeSendo assim, subsequentes
reacbes de abstracdo de hidrogénio e adicdo deoCHholéculas €Hy propagam o

crescimento do filme.

3.3  Softwares Utilizados

O programa usado para simular as reagfes é o @hewmdsdo 2.0 livre,
desenvolvido pel@andia National Laboratories?®l. O CHEMKIM permite a utilizag&o
de mecanismos cinéticos em diferentes aplicacéesamplamente usado por muitas
instituicbes, empresas e pela comunidade cientificadesenvolvimento de varios
processos afins.

O Chemkin-Il € um pacote de software que facifitdormacdo, solucéo, e

interpretacdo de problemas envolvendo cinética igaifmeterogéneas na fase gasosa. O
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pacote consiste de dois componentes principaisofitevase: um intérprete e uma
biblioteca com as propriedades termodinamicas dasipais espécies quimicas a serem
utilizadas. O intérprete € um programa que |é uesari;do simbdlica de um mecanismo
de reacdo quimica. Uma saida do intérprete é umvargle dados que forma um link
para a biblioteca de termodinamica. Estas subastppdem ser chamadas a partir do
Chemkin para retornar informagdes quimicas sobtexas de producéo e propriedades
termodinamicas de qualquer conjunto de espécipsaalada temperatura e concentracao
definida.

O Chemkin permite o uso de coeficientes estequiacodte uma ordem de reacao
arbitraria para as espécies, as concentracdes gader@m ser especificas independente
dos coeficientes estequiométricos da reacdo. Vdlifesentes mecanismos de reacéo
podem ser especificados no arquivo de entradeegpietado utilizando-se a biblioteca
de propriedades termodinamicas das espécies.

A saida do Chemkin-ll € um arquivo numérico com pspriedades e
concentracdes de cada espécie quimica simuladay demonstrado na figura 4. A
visualizacdo do resultado da simulacdo tem um plapelamental, pois, através dela
podem-se comparar os resultados obtidos com daquimentais de modo que o
mesmo reflita melhor o processo fisico-quimico dobfgma. Devido a isso nesse
trabalho nos propomos a criagdo de um softwardagadodas as conversdes necessaria
e a plotagem desses dados em forma de graficos garelhor visualizacdo e

interpretacdo de sua saida.
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tlusaec] TLKE] Platm] AR H s H2 c2
CH CHZ CH3 CHA C2H
C2HZ C2H3 C2Hd C2HS C2HE
C3H HICCCH CIH4 CIHAF C4H2
HCCHOCH H2CCCCH CHIMHCCH  CH2CHCHOHZ CH2CHCOHCH
CHICHOCHZ
L 2000.0 L3 9.000E-01  O0.000E+00 O.000E+00 7. 000E-D2 O.000E+00
0.000E+00 ©O.000E+00 O.000E+00 3.000£-02 O,000e+00
0, 000E+00 O, QDOE+QD 0. ODOE+QQ O, DODE+DD O, DODE+OD
0. 000E+00 0. 000E+00 0. 000E+00 0. 000E+00 Q. 0O0E+0
0. 000E+00 0. 000E+00 Q. 000E+QQ O, O0DE+Q0 0. CODE+ 00
0. 000E+00
3000.0 2000.0 03 B.999E-01 1.268€-05 7.122e-15 TV.005E-02 4.632e-20
7.587E-13 2.267e-08 1.151e-04 2.98BeE-02 2.375E-15
2.168E-09 3.5205-11 1.268c-07 2.134g-11 3.983-10
4.010e-18 1.990E-15 1.878E-16 2.4789E-13 &§.866E-22
2.2B2E-23 S.94B6E-22 2.T5H5E-19 7F.022eE-17 1.5BVE-20
4,273E-19
GO00.0 2000.0 L3 8.99%c-01 2.3IBRE-O5 1.3I85E-13 T.010e-02 2.9G66E-18
6.357E-12 ©O.909E-0F 2. 310€-04 2.976E-02 7.BS5EE-14
3. 792E-08 5.465E-10 1.023E-06 E.596E-11 1.666E-09
2.353E-15 4.159E-13 2.813e-14 1.697E-11 1.06BE-18
3.642E-20 1.178E-18 1.590e-1% 1.720€-14 1.08%E-17
2.4096E-16

Figura 4—Exemplo do arquivo de saida gerado petor®mn.

