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Resumen

El Microscopio de Fuerza Atómica (AFM, por sus siglas en inglés) es ampliamente

utilizado en la caracterización de superficies alcanzando resolución atómica. Es un ins-

trumento versátil cuyo objetivo es identificar la topograf́ıa y las fases de la superficie

en una muestra. Existen modelos que predicen con buena exactitud la interacción entre

el voladizo del microscopio y la superficie, que sumados al procesamiento de señales

del sistema permiten el diseño de microscopios virtuales. Para determinar parámetros

óptimos y algoritmos de medición que permitan mayor rendimiento y precisión en las

técnicas de microscoṕıa de barrido, se simula la interacción de una superficie hete-

rogénea con el voladizo. Se logra para ello, a través de una interfaz gráfica mostrar

al usuario las señales, superficies y datos generados en el proceso de simulación de la

interacción. El análisis se realiza a lazo abierto y simplificando considerablemente el

sistema, sin embargo es posible mejorar la simulación incluyendo más elementos en la

función de transferencia y señales de control.
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3.12. Señal de salida desde la vista superior. . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31

vii



4.1. Diagrama de flujo del algoritmo para la generación de la gráfica de valores
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1. Introducción

La caracterización de materiales permite obtener las propiedades de un material

para diseñar dispositivos y elementos con la garant́ıa de que va a cumplir su función.

La microscoṕıa de fuerza atómica es una técnica que permite caracterizar la topograf́ıa

de materiales con resolución atómica. Su funcionamiento se basa en la interacción de

una punta muy fina con la muestra donde dicha punta se barre en toda la superficie,

mostrando de forma gráfica el mapeo realizado con fines de percepción a nivel atómico

y micrométrico [1]. Con la técnica, es posible analizar materiales blandos, duros y

biomateriales (virus, células, biomoléculas). La precisión de este método puede variar

desde los 100µm hasta menos de 1µm con el uso de una punta que puede tener un

diámetro de hasta menos de 100 ángstroms y una viga voladiza de entre 100 y 200µm [2].

La viga voladiza (o cantiléver) pertenece a la tecnoloǵıa de los Sistemas Micro-

electromecánicos (MEMS por sus siglas en inglés), que requiere procesos empleados para

crear pequeños dispositivos integrados o sistemas que combinan componentes eléctricos

y mecánicos. Son fabricados a través de técnicas de lote de los circuitos integrados y sus

dimensiones van desde unos cuantos micrómetros hasta miĺımetros. Estos dispositivos

(o sistemas) tienen la habilidad de detectar, controlar y actuar en una escala micro, y

generar efectos en una escala macro [3].

El modelo simplificado de la función de transferencia de un voladizo es el masa-

resorte-amortiguador, con el que se puede obtener una respuesta a lazo abierto de su

comportamiento durante el análisis de microscoṕıa de fuerza atómica. En el modelo se

debe considerar la masa efectiva (m), la constante del resorte (k) y el amortiguador

representado por el coeficiente de amortiguamiento viscoso (b) del voladizo.

La masa efectiva del voladizo es la que permite predecir correctamente el compor-
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tamiento del sistema, siendo directamente proporcional a su rigidez, como se muestra

en la ecuación 1.1

m =
k

w2
(1.1)

donde w es la frecuencia de resonancia.

El coeficiente de amortiguamiento viscoso está relacionado con el fluido en el que se

encuentra inmerso el voladizo (vaćıo, aire, agua, etc.) y la composición de los materiales

del voladizo y la muestra. Para su cálculo, se puede utilizar como auxiliar a la constante

de Hamaker.

Ante cualquier impulso externo existirá un amortiguamiento que hace que eventual-

mente se detenga el movimiento del voladizo, donde el tiempo de asentamiento es el

requerido para estabilizarse. Para obtener el tipo de amortiguamiento es necesario cal-

cular el coeficiente de amortiguamiento (ξ), a través del coeficiente de amortiguamiento

viscoso y la masa efectiva

ξ =
b

2wm
(1.2)

Si ξ < 1 se presenta un comportamiento subamortiguado, para ξ = 1 es cŕıticamente

amortiguado y si ξ > 1 es sobreamortiguado.

Las principales variables que afectan la resolución del microscopio son la velocidad de

barrido, la cantidad de pasos por ĺınea a analizar, el tiempo de asentamiento del voladizo,

sensibilidad del fotodetector, gradientes de composición qúımica, entre otros. Siendo la

velocidad de barrido y la cantidad de pasos regulables a través de los parámetros de

operación de la unidad de barrido, considerando que a menor velocidad de barrido y

mayor cantidad de pasos se obtiene una mayor resolución. El tiempo de asentamiento

se puede calcular a través de su relación con la masa, la constante del resorte y el

coeficiente de amortiguamiento viscoso del voladizo.

Se puede considerar la hipótesis que si se desea obtener una imagen de muy alta

resolución basta con disminuir la velocidad de barrido lo más cercana a cero posible.

Sin embargo, los actuadores piezoeléctricos encargados de mover la plataforma sobre los

tres ejes tienen un ĺımite de desplazamiento mı́nimo que limita la velocidad mı́nima de
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barrido y cantidad de pasos por ĺınea, influyendo en el ĺımite de resolución máxima. Es

posible alcanzar velocidades de barrido de hasta 1 µm/s en vaćıo y 2 µm/s en agua [4]

y desplazamientos mı́nimos de hasta 1 nm [5].

Además, debido a ĺımites intŕınsecos no es posible seguir la geometŕıa de la superficie

de manera precisa, generando un error llamado artefactos. Existen distintos tipos de

artefactos, el principal es el generado por la punta del voladizo que provoca que éste no

pueda entrar a determinados rincones de la geometŕıa de la muestra. Es decir, debido

a que la punta tiene una escala semiesférica no es posible que logre barrer rincones

a donde no puede acceder, además de los causados debido a ruido térmico, campos

electromagnéticos, entre otros [6].

También se presentan artefactos debido a la composición qúımica de la muestra,

esto es, si la muestra es heterogénea, el voladizo interactúa con regiones de distintos

materiales, y ya que las fuerzas interacción punta-muestra que ayudan al microscopio a

formar la imagen de salida están directamente relacionadas con la composición qúımica

de ambas partes, se puede visualizar una topograf́ıa en la que ciertas regiones de la

señal de salida se encuentran a diferentes alturas comparadas con otras a pesar de que

en la muestra no exista esa diferencia.

Estos artefactos pueden ser simulados para identificar como impactan en los datos

de salida y corregirlos con procesamiento.

Idealmente, el modelo de la función de transferencia del masa-resorte-amortiguador

permite obtener cualquier interacción entre la punta y la superficie, pero en un análisis

real existe un ĺımite de detección en el microscopio dependiente de la sensibilidad del

fotodetector que sensa el movimiento del voladizo. En la simulación, es posible notar

cualquier cambio debido a que pueden no considerarse los ĺımites de los equipos y

márgenes de error.

Para acercar el modelo al comportamiento real del sistema se puede incluir, en la

medida de lo posible, la etapa de instrumentación y control en la función de transferencia

con los coeficientes de sensibilidad de los sensores y los actuadores.
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1.1. Antecedentes

1.1.1. Historia

En 1989, la Microscoṕıa de Fuerza Atómica (AFM por sus siglas en inglés) fue

inventada por Gerd Binnig para corregir la limitación de su predecesor, el Microscopio

de Barrido por Tunelaje (STM por sus siglas en inglés). El STM puede únicamente

caracterizar materiales conductores [7], aplicando un diferencial de potencial entre una

punta y la muestra a caracterizar y midiendo la corriente de conducción mediante el

efecto tunel que se da cuando los electrones pasan de un lado a otro a través del vaćıo

entre ambas partes [8]. El AFM abrió las puertas a la caracterización de superficies

de otros materiales, como poĺımeros y muestras biológicas no conductoras. En algunos

casos, la resolución de STM es mejor que la del AFM por la dependencia exponencial

de la corriente de tunelaje en la distancia. La dependencia distancia-fuerza en el AFM

es mucho más compleja cuando las caracteŕısticas como la forma de la punta y la

fuerza de contacto son consideradas, ya que limitan que el barrido no se pueda dar

en todos los espacios de la superficie. El AFM tiene mejor desempeño en términos

de versatilidad y facilidad. En comparación con otras formas de microscoṕıa el AFM

es mejor o comparable debido a que se pueden obtener imágenes de escala incluso

atómica [2] y en diversidad de muestras con diferente conductividad.

