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INTRODUCAO:

Este projeto de Iniciagdo Cientifica se insere em um projeto de pesquisa maior intitulado “2D
heterostructures for integrated on-demand single-photon sources” (2DHSFS) (6223/2019), desenvolvido com
financiamento do Air Force Office of Scientific Research (AFOSR), cujo objetivo final é fabricar
empilhamentos de diferentes tipos de materiais bidimensionais, formando heteroestruturas de van der Waals
que serdo postas sobre circuitos fotbnicos para funcionar como LEDs emissores de fotons Gnicos (QLEDS).

Os materiais de uma ou poucas camadas atémicas sdo comumente chamados de materiais
bidimensionais, e um dos principais métodos para sua obtencdo é a esfoliagdo mecénica. Chamamos de
heteroestruturas de van der Waals o empilhamento de diferentes cristais 2D*. As heteroestruturas permitem a
construgdo de diversos dispositivos eletronicos e optoeletronicos. Em particular, notou-se que estas
heteroestruturas podiam ser utilizadas para a fabricacdo de um LED emissor de f6tons Unicos, onde a emissdo
desde Unico féton (single photon) é causada por defeitos intrinsecos do material®®. Paralelamente a isto, sabe-
se que depositar amostras de cristais bidimensionais sobre nanopilares — que sdo “pequenos pilares”, de
dimensdes da ordem de alguns nanémetros — resultando em uma deformacao na amostra, pode levar a um forte
confinamento espacial induzido por stress mecanico que pode vir a resultar na emissdo de um féton Gnico*.

Assim, a presente pesquisa tem por objetivo final, fabricar um LED emissor de fdtons Unicos,
depositando uma heteroestrutura de van der Waals sobre um substrato repleto de nanopilares. Portanto, uma
etapa importante do projeto de obtencédo de fotons Gnicos consiste na fabricacdo de heteroestruturas, que acaba
por ser um processo demorado devido, principalmente, ao grande tempo despendido para encontrar e empilhar
os flocos 2D (que sdo encontrados em posicdes aleatdrias e em baixas densidades nas amostras). Além disso,
existe a possibilidade de falha por transferéncia, aumentando ainda mais esse tempo de fabricacdo. Dai a
necessidade de automatizacdo deste processo®.

A heteroestrutura ¢ montada em um carimbo de polimero, e o controle da posi¢ao da “pilha” de cristais
2D, i.é., se ela permanece colada ou ndo ao carimbo de polimero é feito pela temperatura. Para isto é
determinada, primeiramente, a temperatura limite de transi¢do vitrea do polimero utilizado (por exemplo, no
caso do Elvacite 2552C6 esta temperatura € de 90 °C). Assim, se a temperatura do substrato for inferior a essa
temperatura a pilha permanece aderida ao selo de polimero, e se a temperatura do substrato for superior a essa
temperatura o selo de polimero é derretido e a pilha é transferida para o substrato SiO./Si. Essa etapa que
consiste em transferir a heteroestrutura do carimbo para o substrato é chamada de Drop-Off. Dessa forma, o
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controle preciso de temperatura se faz necessario, e por isto, foi implementado um controle de temperatura
PID com Arduino.

E importante salientar que, devido a pandemia do COVID-19, as atividades presenciais, e, portanto,
todas as atividades laboratoriais, foram suspensas. Tendo isto em consideracao a atividade desenvolvida até o
momento deve um ambito mais tedrico, tendo sido realizadas leituras de artigos cientificos e discussdes dos
mesmos, resultando no entendimento dos processos aqui descritos, além disto foi desenvolvido um algoritmo
para simulagdo do controle de temperatura PID e foi possivel iniciar a montagem desde no laboratério com
atividades presenciais que passaram a poderem ser desenvolvidas no final do periodo de projeto.

METODOLOGIA:

Como mencionado € necessario um bom controle de temperatura no processo se fabricacdo da
heteroestrutura, uma vez que a temperatura deve ser mantida constante e inferior a temperatura de transicdo
vitrea, T, do polimero utilizado que sera o PDMS (polidimetilsiloxano) durante o processo de estampagem, e
leve ser elevada a uma temperatura T > T, para realizar a etapa do dropp-off. No caso do PDMS, temos que
T, = 125°C. Desta forma, veio a tona a necessidade da implementacdo de um controle de temperatura.