Serd utilizado para a programacdo desse software ambiente de
desenvolvimento integrado - IDE (do inglésegrated Development Environment) QT
Creator, que é um programa de computador que regnaeteristicas e ferramentas de
apoio ao desenvolvimento de software com o objael@gilizar este processo. O QT
Creator faz a juncéo de uma linguagem de prograomag@pilada multi-paradigma (seu
suporte inclui linguagem imperativa, orientada getabe genérica) e de uso geral o C++,
uma linguagem interpretada o JavaSagh o QML,que € uma linguagem para projetar
aplicacdes de interface centrada no usuario, desaraa arvore de objetos de elementos.

O QT Creator contém uma plataformaddsenvolvimento integrado que possui
um layout designer GUI (do ingl&Sraphical User Interface - interface grafica do
usuario) que € uma interface de programacao queitpea interacdo com dispositivos
digitais por meio de elementos graficos como icanesitros, que facilita a criacao de

um software com layout mais amigavel e de facilimaacdo. Com isso é possivel criar
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gréficos e fazer todas as manipulacdes necespanas interpretacédo dos dados gerados
pelo Chemkin.

O desenvolvimento do software sera feito com Enogicdo orientada a objeto,
utilizando a linguagem C++, que é&a linguagem um pouco mais primitiva, e permite
muito mais liberdades com o hardware. Como elaéoivada imediatamente do C, o
C++ permite a utilizacdo de ponteiros, por exemgle irdo trabalhar diretamente com
a memoria. Além disso, o C++ pode utilizar todasbésiotecas C que existem
diretamente.

Em termos de abstracdo, o C++ implementa classssim como qualquer
linguagem orientada a objetos. Ele também possantido de privado e publico, que é
utilizado para encapsulamento. Os encapsulameniesao uma das principais técnicas
que define a programacdo orientada a objetos. éa tte um dos elementos que
adicionam seguranca a aplicacdo em uma progranugightada a objetos pelo fato de
esconder as propriedades, criando uma espéciexaeptata, onde podemos enviar uma

solicitacao e obter um resultado sem precisar sibé&to como o resultado foi gerado.

4. Resultados Parciais

4.1  Deposicao e Caracterizacdo do Filme de Diamanvicrocristalino

Os filmes de diamante microcristalino foram defaagkis com os filamentos
mantidos a temperatura de aproximadamente 220@¥@e&do usando um pirdmetro
Otico. A distancia entre os filamentos e o substuwditizada foi de 5 mm e a pressao da
camera mantida na ordem de 30 Torr. A temperataraaita-substrato foi mantida

através de controle independente a aproximadarni80fE. A temperatura do substrato
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€ medida por um termopar, de cromel-alumel mardatifo K com bainha de inconel
de 1/16°, que € mantido em contato direto com as&mo

O substrato de silicio usado € do tipo-p com dwecristalografica (100) e
resistividade de 1-2@cm. Antes da deposicdo esses substratos passarammpo
limpeza em acetona por 5 minutos no ultrassom. lapgs foi realizada a semeadura de
diamante, para isso 0s substratos foram imersosmasolucdo de hexano e pé de
diamante (com particulas de aproximadamente 250nemjtrassom por uma hora. Em
seguida eles foram novamente limpos em acetona pwnutos no ultrassom.

Para este estudo em especifico, o reator foi alade® de uma mistura gasosa
contendo 2% de metano em hidrogénio, tipica de cicnesto de diamante
microcristalino, num fluxo total de 100 sscm. Fomasados seis filamentos de tungsténio
com diametro de 85 um e o tempo médio de crescaieném torno de 5 horas.

