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1 Wstep

Nauka wciaz sie rozwija. Z roku na rok przybywa wiele nowych odkry¢ naukowych.
Jest to zwiazane przede wszystkim z rozwojem technologii informacyjnej, ktora réwniez
coraz prezniej sie rozwija. Coraz wiecej zjawisk, ktére trudno zaobserwowaé doswiadczal-
nie jest modelowanych za pomocg symulacji komputerowych, np. procesy, ktore towarzy-
szg litografii jonowej samoorganizujacych sie warstw czy tez bombardowanie powierzchni
pociskami klastrowymi. W ostatnich latach duza uwage naukowcéw zwroécity badania
powierzchni i zjawisk na niej zachodzacych. Ich zrozumienie pozwolito na rozwdj wspot-
czesnej elektroniki.

Niedawno jedna z grup naukowcéw zajmujaca sie bombardowaniem podtoza grafeno-
wego pociskami klastrowymi odkryta do$wiadczalnie, iz otwory powstale po zbombardo-
waniu tarczy sa wieksze niz sie spodziewali [1]. Z otrzymanych wynikéw grupa wysuneta
wniosek, iz by¢ moze przy uderzeniu doszto do silnej emisji elektronéw wtoérnych obok
rozpylania atoméw i jonéw [1]. W wyniku emisji elektronéw wtérnych na powierzchni wy-
tworzyt sie nadmiar tadunku dodatniego, a na skutek oddziatywan odpychajacych miedzy
dodatnimi tadunkami dziura si¢ powigkszyta [1]. Odkrycie tej grupy badawczej jest moja
motywacja do badan.

Celem niniejszej pracy jest zbadanie wptywu tadunkéw chwilowych na otwér powstaty
po zbombardowaniu pociskiem klastrowym Cgy podtoza grafenowego. W swoich bada-
niach tadunki chwilowe bede naktada¢ samodzielnie na atomy znajdujace sie na obrze-
zach dziury po pocisku. W tym celu postuze sie dynamika molekularna, gdyz pozwala na
kontrolowane, sztuczne umieszczanie tadunkow, przez co jest mozliwe zbadanie wplywu
tadunkéw na wzrost dziury. Prowadzenie obliczen za pomoca dynamiki molekularnej jest
mozliwe dzigki pakietowi LAMMPS Molecular Dynamics Simulator [2].

Bombardowanie pociskiem Cgy warstwy grafenowej rézni sie bardzo od bombardowa-
nia podtoza 3D — podczas bombardowania pociskiem Cgy warstwy grafenowej dochodzi
do silnej jonizacji wyrzucanych czastek [3]. Obserwuje si¢ réwniez silna emisje elektronéw
wtérnych [3]. Fakty te mozna wykorzysta¢ podczas badania jonéw wtérnych i elektro-
néw wtornych pochodzacych z warstwy grafenowej, na ktorej po przeciwnej stronie do
trajektorii lotu pocisku umieszczono matla ilo$é substancji organicznej (analitu)[3,4,5].
Emitowane jony wtérne (zjonizowane czastki grafenu z analitem lub sam analit) i elek-
trony wtorne, ktére moga by¢ badane za pomoca techniki SIMS (ang. Secondary Ion
Mass Spectrometry [6], czyli spektroskopia jonéw wtoérnych. Polega ona na procesie wy-
bijania z powierzchni, za pomoca pocisku, jonéw wtérnych.) z dotaczonym mikroskopem
EEM (ang. Electron Emmision Microscope [7], mikroskop badajacy elektrony pochodzace
z prébki), co pozwala na poznanie wplywu proceséw fizycznych (np. rozpylania) zacho-
dzacych na analicie. Dodatkowo uzycie tak cienkiej warstwy jak grafen moze umozliwiac¢
badanie jonéw wtornych, ktore zostaly wyemitowane w kierunku przeciwnym do konwen-
cjonalnej emisji jonéw wtérnych [8].



2 Procesy zachodzace na powierzchni

2.1 FLadunki chwilowe. Jak powstaja?

Jak byto wspomniane na wstepie, najbardziej prawdopodobne jest powstawanie ta-
dunkéw chwilowych w wyniku emisji elektronéw wtérnych [1]. W efekcie podczas uderze-
nia pociskiem w podloze, na podtozu powstaje nadmiar tadunku dodatniego [1], ktory
przyczynia sie najprawdopodobniej do powigkszenia si¢ dziury powstatej po uderzeniu
pociskiem. Istnieje kilka mechanizméw prowadzacych do emisji elektronow.

Pierwszy z nich to termoemisja. W wyniku uderzenia nastepuje lokalny wzrost tempe-
ratury na w miejscu uderzenia, co z kolei skutkuje termoemisja elektronéw na obrzezach
dziury [3]. Pod wptywem drgan termicznych elektrony zostaja wybite z grafenu, podobnie
jak w mechanizmie emisji elektronéw z rozgrzanego metalu [3].