Paralelamente al desarrollo del primer Microscopio de Fuerza Atómica, fue creado

el primer voladizo para este fin (en 1986), siendo éste únicamente capaz de hacer un

análisis por el modo de operación de contacto. Por lo cual, solamente se pod́ıan analizar

materiales que no pudieran ser dañados por la punta. En el caso de los materiales

blandos la punta los llegaba a penetrar y no se efectuaba correctamente el barrido o se

terminaba destruyendo la muestra [9, 10].

Aśı que, en 1987 se creó el primer voladizo que pudiera funcionar por el medio de

operación de no contacto [11]. Esto con el fin de caracterizar muestras biológicas que

pudieran ser dañadas en el modo por contacto por la punta durante el proceso [12].

La rigidez de los voladizos utilizados en el modo de operación de no contacto suele ser
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mayor a los usados en modo de contacto para que estos sufran poca deflexión y no

toquen a la muestra por accidente [13]. Considerando un alto valor de k y un bajo valor

de masa, la frecuencia de resonancia de los voladizos suele ser mayor en este modo de

operación.

En 1993 se introdujo el modo de contacto intermitente por [11], en el cual el voladizo

oscila a su frecuencia natural, pero contrario al modo de no contacto, la punta del

voladizo hace contacto suavemente con la superficie durante el barrido, reduciendo

de buena manera el daño por fuerzas laterales que se dan en el modo de operación

de contacto. Sin embargo, el voladizo se deflexiona de manera vertical y horizontal,

provocando ruido en las mediciones del fotodetector debido a que el láser se refleja en

ambos sentidos y no solo de manera vertical como los modos de no contacto y contacto

intermitente [14].

Los voladizos más pequeños fueron desarrollados en 1996 [11], permitiendo una

mayor resolución y menor tiempo de barrido. Para lograrlo, se considera que la velocidad

de barrido esta dada por

v <<
λd

2m
(1.3)

Donde λ es la rugosidad de la superficie. Por lo que a menor masa, mayor velocidad

de barrido logra el voladizo. Estos voladizos son utilizados para caracterizar muestras

biológicas, ya que la microscoṕıa de fuerza atómica de alta velocidad permite visualizar

los cambios con respecto al tiempo que suelen tener estas muestras [15].

Para ser sensible a las pequeñas fuerzas, la constante del resorte del voladizo (k)

tiene que ser seleccionada lo más pequeña posible (de 0.01 a 100N/m) y para minimizar

la influencia de ondas acústicas y las vibraciones del entorno del elemento se mantiene la

alta a la frecuencia de resonancia (aproximadamente de 10 a 100kHz) [9]. Partiendo de

la ecuación 1.1 se obtiene que la frecuencia de resonancia es proporcional a la ecuación

1.4, por lo que la masa y las dimensiones del voladizo deben minimizarse.

w =
√
k/m (1.4)
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1.1.2. Modelado del voladizo

El voladizo es una viga de sección rectangular con una punta en el extremo libre.

Según la aplicación, se fabrican de materiales como silicio, óxido de silicio, plata, oro

[16, 17] y se recubren con el fin de mejorar la reflexión del haz de luz que se le incide

[18], para mejorar su desempeño durante el barrido [19], entre otros. La geometŕıa del

voladizo es como la que se muestra en la figura 1.1

l
w

h

Figura 1.1: Dimensiones generales del cuerpo de un voladizo

Actualmente hay alternativas a la obtención de datos empleando voladizos piezo-

eléctricos encargados de enviar una señal de voltaje precisa dependiente de la deflexión

que sufra durante el barrido [20], diversificando las opciones para la caracterización con

la microscoṕıa de fuerza atómica.

Se ha simulado su comportamiento con el fin de calcular propiedades mecánicas

(como el módulo de Young y la adhesión punta-superficie) [21,22], implementar sistemas

de control [23, 24], mejorar su diseño en aplicaciones espećıficas [25, 26] y con enfoque

didáctico para la visualización del comportamiento durante el barrido y de artefactos

[27].

La función de transferencia utilizada para estudiar al voladizo comúnmente utilizada

es la del sistema masa-resorte-amortiguador [28, 29], pero también se suelen utilizar

otras funciones que se ajustan condiciones de operación especiales y que suelen ser más

complejas [30,31]. En ambos casos resulta útil para simular su comportamiento y buscar

áreas de oportunidad en la mejora de la técnica.

1.1.3. Resolución

Las aportaciones a la resolución del microscopio van principalmente dirigidas a la

mejora de sus componentes. En el caso del voladizo se busca que la punta sea más

6



fina para barrer la superficie de la muestra con mayor precisión [32, 33], la unidad de

barrido se ve beneficiada con la mejora de sistemas de posicionamiento y de control

más precisos [34–37] y los componentes piezoeléctricos han logrado desplazamientos a

escalas subatómicas [38,39].

En cuanto al análisis de datos (una vez que ya se caracterizó la muestra), se han

desarrollado paquetes de software como Gwyddion (gratuito, de código abierto) y SPIP

(de pago) que cuentan con herramientas para la visualización de resultados, mejora de

las imágenes de salida, corrección de errores, etc.

1.1.4. Muestras heterogéneas

Además de la obtención de la topograf́ıa de la superficie, con la microscoṕıa de fuerza

atómica se observan los cambios de composición qúımica de la superficie de la muestra,

generando una imagen a través del modo de detección de fases [40]. Esto se logra

comparando las fuerzas de interacción punta-muestra de los elementos que componen

a ambas partes, considerando que por cada par de elementos cambia la magnitud de

estas fuerzas [41] y, a partir de esto, se va formando una imagen de salida donde se

visualizan regiones compuestas por distintos materiales.

1.2. Planteamiento del problema

Una correcta caracterización superficial con la técnica de microscoṕıa de fuerza

atómica requiere de varias horas de ensayos de prueba y error para acercarse a paráme-

tros que permitan obtener datos con resolución óptima, particularmente en nuevos

usuarios de la técnica. También se debe seleccionar el voladizo que se va a utilizar para

barrer la superficie y cómo reacciona a esta selección de parámetros.

Es indispensable identificar cuales parámetros seŕıan los adecuados para operar al

microscopio de la manera más óptima, ahorrando tiempo y esfuerzo para obtener imáge-

nes de alta resolución, considerando aspectos como propiedades intŕınsecas del voladizo

y composición qúımica de la muestra (en muestras heterogéneas) en la que la caracte-
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rización suele complicarse, ya que, durante el barrido, en cada cambio de material se

generan artefactos que es importante tomarlos en cuenta para una correcta interpreta-

ción de resultados.

Si se cuenta con la experiencia necesaria en el campo de la microscoṕıa, se logra tener

una idea de los parámetros de operación adecuados basado en conocimiento emṕırico.

Sin embargo, para nuevos usuarios de la técnica suele resultar más complicado ya que

existen distintas variables (velocidad de barrido, modos de operación, medio, composi-

ción y dimensiones del voladizo, entre otros) que si no se tiene el conocimiento de la

manera en que afectan a la caracterización, la resolución de la imagen de salida y la

fiabilidad de los datos obtenidos se ven afectados.

Introducirse a la técnica involucra investigar a fondo los principios fundamentales de

la microscoṕıa de fuerza atómica, estudiar el funcionamiento de los equipos y lograr el

acceso a uno de ellos. Por lo que, el desarrollo de simuladores y herramientas virtuales

que permitan ser manipuladas tanto con fines didácticos como para la experimentación,

resulta idóneo para hacer más accesible a la técnica para entusiastas, aśı como una útil

herramientas para investigadores.

1.3. Hipótesis

Caracterizar una muestra a través de la microscoṕıa de fuerza atómica permite

formar una imagen de su topograf́ıa con una precisión que pocas técnicas llegan a

alcanzar. Sin embargo, resulta costoso contar con el equipo, además de que es necesario

adquirir los conocimientos fundamentales de la microscoṕıa de fuerza atómica para su

correcta operación y análisis de resultados.

Se tiene la hipótesis de que se puede desarrollar un simulador que permita intro-

ducir la mayor cantidad de variables necesarias para la caracterización a través de la

microscoṕıa de fuerza atómica, analizando la correlación de la resolución de la imagen
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de salida, los parámetros de operación del microscopio de fuerza atómica, la instrumen-

tación virtual y los fenómenos de interacción entre el voladizo y la muestra a analizar,

sirviendo como herramienta previa a la caracterización para corroborar la idoneidad de

estos parámetros y como auxiliar en el aprendizaje para entusiastas del área.