A morfologia do filme obtido € demonstrada na Fagb e 6 respectivamente. A
figura 5 € correspondente a superficie e a figua €ecdo-transversal do filme de
diamante depositado. Através dessas imagens &elossiar que os graos tem tamanho
em torno de alguns micron e aspecto policristabngue € de se esperar em filmes finos

de diamante microcristalino obtidos via CVD.

14



A A
SEM HV: 15.0 kV WD: 2.81m
View field: 13.8 ym SEM MAG: 20.0 kx 2 um
Det: InBeam SE Stage Tilt: 0.0° LAS - INPE

Figura 5 — Imagem de microscopia eletrénica desdama do filme de diamante

CVD microcristalino obtido nesse trabalho.

SEM HV: 15.0 kV WD: 4.87 mm MIRA3 TESCAN
View field: 5.54 pm SEM MAG: 50.0 kx | 1 pm
Det: InBeam SE Stage Tilt: 0.5% LAS - INPE

Figura 6 — Imagem da secéo transversal da amd#itlamesse trabalho

Em termos de analise composicional foi realizadaaterizacdes na superficie da

amostra por espectroscopia Raman. Através do esjtaan, Figura 7, € possivel notar

o pico em 1332 crhque € a assinatura das ligacdes sp3 do carbpoad{imante). Este
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fato confirma que a amostra € composta preferenerste de grdos de diamante

microcristalino.
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Figura 7 — Espectro Raman obtido nesse traball®ogpdmostra da Figura 5

4.2 Desenvolvimento da plataforma computacional

Todo o desenvolvimento do software esta sendo éeit&++ orientado a objeto,
utilizando a IDE QT Creator. Alguns problemas forlavantados e tratados de forma
individual encapsulando algumas funcdes.

O primeiro problema ser solucionado no desenvolvimento do softwaee €&
integracdo com €hemkin-I11. Pois ele é a base para gerar todasraatracdes de todos
os elementos quimicos envolvidos na reacdo. Dexidkio foi necessario criar uma

chamada do sistema para rodar a aplicacdo do ChdmkKiomo o usuéario ira abrir e
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editar o arquivo de entrada do Chemkin -1l no safey foi criado uma funcao que sera

chamada sempre que o botéo for clicado, como ddradosna Figura 8.

void Dialog ::on_pushButton_3_clicked()

/lendereco do Chemkim-Il que esta

QString file = QDir ().filePath(

/I Transforma em Char
char * cstr,
std ::string
fname = "start

cstr new char

o QStrin

fname;
" +file.toStdString();
[fname.size()+

/I roda o Chemkin-II

system(cstr);

no diretério

"BigCkin.exe"

1];

de execucdo do programa

);

Figura 8 — Trecho de codigo responsavel pela chamadoftware Chemkim

Apo6s rodado a aplicacdo do Chemkin-ll, um arquwem extensdo .OUT foi

gerado, porém sua saida ndo é funcional para agplot de graficos, dificultando o

entendimento para o usuario. Para solucionar esbégma, foi criado um algoritmo que

faz a conversao deste arquivo em um outro arquiis fancional, onde sera possivel

através dele plotar os graficos.

O arquivo gerado pelo Chemkin-Il sera aberto nitwswe em uma label, o

contetdo desta label sera manipulado de formaxames valores das concentracdes

dispostos de tal forma que sera possivel a plotalgengraficos, para isto foi criado a a

funcdo demonstrada na Figura 9.

void  MainWindow ::convertArg(){
FILE *argle, *arggrava,;
QString  arg2;
arg2 = ui ->label ->text();
ui ->label_2 ->setText(arg2);

QFile
QFile

file(arg2);
file2(  "spec.dat" );

char * cstr;
std ::string
fname
cstr

strepy(

fname;
arg2.toStdString();
new char [fname.size()+
cstr,  fname.c_str() );

/ltexto
/[coloca

q esta
0 texto

1];

na label

na label 2
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it ('file. open( QlODevice :: ReadOnly ))
QMessageBox::information( 0, "Info" file.errorString());

if  ((argle = fopen(cstr, "r")) == NULL)
{ printf( "\nNao encontrei 0 arquivo entrada\n" );
system( "pause" );
exit( 1);