Innym mozliwym mechanizmem jest opuszczenie elektronéw z emitowanych jonoéw
wtérnych (czastki podloza wraz z czastkami pocisku)[3]. Mechanizm ten wymaga jeszcze
potwierdzenia przez zmierzenie energii kinetycznych elektronéw [3]. Dodatkowym proce-
sem moze by¢ emisja kinetyczna elektronéw, tj. emisja elektronéw na skutek przekazu
energii do podtoza przez pocisk, jednakze jest ona nie wydajna dla pocisku o energii
kinetycznej 50 keV (pocisk o takiej energii kinetycznej zostal uzyty w moich badaniach)

3]-

2.2 Ogodlna definicja rozpylania

Rozpylanie jest konsekwencja bombardowania powierzchni atomami/molekutami z
nadang energia kinetyczna [10]. W czasie uderzenia pociskiem w podloze zostaje przekaza-
na energia kinetyczna na sposob elastyczny (zderzenia atoméw) i nieelastyczny (np.jonizacja).
W wyniku zderzen czastek pocisku i tarczy moze nastapi¢ wiele proceséw np.emisja ato-
mow i jonow wtornych, wzbudzenia elektronowe. Wystepowanie tych proceséw jak i ich
natezenie jest zalezne m.in od kata padania pocisku, jego energii kinetycznej, rodzaju
podtoza/pocisku [11].

2.3 Liniowa kaskada zderzen

Podczas uderzenia pocisku w podtoze dochodzi do elastycznego przekazu energii kine-
tycznej [11]. Jak zaklada teoria liniowej kaskady zderzen, kazde zderzenie powinno naste-
powaé¢ miedzy ruchomym atomem a nieruchomym [11]. W wyniku coraz wiekszej liczby
zderzen moze doj$¢ do emisji atoméw/jondéw z pocisku lub podtoza. Jednakze, taka emisja
nie bylaby mozliwa, jesli takie atomy/jony nie znajdowatyby sie blisko powierzchni i nie
miatyby energii kinetycznej wigkszej niz energia wigzania atoméw z podtozem. Dodatko-
wo, aby emisja byla mozliwa, atomy /jony musza mieé¢ skierowana predkosé w kierunku
powierzchni. Na rysunku nr 1 przedstawiono mechanizm liniowej kaskady zderzen.
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Rys. 1: Rysunek przedstawiajacy liniowa kaskade zderzen (rysunek wykorzystany w pracy za
zgoda Mgr Dawida Maciazka)

2.4 Mechanizm spike’u

Mechanizm spike — nieliniowa kaskada zderzen. Energia kinetyczna przypadajaca na
jeden atom jest tak duza, iz jest w stanie wprawi¢ w ruch nie tylko jeden atom a kilka.
Zatozenia stosowane w liniowej kaskadzie zderzen nie sprawdzaja sie tutaj, gdyz nalezy
uwzgledni¢ zderzenia pomiedzy wieloma ruchomymi atomami, ktérych nie przewiduje sie
w modelu liniowej kaskady zderzen. Na rysunku nr 2 przedstawiono mechanizm spike’u.
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Rys. 2: Rysunek przedstawiajacy nieliniowa kaskade zderzen (rysunek wykorzystany w pracy
za zgoda Mgr Dawida Maciazka)



3 Metoda badawcza

3.1 Czym jest dynamika molekularna?

Dynamika molekularna stuzy do wyznaczania trajektorii ruchu zbioru czastek za po-
mocg rozwigzywania réwnan ruchu Newtona przy poczatkowo zatozonych warunkach i
potencjatach oddzialywan miedzyatomowych. Opiera sie ona na mechanice klasycznej
[12]. Najczesciej dynamiki molekularnej uzywa sie do symulacji atomistycznych [12]. Dla
dynamiki molekularnej najwazniejsze sa dwa réwnania [12]:

27
Fiy = =y V (i) (2)

F to sita, V- potencjal, 7; — poltozenie czastki 7, m — masa, t — czas.
Dzigki tym réwnaniom oblicza sie sity oraz potozenia i predkosci atoméw o czym bedzie
mowa w podrozdziale 3.3.2.

3.2 Cechy dynamiki molekularnej

Dynamika molekularna charakteryzuje sie bardzo duza liczba zmiennych (dla kazdej
czastki jest obliczana silta, przyspieszenie, polozenie)[12]. Za pomoca dynamiki moleku-
larnej mozemy tworzy¢ zaréwno male (kilkadziesiat atoméw) uktady jak i ogromne (kilka
milionéw atoméw). Im wiekszy uktad, tym czas obliczeniowy jest wiekszy, obliczenia zaj-
muja wigcej pamieci obliczeniowej, a co za tym idzie, wzrasta koszt obliczen. Wazna cecha
dynamiki molekularnej jest rowniez obowigzek podania warunkéw poczatkowych uktadu
(np. predkosci, potozenia czastek). Nalezy tez wspomnieé, iz w celu obliczenia przyspie-
szenia i potozenia czasteczek w n+1 kroku maszynowym potrzebne sa dane z n-tego
kroku maszynowego. Za pomocg dynamiki molekularnej mozemy modelowaé zjawiska,
ktére trwaja kilka femtosekund, jak i takie, ktére trwaja miliony lat [12].