1.4. Justificación

Se requieren identificar los parámetros de operación idóneos para la caracterización

en una fracción del tiempo usados en prueba y error durante la experimentación, ya que

puede llegar a tomar horas (dependiendo de la resolución de salida esperada, el tipo

de muestra a analizar y el modo de operación). Es posible disminuir costos asociados

a los gastos de operación e insumos (voladizos y muestras) a través de la simulación

de la microscoṕıa de fuerza atómica, evaluando el desempeño de estos materiales sin

provocar desgaste y/o desperdicio. Desarrollar un simulador presenta una gran ventaja

para la introducción a la microscoṕıa de fuerza atómica, ya que le da retroalimentación

al usuario antes de adentrarse a la técnica [42] bajo un ambiente didáctico. Un simulador

que sea de código abierto deja la posibilidad de que los especialistas aporten su mejora

y, por lo tanto, a la de la técnica al facilitar la caracterización. Además, considerar en

el desarrollo aspectos como los artefactos debidos a las fases en muestras heterogéneas

y los ĺımites intŕınsecos de la instrumentación aportan a la obtención de resultados

que contemplen los ĺımites de resolución del equipo y del voladizo en caracterizaciones

espećıficas.

1.5. Objetivo general

Modelar y simular el comportamiento de la interacción de un voladizo con una

muestra heterogénea en un análisis de microscoṕıa a través de un programa desarrollado

en MATLAB para obtener parámetros de operación idóneos para aplicaciones espećıficas

en la caracterización de materiales con el microscopio de fuerza atómica, e identificar

los ĺımites intŕınsecos de la resolución y su correlación con las tecnoloǵıas que integran
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el microscopio.

1.6. Objetivos espećıficos

Identificar la función de transferencia basada en el sistema masa-resorte-amortiguador

para el cálculo de la interacción del voladizo para cualquier superficie e introducir

el modelo de Lennard-Jones para determinar la señal de entrada y aśı modelar

el voladizo a través de la consideración de su geometŕıa, composición qúımica

y sus propiedades intŕınsecas (masa, rigidez y amortiguamiento). Permitiendo al

usuario formar al voladizo bajo diseño propio o basado en diseños existentes en

el mercado.

Desarrollar algoritmos para formar diferentes tipos de superficies que darán lugar a

las señales de entrada, con caracteŕısticas en común (largo, ancho, altura máxima y

cantidad de datos en una matriz que la formarán) las cuales puedan ser definidas

por el usuario y al mismo tiempo contengan desarrollo de relieves con valores

aleatorios y no aleatorios dentro de un rango preestablecido. Además, que permita

manejar superficies que fueron generadas de manera externa y procesarlas de igual

manera que las generadas por el simulador, abriendo la posibilidad de utilizar

algoritmos para la generación de superficies que se ajusten a las necesidades del

usuario.

Introducir los parámetros de velocidad de barrido y cantidad de pasos por ĺınea

utilizados en un microscopio de fuerza atómica para determinar, a través de la

visualización de su comportamiento en gráficos de salida, la manera en que afectan

a la resolución cuando se vaŕıan, aśı como las limitaciones que puede presentar

debido a sus componentes como la distancia mı́nima entre pasos que permiten los

actuadores de la unidad de barrido.

Determinar la señal de salida a través de la convolución de la señal de entrada con

la función de transferencia, y aśı obtener el comportamiento del voladizo durante

la simulación del análisis.
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Ejecutar la simulación bajo condiciones predeterminadas para validar los paráme-

tros de entrada y salida para compararlos con otros programas computacionales

utilizados en el área y resultados externos para validar la hipótesis.

Relacionar los parámetros de medición en una muestra heterogénea determinada

con la resolución y fidelidad de la imagen obtenida.
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2. Marco teórico

2.1. Microscopio de fuerza atómica: componentes

El microscopio de fuerza atómica consta de una punta afilada que se monta en

un dispositivo de barrido conocido como ((escáner xyz)), el cual permite posicionarlo

en las direcciones x, y y z con precisión subatómica [43]. Se barre la punta sobre un

área preestablecida y cada que detecta un cambio de relieve sufre una deflexión que es

rastreada a través de un láser reflejado en su superficie y un sensor fotosensible llamado

((fotodetector)) (figura 2.1). Éste a su vez, manda las señales a un sistema de control,

adquisición y procesamiento de datos que va almacenando los datos para formar la

imagen de salida.

Laser

Detector

Voladizo

Circuito

Muestra

Escaner xyz

Figura 2.1: Componentes de un microscopio de fuerza atómica.

Para ejecutar el barrido, es necesario introducir parámetros de operación al micros-

copio, donde destacan la cantidad de pasos que dará a lo largo y ancho para recorrer

toda el área de la muestra establecida y la velocidad con la que hará este recorrido
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(velocidad de barrido). En un barrido t́ıpico suelen utilizarse de 64 a 512 pasos por

ĺınea [44], considerando que a mayor cantidad de pasos y menor velocidad de barrido,

habrá mayor resolución en la imagen de salida.

2.1.1. Voladizo

En términos generales, el voladizo suele tener un largo de 50 a 500µm, de 20 a 50µm

de ancho y de 0.4 a 8 µm de espesor [45]. Además con una rigidez que va de los 0.01 a

los 50N/m y una frecuencia de resonancia de 1kHz a 1MHz [46].

En el lanzamiento del microscopio de fuerza atómica, el voladizo fue diseñado para

trabajar en el modo de operación de contacto, lo que haćıa necesario que la punta

del voladizo fuera fabricada con materiales duros como el diamante para que la punta

resistiera el arrastre sobre la muestra [9]. Actualmente, los materiales con los que se

fabrica el voladizo son variados. Los más comunes son el silicio y el nitruro de silicio

(Si3N4).

El material y dimensiones adecuadas del voladizo dependen de la muestra a analizar

y del modo de operación bajo el que va a trabajar. Es a través de los extensos catálogos

de voladizos donde se pueden ver aplicaciones en las que comúnmente se utilizan las

diferentes combinaciones de parámetros:

Para caracterizar en los modos de operación de no contacto y contacto intermi-

tente es común encontrar voladizos con frecuencia de resonancia que va de los

190kHz a los 5000kHz, con una rigidez de entre 3 N/m y 42N/m, fabricados de

silicio y oro [47].

En el modo de operación de contacto la frecuencia de resonancia va de 13kHz a

67kHz, suelen tener una rigidez de 0.06 N/m a 1.6 N/m, fabricados de silicio y

nitruro de pyrex recubiertos de oro, plata y aluminio [48,49].

Existen catálogos con secciones para aplicaciones más espećıficas como el análisis de

muestras biológicas, de fuerzas magnéticas, barrido de alta velocidad, entre otros [50].
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2.1.2. Fotodetector

Para obtener el ángulo de deflexión del voladizo que vaŕıa cada que se mueve a

lo largo de la muestra, se incide un láser sobre su superficie y se miden los cambios

de inclinación a través de un fotodetector [51]. Estos dispositivos se suelen dividir

en cuadrantes (siendo los de 2 y 4 cuadrantes los más comunes) y dependiendo del

cuadrante en el que incide el haz del láser, el fotodetector env́ıa la señal al sistema de

adquicisión y procesamiento para almacenar los datos (figura 2.2).

A B

DC

Laser

Figura 2.2: Fotodetector de cuatro cuadrantes con láser incidiendo en el cuadrante B.

2.1.3. Sistema de barrido

Existen al menos tres formas de barrer la punta sobre la superficie, manteniendo la

muestra fija y moviendo el voladizo en los tres ejes [52], manteniendo fijo el voladizo y

moviendo la muestra [53] y moviendo el voladizo en el eje z y la muestra en los ejes x

y y [54].

La precisión con la que el sistema logra dar cada paso durante el barrido depende de

los actuadores piezoeléctricos comúnmente utilizados para moverlo. Algunos de estos

actuadores pueden tener un desplazamiento de hasta 1 nm por paso y desplazarlo en

un volumen de hasta 400µm x 400µm x 200µm [55]. Por lo que es importante saber

cual es su desplazamiento mı́nimo para estimar el ĺımite de resolución máxima que se

puede alcanzar con el equipo.
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2.2. Modos de operación

2.2.1. Contacto

Fue el primer modo de operación utilizado en la microscoṕıa de fuerza atómica [9],

en este modo la punta del voladizo barre la superficie del material haciendo contacto

directo. Esto hace necesario que la punta y la muestra sean de un material lo suficien-

temente duro para que no se dañen durante el barrido.

