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1 WSTEP

1. Wstep

Istnieja techniki eksperymentalne stosujace bombardowanie pociskami powierzchni
materiatow w celu zbadania ich sktadu, poznania przestrzennego rozmieszczenia poszcze-
gblnych sktadnikow w badanym materiale, ksztattowania jego powierzchni oraz wielu
innych [1, 2]. Stosuje sie do tego celu pojedyncze atomy oraz wieloatomowe pociski kla-
sterowe zarowno neutralne elektrycznie, jak i zjonizowane. Bombardowaniu poddaje sie
probki nieorganiczne i organiczne. Procesy fizyczne zachodzace podczas uderzenia poci-
sku w powierzchnie odbywaja sie w uktadzie o duzej liczbie stopni swobody i wysokiej
ztozonosci. Opis tych zjawisk przy pomocy modeli analitycznych jest bardzo skompli-
kowany, a w wielu sytuacjach wrecz niemozliwy. Rownocze$nie metody do$wiadczalne
nie zawsze pozwalaja na pomiar wszystkich interesujacych wielkosci fizycznych charak-
teryzujacych badany uktad. Dlatego tez zaczeto stosowaé modelowanie komputerowe do
symulacji przebiegu procesu uderzania pocisku w powierzchnie materiatu.

W niniejszej pracy dokonano analizy wynikoéw otrzymanych z symulacji, metoda dyna-
miki molekularnej, uderzen powierzchni krysztatu srebra przez pociski ztozone z atomow
argonu. Zakres wartosci energii kinetycznej pocisku w tych symulacjach jest znacznie
szerszy niz uwzgledniane do tej pory i obejmuje wartosci wieksze od rozpatrywanych do-
tychczas w pracach naukowych. Celem tej pracy jest proba odpowiedzi na pytanie, czy
zaleznosci efektywnosci erozji bombardowanego materialu zaobserwowane przy niskich

energiach pociskow pozostaja prawdziwe dla znacznie wyzszych energii.

2729
2740863652(3)



2 PROCESY ZACHODZACE PODCZAS ZDERZENIA POCISKU Z POWIERZCHNIA

2. Procesy zachodzace podczas zderzenia pocisku z

powierzchnig

Uderzenie pocisku w powierzchnie powoduje jej erozje oraz emisje czastek, ktore pier-
wotnie stanowity jej czes¢. Proces ten nazywany jest rozpylaniem. Inicjowany jest on przez
depozycje energii kinetycznej pocisku w badanym materiale (tzw. tarczy). Moze by¢ ona
przekazana do uktadu jadrowego lub struktury elektronowej tarczy. Przekazanie energii
do uktadu jadrowego zachodzi poprzez elastyczne zderzenia atoméw pocisku z atomami
tarczy. Rozpedzone w ten sposéb atomy tarczy uderzaja w kolejne jej atomy powodujac
dalszy przekaz energii. Uderzajace w powierzchnie pociski moga réwniez traci¢ energie na
nieelastyczne procesy wzbudzenia i jonizacji atoméw tarczy. Udziat tych procesow w wy-
tracaniu energii przez pocisk silnie zalezy od pierwotnej energii kinetycznej pocisku oraz
stosunku mas atomu pocisku i atomu tarczy [3, 4, 5].

Zmiany powierzchni i struktury badanego materialu spowodowane uderzeniem wen
pocisku zaleza od glebokosci na jakiej zostanie zdeponowana energia pocisku oraz ge-
stosci zdeponowanej energii. Modyfikacje tarczy spowodowane dostarczeniem duzej ilosci
energii blisko jej powierzchni sprowadzaja sie do utworzenia krateru [2, 4, 6]. Wprowadze-
nie energii do glebszych rejondéw materiatu tarczy powoduje powstanie defektow struktu-
ry (w tym struktury krystalicznej, jesli bombardowany jest krysztal): mieszania warstw
atomowych, wakancji, atoméw miedzyweztowych czy konglomeratéow atoméw [1, 2, 4, 5].

W wyniku uderzenia, z tarczy wyemitowane zostaja neutralne oraz natadowane elek-
trycznie czasteczki. Stan tadunkowy rozpylonych czastek w przewazajacej czesci zalezy od
wlasciwosci bombardowanego materiatu [1]. W przypadku metali wigkszosé wyemitowa-
nych atoméw jest neutralna i znajduje si¢ w swoim stanie podstawowym [1]. Parametry
czastek emitowanych z powierzchni w procesie rozpylania mozliwe do eksperymentalnego

zmierzenia lub obliczenia przy pomocy modelowania komputerowego to:

e widmo masowe - ilo$¢ wyemitowanych czastek w zaleznosci od ich masy (informuje

o rodzaju emitowanych czastek),

e wspotezynnik rozpylenia - ilos¢ wyemitowanych czastek przypadajaca na jeden po-

cisk (informuje o wydajnosci emisji),

e rozktad energetyczny - ilos¢ wyemitowanych czastek w zaleznosci od ich energii

kinetycznej,

e rozktad katowy - ilos¢ czastek wyemitowanych w kat brylowy w zaleznosci od kie-

runku wzgledem punktu uderzenia (informuje o symetriach badanej powierzchni).
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2 PROCESY ZACHODZACE PODCZAS ZDERZENIA POCISKU Z POWIERZCHNIA

Dane analizowane w tej pracy pochodza z symulacji, ktoére oparte sg na modelu nie
uwzgledniajacym proceséw nieelastycznych. Jest to dobre przyblizenie dla matych energii
atoméw uderzajacych tarcze [1, 3, 4, 5]. Modele opisujace proces rozpylania z zaniedba-

niem efektow nieelastycznych oméwiono w dwéch kolejnych podrozdziatach.

2.1. Liniowa kaskada zderzen

Rozwazajac pojedynczy atom poruszajacy sie w kierunku nieruchomych atoméw tar-
czy oraz przyjmujac, ze zderzy si¢ on elastycznie z jednym z nich wiadomo, ze nastapi
przekazanie czes$ci pierwotnej energii kinetycznej. Po tej stracie atom stanowigcy pocisk
moze mieé jeszcze energie wystarczajaca do kolejnych zderzen z atomami tarczy. Atomy
tarczy moga w tych aktach uzyska¢ wystarczajaca energie kinetyczna, zeby nastepnie
zderzy¢ sie z innym atomem tarczy. W ten sposéb w badanym materiale rozwija sie ka-
skada zderzen. W modelu liniowej kaskady zderzen zaktada sie, ze wszystkie zderzenia
nastepuja pomiedzy parami atomow, z ktorych jeden przed zderzeniem byt nieruchomy,
a drugi poruszal sie [1, 4].