3.3 Algorytm dynamiki molekularnej

Algorytm dynamiki molekularnej — schemat wykonywanych czynnosci podczas ob-
liczen metoda dynamiki molekularnej. Na poczatku obliczen trzeba zainicjowa¢ uktad,
tj. okresli¢ polozenie poczatkowe wszystkich atoméw ukladu, potencjat oddzialywania
miedzy atomami oraz predkosci atomow. W kolejnym kroku nastepuje obliczanie sit dla
kazdego atomu. Kolejna czynnoscia jest rozwigzywanie numerycznie réwnan ruchu dla
kazdej czastki. Nastepnie dochodzi do ewolucji uktadu o zadany krok czasowy. Jesli czas
trwania symulacji jest wiekszy od czasu zatozonego na tg symulacje, to nastepuje koniec
obliczen. W przeciwnym przypadku schemat si¢ powtarza. Na rysunku nr 3 przedstawio-
no schematycznie algorytm dynamiki molekularnej. W dalszej czesci pracy postaram sie
przyblizy¢ kazdy krok schematu z osobna.
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Rys. 3: Algorytm dynamiki molekularnej

3.3.1 Zainicjowanie ukladu

Aby zainicjowa¢ uktad, nalezy wiedzie¢ czy modelowana substancja jest substancja
krystaliczng czy amorficzng. Nastepnie w zaleznosci od rodzaju modelowanej probki, po-
daje sie odpowiednie parametry lub obowiazuje pewien schemat postepowania. W przy-
padku prébki krystalicznej nalezy podaé¢ parametry sieci krystalicznej, uktad jednostek
w jakich bedziemy prowadzi¢ obliczenia czy tez okresli¢ obszar symulacji. Jesli zas mo-
delowana prébka jest probka amorficzng, to mozemy zamodelowa¢ ja na dwa sposoby.
W pierwszym z nich nalezy stworzy¢ krysztat i ustali¢ periodyczne warunki brzegowe, a
nastepne podgrzaé¢ go do stopienia sie i schtodzi¢. W drugim sposobie nalezy przypadko-
wo rozmiesci¢ elementy uktadu, tak aby otrzymac gesto$é¢ uktadu odpowiadajaca gestosci
danej prébki amorficznej. Na koniec tak przygotowany uktad nalezy zrelaksowaé poprzez
wprowadzenie lepkosci tak, aby w stanie réwnowagi byt nieruchomy. Wprowadzenie lep-



kosci powoduje zmniejszanie sie energii uktadu, az do ustalenia sie stanu réwnowagi.

3.3.2 Obliczanie sil

W dynamice molekularnej predkosci i potozenia atoméw obliczane sg zawsze dla n+1-
ego kroku maszynowego. Aby obliczy¢ predkosci i potozenia atoméw w n+1-szym kroku
maszynowym, nalezy mie¢ informacje o sile przypadajacej na kazda z czgstek z n-tego
kroku maszynowe, gdyz sita jest liczona jako gradnient potencjatu po potozeniach z n-
tego kroku maszynowego(wzér (2)).Dlatego tez, w momencie inicjowania uktadu podaje
sie warunki poczatkowe. Dzieki obliczonej sile, mozna wyliczy¢ przyspieszenia, a w kon-
sekwencji potozenia czastek w n+1 kroku maszynowym ze wzoru (1).

3.3.3 Rozwigzywanie ré6wnan numerycznie

Aby moc przeprowadzié¢ obliczenia, nalezy rozwigza¢ réwnania ruchu dla kazdej czast-
ki. Nalezy zatem wybra¢ odpowiednig metode, ktéra umozliwi ich rozwigzanie. Powinna
ona spetniaé¢ kilka warunkéw, aby obliczenia byty doktadne. Metoda powinna by¢ przede
wszystkim szybka i nie powinna zabiera¢ duzo pamieci obliczeniowej. Dodatkowo powin-
na by¢ prosta w programowaniu. Nalezy réwniez podkresli¢, iz w wybranej metodzie sity
powinny by¢ rzadko liczone, gdyz jest to najwolniejszy proces w catym algorytmie dyna-
miki molekularnej i zabiera duzo pamieci obliczeniowej. Aby czas obliczen byt optymalny,
metoda powinna pozwala¢ na uzycie duzych krokéw czasowych. Aby byta w pelni opty-
malna powinna by¢ rowniez doktadna, czyli w uktadzie powinna by¢ zachowana catkowita
energia i ped. Dynamika molekularna jest oparta na mechanice klasycznej, a wiec metoda
powinna by¢ odwracalna w czasie.

Kazda z uzytych metod opiera si¢ na rozwijaniu w szereg Taylora potozen i kolejnych
pochodnych potozenia po czasie (predkosci, przyspieszen, itd.) [13]. Rozwiazywanie réw-
nan umozliwia metoda stalej sity, sredniej sity, Verlet’a czy tez predictor-corrector [13].
Najczesciej stosowana jest metoda Verlet’s oraz predictor-corrector [13]. Obie metody
sg szybkie, wymagaja jednokrotnego obliczania sit w kazdym kroku czasowym. Jednakze
rozni je jedna rzecz — metoda Verlet’a nie radzi sobie, jesli sity zaleza od predkosci, metoda
predictor-corrector wprost przeciwnie. W metodzie Verlet’a rozwijamy predkosci i poto-
zenia do trzeciego wyrazu w szeregu Taylora. Natomiast w metodzie predictor-corrector
nawet do piatego wyrazu w szeregu Taylora, jak w algorytmie Gear 5 [13].