}
if  ((arggrava=fopen( "spec.dat” ,"w")) == NULL)
{ printf( "\nNao consegui gerar o0 arquivo saida\n" );
system( "pause" );
exit( 1);

/*  Convertendo 0 arquivo */
int  VALOR®7, // Numero de linhas do arquivo de entrada
MAX=3,
contl, cont2;
char car[ 10], entr[ 20];
MAX=MAX26; // 26 = Numero de especies calculadas

for (contl= 1;contl<=VALOR;contl++)
{

for (cont2= 1;cont2<=MAX;cont2++)

fscanf(argle, "%s" ,&car);
if (contll= 11 && contll= 21 && contll= 31 && contll= 41 && contll= 51)
fprintf(arqgrava, "%s " ,car);

if (contll= 11 && contll= 21 && contll= 31 && contll= 41 && contll= 51)

fprintf(arqgrava, “\n" );

fclose(arqgrava);
fclose(argle);

/* Abre o conteudo do arquivo no textBrowser */
QFile file3( ‘"spec.dat" );

it (file3. open( QlODevice :: ReadOnly ))
QMessageBox::information( 0, "Info" file.errorString());

QTextStream  in(&file3);
ui ->textBrowser_2  ->setText(in.readAll());
ui ->label_2 ->setText( "spec.dat" );

Figura 9 — Funcgéao responsével pela conversao divarGhemkim

O resultado deste algoritmo é um arquivo comams gerados pelo Chemkin

ajustados, e automaticamente este arquivo é abertoma segunda label no software

conforme demonstrado na Figura 10.
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2| MainWindow

Arquivo

Procurar Arquivo

C:/debug/specout

Huse TIK] Platm] AR H € H2  c2
CH CH2 CH3 CHY CMH
CH2  CcoH3
C3H2 HICCCH C3+4

C2H4 CHS C2He

C3H4P  CaH2
HCCHCCH H2CCCCH  CH2CHCCH  CH2CHCHCH2 CH2CHCHEH
CH2CHCCH2

0 2000.0 .003 9.000E-01 0.000E+00 0.000E+00 7.000E-02 0.000E+00

0.D00E-+00 0.000E+00 0.000E+00 3.000E-02 0.000E+00
0.000E-+00 0.000E-+00 0.000E+00 0.000E+00 0.000E-+00
0.000E+00 0.000E+00 0.000E+00 0.000E+00 0.000E-+00
0.000E+00 0.000E+00 0.000E+00 0.000E+00 0.000E-+00
0.000E+00

3000.0 2000.0 .003 8.999E-01 1.268E-05 7.122E-15 7.005E-02 4.6325-20
7.587E-13 2.267E-08 1.151E-04 2.988E-02 2.375E-15
2.168E-09 3.520E-11 1.268E-07 2.134E-11 3.983E-10
4.010E-18 1.990E-15 1.878E-16 2.479E-13 8.866E-22
2.282E-23 5.946E-22 2.755E-19 7.022E-17 1.587E-20
4.273E-19

6000.0 2000.0 .003 8.999E-01 2.388E-05 1.385E-13 7.010E-02 2.966E-18
6.357E-12 9.909E-08 2.310E-04 2.976E-02 7.858E-14
3.792E-08 5.465E-10 1.023E-06 8.596E-11 1.666E-09
2.353E-15 4.159E-13 2.813E-14 1.697E-11 1.068E-18
3.6426-20 1.178E-18 1.590E-16 1.720E-14 1.089E-17

Converter

spec.dat

=

t{usec] TK] P[atm] AR H CH2 C2 CH CH2 CH3 CH4 C2H C2H2 C2H3 C2H4 C2H5 C2HS C3H2
H2CCCH C3H4 C3H4P C4H2 HCCHCCH H2CCCCH CH2CHCCH CH2CHCHCH2 CH2CHTHCH
CH2CHCCH2