Istnieje niezerowe prawdopodobienstwo, ze rozwoéj kaskady doprowadzi do zderzenia,
po ktérym atom znajdujacy sie blisko powierzchni zyska ped skierowany na zewnatrz tej

......

wigzania, to odlaczy sie on od materiatu. Opisany proces ilustruje rysunek 2.1.
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Rysunek 2.1: Ilustracja modelu liniowej kaskady zderzen

W celu iloSciowego okreslenia wydajnosci rozpylania definiuje si¢ wspotczynnik rozpy-
lenia S, ktory jest rowny liczbie czgstek rozpylonych przez pojedynczy pocisk. Przewidy-
wany przez model liniowe]j kaskady zderzen wspoétczynnik rozpylenia jest proporcjonalny
do Fp - energii zdeponowanej przez pocisk w rejonie powierzchni uderzonej tarczy w wy-

niku zderzen elastycznych z jej atomami, ktéra spelnia nastepujaca zaleznosé [1, 4):

dE
FD = (d:[,‘)na’ (21)
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2 PROCESY ZACHODZACE PODCZAS ZDERZENIA POCISKU Z POWIERZCHNIA

gdzie E - pierwotna energia kinetyczna pocisku, x - droga przebyta przez pocisk w tarczy,
« - bezwymiarowa funkcja stosunku mas atomow pocisku do atoméw tarczy, kata padania
i E. Pochodna w réwnaniu (2.1) jest wiec energia tracona przez pocisk w ukladzie jadro-
wym uderzonego materiatu na jednostke drogi w nim przebytej. Jej wartosé informuje
o jadrowej zdolnosci hamowania pocisku przez materiat tarczy. Wspotezynnik rozpylenia

wyraza si¢ wiec nastepujacym réwnaniem [1, 4]:
S = AFp, (2.2)

gdzie A - stala materiatowa (zalezy od gestosci atomowej tarczy, powierzchniowej energii
wiazania atoméw w tarczy U i przekroju czynnego na zderzenie). Liniowy charakter
zaleznodei (2.1) (2.2) oraz jest istota liniowej kaskady zderzen.

W modelu liniowej kaskady zderzen rozktad energii kinetycznej € rozpylonych atoméw
spelia nastepujaca zaleznosé [1, 4, 5]:

€

S(e)de x W

de, (2.3)

gdzie k - parametr przyjmujacy wartosci z zakresu 0 < k£ < 1. Jego wartos¢ zalezy od
zatozonych podczas wyprowadzania zaleznosci (2.3): potencjatu oddziatywania atomow
pocisku z atomami tarczy oraz potencjatu oddzialywania miedzy atomami tarczy. Dla
k = 0 maksimum rozkladu (2.3) wystepuje dla e = ¥.

Zatozenie, ze podczas procesu rozpylania zderzenia nastepuja jedynie pomiedzy para-
mi atomow, z ktérych jeden przed zderzeniem pozostawal w spoczynku, lezace u podstawy
modelu liniowej kaskady zderzen, jest spelnione jezeli proces cechuje sie malg gestoscia
energii zdeponowanej przez pocisk w materiale tarczy [1, 4, 5]. Wzrost tej wartosci skut-
kuje zarowno zwigkszeniem ilosci atomow w jednostce objetosci, ktore zostaja wprawione
w ruch, jak i wzrostem $redniej predkosci tych atoméw. Na gestosé zdeponowanej energii

wplyw maja nastepujace czynniki [1, 4, 5, 6]:
e pierwotna energia kinetyczna pocisku,
e ilos¢ atomow w pocisku - jej wpltyw zostanie przedyskutowany w podrozdziale 2.3,

e gesto$é atomowa materiatu tarczy - im jest ona wyzsza, tym wieksze jest prawdo-

podobienstwo zderzenia na tej samej drodze przebytej przez atom w tarczy,

e stosunek mas atomu pocisku i atomu tarczy - przekaz energii w pojedynczym zde-

rzeniu bedzie najwigkszy, jesli stosunek ten bedzie réwny jednosci,

e bezwzgledne wartosci mas atoméw - przy tej samej energii kinetycznej ciezsze atomy

beda miaty mniejsza predkose,

5z 29
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2 PROCESY ZACHODZACE PODCZAS ZDERZENIA POCISKU Z POWIERZCHNIA

e powierzchniowa energia wigzania atomow w materiale tarczy - im jest ona mniej-
sza, tym wieksza jest liczba potencjalnych, ktére moga zosta¢ wprawione w ruch
oraz tym wigksza czesS¢ energii otrzymanej przez atom w zderzeniu unoszona jest

w postaci energii kinetycznej.

Wzrost gestosci energii zdeponowanej przez pocisk w materiale tarczy powoduje zwigk-
szenie ilosci atoméw wprawionych w ruch w jednostce objetosci oraz wzrost ich predkosci.
Na skutek tego rosnie prawdopodobienstwo, ze oba zderzajace sie atomy beda poruszaty
sie przed zderzeniem. W zwiazku z powyzszym mierzalne wielko$ci fizyczne obliczone przy
pomocy modelu liniowej kaskady zderzen beda poprawnie opisywac uktady, w ktorych po-
cisk jest jednoatomowy lub klasterowy o niewielkiej liczbie atoméw i niskiej pierwotnej
energii kinetycznej, natomiast energia wigzania atomoéw w tarczy bedzie duza, a stosunek
mas atoméw pocisku i tarczy bedzie daleki od jednosei [1, 4, 5].

Prébe opisu uktadow cechujacych sie duza gestoscia energii zdeponowanej przez po-
cisk w materiale tarczy, w ktorych znaczgca role zaczynaja odgrywacé efekty nieliniowe,

podejmuje model omoéwiony w kolejnym podrozdziale.

2.2. Efekty nieliniowe - mechanizm spike’u

Rozpatrujac atom padajacy na powierzchnie, ktorego energia kinetyczna jest na tyle
duza, zeby energia zdeponowana w materiale tarczy przypadajaca na jeden jej atom
przekroczyta pewng wartos¢ progowa, nie mozna zalozy¢, ze przekaz energii jest liniowy
[1, 4, 7, 8]. Wraz ze wzrostem udzialu w przekazie energii zderzen par atoméw, z ktérych
oba poruszaly sie przed tym aktem, znaczaca role zaczynaja odgrywac efekty nieliniowe.
Przebieg takiego procesu probuje si¢ opisa¢ przy pomocy mechanizmu spikeu, ktory

ilustruje rysunek 2.2.
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Rysunek 2.2: Ilustracja mechanizmu spike'u
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2 PROCESY ZACHODZACE PODCZAS ZDERZENIA POCISKU Z POWIERZCHNIA

Zgodnie z omawianym w tym podrozdziale modelem wspotezynnik rozpylenia spetnia

nastepujaca zaleznosé potegowa (1, 5, 8J:
dE\"

Sox|—] , 2.4

(%) 2.4

gdzie (n > 1), w przeciwienstwie do liniowej zaleznosci w modelu liniowej kaskady zderzen.

Strumien atoméw rozpylonych z powierzchni tarczy, o energiach kinetycznych z prze-

dzialu (e, € 4 de) zgodnie z tym modelem opisany jest rozkladem Maxwella-Boltzmana

o parametrze Agke [1, 4, 7):

Dy pike (€)de ox € exp (— 2A3€'k ) de. (2.5)
spike

Wynikajacy z réwnania (2.5) rozklad energetyczny wspoétezynnika rozpylenia, jest
przesuniety w kierunku nizszych energii w poréwnaniu do analogicznego rozktadu dla
modelu liniowej kaskady zderzen. Oznacza to, ze mechanizm spike’u przewiduje nizsze
energie wyemitowanych z powierzchni tarczy atoméw niz model liniowej kaskady zderzen.