Ya que la punta debe de seguir toda la geometŕıa de la muestra, la rigidez del

voladizo debe de ser baja para que exista el mayor rango de movimiento posible sin que

el voladizo se llegue a dañar.

Uno de los principales problemas en el modo de operación de contacto son las fuerzas

laterales. Causando que, además de la deflexión vertical, haya una rotación en el eje

horizontal del voladizo y genere ruido en las lecturas de su movimiento (figura 2.3).

Debido a lo impredecible que puede ser este giro, es complicado implementar sistemas

de control de retroalimentación para compensarlo.

Giro

Dirección 

de barrido

Figura 2.3: Giro del cuerpo del voladizo debido a las fuerzas laterales.

2.2.2. No contacto

El modo de operación de no contacto tiene la principal ventaja de analizar muestras

susceptibles a ser dañadas por la punta del voladizo si entran en contacto. Es muy útil

para caracterizar materiales blandos, como muestras biológicas [56].

Para barrer la superficie de la muestra en modo de no contacto, es necesario que

existan fuerzas de interacción punta-superficie. Éstas se dan en distancias en las que
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la fuerza es de atracción, y se puede visualizar dicha región en la curva del potencial

de Lennard-Jones (figura 2.4). La región indicada en verde es el rango t́ıpico de distan-

cias donde se ubica el voladizo para el modo de no contacto. Los valores de distancia

dependen de los materiales de la punta y la muestra.
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Figura 2.4: Zona de atracción en la curva del potencial de Lennard-Jones.

Dependiendo del modo de barrido, las fuerzas de interacción pueden o no representar

la geometŕıa de la superficie. En el caso de barrer a altura constante, estas fuerzas

representan a la relación que tienen con la distancia de separación punta-muestra y la

composición de sus materiales. Por lo que, por ejemplo, si la punta hace un barrido en

una superficie completamente horizontal, pero la muestra está construida de distintos

materiales, la señal de salida no se pareceŕıa a la geometŕıa de la superficie de la muestra,

generando un artefacto (figura 2.5).

Material 1 Material 2

Voladizo

Figura 2.5: Artefacto en el barrido de muestras heterogéneas.

Si se emplea un sistema de control que efectúe un barrido a fuerza constante, este

desplazará al voladizo sobre el eje vertical cada que sufra una deflexión, siendo este des-

plazamiento la información que se almacena y representa a la superficie de la muestra.
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2.2.3. Contacto intermitente

En el modo intermitente se hace oscilar al voladizo con una frecuencia cercana a la de

resonancia, haciendo que la punta suba y baje rápidamente y provocando un ((picoteo))

muy suave sobre la superficie de la muestra. En la curva del modelo del potencial de

Lennard-Jones se puede interpretar que el voladizo en este modo de operación se mueve

de la región de contacto a la de no contacto en cada cambio de posición (figura 2.6).

Figura 2.6: Regiones de los diferentes modos de operación de acuerdo a la distancia
entre el voladizo y la muestra.

Una de sus principales ventajas frente al modo de operación de contacto, es que

debido al reducido tiempo de contacto que hay entre la punta y la muestra, las fuerzas

laterales que pudieran provocar ruido en la lectura no alcanzan a afectar de manera

considerable el comportamiento del voladizo, por lo que se pueden descartar.

2.3. Artefactos

Los artefactos (o artificios, del inglés ((artifacts))) son datos dentro de la matriz

de salida que no representan como es en realidad la superficie de la muestra. Estos

defectos se dan por limitaciones geométricas, vibraciones, condiciones de operación no

favorables para el análisis (temperatura, presión y medio), velocidad de barrido, ruido

de los componentes electrónicos del microscopio, entre otros motivos (figura 2.7) [57].
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Figura 2.7: Artefacto debido a la convolución de la muestra y de la punta del voladizo.

Ya que no es deseable que se presenten en la señal de salida, se suelen implementar

sistemas de control, filtros y algoritmos de post-procesamiento de señales para corre-

girlos. Sin embargo, existen ĺımites intŕınsecos para lograr una fidelidad perfecta en la

imagen.

Los artefactos se presentan en todas las técnicas de caracterización, por lo que

ninguno de los tres modos de operación del microscopio están exentos de ellos.

2.4. Simulación

El desarrollo de simuladores permite estudiar la técnica de microscoṕıa de fuer-

za atómica, los componentes indispensables para caracterizar y como éstos se pueden

comportar ante situaciones espećıficas.

La simulación vuelve accesible a las técnicas de caracterización para investigadores y

entusiastas de distintas áreas, que no cuentan con los recursos necesarios para iniciarse

en la técnica a través de la compra de los costosos equipos e insumos.

Es a través de lenguajes de programación como MATLAB, Python, R, entre otros,

que programadores pueden desarrollar simuladores enfocados en análisis de datos para

la caracterización.

La microscoṕıa de fuerza atómica involucra el manejo de matrices de datos que se

interpretan en forma de imágenes que representan al resultado de la caracterización.

Partiendo de esto, simular el comportamiento de los componentes del microscopio im-

plica el desarrollo de algoritmos que procesen datos y consideren los fenómenos f́ısicos

involucrados en la caracterización de la misma manera que un sistema real.
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2.5. Control

Por medio del control, se busca que un sistema se comporte de una manera espećıfica,

siendo éste capaz de controlarse a śı mismo con el uso de sensores y actuadores [58].

Los sistemas de control del microscopio de fuerza atómica permiten efectuar opera-

ciones tales como posicionamiento de alta precisión, distintos modos de barrido, oscila-

ción modulada del voladizo para el modo de operación de contacto intermitente, entre

otros [59].

En el caso del barrido, hay dos formas de efectuarlo: con distancia constante y fuerza

constante. En el modo de distancia constante se mantiene fija la altura del voladizo,

siendo la deflexión de este el que genera la señal de salida.

Para el modo de fuerza constante se busca que la deflexión del voladizo sea la misma

en todo momento con ayuda del fotodetector y el sistema de posicionamiento. Para

lograrlo, se establece un punto inicial en el fotodetector que debe de ser alcanzado por

el láser (set point), generando que el sistema de posicionamiento desplace al voladizo

hacia arriba o abajo para que el láser se mantenga en este punto.
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3. Metodoloǵıa

Los pasos para el desarrollo de la simulación son:

Obtener la función de transferencia que describa el comportamiento del voladizo

durante el barrido.

Modelar superficies que representen a la muestra que se va a caracterizar a partir

de formas preestablecidas.

Calcular las fuerzas de interacción que se dan entre la punta del voladizo y la

muestra, siendo estas la señal de entrada.

Calcular los valores de masa, rigidez y amortiguamiento para obtener el compor-

tamiento del voladizo para cada caso.

Simular el barrido del voladizo en la señal de entrada y almacenar su comporta-

miento como señal de salida.

Procesar la señal de salida para su representación gráfica y análisis.

3.1. Función de transferencia del voladizo

El modelo básico del comportamiento del voladizo es el sistema masa-resorte-amortiguador,

donde se requiere identificar su masa efectiva, la rigidez y el coeficiente de amortigua-

miento. Esta función de transferencia modela el comportamiento dinámico del voladizo

con una carga puntual aplicada en el extremo libre.
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Para obtener la función de transferencia se expresa el comportamiento de cada uno

de los elementos del sistema masa-resorte-amortiguador y la fuerza ejercida por una

carga externa que provoca que salga del reposo, f(t)

m
d2x

dt2
+ b

dx

dt
+ kx = f(t) (3.1)

Usando la transformada de Laplace se obtiene

F (s) = X(s)(ms2 + bs+ k) (3.2)

teniendo en cuenta que la función de transferencia h(s) está dada por la relación de la

señal de salida X(s) y la de entrada F (s), donde F (s) puede ser cualquier entrada, se

obtiene que

h(s) =
X(s)

F (s)
=

1

ms2 + bs+ k
(3.3)

3.2. Modelado de la superficie de la muestra

La muestra a analizar está representada por una superficie en 3 dimensiones de

material heterogéneo. Para modelar la superficie en MATLAB, se establecen variables,

tales como el ancho (XT ) y largo (Y T ) de la región a analizar, y las dimensiones

espaciales (xi − xi−1), (yj − yj−1) y temporal de los pasos que realizará el barrido tb =

(xi−xi−1)/vl, donde vl es la velocidad por ĺınea de la matriz. Posteriormente, se establece

la altura que tendrá cada una de los puntos de la muestra, estableciendo la diferencia

entre el punto de altura máxima y la mı́nima, y estableciendo una distribución aleatoria

(figura 3.2).