3.3.4 Krok czasowy a maszynowy

Podczas jednego kroku maszynowego nastepuje obliczanie potozen i predkosci atomow
w czasie t+dt. Roéznica czasu miedzy kolejnymi krokami maszynowymi to krok czasowy
dt.

3.3.5 Wyboér kroku czasowego

Krok czasowy dt jest bardzo waznym elementem w algorytmie dynamiki molekular-
nej. Od jego wyboru zalezy czas obliczen i ich poprawnosé. Najwazniejszym kryterium
wyboru kroku czasowego jest zmiana potencjatu dziatajacego na atom. Ta zmiana powin-
na by¢ mata, gdyz w innym wypadku uktad bedzie niefizyczny (przy zbyt duzym kroku
czasowym dwa atomy moga w jednym kroku czasowym za bardzo sie do siebie zblizy¢, co



w efekcie, w nastepnym kroku skutkuje bardzo duza, niefizyczna sita odpychajaca). Krok
czasowy powinien by¢ réwniez tak dobrany, aby otrzymac¢ duza doktadnosé rozwigzanych
rownan ruchu oraz taki, by catkowita energia uktadu, jak i catkowity ped, byty zachowa-
ne. Nalezy réwniez wspomnie¢ od czego krok czasowy bedzie zalezat. Przede wszystkim
bedzie zalezal od wielko$ci przemieszczenia, a w konsekwencji od predkosci czastek i szyb-
kosci zmian potencjatu sity (dzieki znajomosci wielkosci sity w n-tym kroku maszynowym,
mozna wyliczy¢ polozenia i przyspieszenia czastek dla n+1 kroku maszynowego, o czym
byla mowa w podrozdziale 3.3.2). Nalezy réwniez wspomnie¢, iz krok czasowy bedzie
réwniez zalezal od dopuszczalnej wielkoéci zmian energii catkowitej. Zadna metoda nie
jest tak doktadna, aby uzyskaé rzeczywista, doktadng energie catkowita, zawsze jest ona
liczona z pewna niedoktadnoscia.

AV duze

||
‘ sVmate I >

Rys. 4: Zaleznoé¢ potencjatu V od odleglodci r miedzy atomami

Rysunek nr 4 przedstawia zaleznosé potencjalu od przemieszczenia — wyraznie widac
miejsca gdzie zmiana potencjatu na atom jest duza, a gdzie jest mata przy takim samym
przemieszczeniu w obu przypadkach. Mozna wnioskowaé, iz najlepszym potozeniem, w
ktorym zmiana potencjatu jest niewielka, jest potozenie rownowagi.

Jak byto wspomniane wczesniej, krok czasowy jest niezmiernie wazny. Co wiec stanie
sie jesli bedzie zbyt krétki? Wydtuzy niepotrzebnie obliczenia. Jesli natomiast bedzie zbyt
dhugi, to obliczenia mogg by¢ bledne, gdyz zbyt dtugi krok czasowy moze wskazywaé na
to, iz zmiana potencjalu na atom jest za duza. Krok czasowy bedzie wlasciwie dobrany,
jesli uzyska sie maksymalng predkosé obliczen przy jak najmniejszej zmianie potencjatu
na atom.

W badanym przeze mnie uktadzie zostal zastosowany zmienny krok czasowy. Jest
to zwigzane z dynamika tego uktadu, tj. podczas uderzenia zachodzi wiele proceséw np.
rozpylanie, dlatego krok czasowy jest maty, natomiast po uderzeniu, kiedy pocisk znajdzie
sie pod warstwa grafenu, zachodzi o wiele mniej proceséw, wiec krok czasowy moze by¢
wiekszy.



3.4 Potencjaly

W obliczeniach zostal uzyty potencjal ReaxFF [14]. Potencjal ten ma dosé szerokie
zastosowanie m.in bardzo dobrze opisuje oddziatywania w weglowodorach, czy tez moze
on postuzyé do opisywania oddzialywan w czasie reakeji heterokatalizy [14].

Potencjal ReaxFF (ang. Reactive Force Field) — jest potencjatem opisujacym pole
sit, zaleznym od rzedu wigzania. Umozliwia opis tworzenie si¢ wigzania miedzy atomami
jak i jego zrywanie [15]. R6znica miedzy zwyktymi niereaktywnymi polami sit a ReaxFF
jest taka, ze ReaxF'F jest zalezy od rzedu wigzania obliczanego w kazdym kroku obliczen
dynamiki molekularnej. To pozwala wigzaniom na zrywanie i tworzenie ich podczas sy-
mulacji [15]. Potencjal ReaxFF bierze réwniez pod uwage oddzialywania van der Waalsa
i Coulombowskie niezaleznie od wiazan atomowych [15]. Energia obliczona dzigki poten-
cjatowi ReaxFF sktada sie z kilku czynnikow [14]:

Esystem = Ebond + Eover + Eangle + Etors + EvdWaals + ECoulomb + ESpecific (3)

Epong to energia wigzan miedzyatomowych zwigzana z tworzeniem si¢ wigzan, Eo.,
to energia zapobiegajaca wigzaniu si¢ zbyt wielu atoméw, E,pge 1 Eiors to energie zwig-
zane z naprezeniem kata trojatomowego i czteroatomowego kata torsyjnego, Fyawaals 1
Ecouioms to energie zwigzane z oddziatywaniem sity van der Waalsa i Coulomba, Egpeci fic
to energia opisujaca dodatkowe zjawiska np. wigzania wodorowe, ktora to nie jest zawsze
uwzgledniana w potencjale ReaxFF.

Natomiast rzad wigzania jest obliczany z miedzyatomowej odlegtoéci za pomoca wzoru
[14]:

BO,; = BOJ, + BO}, + BOIT =

T DPbo2 7. Pboa 7. Pbo6
= €xXp lpbol (Z) 1 + €xXp lpboii (Z) ‘| + exXp lpbo5 ( :I.;.) ‘| (4)
T T'o To

BO;; to rzad wigzania miedzy i-tym a j-tym atomem,r;; to odlegto$¢ miedzyatomowa,rg
to dlugo$é wiazania, a p,, to empiryczne parametry [14].
Aby potwierdzi¢ doktadnos¢ potencjalu ReaxFF za jego pomocg obliczono parametry
komorek elementarnych grafitu, diamentu, fulerenu i cykloheksanu [16]. Na podstawie
wynikow mozna wywnioskowaé, iz obliczenia prowadzone z pomoca ReaxFF daja duza
doktadno$é otrzymanych danych [16].

W potencjale ReaxFF jest wiele mozliwych Sciezek reakeji [15]. Jednakze, symulacje
prowadzone z pomoca tego potencjatu sa obliczane, w taki sposéb, ze Sciezka reakcji
bedzie kinetycznie i termodynamicznie najbardziej korzystna [15].



4 Opis ukladu

4.1 Parametry ukladu i opis techniczny badan
4.1.1 Parametry ukladu

Badany przeze mnie uktad sktadal sie z pocisku klastrowego Cgg oraz z podtoza grafe-
nowego. Energia kinetyczna pocisku wynosita 50 keV, kat uderzenia w warstwe grafenowa
wynosit 0° w stosunku do normalnej do powierzchni, a promien podtoza grafenowego 195
A. Masa jednego atomu wegla to 12,011 u. Wartoéé wspétczynnika lepkoéci w warstwie
stochastycznej wynosita 120 Poise. Ilos¢ atoméw w jednej warstwie grafenowej to 46081.
Zastosowano zmienny krok czasowy. Dtugos¢ obliczen dla kazdego z plikow to 4000 fs.
Wykonano symulacje 9 uderzen dla uktadu z jedna warstwa grafenowa. Wybrano taka
liczbe uderzen, aby méc wykonac¢ analize statystyczna. Miejsca uderzen zostaty wybra-
ne dowolnie. Natomiast jesli chodzi o tadunki chwilowe, to na kazdy atom na obrzezach
dziury stworzonej przez pocisk natozono jeden tadunek elementarny. Podczas badan uzy-
to pakietu LAMMPS [2], ktéry zostal zmodyfikowany przez Prof. Postawe. Potencjatem
wybranym do obliczen byt potencjat ReaxFF.

4.1.2 Opis techniczny badan

Przeprowadzono wstepng symulacje dla uktadu z jedna warstwa grafenu. Stworzono
film obrazujacy uderzenie w jedng warstwe. Na jego podstawie stwierdzono, iz uderzenie
nastepuje w czasie pierwszych 100 fs. Skrécono obliczenia do 100 fs i wyznaczono moment
uderzenia. W uktadzie przeze mnie badanym uderzenie nastepuje w 27 fs. Za przebicie
uznaje moment, w ktérym pocisk znajduje sie pod warstwa grafenu, gdyz dopiero w tym
momencie mozna uzyska¢ pewnosé, iz procesy, ktore powinny zajs¢ podczas uderzenia
juz sie dokonaty i mozna badac ich skutki. W 27 fs symulacji atomom tworzacym dziure
nadano tadunek elementarny. W tym celu odczytywano kazdy atom tworzacy krawedz
dziury. Nastepnie tym atomom nadano tadunki chwilowe i prowadzono obliczenia az do
4000 fs. Przeprowadzono symulacje dla uktadow, w ktorych zostaty nadane tadunki chwi-
lowe oraz, aby uzyskaé¢ probe kontrolng, uktady, w ktorych nie zostaly one nadane. Dla
uzyskania odpowiedniej préby statystycznej symulacje przeprowadzono dla 9 réznych po-
tozen startowych pocisku wzgledem tarczy.
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4.2 Cg

Rys. 5: Pocisk Cgp wymodelowany w programie VMD [9]

Cgo — alotropowa odmiana wegla. Cgg jest pierwszym stabilnym fulerenem pod wzgle-
dem budowy, np. Csy jest nietrwaly ze wzgledu na brak oddzielenia pierécieni pentago-
nalnych heksagonalnymi. Pierscienie pentagonalne wprowadzaja duze naprezenia w mo-
lekule, co powoduje jej nietrwaltosé [17].