Model mechanizmu spike™u pozwala na obliczenie mierzalnych wielkosci fizycznych dla

uktadow nie spetniajacych podstawowego zatozenia modelu liniowej kaskady zderzen.

2.3. Efekty nieliniowe - pociski klasterowe

Kaskady, nawet liniowe, powstajace w materiale tarczy po uderzeniu w nia wieloma
atomami, jesli przekrywajq sie przestrzennie i czasowo, mogg spowodowaé¢ wystgpienie
efektéw nieliniowych. Korelacja przestrzenna i czasowa uderzen jest zapewniona przez
uzycie pociskow wieloatomowych - klastrow. Efekty kolektywne powoduja wzrost wspot-
czynnika rozpylenia w poréwnaniu do wielokrotnych uderzen pojedynczych atoméw. Row-
niez rozktad energetyczny wyemitowanych atoméw ulega zmianie. Pojawia sie dodatkowa
sktadowa niskoenergetyczna. Jest to zwigzane ze wzrostem gestosci energii zdeponowa-
nej przez pocisk w materiale tarczy, a w zwigzku z tym znaczacym udziatem efektow
nieliniowych w rozpylaniu, opisywanych przez mechanizm spike’'u [2].

Poréwnanie pojedynczego atomu uderzajacego w powierzchnie tarczy, posiadajacego
taka sama energic kinetyczna, jak klaster ztozony z wielu atoméw wykazuje zasadni-
cze réznice. Najwazniejsza z nich jest wigksza gesto$¢ energii zdeponowanej w rejonie
powierzchni tarczy dla pocisku klasterowego spowodowana podziatem energii na wiele
atomoéw. Z tego samego powodu pociski wieloatomowe w wiekszym stopniu uszkadzaja
powierzchnie uderzanej tarczy [2, 6, 9].

Wspomniane procesy sktadaja sie na wieksza efektywnos¢ rozpylania wykonanego
przy pomocy pociskéw klasterowych niz pojedynczych atoméw o tej samej pierwotnej

energii kinetyczne;j.

77 29
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3 MODELOWANIE KOMPUTEROWE

3. Modelowanie komputerowe

Modelowanie komputerowe jest metoda wykorzystywang w fizyce w celu zasymulowa-
nia przebiegu proceséw fizycznych. Technika ta polega na tworzeniu modeli matematycz-
nych badanych zjawisk w postaci programéw komputerowych. Poprawnos¢ tych modeli
weryfikowana jest poprzez poréwnanie obliczonych przy ich uzyciu wielkosci fizycznych
z warto$ciami zmierzonymi podczas rzeczywistych doswiadczen. Pozytywnie zweryfiko-

wany model moze stuzy¢ miedzy innymi do nastepujacych celéw:

e wytlumaczenia przebiegu oraz mechanizméw zjawiska fizycznego, poprzez obliczenie
wielkosci fizycznych, ktérych zmierzenie podczas eksperymentu jest bardzo trudne,

a w wielu sytuacjach wrecz niemozliwe,

e przewidzenia, czy dla uktadu o niestosowanych wczesniej parametrach rzeczywisty

eksperyment ma szanse ujawni¢ nieobserwowane dotad zjawiska,

e przewidzenia przyblizonych wynikow eksperymentéw, ktorych wykonanie nie jest

mozliwe: ze wzgledu na koszty lub brak technologii,
e weryfikacji teorii analitycznych opisujacych zjawiska fizyczne,

e zastapienia przyblizonych modeli analitycznych, ktére bez owych przyblizen sa zbyt

skomplikowane i ztozone,
e badania zjawisk nie poddajacych si¢ opisowi analitycznemu.

Ograniczenia modelowania komputerowego wynikajg ze specyfikacji uzywanych do te-
go celu systeméw komputerowych. Ograniczona pojemnosé pamieci operacyjnej naktada
ograniczenie na rozmiar badanego uktadu. Ograniczona moc obliczeniowa wraz z ogra-
niczonym czasem obliczen uniemozliwiaja symulowanie uktadéw o dowolnej ztozonosci
i rozmiarze - musza by¢ one dobrane do skali czasowej modelowanego procesu. Ze wzgle-
du na te ograniczenia przy tworzeniu modeli uktadow przyjmuje si¢ pewne uproszczenia
wzgledem ich rzeczywistych odpowiednikéw [10, 11]. Przede wszystkim rozmiar uktadu
w symulacji powinien by¢ jak najmniejszy, ale na tyle duzy, aby jego wielko$¢ nie wpty-
wala na otrzymane wyniki obliczen. Jesli badany uktad charakteryzuje sie symetriami, na
przyktad przestrzennymi, wykorzystuje sie te wtasnosci w celu zmniejszenia ilosci obliczen
koniecznych do wykonania. Obliczenia skutkéw oddziatywania elementéow modelu wyko-
nuje sie jedynie dla ograniczonego zasiegu, ktorego wartos¢ wybierana jest w zaleznosci od
charakterystyki potencjatu oddzialtywania. Przyktadem implementacji tego pomystu jest
tworzenie listy najblizszych sasiadéw, czyli atomow znajdujacych si¢ w obrebie obranego

zasiegu potencjalu danego atomu [10, 11].

87229
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3 MODELOWANIE KOMPUTEROWE

Wyrédznia sie nastepujace metody stosowane w dziedzinie modelowania komputerowe-

go procesow fizycznych:

e deterministyczne - uktad przemieszczany jest w przestrzeni fazowej w oparciu o roz-
wigzywanie réwnan odzwierciedlajacych jego wewnetrzna dynamike (np. dynamika

molekularna),

e stochastyczne (probabilistyczne) - zmiany uktadu wyznaczane sa w oparciu o ra-

chunek prawdopodobienstwa (np. Monte Carlo).

Dane opracowywane na potrzeby tej pracy pochodzity z programu opartego o me-
tode dynamiki molekularnej, dlatego tez zostata ona doktadniej oméwiona w kolejnym

podrozdziale

3.1. Metoda dynamiki molekularnej

Metoda dynamiki molekularnej ma na celu obliczenie trajektorii mikroskopowego
uktadu molekut w przestrzeni fazowej przy zadanych warunkach poczatkowych oraz za-
tozeniu, ze kazdy z atoméw podlega réwnaniom ruchu mechaniki klasycznej. Przestrzenia
fazowa mechaniki klasycznej jest przestrzen potozen i pedéw. W wyniku tych obliczen
otrzymuje si¢ wigc trajektorie modelowanych atoméw w czasie. Spelnienie réwnan me-
chaniki klasycznej skutkuje spelieniem zasady zachowania energii, wiec modelowany
uktad powinien poruszaé sie w przestrzeni fazowej po powierzchni statej energii. W celu
wymuszenia takiego zachowania si¢ uktadu, do obliczen uzywa si¢ potencjatow zamiast
sit. Upraszcza to réwniez obliczenia same w sobie, poniewaz potencjat jest wielkoscia ska-
larng, sita natomiast wektorowg. Ich dobdér ma duzy wpltyw na zachowanie sie modelu
podczas symulacji. Potencjaty wybrane do opisu oddziatywan w modelu wykorzystanym
do symulacji procesu rozpylania na potrzeby tej pracy wymieniono w nastepnym podroz-
dziale.