Aśı se genera una matriz de datos de tres dimensiones (xi, yj, Rij), que se puede

expresar matemáticamente como en la ecuación 3.4.

Rij(xi, yj) = Randomxi,yj(max,min) (3.4)

Como se muestra en la figura 3.1
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Figura 3.1: Matriz de puntos aleatorios en el espacio.

Se representa como una superficie, en la figura 3.2

Figura 3.2: Superficie de valores aleatorios.

Para superficies escalonadas se toman grupos de regiones a las que se les establece

el mismo valor aleatorio (figura 3.3).
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Figura 3.3: Superficie escalonada.

3.3. Cálculo de fuerzas de interacción

La señal de entrada no es la geometŕıa de la superficie, sino la fuerza de interacción

debida a las fuerzas de Van der Waals, que se determina a través del potencial de

Lennard-Jonnes [60,61], calculando la fuerza de interacción entre un par de part́ıculas,

mediante la ecuación 3.5

F (r) = 4ε(
12σ12

r13
− 6σ6

r7
) (3.5)

siendo ε la enerǵıa potencial que hay entre las part́ıculas que están interactuando y

σ la distancia en la que el Potencial de Lennard-Jones es igual a cero, es decir, la suma

de los radios de Van der Waals del par de part́ıculas. La escala de magnitud la fuerza

resultante, depende de la cantidad de sustancia que interactúa entre el voladizo y la

superficie. Se especifica a través de ε, en J/mol por cada mol de sustancia o simplemente

en Joules por cada par de part́ıculas [62].

Sin embargo, ya que la geometŕıa tanto de la punta como de la muestra influyen en

esta interacción, se tiene que ajustar el modelo. En este caso, se considera que la punta
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es piramidal con una semiesfera en el extremo y la superficie es un plano (figura 3.4).

Figura 3.4: Voladizo de punta piramidal en interacción con un plano.

La punta piramidal con una semiesfera se dimensiona como se muestra en la figura

3.5.

L
R

h1

h

α

Figura 3.5: Dimensionamiento de la punta del voladizo.

Formando una ecuación que considera tanto a las fuerzas de Van der Waals, la

geometŕıa de los elementos que se encuentran en interacción y a la distancia que las

separa (ecuación 3.6) [63].

F (r) = −H
6

(
h2(3Rr +Rh− dh)

r2(r + h)3
+

L2

(r + h)3
+

4β

π

L+ β(r + h)

(r + h)2
) (3.6)

Donde H es la constante de Hamaker, r es la distancia que separa a la punta y la

muestra, β = tan(α) y L = Rcos(α).

Se obtiene una nueva matriz que representa la señal de entrada al sistema donde,

por ejemplo, si se consideran 100 pasos a lo largo y ancho de la muestra, se obtiene una
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superficie de fuerza como la de la figura 3.6.

Figura 3.6: Señal de entrada.

3.3.1. Constante de Hamaker

La constante de Hamaker (A) describe las interacciones entre part́ıculas y sustratos

considerando los elementos que las forman y el medio en el que se encuentran inmersos

[64], siendo una medida cuantitativa de las interacciones de Van der Waals para el

cálculo de fuerzas de atracción o repulsión que hay entre ambas partes.

En la ecuación 3.6, la constante de Hamaker permite diferenciar los materiales que

están interactuando entre la punta y la muestra.

En la literatura se reportan tablas con los valores de la constante de Hamaker [65]

para diferentes pares de part́ıculas en distintos medios (tabla 3.1).
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Material del voladizo Material de la muestra Medio Hamaker (x10−20 J)

Silicio Silicio Aire 18.65
Silicio Silicio Agua 9.75
Si3N4 Si3N4 Aire 16.7
SiO2 SiO2 Aire 6.5
SiO2 Plata Aire 11.12
SiO2 Cobre Aire 11.6
Plata Plata Aire 38.5
Plata Cobre Aire 22.45

Tabla 3.1: Valores de la constante de Hamaker para diferentes combinaciones de mate-
riales en el voladizo y la muestra en distintos medios

3.4. Análisis de la señal de entrada

De acuerdo a la forma en que el usuario ingrese los parámetros de operación, geo-

metŕıa y propiedades del voladizo, se toman distintas rutas que coinciden en el cálculo

de las tres variables de la función de transferencia. Es decir, simular el comportamiento

del voladizo ante cualquier señal de entrada x(t), implica determinar su masa, constante

del resorte y coeficiente de amortiguamiento viscoso.

La masa se obtiene a través de la ecuación 1.1, con la rigidez y la frecuencia de

resonancia del voladizo. La rigidez está relacionada con la geometŕıa del voladizo y el

módulo de Young (E) del material (ecuación 3.7) [66]

k =
EWh3

4L
(3.7)

donde W es el ancho del voladizo, h el espesor y L el largo. El coeficiente de amortigua-

miento viscoso y el coeficiente de amortiguamiento están relacionados con la ecuación

1.2 y, este último a su vez con el factor de calidad Q del voladizo a través de la ecuación

3.8 [67]

ξ =
1

2Q
(3.8)

Una vez obtenidos los parámetros, se logra visualizar g(t) ante cualquier fuerza externa
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a través de la respuesta al impulso unitario

g(t) = h(t)δ(t) (3.9)

Donde δ(t) es el impulso unitario en el dominio del tiempo. Se puede visualizar esta

respuesta considerando, por ejemplo, propiedades comerciales de un voladizo de dióxido

de silicio (SiO2), como m = 4.672x10−8kg, k = 0.2N/m y b = 9.66x10−7 N
m/s

en la figura

3.7.
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Figura 3.7: Respuesta al impulso unitario de la función de transferencia.

Al sustituir los valores de m, k y b en la función de transferencia se obtiene el tipo

de amortiguamiento que tendrá ese voladizo con propiedades espećıficas ante cualquier

cambio de relieve y, a la vez, se prepara para procesar, a través de la convolución, a la

señal de entrada x(t) y obtener la señal de salida y(t), simulando el barrido de la punta

sobre la superficie.

3.4.1. Convolución

Considerando al sistema de masa-resorte-amortiguador como lineal e invariante en

el tiempo se tiene que h(t) es la respuesta de ese sistema a un impulso unitario en la

entrada, representada por x(t), con condiciones iniciales iguales a cero. Donde, además,

y(t) es la respuesta del mismo sistema a una excitación causal arbitraria, con condiciones

iniciales iguales a cero. Ver figura 3.8.
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x(t) y(t)h(t)

Figura 3.8: Diagrama de bloques básico de un sistema lineal para el análisis de señales.

y(t) está dada por la convolución [68], que se expresa

y(t) =

∫ t

0

x(τ)h(t− τ)dτ (3.10)

Al introducir un sistema de control, seŕıa necesario obtener los espacios de estado para

determinar el comportamiento del sistema en un tiempo determinado.

3.5. Señal de salida

El resultado del barrido es la señal de salida y(t) que se puede representar en su

versión de superficie. Tomando como referencia a la señal de entrada de la figura 3.6

(obtenida de una superficie de rugosidad de 5.23 nm de SiO2), caracterizada con el

voladizo cuyo comportamiento se representó en la figura 3.7 y a una velocidad de barrido

de 3.26 µm/s, se obtiene una señal de salida (procesada) como la que se muestra en la

figura 3.9
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Figura 3.9: Señal de salida procesada.

Es común ver los resultados en gráficos de perfiles, donde se visualiza el barrido por

cada ĺınea que forma la superficie (figura 3.10).
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Figura 3.10: Perfiles de la señal de salida.

De la señal de salida se puede crear una propuesta de superficie para concluir si

los parámetros de operación del microscopio fueron los óptimos, cuando se realiza la

comparación con la muestra original. Si la velocidad de barrido, el número y la longitud
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de los pasos aplicados para analizar la superficie fueron los correctos para obtener una

imagen de buena resolución o hay que modificarlos (figura 3.11).
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Figura 3.11: Comparación de la superficie original y la reconstruida.