W badanym przeze mnie uktadzie zostal uzyty pocisk Cgg 0 masie 720,66 u (kazdy
atom wegla ma mase 12,011 u).

Badania wykazuja, iz uzywajac pociskéw klastrowych zamiast wiazek atomowych rozpy-
lanie jest bardziej efektywne [18].

11
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4.3 Grafen

Rys. 6: Jedna warstwa grafenu widziana z géry wymodelowana w programie VMD [9]

Grafen — jedna warstwa grafitu.

Grafen w opisywanym uktadzie zostal uzyty jako podloze do bombardowania. W
modelowanym przeze mnie uktadzie badam sytuacje, kiedy pocisk Cgg uderza w jedna
warstwe grafenu. Liczba atomoéow wegla w warstwie wynosi 46081. Kazdy atom wegla ma
mase 12,011 u.

4.4 Warunki brzegowe

Aby zminimalizowaé czas i koszt obliczen oraz zapobiec samoistnemu rozpadowi ukta-
du, narzucono na uktad pewne warunki brzegowe. Warunki brzegowe dotyczace prezen-
towanego uktadu sa realizowane przez ustalenie kilku stref atomowych. Na ponizszym
rysunku kazda z tych stref zostata zaznaczona odpowiednim kolorem: czerwony to strefa
nieruchomych atomow, niebieski to strefa stochastyczna, a czarny to strefa uderzeniowa.
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Rys. 7: Stefy atomowe (rysunek wykorzystany w pracy za zgoda Mgr M.Gotuniskiego)

Strefa nieruchomych atoméw (kolor czerwony na rysunku nr 7) — zapobiega rozpadowi
uktadu i utrzymuje warstwy grafenu w miejscu. Zawiera 2352 atoméw.

Strefa stochastyczna (kolor niebieski na rysunku nr 7) — strefa, w ktérej oprocz wta-
sciwych sit wlaczono rowniez sity tarcia. Zadaniem tej strefy jest absorpcja energii fali
wytworzonej przy przebiciu grafenu pociskiem. Ma ona ksztalt okregu z wycietymi nie-
rownosciami i dziata jak falochron, tj. fale zatamujg sie na nieréwnosciach, interferuja
destruktywnie ze sobg i ostabiaja sie. Dzieki temu, nawet jesli jakas cze$¢ energii wraca
do uktadu, to jest ona o wiele stabsza niz gdyby w uktadzie zostata uzyta strefa o ksztat-
cie okregu. Zawiera 20745 atoméw.

Strefa uderzeniowa (kolor czarny na rysunku nr 7) — strefa, w ktéra uderza pocisk.
Nie zostaly na nig natozone dodatkowe sity. Zawiera 22984 atomoéw.

5 Wyniki

5.1 Ewolucja uktadu

Aby méc natozyé tadunki na dziure powstata po uderzeniu pocisku nalezato wy-
znaczy¢, w ktoérej fs nastepuje przebicie. Jak byto wspominane w podrozdziale ,Opis
techniczny badan”, tworzono jeden film obrazujacy uderzenie w jedng warstwe. Na jego
postawie stwierdzono, iz w uderzenie nastepuje w czasie pierwszych 100 fs. Na tej podsta-
wie zmniejszono czas obliczen do 100 fs z zapisem co 1 fs. Zbadano, w ktérej fs nastepuje
przebicie warstwy grafenu. Rysunki ponizej przedstawiaja kadry z tego filmu:
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0fs & 16 fs

20 fs 27 fs

Rys. 8: Sekwencja przebicia podtoza

Kazdy z tych czterech kadréw przedstawia dany moment w czasie. Dzieki temu z
tatwoscig mozna zauwazy¢ ewolucje uktadu w czasie.

5.2 Miejsca uderzen

W celu zobrazowania doktadnych miejsc uderzen pocisku stworzono rysunek przed-
stawiajacy miejsca uderzen pocisku w warstwe grafenu. Czarny punkt to poczatek uktadu
wspétrzednych (0,0)A i zarazem pierwszy punkt uderzenia. Inne wybrane punkty (poko-
lorowane na niebiesko) to: (0;1,57)A , (0;3,14)A | (1,57;1,57)A, (1,57;0)A | (1,57;3,14)A
(3,14;,0)A, (3,14;1,57)A , (3,14;3,14)A . Jak wspomniano wczeéniej, dobér miejsc uderze-
nia byt dowolny.