O controle PID e o controle On-Off, sdo exemplos de tipos de controle que podem ser implementados
para manter a temperatura na faixa desejada de valores®. Ambos sdo controles de malha fechada, isto €, eles
monitoram (através de sensores) como o sistema controlado responde ao controle, e utilizam essas informagdes
para implementar a proxima resposta. Utilizando o valor medido da temperatura é calculado o erro Erro(T) =
SetPoint — T, onde T é a temperatura medida naquele instante e SetPoint (SP) é o valor em que queremos
manter a temperatura T.

A partir dai a poténcia enviada pelo elemento aquecedor, P44, POde ser determinada. No caso do
controle On-Off, se a temperatura, T, medida for inferior ao SP € enviada poténcia méaxima, e se T for superior
ao SP entdo a poténcia enviada é zero. O principal problema deste controle consiste na oscilagdo constante em
torno do SP que ele gera, pois embora seja possivel manter a temperatura sempre dentro de uma faixa de
valores em torno do SetPoint, ndo é possivel manté-la estavel em um Unico valor.

J& no controle PID, a poténcia enviada é calculada pela expressdo Pggigq = Protar * PID, Sendo
PID = P + 1+ D, onde Py € a poténcia nominal do elemento aquecedor e PID € a resposta do controle,
dada pela soma dos controles proporcional (P), integral (1) e derivativo (D). O controle proporcional é o0 mais
simples dos trés, ele ajusta a resposta de saida proporcionalmente ao erro medido, isto €, P = k,Erro(T),
sendo k,, uma constante chamada de ganho proporcional. Esta acdo reduz a oscilagdo em torno do SetPoint do
controle On-Off simples. Seu principal problema reside no fato de que, quando o erro é muito pequeno, a
resposta deste controle também o é, fazendo com que o SetPoint se torne uma espécie de assintota horizontal,
nunca sendo de fato alcangado. A acdo integral vem para corrigir este problema, uma vez que o controle
integral ajusta a resposta de saida proporcionalmente a integral do erro (sendo o ganho integral, k;, a constante
de proporcionalidade), o que podemos interpretar como uma resposta que considera o “erro acumulado”, de
forma que, quando a resposta do controle proporcional P é baixa, a resposta do controle integral | é
suficientemente alta para resultar na correcdo do erro. O problema é que, se 0 ganho k; é suficientemente alto,
a resposta do controle é alta o bastante para que a temperatura atinja o SetPoint, e o ultrapasse. Em
contrapartida, se k; € muito pequeno, o sistema demora para atingir a temperatura desejada. Para eliminar o

erro acumulado da integral, € utilizado o controle derivativo que ajusta o sinal de saida proporcionalmente a
dETTo
dt

velocidade de variacdo do erro, ou seja, D = kg4 ( ) sendo k4 a constante de proporcionalidade chamada

de ganho diferencial.
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Se definirmos ki = T—p e kq = kptq podemos escrever a equagao do sinal de saida do controle como
i

de(t))

dt

onde u(t) é o sinal de saida em determinado instante de tempo t, €(t) é o erro neste mesmo instante, 7; é o
pardmetro que dimensiona o controle integral e 7, 0 pardmetro que dimensiona o controle derivativo.
Observando a equagao acima fica claro que 7; e 7, devem ter dimensdo de tempo, enquanto k,, deve ter
dimenséo [potencia/temperatura], para que o sinal de saida tenha dimens&o de poténcia.

1 t
u(t) =k, <e(t) + ;fo e(t)dt' + 14

4

Uma das maiores de dificuldades na hora de implementar um controle PID é quanto a sua sintonia,
qual a melhor a escolha para os parametrosk,, k; e kq ou de k,, 7; € 7,7 Como discutido no topico anterior o
processo pode assumir comportamentos muito distintos dependendo dos pardmetros utilizados. Um método de
sintonia famoso e eficiente para o controle PID é o método de Ziegler-Nichols.