.0/ 2000.0 .003 9,000E-01 0.000E +00 0.000E-+00 7.000E-02 0,000E+00 0.000E-+00 0,000E+00
0.000E-+00 3.000E-02 0.000E+00 0.000E +00 0,000E-+00 0,000E+00 0.000E-+00 0,000E-+00
0.00DE-+00 0.000E+00 0,000E+00 0,0008-+30 0.000E+00 0,000E +00 0.000E+00 0,000E +00
0.000E-+00 0.000E+00 0.000E+00

3000.0 2000.0 .003 8.999E-01 1. 268E-05 7.1226-15 7.005E-02 4.632E-20 7.587E-13
2.267E-08 1.151F-04 2.988E-02 2.375E-15 2. 168F-09 3.520E-11 1. 268E-07 2.134E-11
3.983E-10 4.010E-18 1.990E-15 1.878E-16 2. 479E-13 8.866E-22 2. 282623 5.946E-22
2,755E-19 7.0226-17 1.587E-20 4.2736-19

6000.0 2000.0 .003 8.999E-01 2.388E-05 1.385E-13 7.010E-02 2.966E-18 6.357E-12
9.909E-08 2.310E-04 2.975E-02 7.858E-14 3. 792E-08 5.465E-10 1.023E-06 8.598E-11
1.666E-09 2.353E-15 4, 159€-13 2.813E-14 1.697E-11 1.068E-18 3.642E-20 1.178E-18
1.590E-16 1.720E-14 1.089E-17 2.496E-16

9000.0 2000.0 .003 8.998E-01 3.516E-05 7.173E-13 7.0156-02 3.510E-17 2.123E-11
2.231E-07 3.460E-04 2.964E-02 6.249E-13 2.047E-07 2.710E-09 3. 424E-06 1.929E-10
3.783E-09 1.040E-13 9.635E-12 5.381E-13 1.985E-10 7.867E-17 2.861E-18 1, 105E-16
7.058E-15 4.228E-13 4.732E6-16 1.092E-14

12000.0 2000.0 .003 8.998E-01 4.651E-05 2.207E-12 7.021E-02 2.054E-16 4.906E-11
3.878E-07 4.600E-04 2.951E-02 2. 755E-12 6.822E-07 8.389E-09 7.995E-06 3.411E-10
6.7226-09 1.533E-12 8.946E-11 4,993E-12 1. 119E-09 1.B30E-15 6.380E-17 2,842E-15
1.0746-13 4.011E-12 6,573E-15 1.604E-13

I

Figura 10 — Software gerado nesse trabalho mostrarggiivo gerado pelo Chemkin-II
na esquerda e arquivo convertido na direita.

Agora com o arquivo convertido, o software iraagete forma automatica os
gréficos das concentracfes dos elementos quimicdsaorrer do tempo da reacdo. Para
isto sera utilizado uma biblioteca do QT Creatoarchda QCustomPlot, que € uma
biblioteca de plotagem de graficos em C++. Os dagwsados pelo ChemKin-Il e
convertidos pelo software seréo utilizados coma@vars para a plotagem dos gréficos e
seguirdo o seguinte modelo de cddigo demonstradbigia 11. Este codigo, por

exemplo, gera um grafico como demonstrado na figjara

/I Gerar alguns dados:

QVector < double > x (101 ),y (101); // inicial
para (inti=0;i<101;++1i)

{

iza com entradas 0..100

x[i]=i1/50,0-1;//xvaidesde-1lal

y [i] = x [i] * x [i]; // vamos tracar uma func¢ao q uadratica

/I Cria gréfico e atribuir dados a ele:

customPlot-> addGraph ();

customPlot-> grafico ( 0 ) -> setData (x, y);

/I Dar os eixos alguns rétulos:

customPlot-> xAxis-> setLabel ( "X");
customPlot-> yAxis-> setLabel ( "y");

/I Conjunto de eixos faixas, por isso vemos todos o
customPlot-> xAxis-> SetRange (-1, 1);
customPlot-> yAxis-> SetRange (0, 1);
customPlot-> replot ();

s dados:

Figura 11 — Exemplo de uma funcéo usando a bilcko@CustomPlot
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Figura 12 — Gréfico gerado pelo QT Creator utildm@a biblioteca QCustomPlot.
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