Pewne procesy fizyczne wymagaja zachowywania innych wielkosci (np. temperatury).
Wprowadzane sg wtedy pewne modyfikacje do rownan, co moze skutkowaé niespetnie-
niem zasady zachowania energii [11]. Model zaimplementowany w programie stworzonym
na potrzeby badania procesu rozpylania, ktéry zostat wykorzystany do generowania da-
nych analizowanych w tej pracy zawieral takie modyfikacje dla czeéci atoméw, co zostato
opisane w podrozdziale 3.2.

Poniewaz rozwiazywanie (catkowanie po czasie) klasycznych réwnarn ruchu Newtona
dla kazdego z atoméw wykonywane jest numerycznie, wszystkie wielkosci fizyczne (czas,
polozenie, itd.) oraz operatory rézniczkowe w réwnaniach ruchu Newtona ulegajg dyskre-

tyzacji. Obliczenia wykonywane sa przy pomocy skoniczonych metod réznicowych (Finite
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3 MODELOWANIE KOMPUTEROWE

Difference Methods - FDM)[10, 11]. Dla zadanego dyskretnego kroku czasowego dt na
podstawie parametréw stanu uktadu (poltozenia w przestrzeni fazowej) w chwili ¢ obli-
czany jest jego stan w chwili ¢t + dt. Dlugos¢ kroku czasowego dobierana jest do skali
czasowej modelowanego procesu fizycznego i jest kompromisem pomiedzy caltkowitym
czasem obliczen a ich dokladnoscig. Praktycznym kryterium jego wyboru jest warunek,
aby fluktuacje energii catkowitej nie przekraczaty kilku procent fluktuacji energii poten-
cjalnej uktadu [11]. Zakres jego stosowalnosci nie jest jednak $cisle okreslony, dlatego
czesto dhugos$é kroku czasowego nalezy wyznaczy¢ obserwujac fluktuacje innych oblicza-
nych wielkosci fizycznych lub metodg préb i bledow.

Algorytm zastosowany w programie, ktérego dane wyjsciowe zostaly poddane ana-
lizie w tej pracy, korzystat z metody predictor-corrector. Idea tej metody polega na
przewidzeniu, jaka warto$¢ beda miaty interesujace wielkosci w kolejnym kroku obli-
czen na podstawie ich warto$ci w biezacym kroku, a nastepnie korekcji tych przyblizen
w kolejnym kroku. W reprezentacji Nordisecka-Geara przewidywane sa wartosci potozen
oraz ich pochodnych czasowych w chwili t 4 dt poprzez rozwiniecie ich w szereg Taylora
w chwili ¢. Nastepnie po wyznaczeniu sit, a z nich przyspieszen w chwili ¢ + 0t, obliczone
w poprzednim kroku wartosci sa korygowane. Wspoétezynniki korygujace zaleza od rzedu
rozwigzywanego rownania rozniczkowego. Rzad metody to liczba kolejnych pochodnych,
ktére sa obliczane (wliczajac w to polozenie jako zerowa pochodna). Moc obliczeniowa
i illos¢ pamieci operacyjnej wykorzystywane podczas obliczen z uzyciem tej metody silnie
zaleza od jej rzedu. Wyboér rzedu podlega identycznemu kryterium jak wybor diugosci
kroku czasowego. Algorytm zaimplementowany w omawianym programie byt rzedu pia-
tego. Przewaga metody predictor-corrector Geara nad innymi metodami jest spetnianie
zasad zachowania energii, pedu oraz momentu pedu z wiekszg doktadnoscia dla matych
krokéw czasowych[10].

Na doktadnosé obliczen i fluktuacje obliczanych wielkosci fizycznych wokot rzeczywi-
stych wartosci wptywa skonczona wartos¢ kroku czasowego, skonczona doktadnosé obli-
czen numerycznych wynikajaca z zaokraglen oraz wszystkie przyblizenia zaimplemento-
wane w algorytmie, jak na przyktad obliczanie wartosci poprzez rozwiniecie ich w szereg
Taylora. W skrajnych przypadkach niewtasciwe dobranie parametréw modelu moze do-

prowadzi¢ do zejscia uktadu z rzeczywistej trajektorii w trakcie symulacji.

3.2. Badany model ukltadu

Parametry modelowanych: pocisku i tarczy wprowadza sie do programu poprzez okre-
Slenie potencjatéw oddziatywania oraz zadanie warunkéw poczatkowych (potozen, pred-
kosci i mas atoméw). Wygenerowany w celu zasymulowania powierzchni krysztatu srebra

model sktadal sie z 6231203 atoméw Ag w ukladzie FCC [12] z jednoatomowa baza.
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3 MODELOWANIE KOMPUTEROWE

Wykonany on zostal w ksztalcie potowy kuli o promieniu 370 A z ptaska powierzchnia
w ksztalcie kota stanowiaca plaszczyzne o wskaznikach Millera (111). Na rysunku 3.1

zilustrowany jest widok na te ptaszczyzne.

Rysunek 3.1: Widok na plaszczyzne o wskaznikach Millera (111) uktadu FCC. Roz-
nymi kolorami oznaczone sa trzy kolejne warstwy gestego upakowania (A, B i C),
ktérych powtarzanie w sekwencji ABCABCABCA... tworzy uklad FCC. Zrédio:
http://cnx.org/content/m16927 /latest/ [dostep 9 czerwca 2012].

Do zasymulowania oddzialtywania pomiedzy atomami Ag uzyto wielocialowego poten-
cjatu CEM (Corrected Effective Medium Potential) [13]. Ponadto zablokowano potozenia
345622 zewnetrznych atoméw znajdujacych sie pomiedzy sferami o promieniach 370 A
1363 A (tak zwana warstwa rigid), w celu utrzymania ksztattu modelu krysztatu w trakcie
symulacji. Po uderzeniu pocisku klasterowego, w tarczy rozchodzg sie fale uderzeniowe.
Sa to warstwy o ksztalcie zblizonym do czesci sfery z centrum w miejscu uderzenia, w kto-
rych atomy maja niezerowg predkos¢ skierowang z dobrym przyblizeniem radialnie. Fale
rozchodzg sie na zewnatrz od punktu uderzenia. Powstaja one, poniewaz predkosci ato-
mow w kierunku prostopadtym do radialnego sumuja sie do zera lub wartosci bliskiej zeru
ze wzgledu na symetrie problemu. Predkosci w kierunku radialnym natomiast sumujg sie
do wypadkowej predkosci rozchodzenia sie fali uderzeniowej. Wyglad fali uderzeniowych,
rozchodzacych sie w modelu krysztatu po uderzeniu pocisku Ar872 o pierwotnej energii
kinetycznej 1000 keV zilustrowano w ujeciu przekroju ptaszczyzna prostopadta do po-
wierzchni na rysunku 3.2. Wybrano kilka reprezentatywnych krokéw czasowych. Kolor
atomu na rysunku 3.2 zalezy od jego predkosci: atomy o predkosciach bliskich zeru sa
niebieskie, natomiast barwa rozcigga si¢ od zielonej, poprzez z6tta do czerwonej wraz ze

wzrostem wartosci predkosci atomu.
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Time: 0.9 ps ' ' Time: 1.9 ps

Time: 3.9 ps - S Time: 59ps

Rysunek 3.2: Przekréj modelu z pociskiem Ar872 o pierwotnej energii kinetycznej
1000 keV w czterech wybranych krokach symulacji. Kolor atomu zalezy od jego pred-
kosci: jest niebieski dla predkosci bliskich zeru i zmienia sie z jej wzrostem od zielonego,

poprzez z6tty do czerwonego.