Para implementar o processo em malha fechada precisamos determinar o valor do ganho final, K, que
e o valor de k, que leva a um estado instavel com oscilagbes constantes em torno do SetPoint. Para isso
estabelecemos k; = k; = 0 (ou 7; = o e 7, = 0) e variamos k,, até obter tais oscilagdes, o valor de k,, que
as gera sera o valor de K,,. O periodo destas oscilagfes obtidas é chamado periodo final, P,, que consiste no
tempo necessario para completar uma oscilagdo completa enquanto o sistema esta em estado estacionario
(estado com oscilagdes constantes).

Um adendo é que, embora teoricamente um controle proporcional puro tenha um comportamento
assintotico no infinito, nunca gerando oscilagdes, se o valor se kp for suficientemente alto, tais oscilagdes
podem ocorrer. Isto decorre do fato de que o controle tem um tempo de resposta, além de que a temperatura
ndo ¢ medida a todo o tempo, existindo um intervalo AT entre duas medi¢cdes de temperatura, e
consequentemente entre duas respostas do controle. Assim, para um ganho proporcional muito alto, o controle
atinge e ultrapassa o SetPoint dentro deste intervalo entre as medi¢des AT. Também é importante lembrar que
existe um tempo de resposta do préprio sistema.

Uma vez que os parametros K, e P, séo determinados, € possivel encontrar os parametros de ajuste k,,,
T; € T4 do controle PID de temperatura, de acordo com a tabela 1.

Valores de k,, T;, T4 a partir dos valores de K, e P,,
ky T Tq
P K,/2 o 0
PI K, /2.2 P,/1.2 0
PID K, /1.7 P,/2 P,/8

Tabela 1 — Valores a serem utilizados para os ganhos do controle de
acordo com o0 Método de Ziegler-Nichols

Foram desenvolvidos cddigos em linguagem Python para simular o controle de temperatura. A
simulag&o foi implementada considerando o porta amostras como um ponto no espaco, que envia a informacéo
de temperatura para o controle e recebe uma poténcia que pode variar de Py;,:q; = 40W a zero do elemento
aquecedor, além das trocas de calor com o ambiente.

O tempo é discretizado em intervalos iguais de tamanho dt, que é adotado como dt = 0.1s, e é simulada
uma medida de temperatura para cada um destes intervalos. A equagéo utilizada para simular as variagtes de
temperatura no porta amostras é:

P
Toon =Ty + () de = BTy = Topp)" dt

onde dt é o intervalo de tempo entre medicGes, T}, ; é a temperatura medida naquele instante, T; é a temperatura
que corresponde a medicgdo anterior (é a temperatura do sistema no instante de tempo dado por t = i dt), P é
a poténcia enviada pelo elemento aquecedor, C é a capacidade térmica do porta amostras e Ty, € a
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temperatura ambiente. O termo (P/C)dt corresponde a variacdo de temperatura causada pelo elemento
aquecedor e o termo h(T; — Tomp)™ dt corresponde a perda de temperatura para 0 ambiente, 0 expoente n
decorre do fato de o resfriamento ndo ser necessariamente dominado por conducdo térmica ou convecgao
forcada do ar. Note que desta forma € sempre necessaria uma temperatura anterior (T;) para ser possivel obter
a medida de temperatura atual (T;,,), desta forma foi preciso definir no inicio do codigo um valor inicial de
temperatura, To = Tymp-

Com base nessa medida de temperatura, é possivel calcular o erro como a diferenga entre o SetPoint e
essa temperatura medida, e implementar o controle PID. Uma funcéo responsavel pela simulacéo do controle,
chamada Simulacao_PID, recebe as medidas do tempo (que sdo armazenadas em um vetor) e calcula o erro,
sua integral e sua derivada, com estes valores a poténcia a ser enviada pelo elemento aquecedor é calculada.
A funcdo ProximaTemperatura recebe esse valor de poténcia e calcula a temperatura no instante seguinte, que
a funcédo Simulacao_PID compara com o SetPoint. Todos os valores de temperatura, erro e poténcia calculados
no decorrer da simulacéo sdo armazenados em vetores de forma que ao fim da simulagdo podem ser exibidos
graficos do comportamento destas variaveis. Através destes graficos & possivel avaliar a eficiéncia e
estabilidade do controle implementado.