Es importante considerar que variar los parámetros de operación con solo estima-

ciones puede llevar a simular sistemas que no son reales, por lo que es recomendable

ajustarlos en base a datos estándar.

3.5.1. Representación en dos dimensiones

Cuando se obtienen resultados de un análisis de microscoṕıa, se puede visualizar

una imagen en dos dimensiones donde cada pixel representa un paso del actuador y

la lectura de la interacción punta-superficie correspondiente. A estas interacciones se

le asigna un rango de colores para diferenciar las zonas donde el voladizo experimentó

mayor y menor fuerza que suelen ir de café (para zonas más bajas) a amarillo (para

zonas más altas) o de amarillo a rojo, respectivamente.

Para la representación de esta imagen a partir de los resultados de la simulación,

se toman los valores de la matriz de la señal de salida y de acuerdo al rango de altura

correspondiente a cada valor se le asigna un color, de esta forma se va formando pixel

a pixel la imagen de salida (ver figura 3.12).
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Figura 3.12: Señal de salida desde la vista superior.
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4. Resultados

4.1. Algoritmo de generación de la superficie de la

muestra

Para poner a prueba el modelo de la función de transferencia, es posible generar

distintos tipos de topograf́ıas a través de algoritmos (propios de cada tipo de superficie)

para generarlas. Sin embargo, hay propiedades que todas las topograf́ıas tienen en

común: largo y ancho de la muestra, altura máxima y mı́nima de los relieves y la

cantidad de puntos que formarán la superficie a lo largo y ancho. Al establecerlos, se

usa el algoritmo correspondiente para generar la muestra seleccionada por el usuario.

Los tipos de muestras que se modelaron para esta simulación son:

Superficie con picos de valores aleatorios.

Superficie con escalones de valores aleatorios.

Superficie con escalones de valores aleatorios y pequeñas subdivisiones escalona-
das.

Superficie externa.

4.1.1. Superficie de valores aleatorios

La superficie de valores aleatorios es la más sencilla de generar, pero con la que es

más complicado visualizar los resultados debido a sus relieves. Para formarla, se generan

valores aleatorios entre el valor máximo y mı́nimo de altura para la cantidad de puntos

que el usuario predefinió, quedando una superficie con relieves en forma de picos (ver

figura 3.2). El algoritmo se representa en la figura 4.1.
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Figura 4.1: Diagrama de flujo del algoritmo para la generación de la gráfica de valores
aleatorios.

Donde px y py son la cantidad de puntos a lo ancho y largo de la muestra; h, el valor

de altura máxima; a y b son contadores para colorar el valor aleatorio en la posición

que le corresponde y R(a, b) la matriz de datos.

4.1.2. Superficie con escalones de alturas aleatorias

El enfoque de esta superficie es tener una mejor visualización de los resultados, ya

que en cada cambio de escalón se aprecia el amortiguamiento del voladizo y los artefac-

tos debido a las limitaciones geométricas. Se genera estableciendo las dimensiones que

tendrá cada escalón y la altura máxima que pueden tener. En base a estos parámetros

se dividen la cantidad de puntos totales que tiene la superficie de acuerdo a sus medidas
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y se hacen iteraciones para que, la cantidad de puntos que representan las dimensiones

de cada escalón tengan la misma altura y se repitan a lo largo y ancho para formar cada

uno de los relieves de la superficie (figura 3.3). El diagrama de flujo de su algoritmo se

muestra en la figura 4.2.

Figura 4.2: Diagrama de flujo de algoritmo para generar muestra escalonada.
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Adicional a las variables utilizadas en el algoritmo de la superficie de valores aleato-

rios (figura 4.1), en este caso se utiliza a ex y ey donde el usuario especifica la cantidad

de escalones a lo ancho y largo que tendrá la muestra y en las variables ppex y ppey se

almacenan la cantidad de valores que formarán a cada escalón.

4.1.3. Superficie con escalones de alturas aleatorias y subdivi-

siones escalonadas

Para identificar con mayor claridad visual aspectos de la resolución se modeló una

superficie con dos periodos de cambio de relieve para observar cuando se pierde uno de

ellos (como la de valores aleatorios) y que, a la vez, permite visualizar el comportamiento

del voladizo (como en la escalonada). Es una superficie escalonada con subescalones de

ancho y profundidad variable, generando una superficie tan compleja como el usuario

lo especifique.

Para darle forma, se repite el mismo algoritmo que la superficie escalonada y poste-

riormente se hacen iteraciones dentro de cada escalón para cambiar los valores de altura

de la cantidad de puntos indicados. Por lo que el algoritmo para formar los subescalones

es como el de la figura 4.3
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Figura 4.3: Diagrama de flujo de algoritmo para generar muestra con subescalones.

Formando una superficie como se muestra en la figura 4.4
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Figura 4.4: Muestra con subescalones.

4.1.4. Superficie externa

Buscando abrir la posibilidad al usuario de diseñar superficies bajo sus propios

criterios y necesidades, existe la opción de importar archivo de datos (.dat) donde

se contengan todos los valores de las alturas de los puntos que forman a la muestra.

Adicionalmente, es necesario especificar la escala, el ancho y largo de la muestra para

que quede completamente definida. Posteriormente, el programa trata los datos de la

muestra de igual manera que los de las demás superficies.

4.2. Algoritmo de generación de señal de entrada

La señal de entrada está representada por la fuerzas de interacción del voladizo

con la muestra. Por lo que, inicialmente se debe establecer la ubicación de los puntos

donde se dará dicha interacción, calculando (con un algoritmo) las coordenadas de estos

puntos a partir de la cantidad de pasos y la cantidad de ĺıneas en que se repartirán.

A pesar de que se conoce la cantidad de puntos a lo largo y ancho de la matriz que

forma a la muestra, los puntos de interacción deben ser independientes de la ubicación
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de ellos y, una vez localizados, se calcula el área de contacto punta-muestra trazando

una circunferencia sobre la matriz de la muestra, se obtiene la distancia entre el centro

de la circunferencia (ubicación del voladizo sobre la muestra) y los puntos del área que

cubren cada uno de los puntos de la matriz. Es decir, debido a que la matriz de la

muestra resulta estar formada por puntos discretos, quedan espacios vaćıos entre punto

y punto, por lo que se considera que la mitad de la distancia entre cada punto (tanto a

lo largo como a lo alto) pertenece al primero y la otra mitad al siguiente (figura 4.5).
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Figura 4.5: Distribución de áreas correspondientes a cada punto de la matriz de la
muestra.

Con esta comparación se obtiene la proporción del área de cada uno de los puntos

que logra quedar dentro de la circunferencia del área de contacto.

La altura, el material (determinado por la constante de Hamaker, A) y la proporción

de área de los puntos de la muestra que entran en contacto con la punta del voladizo

son las variables requeridas para determinar la fuerza de interacción entre el voladizo

y la muestra, independientemente de las posibles variaciones de parámetros que pueda

haber entre los puntos que interactúan con el voladizo (figura 4.6).
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Figura 4.6: Interacción por secciones del área de contacto.

Ya que las áreas están construidas por puntos en el espacio, la similitud de su

geometŕıa comparada con una figura ideal depende de la cantidad de puntos que la

forman. Es decir, entre mayor cantidad de puntos se utilicen para cada área, más preciso

será el cálculo de fuerzas de interacción pero mayor será el tiempo de procesamiento de

datos y viceversa.

4.2.1. Escalonado de la señal de entrada

Considerando que el voladizo se desplaza a pasos, se modifica la señal de entrada

para que esta represente el tiempo de espera que hay en cada punto. Esto se hace

convirtiendo cada valor de fuerza de la señal de entrada en un escalón con una duración

equivalente a la relación de la cantidad de pasos y tiempo total por ĺınea, es decir

tpaso =
tlinea
Npasos

(4.1)

Obteniendo una señal como la de la figura 4.7.
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Figura 4.7: Escalonado de la señal de entrada.

4.3. Algoritmo de análisis

De acuerdo al funcionamiento general de la simulación (representado en la figura

3.8), lo siguiente es obtener la respuesta de la función de transferencia a la entrada. Para

esto, se obtienen todos los parámetros introducidos para modelar el voladizo (masa,

rigidez y amortiguamiento) y determinar bajo que tipo de amortiguamiento se regirá

su comportamiento (figura 3.7).