Zeby fale uderzeniowe rozchodzace sie w modelu krysztatu nie odbijaty sie od warstwy
rigid generujac niepozadane efekty w obszarze istotnym dla procesu rozpylania, 1340073
atoméw znajdujacych sie pomiedzy sferami o promieniach 363 A i 333 A stanowilo tak
zwana warstwe stochastyczna. Miata ona za zadanie gasi¢ fale do niej przychodzace. Zo-
stato to osiagniete poprzez dodanie do réwnania ruchu atoméw tej warstwy, sity gaszacej
proporcjonalnej do predkosci, czyli tarcia. W efekcie energia tych atomoéow nie byta za-
chowywana. Do réwnania ruchu atoméw warstwy stochastycznej dodana zostata roéwniez

losowa sita wymuszajaca, ktorej parametry decydowaly o jej temperaturze. Taka realiza-
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3 MODELOWANIE KOMPUTEROWE

cja modelu jest rownowazna z zanurzeniem uktadu w termostacie. W obliczeniach, ktérych
wyniki analizowane sa w tej pracy, parametry odpowiadaty temperaturze 0 K. Skutecz-
nos$¢ dziatania warstwy stochastycznej ilustruje rysunek 3.2. Warstwowsa konstrukcje mo-
delu krysztatu zilustrowano na rysunku 3.3, ktory przedstawia jego przekroj ptaszczyzna

prostopadta do powierzchni przechodzaca przez jej $rodek.

7 A
30 A 370 A

Rysunek 3.3: Ilustracja warstwowej struktury modelu krysztalu: od zewnatrz warstwa

rigid o grubosci 7 A i warstwa stochastyczna o grubosci 30 A. Rysunek zachowuje skale.

W celu zamodelowania pociskéw argonowych, wygenerowano zbiory koordynat prze-
strzennych atomoéw argonu w nastepujacych pociskach: Arl, Ar30, Ar45, Ar60, Arl01,
Ar205, Ar366, Ar872, Ar1000, Ar2000, Ar4001, Ar9000 oraz Ar27327. Ich uderzenia w po-
wierzchnie¢ krysztatu byty symulowane dla szerokiego zakresu pierwotnej energii kinetycz-
nej: od 115 eV do 2700 keV. Do zasymulowania oddzialywania pomiedzy atomami Ar
uzyto dwuciatowego potencjatu Lennarda-Jonesa 12-6 [12]. Oddziatywanie pomiedzy ato-
mami Ar i Ag byto symulowane przy pomocy tego samego potencjatlu Lennarda-Jonesa,
zszytego z potencjatem KrC [14] dla niewielkich odlegtosci. Taka konstrukcja pozwala
uzyskaé wieksza dokladnosé obliczen dla oddzialywan wysokoenergetycznych [15], gdyz
wartos¢ potencjatu Lennarda-Jonesa rosnie zbyt szybko dla matych odlegtosci. Wszystkie
pociski przed zderzeniem poruszaly si¢ w kierunku prostopadtym do powierzchni tarczy
i uderzaty w jej srodek.

Symulacje procesu rozpylania wykonane dla najmniejszych klastréw: Ar30, Ar45, Ar60
oraz Ar101 o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV zostaly powtorzone dla mniejszego
kroku czasowego niz wszystkie pozostate. Okazalo sie bowiem, iz przy tak duzej energii
kinetycznej przypadajacej na pojedynczy atom pocisku, skale czasowe proceséw istotnych
dla poprawnego zamodelowania procesu rozpylania sg mniejsze. Nalezato wiec zmniejszy¢
dhugos¢ kroku czasowego stosujac wspomniane w tym rozdziale kryterium traktujace

o dopuszczalnych fluktuacjach energii uktadu.
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4. Analiza i dyskusja wynikéw symulacji

Analizie jakosciowej i ilo$ciowej poddano dane otrzymane z opartych o dynamike mole-
kularna symulacji uderzen pociskéw zbudowanych z atoméw argonu (Ar) w powierzchnie
czystego krysztatu srebra (Ag) o wskaznikach Millera (111). Wykonanie szeregu symulacji
z wykorzystaniem pociskow ztozonych z identycznych atoméw uderzajacych w identycz-
ng powierzchnie ale majacych rézne rozmiary i energie kinetyczne, dostarczyto danych
umozliwiajacych zbadanie charakteru zaleznosci wspotczynnika rozpylenia od tych zmien-
nych parametréw. W niniejszej pracy skupiono si¢ na zbadaniu efektywnosci osiaganej
przez rézne pociski w usuwaniu materii z obiektow, poprzez uderzenie w ich powierzchnie.
Wspdlezynnik rozpylenia jest do$wiadczalnie mierzalng wielkoscia fizyczng, ktéra mowi
o wydajnoéci rozpylania atomow tarczy przez uderzajacy ja pocisk.

Dla pojedynczych atoméw lub matych klastréw wspoétczynnik rozpylenia zalezy od
miejsca padania. Dzieje sie tak poniewaz glebokosé, na jakiej zdeponowana zostanie ener-
gia i gestos¢ zdeponowanej energii silnie zaleza od toru, po jakim porusza si¢ atom pocisku.
Efekt ten jest tym mniejszy, im wieksze sa rozmiary pocisku [2]. Najmniejszy uwzglednia-
ny w tym opracowaniu klaster sktada si¢ z 30 atomow i jego rozmiar jest wystarczajacy,
zeby zaleznos¢ wspotczynnika rozpylenia od miejsca uderzenia pocisku w tarcze byta
zaniedbywalna. Natomiast dla pojedynczych atoméw wartosé wspodtezynnika rozpylenia
obliczana jest jako $rednia z kilku symulacji wykonanych dla réznych miejsc padania
pocisku. Odchylenie od tej Sredniej wykorzystuje sie jako niepewnos$¢ tak wyznaczonej

wartosci.

4.1. Analiza uszkodzen powierzchni

W celu zobrazowania wygladu modelu oraz przebiegu symulacji, wygenerowano ilu-
stracje na podstawie potozen atomow w réznych chwilach czasu obliczonych przez pro-
gram zastosowany do symulacji. [lustracje dla czterech wybranych krokéw czasowych dla
trzech przyktadowych klastrow: Ar60, Ar872 oraz Ar9000 o pierwotnej energii kinetycz-
nej 1000 keV zostaly zamieszczone na rysunkach odpowiednio 4.1, 4.2 oraz 4.3. Atomy
nalezace do wycinka przestrzeni o pewnym zakresie kata azymutalnego wzgledem ptasz-
czyzny tarczy zostaly pominiete na tych rysunkach, aby lepiej zilustrowac sytuacje. Kolor

atomoéw zalezy od ich wspétrzednej w kierunku prostopadltym do powierzchni tarczy.
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Time: 0.0 ps

Time: 9.9 155

Rysunek 4.1: Wyglad modelu z pociskiem Ar60 o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV

w czterech wybranych krokach symulacji.
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Time: 0.0 ps

Rysunek 4.2: Wyglad modelu z pociskiem Ar872 o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV

w czterech wybranych krokach symulacji.
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Time: 0.0 ps

Rysunek 4.3: Wyglad modelu z pociskiem Ar9000 o pierwotnej energii kinetycznej
1000 keV w czterech wybranych krokach symulacji.