Para a montagem do sistema de controle de temperatura foram utilizados dois cartuchos aquecedores
de 12V e poténcia nominal de 40W para aquecer o porta amostras e termistores para medir a temperatura deste.
Para implementar o controle foi utilizado um Arduino Mega2560 e o Shield RAMPs 1.4 conectado a este. Para
alimentar o sistema foi utilizada uma fonte chaveada, uma necessidade do Shield utilizado. Para monitorar e
fornecer acesso a um menu bésico de configuragdes foi utilizada uma tela LCD. Por fim, o sistema foi montado
dentro de uma caixa corta incéndio. Entre o porta amostras e seu suporte (metélico) foram colocados suportes
de silicone para melhorar o isolamento térmico deste, isto porque antes foram feitos testes de aquecimento
com o porta amostras apoiado diretamente em seu suporte metélico (sem os suportes de silicone) e notou-se
que as perdas térmicas eram muito altas, dai a necessidade do isolamento térmico entre eles.

Para implementar o controle de temperatura foi escolhido o Marlin, um firmware — uma classe
especifica de softwares que trabalham com um hardware especifico do dispositivo — de cddigo aberto cuja
plataforma de referéncia € o Arduino Mega2560 com RAMPs 1.4, e apesar de ele ser pensado para ter como
funcionalidade primaria o controle de fabricadoras rapidas de prot6tipos (popularmente conhecidos como
“impressoras 3D”). O mesmo se aplica ao Shield escolhido: a funcionalidade priméaria do RAMPs 1.4 é ser
utilizado em aplicacBes que envolvem impressoras 3D, mas por esta ser uma aplicacdo que envolve controle
de temperatura, eles puderam ser facilmente adaptados as necessidades deste projeto.

Utilizando o codigo do Marlin como base e configurando com os pardmetros de nossa aplicacéo, foi
possivel implementar o controle de temperatura. O Marlin implementa o método de Ziegler-Nichols em malha
fechada para fazer o auto-ajuste do controle PID, no qual ele roda alguns ciclos para encontrar as constantes
de ganho proporcional, integral e derivativo. A imagem abaixo mostra os valores encontrados, e mostrados na
tela LCD, ap6s dois ciclos de auto ajuste.

CONCLUSOES:

Uma das diversas aplicaces dos materiais bidimensionais é na sua utiliza¢do para a fabricacdo de LEDs
emissores de fotons dnicos. Empilhando  diferentes cristais 2D camada a camada
fabricamos heteroestruturas de van der Waals e podemos utilizar esta técnica para empilhar cristais de forma
a construir QLEDs que operam eletricamente e cuja emissdo de fétons Unicos é causada por defeitos
intrinsecos do material. Além disso, induzindo uma deformacg&o nestas estruturas (ao deposita-las sobre um
substrato com algumas irregularidades propositais) é possivel alcancar a emissdo de um féton Gnico. Para
fabricar o empilhamento desejado em tempo habil, é necessario automatizar algumas etapas do processo de
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fabricacéo. Contudo, esta parte do projeto, por demandar trabalho presencial, ndo pode ser realizada devido a
pandemia do COVID-19 que resultou em uma suspensdo completa das atividades.

Outra etapa importante é o desenvolvimento do controle preciso de temperatura, de forma que se optou
por realizar um controle PID. Sobre este controle foram desenvolvidas simula¢6es em Python que mostraram
os diferentes comportamentos que o controle assume para pequenas variagdes em seus parametros (kp, ki e kd).
Para obter uma boa sintonia no controle foi utilizado o0 método de Ziegler-Nichols que se mostrou de fato
eficiente na obtengdo dos parametros do PID. A montagem do controle de temperatura foi iniciada,
apresentando bons resultados de controle para um SetPoint de até 120°C. Contudo, para a etapa de Drop-Off
é necessario que a temperatura supere os 125°C, o que ja esta sendo estudado. Uma ultima observacdo
importante é que, até a temperatura de 120°C os suportes de borracha utilizados para isolar termicamente o
porta amostras se mostraram muito eficientes.
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