Posteriormente, es necesario organizar la matriz que contiene los datos de las fuerzas

de interacción en un vector que será convolucionado con la función de transferencia y

se almacena la señal de salida en otro vector con las mismas dimensiones del de la señal

de entrada (figura 4.8).
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Figura 4.8: Señal de salida sin procesar

4.4. Procesamiento de la señal de salida

El análisis por escalones es útil para procesar los datos representando el tiempo de

espera en cada paso, es decir, cada escalón representa el tiempo que dura estático el

voladizo analizando cada región. Por lo que, se debe procesar esta señal para representar

a la de salida en la superficie que se esperaŕıa. Para esto se promedian los valores del

comportamiento dado en cada escalón, obteniendo un vector que puede ser comparable

con la señal de entrada (figura 4.9).
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Figura 4.9: Comparación de la señal de salida sin procesar y la procesada.

Manejar los datos en forma de vector solamente es útil para el procesamiento de

datos, por lo que, se genera otra matriz del mismo largo y ancho de la señal de entrada

que representa a la señal de salida (figura 3.9).

4.5. Reconstrucción de la muestra

Tomando en cuenta que al analizar una muestra con el AFM lo que se busca es formar

una imagen de su superficie, se debe de tomar la deflexión obtenida de la interacción

punta muestra (señal de salida) y, a partir de ella, reconstruir una propuesta de esta

superficie.

4.6. Deflexión a fuerza

A partir de la ley de Hooke se obtiene la relación de la deflexión que sufrió el voladizo

con la fuerza necesaria para que esto ocurriera (ecuación 4.2).

F = k ∗ y (4.2)

Donde y es cada valor de deflexión de la señal de salida y k la rigidez del voladizo.
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Enseguida, se hace una iteración para cada valor de deflexión y se obtiene una nueva

matriz de fuerza que corresponderá en forma con la señal de salida y en magnitud con

la señal de entrada (figura 4.10).

Figura 4.10: Imagen de fuerza formada a partir de la deflexión del voladizo.

4.7. Fuerza a altura

La matriz de fuerza formada se utiliza para determinar la distancia a la que se

encontraba el voladizo en cada uno de los pasos dados durante el análisis. Es decir, se

hace el proceso inverso al calculo de fuerzas de interacción con el modelo de la ecuación

3.6.

Para lograrlo, se hace uso de la función ((vpasolve)) de MATLAB, que soluciona la

ecuación 3.6 para r y obtiene sus ráıces, considerando los valores de fuerza y A de cada

punto. Se selecciona la ráız adecuada sustituyendo cada una de ellas en la ecuación 3.6,

se comparan con el valor de fuerza obtenido con la ecuación 4.2 y se toma la del valor

más aproximado.

Con la nueva matriz de distancias punta-superficie de cada paso se propone la geo-

metŕıa de la muestra considerando que la distancia mayor es la que se da con el relieve
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más bajo y la menor con el más alto. Tomando esto en cuenta, se invierte la señal y se

hace un desplazamiento positivo igual a la distancia mayor (figura 4.11).

Figura 4.11: Superficie reconstruida basada en la señal de fuerza.

4.8. Interpretación de resultados

4.8.1. Resolución

Uno de los principales objetivos es obtener los parámetros de operación del micros-

copio idóneos para cada análisis, tomando en cuenta la diferencia en resolución que se

obtiene cambiando sus valores y la esperada.

A pesar de la cantidad de variables que se pueden introducir al simulador, las únicas

que el usuario vaŕıa entre una simulación y otra, son la velocidad de barrido y la cantidad

de pasos que se darán a lo largo y ancho durante el análisis. Esto debido a que, tanto

la muestra como el voladizo tienen caracteŕısticas que no se pueden cambiar durante la

experimentación (a menos que se cambie de muestra y/o voladizo).

En las figuras 4.12(a), 4.12(b) y 4.12(c) se observa como la reconstrucción (en rojo)

es cada vez más parecida, en forma, a la muestra original conforme se va disminuyendo

la velocidad de barrido y manteniendo constante la cantidad de pasos por linea (100
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pasos por ĺınea)
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Figura 4.12: Cambio de la resolución variando la velocidad

Las figuras 4.13(a), 4.13(b) y 4.13(c) ayudan a visualizar (en rojo) como mejora el

detalle de la reconstrucción conforme se van aumentando la cantidad de pasos por ĺınea

a una velocidad de barrido de 20 µm/s.
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Figura 4.13: Cambio de la resolución variando la cantidad de pasos por linea

4.8.2. Fases en muestras heterogéneas

En las muestras homogéneas, la curva de fuerza es similar a la curva de la superficie

debido a que la diferencia entre un punto y otro está únicamente dado por la altura. En

el caso de las muestras heterogéneas, además de la altura, el valor de A también vaŕıa,

por lo que la curva de fuerza y la señal de salida pueden tomar una forma que puede

ser totalmente distinta a la de la superficie de la muestra.

Tomando una superficie con las dimensiones y rugosidad de las anteriores simula-

ciones y el mismo voladizo de SiO2, se muestra en la figura 4.14, como la curva de

interacción (normalizada en rojo) cambia su forma cuando la muestra (normalizada
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en azul) está fabricada de SiO2 y plata, donde a pesar de encontrarse a mayor altura

y, por lo tanto, más cerca de la punta del voladizo durante el barrido, las fuerzas de

interacción en algunas regiones de plata en la muestra (verde) son incluso más débiles

que en las de SiO2 (amarillo).
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Figura 4.14: Dependencia de la composición qúımica en el cálculo fuerzas de interacción
punta-muestra.

Y por lo tanto, al barrer el voladizo, la señal de salida procesada (en negro) se

parecerá a la señal de fuerza (señal de entrada) y cuando se compara, normalizada, la

geometŕıa de ambas se visualiza que se pierde la forma de la topograf́ıa de la muestra

(figura 4.15)
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Figura 4.15: Señal de salida en comparación con la superficie de una muestra hete-
rogénea.

Sin embargo, al conocer la composición qúımica de cada región, es decir, el valor

de A para cada punto, se puede reconstruir una propuesta de superficie de manera

adecuada (figura 4.16) y la superficie vuelve a tomar la forma de la muestra original.
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Figura 4.16: Reconstrucción de una muestra heterogénea.
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4.9. Datos comparativos

Para analizar en que medida afectan los cambios de los parámetros, se hace una

comparación de los datos de la matriz que forma a la superficie de la muestra con

la de la superficie reconstruida a través de la correlación, que arroja en porcentaje la

similitud entre dos grupos de datos. Pero, debido a que las distribuciones de datos de

ambas matrices son distintas, se hace una comparación de cada dato de una matriz con

el valor que le correspondeŕıa de la otra matriz obtenido a partir de una interpolación

lineal de los datos más cercanos. Por ejemplo, si se comparan dos matrices como las que

se muestran en la figura 4.17, donde en rojo se muestra la matriz que le da forma a la

superficie de la muestra y en azul a la de la superficie reconstruida, se logra apreciar que

la mayoŕıa de los puntos de ambas no coinciden, por lo que a través de la interpolación

lineal se obtienen los datos necesarios para compararlas.

Figura 4.17: Representación de la diferencia en cantidad de datos entre dos matrices a
comparar.

En la figura 4.18 se muestran en color amarillo los datos de la matriz de la muestra

que se obtuvieron por interpolación

Figura 4.18: Matrices con datos interpolados.
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Una vez obtenidos los puntos es posible comparar los datos de ambas matrices.

En el siguiente ejemplo, se analiza una muestra homogénea de SiO2 de 2 µm de ancho

y largo y una rugosidad media de 5.22 nm. Se barre con un voladizo de SiO2 con una

punta 10 nm de radio en la semiesfera, rigidez de k = 0.2N/m, frecuencia de resonancia

de w = 13, 000Hz y un factor de calidad de Q = 100, parámetros suficientes para

obtener los valores de masa y coeficiente de amortiguamiento viscoso con las ecuaciones

1.1 y 3.8.

En la tabla 4.1 se muestra como, tras haber ejecutado la simulación, aumenta el

porcentaje de similitud entre ambas matrices cuando se aumenta la cantidad de pasos

y manteniendo una velocidad establecida por estimaciones de 30 µm/s (esta velocidad

se establece de esta manera solo para fijar un punto de partida).