Na rysunkach 4.1, 4.2 1 4.3 widoczna jest silna emisja materii ponad powierzchnie
tarczy. Zaobserwowa¢ mozna rowniez jak przebiega ksztattowanie sie krateru. Proces roz-
pylania rozpoczyna si¢ wprawieniem w ruch atoméw tarczy znajdujacych sie w obszarze
o ksztalcie cylindra [9]. Emisja pojedynczych atoméw oraz matych klastrow ma miejsce
przez caly czas trwania procesu, a maksimum jej intensywnosci przypada na jego poczat-
kowsa faze. Wsrod wyemitowanej materii sa rowniez duze klastry, niektore z nich wieksze
niz pocisk, ktory zainicjowal cate zjawisko. Ponadto mozna stwierdzi¢, ze emisja duzych
klastréow odbywa sie gtownie z ,korony” krateru i nastepuje w pdzniejszej fazie procesu.
Dodatkowo analizujac rysunki mozna doj$¢ do wniosku, ze po czasie ok. 60 ps wiekszosé

emisji juz sie dokonata, a ksztatt dna krateru, poza brzegiem, jest ustalony.
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Wymiary kraterow powstatych po uderzeniu pocisku w powierzchnie tarczy zostaty
wyznaczone poprzez graficzna analize przekrojéw modelowanego krysztalu plaszczyzna
prostopadta do jego powierzchni. Obliczono stosunki interesujacych wymiaréw krateru do
promienia modelu krysztatu na ilustracjach wygenerowanych na podstawie potozen ato-
mow obliczonych przez program zastosowany do symulacji. Dzigki znajomosci dtugosci
promienia kuli (370 A), korzystajac z proporcji obliczono wartoéci tych wymiaréw w jed-
nostkach A. Opracowane graficznie ilustracje dla klastréw Ar60, Ar101, Ar872 i Ar4001
o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV zamieszczono na rysunkach odpowiednio 4.4,
4.5, 4.6 oraz 4.7. Kolorem czerwonym oznaczono na nich $rednia wysokos¢ krawedzi kra-

teru obliczang jako srednia arytmetyczna z wysokosci krawedzi po obu stronach.

5.9 nm|6.9 nm

24.4 nm
18.5 nm

Rysunek 4.4: Przekréj krateru powstalego po symulacji uderzenia pocisku Ar60 o pier-

wotnej energii kinetycznej 1000 keV w powierzchnie krysztatu srebra.
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24.7 nm

4.2 nm

4.6 nm|3 7 nm

14.8 nm

10.6 nm

Rysunek 4.5: Przekroj krateru powstatego po symulacji uderzenia pocisku Ar101 o pier-

wotnej energii kinetycznej 1000 keV w powierzchnie krysztatu srebra.

25.6 nm

4.4 nm

4.5 nm|4.3 nm

14.2 nm

9.8 nm

Rysunek 4.6: Przekréj krateru powstatego po symulacji uderzenia pocisku Ar872 o pier-

wotnej energii kinetycznej 1000 keV w powierzchnie krysztatu srebra.
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24.7 nm

4.8 nm|5.2 nm

15.3 nm
10.5 nm

Rysunek 4.7: Przekrj krateru powstatego po symulacji uderzenia pocisku Ar4001 o pier-

wotnej energii kinetycznej 1000 keV w powierzchnie tarczy.

Krater wytworzony przez pocisk Ar60 wyrdznia si¢ wysoka asymetria oraz jest wyraz-
nie gtebszy od pozostatych. Stato sie tak, poniewaz energia kinetyczna przypadajaca na
atom w tym klastrze jest tak duza, ze pozwala na gteboka penetracje materiatu tarczy,
a wiec i depozycje energii w rejonach potozonych gtebiej pod powierzchnia. Ta powoduje
emisje atomow z tych rejonéw ponad powierzchni¢ tarczy.

Wymiary krateréw na pierwszych trzech ilustracjach (4.4, 4.5 i 4.6) wydaja sie su-
gerowaé, ze istnieje pewna tendencja. Mianowicie zwigkszanie ilosci atoméw w pocisku
o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV uderzajacym tarcze, powoduje zmniejszanie
gtebokosci i1 zwigkszanie srednicy generowanego krateru. Natomiast rysunek 4.7 sktania
do stwierdzenia, ze trend ten nie jest kontynuowany przy dalszym zwickszaniu rozmiarow
klastra. O ile pierwsza z zaobserwowanych zalezno$ci mozna tltumaczyé coraz wicksza
powierzchnia oddziatywania pocisku z tarcza, ktora skutkuje zwigkszeniem powierzchni,
z ktérej emitowane sa atomy (zwiekszanie $rednicy krateru) oraz coraz mniejsza energia
przypadajaca na jeden pocisk klastra, ktéra skutkuje zmniejszeniem gtebokosci depozy-
cji energii (zmniejszanie gtebokosci krateru). O tyle odwrotny trend nie wydaje si¢ mie¢
wyttumaczenia na obecny stan wiedzy.

Brzegi kraterow utworzonych w tarczy przez klastry Ar101, Ar872 i Ar4001 sg w przy-
blizeniu réwnej wysokosci. Wysokos¢ jednego z brzegéw krateru utworzonego przez pocisk

Ar60, spowodowana asymetrig, wyraznie zawyza obliczong Srednia wysokos¢.
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4.2. Zaleznos¢ wspoétczynnika rozpylenia od energii pocisku

Na wykresie 4.8 przedstawiono, otrzymane poprzez analize widm masowych z symula-
c¢ji, punkty zaleznosci wspotezynnika rozpylenia od pierwotnej energii kinetycznej pocisku

Ar872 padajacego na ptaszczyzne (111) Ag.

0 200 400 600 800 1000
50000 T T T T T T T T T 50000
_ Ar__ > (111)A _
872 g
40000 — 40000
S
= _ _
2
§ 30000 - 30000
o
—
£
>, 20000 —{ 20000
2
xo n -
a,
wn
B 10000 —{ 10000
% 20 40 60 80 100 130
04 : , . , . , . , . — o
0 200 400 600 800 1000

Energiakinetyczna [keV]

Rysunek 4.8: Zaleznos¢ wspotczynnika rozpylenia od pierwotnej energii kinetycznej poci-
sku Ar872 uderzajacego w ptaszcezyzne (111) Ag. Dopasowane do punktéw krzywe: proste
(4.1) (kolor czerwony - dopasowana do wszystkich punktéw, kolor zielony - dopasowana

do pierwszych czterech punktow) oraz wielomian drugiego stopnia (4.2) (kolor niebieski).