Rys. 9: Miejsca uderzen pocisku.
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5.3 Miejsca nalozenia tadunkéw

Miejscem naktadania tadunkow chwilowych byty atomy tworzace dziure po przebiciu
pociskiem Cgo. W celu natozenia tadunkéw chwilowych, odczytywano numery atoméw
tworzacych krawedZ dziury w programie VMD [9] i wpisywano je do pliku wejéciowego,
a nastepnie w programie LAMMPS [2] dokonywano obliczeni takich uktadéw. Na rysun-
ku ponizej przedstawiono miejsca nalozenia tadunkéw chwilowych (kolor zielony) przy
uderzeniu pociskiem w punkt (0;1,57) A:

Rys. 10: Przyktadowy rysunek pokazujacy miejsca natozenia tadunkéw

5.4 Pomiary

Na rysunku nr 11 pokazano otwér z natozonymi tadunkami chwilowymi powstaty po
uderzeniu pociskiem Cgg 0 energii kinetycznej 50 keV w pojedyncza warstwe grafenu, w
punkt (0;1,57) A. W celu oszacowania wielkosci otworu mierzono jego rozmiary wzdhuz
osi x iy, tak jak pokazano na rysunku:
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Rys. 11: Odczytywanie rozmiaru otworu wzdhuz osi x iy

Podczas odczytywania rozmiaréw dziury, w uktadach z natozonymi tadunkami chwi-
lowymi, pojawity si¢ pewne trudnosci zwigzane z odczytywaniem, a mianowicie atomy
tworzace dziure pod wptywem tadunkéw jednoimiennych poodpychaty si¢ nawzajem wy-
stajac poza otwor czego dowodzi rysunek nr 12. Na rysunku nr 12 poréwnano uktad bez
natozonych tadunkéw chwilowych i z natozonymi tadunkami chwilowymi dla potozenia
(0;1,57) A. W uktadzie z natozonymi tadunkami chwilowymi wiecej atoméw wystaje po-
za powierzchnie grafenu niz w ukltadzie bez natozonych tadunkow chwilowych, co jest
bezposrednia konsekwencja oddziatywan odpychajacych pomiedzy tadunkami. W takiej
sytuacji trudno bytoby odczyta¢ rozmiary dziury, wiec zdecydowano, iz wymiary dziury
beda odczytywanie jedynie w plaszczyznie warstwy.

Bez natozonych tadunkéw chwilowych Z natozonymi tadunkami chwilowymi

0000000000005 5L E0000000000000000

Rys. 12: Dwa obrazy przedstawiajace widok z boku na uktad bez natozonych tadunkdéw chwi-
lowych (po lewej) oraz z nalozonymi tadunkami chwilowymi (po prawej) dla potozenia (0;1,57)

5.5 Analiza wynikéw

W tym podrozdziale przedstawie wyniki pomiaru wielkosci dziury utworzonej przez
pocisk padajacy w réznych miejscach grafenu.
Aby moéc lepiej zobrazowaé poréwnanie wielko$ci otworu z natozonymi tadunkami chwi-
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lowymi i bez nich, utworzono rysunki przedstawiajace sytuacje przed i po natozeniu ta-
dunkéw chwilowych (rys.13-21).

Rys. 13: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi tadunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)
odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punkt (0;0) A

Rys. 14: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi ladunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)
odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punkt (0;1,57) A
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Rys. 15: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi ladunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)

odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punktu (0;3,14) A

Rys. 16: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi ladunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)

odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgg w punkt (1,57;0) A

4.4 1

A AR JHL AR, J

TN

Rys. 17: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi tadunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)

odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgg w punkt (1,57;1,57) A
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Rys. 18: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi ladunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)
odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punkt (1,57;3,14) A

9§

Rys. 19: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi tadunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)
odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punkt (3,14;0) A
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Rys. 20: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi tadunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)
odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punkt (3,14;3,14) A

Rys. 21: Wielko$¢ utworzonej dziury po uderzeniu pocisku bez naniesionych tadunkéw chwi-
lowych (obrazek na lewo) i z naniesionymi ladunkami chwilowymi (obrazek po prawej stronie)
odpowiadajaca uderzeniu pocisku Cgo w punkt (3,14;1,57) A

Ponizej umieszczono tabele ze zmierzonymi wielkosciami dziur oraz wyliczona $rednia
arytmetyczng wraz z odchyleniem standardowym dla szerokosci wzdtuz osi x i szerokosci
wzdtuz osi y. Wielkosci podane sg w angstromach.
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Tab. 1: Tabela przedstawiajaca wyniki pomiaréw wielkosci dziury utworzonej przez pocisk w
przypadku braku nalozenia ladunkéw chwilowych i z natozonymi tadunkami chwilowymi dla 9
réznych punktéw uderzenia

Bez natozonych tadunkéw chwilowych Z natozonymi tadunkami chwilowymi
Szerokos$¢ wzdluz Szeroko$é¢ wzdtuz Szerokos$¢ wzdluz Szeroko$é¢ wzdtuz
osi x [A] osiy [A] osi x [A] osiy [A]

Polozenie (0;0)4 12,7 10,5 21,1 18,0
Potozenie (0;1,57)A 10,2 13,1 18,4 15,2
Polozenie (0,3,14)A 12,6 7,9 20,5 12,1
Potozenie (1,57;0)A 13,0 13,2 18,1 14,7
Polozenie (1,57;1,57)A 13,9 11,8 22,9 12,7
Polozenie (1757;3,14)1& 10,3 8,8 20,3 18,0
Polozenie (3,14;0)A 13,3 9,5 14,6 14,0
Potozenie (3,14;3,14)A 12,8 10,3 16,0 16,9
Potozenie (3;14;1,57)A 12,1 13,1 18,1 13,8