Cantidad de pasos Correlación ( %)

5 23.1222
10 77.7909
20 92.5092
40 97.0821
60 98.4747
80 98.7826
100 99.0147

Tabla 4.1: Relación de la cantidad de pasos por linea con la resolución de la superficie
reconstruida.

Mostrando una tendencia como la que se muestra en la figura 4.19
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Figura 4.19: Tendencia de la correlación contra la cantidad de pasos por linea.
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De acuerdo a esta tendencia, se obtiene que la cantidad de pasos óptima es de 80

pasos por linea, ya que a partir de esta cantidad el aumento en la similitud no es

significativa.

También, al variar la velocidad se provoca un cambio en la resolución en la señal de

salida como se muestra en la tabla 4.2, donde se consideran los 80 pasos obtenidos en

el análisis anterior.

Velocidad de barrido (µm/s) Correlación ( %)

5 99.026
10 98.8358
30 98.7826
100 98.0532
175 97.711
220 82.34
250 8.533

Tabla 4.2: Relación de la velocidad de barrido con la resolución de la superficie recons-
truida.

Su tendencia es como la de la figura 4.20.
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Figura 4.20: Tendencia de la correlación contra la velocidad de barrido.

Donde se visualiza como a partir de los 100 µm/s las variaciones en la similitud

dejan de ser significativas, quedando como la velocidad óptima.

Entonces se puede establecer que, para una caracterización de alta resolución de esta

muestra en particular, se recomienda una velocidad de barrido de máximo 100 µm/s

a mı́nimo 80 pasos por ĺınea, obteniendo un tiempo total de caracterización de 2.13

minutos.
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4.10. Simulador

4.10.1. Interfaz

Parámetros

La pestaña principal ((Parámetros)) contiene todos los campos necesarios para defi-

nir cada sección de la simulación de acuerdo a las necesidades del usuario, abarcando

la mayor cantidad de parámetros involucrados en el modo de operación de no contacto

(figura 4.21).

Figura 4.21: Vista general de la pestaña ((Parámetros)) del simulador.

La superficie se modela a través de dos apartados. En la sección izquierda central,

se establecen los parámetros que todas las superficies tienen en común: largo, ancho,

altura máxima y la cantidad de datos que las formarán (figura 4.22).
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Figura 4.22: Sección del modelado de la geometŕıa de la muestra.

En la sección superior central (figura 4.23) se selecciona el modelo de la superficie

que se va a generar. Al seleccionar cada uno de los tipos de superficies, se activan los

campos necesarios para llevar a cabo la simulación.

Figura 4.23: Sección de la selección del tipo de superficie a generar.

En caso de seleccionar la opción de utilizar una superficie modelada de manera ex-

terna, se activa la sección superior derecha para buscar el archivo que debe de cumplir

con los requerimientos mı́nimos de estar en formato .dat y que sus datos estén separados

por espacios (4.24).

Figura 4.24: Sección para la importación de superficies externas.

El voladizo se modela en la sección central inferior, donde se introducen los paráme-
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tros necesarios para la obtención de m, k y b (figura 4.25).

Figura 4.25: Sección para el modelado del voladizo.

Para asignarles material a la muestra y el voladizo, se introducen los valores de la

constante de interacción de Hamaker y los radios de Van der Waals de cada par de

part́ıculas que entran en la interacción (figura 4.26).

Figura 4.26: Sección de asignación de materiales.

Los parámetros de operación (velocidad de barrido, cantidad de pasos por ĺınea,

limitaciones de los motores y dirección de barrido) se introducen en la sección derecha
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central (figura 4.27).

Figura 4.27: Sección de introducción de parámetros de operación.

Por último, en la parte inferior derecha se encuentra la sección de ejecución de la

simulación y centro de mensajes. En ella se muestran todos los mensajes, advertencias

y errores relacionados con la ejecución de la simulación (figura 4.28).

Figura 4.28: Sección de ejecución de la simulación y centro de mensajes.

Resultados

En la pestaña ((Resultados)) se visualiza, a través de gráficos, como se fueron pro-

cesando los datos antes, durante y después de la simulación. Mostrando la señal de

entrada x(t), de salida y(t) y la respuesta al impulso unitario de la función de transfe-

rencia h(t), entre otras, desde diferentes vistas y presentaciones para concluir sobre la
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idoneidad de los parámetros de operación (figura 4.29).

Figura 4.29: Vista general de la pestaña ((Resultados)) del simulador

En la sección izquierda de la pestaña, se encuentran los controles de escala, rotación,

color, entre otros, para una mejor apreciación.

Reporte

Si es necesario analizar a detalle todos los datos que se fueron procesando durante la

simulación y que no se expresan de manera gráfica, se muestran en la pestaña ((Reporte))

del simulador. Mostrando, incluso, datos adicionales como el tiempo de procesamiento

de cada una de las etapas de la simulación y los valores utilizados y calculados para

que se llevara a cabo (figura 4.30).

56



Figura 4.30: Vista general de la pestaña ((Reporte)) del simulador
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5. Conclusiones

Los parámetros de operación obtenidos del simulador haciendo uso de la compa-

ración de datos (tomando en cuenta la mayor cantidad de variables involucradas

en el análisis de microscoṕıa de fuerza atómica), logran tres metas fundamentales:

optimizar tiempo evitando prueba y error al analizar una muestra, determinar si el

voladizo que se está utilizando tiene los valores de rigidez, amortiguamiento y ma-

sa adecuados para obtener la resolución esperada y relacionarse con las variables

involucradas y como afectan a la caracterización (para entusiastas y estudiantes).

Para que los resultados obtenidos sean cercanos a la realidad, los parámetros de

entrada también tienen que serlo. Ingresar cualquier dato a base de estimaciones

o basado en conocimiento emṕırico puede afectar de manera considerable a la

fiabilidad de los resultados y no se deben de utilizar como referencia para un

análisis de microscoṕıa.

A través de convolución se analiza (a lazo abierto) adecuadamente el comporta-

miento del sistema dada una señal de entrada, permitiendo visualizar los ĺımites

de resolución que se van presentando durante el barrido debido a la variación de

los parámetros de operación, propiedades del voladizo y geometŕıa de la muestra.

La simulación del barrido en muestras heterogéneas permite visualizar correc-

tamente los artefactos debido a su gradiente qúımico, dejando la posibilidad de

implementar un algoritmo que genere una propuesta de la topograf́ıa de la mues-

tra basado en el análisis de detección de fases, simulando el modo de operación

de contacto intermitente.
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La interfaz del simulador es lo suficientemente clara en su forma de operar, ya que

cada campo tiene especificadas las unidades de los parámetros. También cuenta

con el centro de advertencias y errores, auxiliar para ejecutar una correcta si-

mulación, indicando la ubicación y el porqué de los errores que no permiten que

inicie. Además, se generan los gráficos y el reporte de las diferentes etapas de la

simulación, facilitando al usuario el entendimiento de los resultados.

Una de las principales limitaciones al simular la técnica de la microscoṕıa de fuerza

atómica, es la idealización de las variables de entrada, ya que algunos de estos

suelen ser muy complicadas de obtener (como la constante de Hamaker, los radios

de Van der Waals de las moléculas y el coeficiente de amortiguamiento viscoso) y,

cuando esto sucede, es común que se calculen en base a aproximaciones o cálculos

idealizados que nos arrojan valores que pueden no estar cerca de la realidad,

provocando que el resultado de la simulación tampoco lo esté.

El simulador está limitado al modo de operación de no contacto. Esto hace que

se excluya una gran cantidad de posibles simulaciones que ayudaŕıan en la carac-

terización de muestras que requieran ser analizadas por el modo de operación de

contacto y contacto intermitente. Por lo que es necesario ampliar para la obtención

de parámetros de estos modos de operación.

Uno de los componentes fundamentales del microscopio y del que el simulador

carece es el sistema de control para trabajar a través del modo de fuerza constante

y obtener señales de salida que representan directamente a la topograf́ıa de la

muestra y no solo a la deflexión del voladizo como lo hace el simulador a través del

modo de operación de distancia constante. Haciendo necesaria su implementación

a futuro.

Resultaŕıa ventajoso ampliar el programa como sistema de control de código abier-

to de sistemas de medición de fuerzas atómicas. Abriendo a la posibilidad de

introducir directamente los parámetros de operación de la simulación al equipo.
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