W wykonywanych dotychczas analogicznych eksperymentach i symulacjach pierwotna
energia kinetyczna pocisku nie przekraczata kilkudziesieciu kiloelektronowoltow. Na pod-
stawie otrzymanych wynikéw stwierdzono liniowa zalezno$é¢ wspotezynnika rozpylenia od
energii pocisku powyzej pewnego progu Fj, ktora opisana jest nastepujacym réwnaniem

prostej o wspétezynniku kierunkowym a [16]:
S =a(E — Ey). (4.1)

Rzeczywiscie dla niewielkiego zakresu energii, do otrzymanych punktéw mozna do-

pasowa¢ linie prosta opisang rownaniem 4.1. Jednak dopasowanie tego typu prostej do
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punktéw ilustrujacych zalezno$é w zakresie wyzszych energii jest niepoprawne, co ilustru-
je wykres 4.8. Do punktéw dopasowano dla poréwnania wielomian drugiego stopnia dany
nastepujacym réwnaniem:

S =aFE*+bE +c (4.2)

i réwniez zamieszczono na rysunku 4.8. Parametry dopasowanych do punktéw krzywych
prezentuje Tabela 1. Jak wigc wida¢ wnioski otrzymane z publikacji traktujacych o roz-
pylaniu klastrowym w wezszym zakresie energii [16] sa nie do utrzymania w szerszym

zakresie.

Tabela 1: Wspétezynniki krzywych (4.1) i (4.2) dopasowanych do punktéw zaleznosci
wspotezynnika rozpylenia od pierwotnej energii kinetycznej pocisku Ar872 uderzajacego

w plaszezyzne (111) Ag.

rodzaj krzywej wspotczynniki dopasowania

prosta (czerwona) | a = 49,61(1, 34) Ey =54,91(57)

prosta (zielona) a=22,77(2,41) | Ey = 19,83(5,76)

wielomian I st. | a=0,0158(17) | b= 34,29(1,65) | ¢ = —1207, 87(252, 26)

4.3. Zaleznos¢ wspoétczynnika rozpylenia od ilosci atoméw bu-
dujacych pocisk

Wezesniejsze obliczenia pokazaly, ze oprécz pierwotnej energii kinetycznej pocisku
klasterowego, parametrem o decydujacym wplywie na efektywnosé rozpylania jest réw-
niez jego rozmiar. Na wykresie 4.9a przedstawiono, otrzymane poprzez analize widm
masowych z symulacji, punkty zaleznosci wspétczynnika rozpylenia od ilosci atomow
budujacych pocisk o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV padajacy na plaszczyzne
(111) Ag.

Zalezno$¢ ta ma wyrazne maksimum. Po sporzadzeniu jej wykresu z logarytmiczng
skala osi odcietych (patrz rysunek 4.9b), odczytano polozenie maksimum. Wystepuje
ono dla klastréw ztozonych z okoto 100 atoméw, co odpowiada energii okoto 10 keV
przypadajacej na jeden atom pocisku.

Charakter tej zaleznosci moze by¢ wyttumaczony przy pomocy wnioskéw z modelu
MEDF [6] poprzez analize glebokosci na jakiej deponowana jest energia pocisku oraz
rozmiaréw pocisku. Zgodnie z [9] istnieje krytyczna glebokosé zalezna od rozmiaréw po-
cisku, sponad ktérej atomy mogg by¢ emitowane. Rozklad energii zdeponowanej przez
pocisk w zaleznosci od gtebokosci rozcigga sie w kierunku wiekszych gltebokosci wraz ze

wzrostem pierwotnej energii kinetycznej pocisku. Ta czesé energii pocisku, ktéra zostanie
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Rysunek 4.9: Zaleznos¢ wspotezynnika rozpylenia od ilosci atoméw budujacych pocisk
o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV uderzajacy w plaszczyzne (111) Ag: (a) w skali

liniowej i (b) w skali logarytmicznej ilosci atoméw w pocisku.

23z 29
3027726864(24)



4 ANALIZA I DYSKUSJA WYNIKOW SYMULACJI

zdeponowana ponizej gtebokosci krytycznej nie zostanie wykorzystana do emisji czastek
z tarczy. W zwiazku z tym wspoétczynnik rozpylenia bedzie spadat.

Jest to zgodne z otrzymanymi wynikami, poniewaz przy stalej energii pocisku, zmniej-
szanie jego rozmiaru powoduje wzrost energii przypadajacej na kazdy jego atom. Powyzej
pewnej wartosci energii na atom pocisku, rozktad glebokosci, na ktorej deponowana jest
jego energia rozciaga si¢ ponizej gtebokosci krytycznej. Ponadto wraz ze zmniejszaniem
rozmiaru pocisku zmniejsza sie powierzchnia, na ktorej nastepuje oddziatywanie z tarcza.
Oba te czynniki powodujg spadek wspétezynnika rozpylenia przy zmniejszaniu rozmiardéw
pocisku ponizej wielkosci 100 atoméw obserwowany na wykresie 4.9a. Powyzej tej wiel-
kosci réwniez nastepuje spadek wspotezynnika rozpylania spowodowany zmniejszeniem
gestosci energii zdeponowanej w materiale tarczy, a wiec zmniejszeniem udziatu efektow
nieliniowych w procesie rozpylania. Dzieje si¢ tak, poniewaz energia 1000 keV jest dzie-
lona na coraz wigkszg liczbe atoméw, a powierzchnia oddziatywania pocisku z tarcza
rosnie.

W celu glebszego poznania wptywu efektéw nieliniowych na wartosci wspotczynni-
ka rozpylania klastréw o réznych wielkosciach uderzajacych w powierzchnie, wykonano
porownanie wynikow analizy widm masowych z symulacji wykonanych dla duzego kla-
stra oraz wielokrotnych uderzen pojedynczych atoméw o takiej energii kinetycznej, jaka
przypadata na jeden atom w klastrze oraz o potozeniach poczatkowych odpowiadajacych
odpowiednim potozeniom w klastrze. Otrzymane wspotczynniki rozpylenia dla pociskéw
klasterowych Ar872 dla kilku wybranych energii, oraz odpowiadajace im wspdtezynniki

rozpylenia pojedynczych atoméw zamieszczono w Tabeli 2.

Tabela 2: Wspotezynniki rozpylenia pociskow Ar872 o réznych energiach oraz Arl o ener-

giach odpowiadajacych energiom przypadajacym na atom w klastrze Ar872.

pocisk E | iloé¢ uderzen | S na atom | Skjaster/Satom

Ar872 1000 keV 1 56,04

Arl | 1147 eV ~ 1000 keV /872 81| 4,76(38) |  11,77(97)
633 | 4,91(13) |  11,41(54)

Ar872 750 keV 1 38,60

Arl 860 eV ~ 750 keV /872 48 | 5,36(54) 7,20(85)

Ar872 500 keV 1 22,77

Arl 573 eV ~ 500 keV /872 80| 3,51(25) 6, 49(68)

Ar872 250 keV 1 9,82

Arl 987 eV ~ 250 keV /872 80| 2,05(15) 4, 79(60)