Tab. 2: Tabela przedstawiajaca $rednie szerokosci dziury wzdluz osi x i y bez nalozonych
tadunkéw chwilowych i z nalozonymi tadunkami chwilowymi

Bez natozonych tadunkéw 7 natozonymi tadunkami
chwilowych chwilowymi
Srednia szeroko$¢ wzdluz osi x 12,340,4 A 18,940,9 A
Srednia szeroko$é¢ wzdluz osi y 10,9+0,7 A 15,04£0,7 A

Aby wykonaé iloéciowe poréwnanie $redniej wielkos¢ dziury w uktadzie bez natozonych
tadunkéw chwilowych i w uktadzie z natozonymi tadunkami chwilowymi, ksztalt dziury
przyblizono jako elipse. Obliczone pola dla obu przypadkéw umieszczono w tabeli nr 3.
Stosunek pdl elips wynosi 2,14+0,2 tj. $rednia wielko$¢ dziury z nalozonymi tadunkami
chwilowymi jest okoto dwa razy wigksza niz wielko$¢ dziury bez natozonych tadunkow.

Tab. 3: Srednie pole powierzchni dziury

Bez natozonych tadunkéw | Z natozonymi tadunkami
Pole powierzchni elipsy 420430 A2 890460 A2

Podczas analizowania rysunkéow nr 13-21 mozna dojrzeé, iz pod wpltywem nalozonych
tadunkéw chwilowych dziura sie powieksza. Biorac pod uwage wartosci liczbowe zauwazal-
ne jest, iz w niektorych wypadkach dziura powigksza si¢ dos¢ znacznie np. w polozeniu
(0;0) A wzdhiz osi x. W innych przypadkach widaé, iz réznice nie s az tak duze np.
w potozeniu (1,57;1,57) A wzdtuz osi y. Jednakze, poréwnujac srednie wielkoéci z obu
przypadkéw (z natozeniem tadunkow chwilowych i bez natozenia) oraz odchylenia stan-
dardowe, mozna stwierdzi¢, iz zmiana $redniej wielkosci dziury pod wptywem natozonych
tadunkéw chwilowych nie miesci si¢ w granicy btedu dla dziury bez natozonych tadunkow
chwilowych, co oznacza, ze otwor powstaly po uderzeniu pociskiem Cg sie powieksza pod
wplywem odpychajacego dziatania na siebie tadunkéw jednoimiennych.
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6 Whnioski

Celem pracy byto zbadanie wptywu tadunkéw chwilowych na perforacje warstw gra-
fenu pociskiem Cgy. Badania zostaly wykonane na jednej warstwie grafenu za pomoca
dynamiki molekularnej i pakietu LAMMPS [2]. Przeprowadzono symulacje uderzen po-
cisku w podtoze grafenowe w 9 réznych miejscach. Aby méc jak najlepiej opisaé¢ wptyw
tadunkow chwilowych na dziure wytworzona przez uderzenie pociskiem Cgo, badano od-
dzielnie uktad bez natozonych tadunkéw na wytworzony otwor i uktad z natozonymi ta-
dunkami na atomy tworzace krawedz otworu. Symulacja dla kazdego potozenia obojetnie
czy 7 natozonymi tadunkami, czy bez trwata 4000 fs. Pocisk byt skierowany w stosunku
do normalnej do podtoza pod katem 0°, a jego energia kinetyczna wynosita okoto 50
keV. Otrzymane pliki z trajektoriami zbioru czastek zostaly zwizualizowane w programie
VMD [9], ktéry pozwolil na interpretacje wynikow. Za jego pomoca zmierzono wielkosci
powstatych dziur i wykonano zdjecia, ktore je przedstawiaja.

Juz na zdjeciach wyraznie wida¢, iz dziury w uktadach bez natozonych tadunkéw byty
o wiele mniejsze niz te w uktadach z natozonymi tadunkami. Srednia szerokoéé¢ dziury w
uktadach bez natozonych tadunkéw chwilowych wzdtuz osi x wynosita (12,340,4) A, na-
tomiast Srednia szerokos¢ wzdtuz osi x w uktadach z natozonymi tadunkami chwilowymi
wynosita (18,94£0,9) A. Srednia wielkoéé (pole powierzchni) dziury po natozeniu tadun-
kéw nie miesci sie w granicy odchylenia standardowego dziury bez natozonych tadunkdow.
Srednia wielko$¢ dziury z natozonymi fadunkami chwilowymi jest okoto dwa razy wicksza
niz $rednia wielkos¢ dziury bez natozonych tadunkow chwilowych. Na podstawie wyko-
nanych przeze mnie badan, stwierdzam iz w wyniku natozenia tadunkéw chwilowych na
atomy tworzace krawedz otworu, dziura znacznie si¢ powicksza. Ma to zwiazek z tym, iz
tadunki jednoimienne potozone w tak matej odlegtosci od siebie odpychaja si¢ znacznymi
sitami elektrostatycznymi.
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