Ar872 100 keV 1 2,12

Arl 115 eV & 100 keV /872 80 | 0,75(08) 2,83(54)
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Fakt, ze wspotezynnik rozpylenia atomu argonu o pierwotnej energii kinetycznej 1147 eV
jest mniejszy niz atomu o energii 860 eV swiadczy o tym, ze ponizej wigkszej z tych war-
tosci wystepuje maksimum wydajnosci rozpylania dla jednoatomowego pocisku. Zwiek-
szanie pierwotnej energii kinetycznej powyzej tego maksimum powoduje, ze coraz wigksza
jej czes¢ deponowana jest ponizej glebokosci krytycznej, dlatego nie moze ona wptywaé
na emisje atoméw z tarczy. Dlatego tez wspotezynnik rozpylenia maleje. Natomiast dla
klastra Ar872 zgodnie z modelem MEDF gtebokos$é¢ krytyczna jest wieksza, dlatego tez
wzrost wydajnosci rozpylania utrzymuje si¢ przy zwickszaniu energii kinetycznej przypa-
dajacej na atom pocisku powyzej maksimum dla pojedynczego atomu. Warto$é¢ stosunku
wspotezynnika rozpylenia na atom klastra Ar872 do tegoz wspoétezynnika pojedynczego
atomu argonu $wiadczy o skali efektéw kolektywnych skutkujacych zwigkszeniem udziatu
efektéw nieliniowych w procesie rozpylania. Wykres punktéw zaleznosci tego stosunku od

pierwotnej energii kinetycznej atomu zamieszczono na rysunku 4.10.

%
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.
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Energia kinetyczna na atom pocisku [eV]

Rysunek 4.10: Stosunek wspotezynnika rozpylania przypadajacego na atom klastra Ar872
do tegoz wspdtezynnika pocisku Arl w zaleznosci od pierwotnej energii kinetycznej przy-

padajacej na jeden atom pocisku.

Potwierdzenie hipotezy o zwiekszeniu udziatu efektoéw nieliniowych w procesie rozpyla-
nia mozna znalez¢ dzigki analizie rozktadéw energii kinetycznej wyemitowanych atomow.
Do obu widm energetycznych dopasowano zaleznos¢ wyprowadzona przy pomocy modelu
liniowej kaskady zderzen opisana réwnaniem (2.3) o parametrach k = 0 oraz U = 3,1 eV.
Przy energii 1147 eV na atom, do widma energetycznego rozpylonych atomoéow dla pocisku
jednoatomowego, dopasowa¢ mozna zaleznosc¢, co ilustruje rysunek 4.11a. Natomiast dla
klastra Ar872 dopasowanie takie wyraznie odbiega od danych otrzymanych z symulacji,

co demonstruje rysunek 4.11b.
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Rysunek 4.11: Rozktady energetyczne atoméw rozpylonych z powierzchni srebra przez

pociski: (a) Arl i (b) Ar872 o pierwotnej energii kinetycznej 1000 keV.
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4.4. Zaleznos¢ wspolczynnika rozpylenia na atom od energii ki-

netycznej na atom

Na podstawie dotychczasowych wynikow eksperymentow i symulacji zauwazono, ze w
skali podwojnie logarytmicznej punkty zaleznosci wspotczynnika rozpylenia przypadaja-
cego na jeden atom pocisku od energii kinetycznej przypadajacej na jeden atom pocisku,
ukladaja si¢ z dobrym przyblizeniem na jednej prostej [16]. Na rysunku 4.12 przedsta-

wiono taki wykres z danymi otrzymanymi poprzez analize widm masowych z symulacji.
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Rysunek 4.12: Zaleznos¢ wspotczynnika rozpylenia na atom od energii kinetycznej pocisku
przypadajacej na atom budujacy pocisk, ktéry uderza w ptaszczyzne (111) Ag. Wykres

w skali podwdjnie logarytmicznej.

Na wykresie 4.12 zauwazy¢ mozna odchylenie od zaleznosci liniowej dla matych kla-
strow, w ktorych energia kinetyczna przypadajaca na jeden atom jest najwicksza. Przy tak
wysokich energiach procesy jej depozycji w materiale tarczy sa silnie nieliniowe. Ponadto,
jak zostato to juz wspomniane, znaczna cze$é¢ pierwotnej energii kinetycznej pocisku depo-
nowana jest w tarczy ponizej gtebokosci krytycznej [9], i nie partycypuje w procesie emisji
czastek z materiatu. Bezposrednim tego skutkiem jest spadek wspoétczynnika rozpylenia
obserwowany na rysunku 4.12. Krzywa otrzymana na podstawie wynikow wczesniejszych

badan nie jest uniwersalna w szerokim zakresie energii przypadajacej na atom pocisku.
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5. Podsumowanie 1 wnioski

Celem niniejszej pracy byto poréwnanie efektywnosci osigganej przez pociski ztozone
z r6znej liczby atomow argonu o szerokim zakresie pierwotnej energii kinetycznej w usu-
waniu atomow z powierzchni krysztatu srebra, poprzez uderzenie w te powierzchnie. Wy-
konano je w oparciu o analize wspotczynnikéw rozpylenia obliczonych przy pomocy mo-
delowania komputerowego metoda dynamiki molekularnej. Do interpretacji otrzymanych
wynikéw postuzyty réwniez ilustracje wykonane na podstawie potozen atoméw w réznych
krokach symulacji obliczonych przez wykorzystany program. Program, ktorego dane wyj-
Sciowe zostaly wykorzystane w tej pracy modelowat jedynie elastyczne procesy przekazu
energii.

Zaobserwowany charakter zaleznosci wspotczynnika rozpylenia od pierwotnej energii
kinetycznej dla pocisku klasterowego Ar872 nie jest liniowy w szerokim zakresie energii, co
nie zostato wezesniej zbadane. Moze to swiadczy¢ o wptywie nieznanych dotad efektéw na
proces rozpylania dla wysokich energii, ktore skutkujg wzrostem efektywnosci wymuszenia
emisji atomow z powierzchni krysztatu srebra.

Dla pierwotnej energii kinetycznej pocisku klasterowego rownej 1000 keV najwieksza
wydajnos¢ osiggnat klaster Ar101. Najprawdopodobniej dla innych energii kinetycznych
klastry o innej wielkosci beda najbardziej efektywne. Jest to zwiazane z energia kinetyczna
przypadajaca na jeden atom oraz powierzchnia oddziatywania pocisku z tarcza, ktore
decydujg o gestosci energii zdeponowanej w bombardowanym materiale oraz gtebokosci,
na jakiej zostanie ona zdeponowana.

Wykonujac symulacje procesu rozpylania dla wysokich energii przypadajacych na
atom pocisku, mozna oszacowaé¢, w ktorym miejscu, dla konkretnych atoméw tworza-
cych tarcze oraz pocisk, wydajnosé emisji przypadajaca na jeden atom pocisku przestaje
rosngé. Te informacje mogg by¢ bardzo przydatne w zastosowaniach doswiadczalnych.

Wykonana analiza pozwolita zaobserwowac, ze dla wartosci pierwotnej energii kine-
tycznej pociskow przekraczajacych wartosci rozpatrywane do tej pory, w wynikach sy-
mulacji wstepuja odstepstwa od zaleznosci obserwowanych dla nizszych energii. Wiele
wykazanych wnioskéw jest nie do utrzymania w szerszym zakresie energii. W tym obsza-
rze konieczne sg kolejne badania: zarowno doswiadczalne, jak i przy pomocy modelowania

komputerowego.
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