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1 Wstep

Istniejg metody badawcze, w ktorych powierzchnia probki bombardowana jest wigzka jonow,
atomow lub klastrow. W wyniku zderzenia tego typu pociskow z probka moze dojs¢ do emisji jej
fragmentow (rozpylanie, ang. sputtering) lub zmiana kierunku toru czastek, z ktdérych jest
zbudowany pocisk (rozpraszanie, ang. scattering). W przypadku pociskow zbudowanych z wielu
atomow, rozpraszanie moze byC zwigzane z rozpadem pocisku na atomy lub czastki o réznych
kierunkach, zwrotach i wartosciach predkosci. Rejestruje sie widma masowe, energetyczne oraz
katowe emitowanych w ten sposob czastek.

Przykladem technik badawczych, w ktorych wykorzystuje sie zjawisko rozpraszania do badania
wilasciwosci bombardowanej probki, sa spektroskopia rozpraszania jonow (ISS — ang. ion
scattering spectroscopy) oraz rozpraszanie wsteczne Rutherforda (RBS - ang. Rutherford
backscattering spectroscopy). W przypadku ISS energia rozproszonego jonu zalezy m.in. od masy
atomu prébki, z ktorym doszto do oddzialtywania, co umozliwia wykorzystanie tej metody do
badania skladu chemicznego powierzchni [HER]. Takie samo zjawisko wykorzystuje sie
w metodzie RBS, jednak ze wzgledu na zastosowanie wigzki o wiekszej energii pociski docieraja
rowniez do glebszych warstw probki — uzyskiwany sygnat zalezy roéwniez od znajdujacych sie tam
atomOw. Celem niniejszej pracy jest natomiast sprawdzenie mozliwo$ci zastosowania zjawiska
rozpraszania do badania topografii powierzchni.

W niniejszej pracy badane jest zjawisko rozpraszania klasterow ztozonych z 2000 atomow argonu
padajacych prostopadle na powierzchnie srebra (111) o réznym uksztaltowaniu. Ze wzgledu na
stabe wigzania pomiedzy atomami argonu (van der Waalsa) oraz silne wigzania pomiedzy atomami
probki (metaliczne), przy zastosowaniu odpowiednio niskiej predkosci pocisku nie dochodzi do
rozpylania probki, a jedynie do rozpraszania atomow.

Motywacja do prowadzenia niniejszych badan jest rozwiniecie metody badania uksztaltowania
i wlasciwo$ci mechanicznych powierzchni materialéw polegajacej na bombardowaniu wybranej
probki klastrami argonu i analizie uzyskanych widm. Wczesniejsze badania naukowe wykazaty, iz
mozliwe jest uzyskanie informacji o strukturach znajdujacych sie na powierzchniach metali poprzez
zbadanie zjawiska rozpraszania na nich pociskdw zbudowanych z gazéw szlachetnych. Przykladem
jest publikacja D.A. Hamburgera et al. [HAM], w ktorej wykazano, ze heptamery platyny
znajdujace sie na powierzchni tego metalu maja wptyw na rozpraszanie atomow helu. Zaleta tej
metody bylaby jej nieinwazyjnos¢. Jak juz wspomniano, ze wzgledu na réznice w sile wigzan
atomow metalicznej probki i klastra gazu szlachetnego, mozliwe jest unikniecie zjawiska

rozpylania, o ile zastosuje sie niewielka energie kinetyczng pocisku na atom. Jedyna modyfikacja



powierzchni wystepujaca w takim przypadku moze polega¢ na zaadsorbowaniu na niej atomow
pocisku, jednak energia ich wigzania réwniez jest niewielka. Dodatkowo zaleta bytaby mozliwos¢
badania fragmentéw prébki o r6znym polu powierzchni (zaréwno analiza wybranych struktur, jak
i zbieranie informacji o wiekszych obszarach). Problemem zaproponowanej metody jest natomiast
skomplikowana analiza uzyskiwanych wynikéw - na trajektorie rozpraszanych atoméw pocisku
wplyw maja nie tylko oddzialywania z prébka, ale takze z innymi atomami argonu. Jednak
zastosowanie symulacji komputerowych ulatwia wyciaggniecie prawidlowych wnioskéw
z uzyskiwanych wynikow, gdyz mozliwa jest obserwacja polozen i predkosci poszczegdlnych
atomow tworzacych uklad oraz dzialajacych na nie sit w wybranym czasie. W dodatku mozna
réwniez tworzy¢ powierzchnie o dowolnych parametrach i kontrolowanych wiasciwosciach.
Uksztattowanie powierzchni metali w skali nanometréw determinuje jej wasciwosci fizyczne
i chemiczne. Z tego wzgledu ma ono duze znaczenie technologiczne, np. w procesie produkcji

elementow elektronicznych.

W wyniku oddzialywania atomdw z probka nastepuje zmiana ich trajektorii oraz energii. Aby
umozliwi¢ oszacowanie kierunku i wartoSci wektora predkosci rozproszonego atomu, konieczne
jest zastosowanie odpowiedniego modelu matematycznego. Opisany w pracy Classical Theory for
the Interaction of Gas Atoms with Solid Surfaces [LOG] model soft cube zaklada, iz padajacy atom
oddzialtywuje w sposéb bezposredni tylko z jednym atomem powierzchni (w uproszczeniu
przedstawionym jako szeScian), ktory wraz z pozostala czeScia probki tworzy oscylator
harmoniczny. Na pocisk znajdujacy sie w poblizu powierzchni dziala sila przyciagajaca
i odpychajaca. Jezeli powierzchnia prébki jest efektywnie ptaska, pozioma skladowa predkosci
pocisku nie ulega zmianie.

Utworzenie modelu matematycznego pozwalajacego wyznaczy¢ teoretyczng energie i trajektorie
rozpraszanej czastki jest nietrywialne nawet dla pocisku jednoatomowego. Wynika to z faktu, iz
probka zbudowana jest z wielu atoméw. Nawet przy zatozeniu, ze pocisk oddziatuje tylko z jednym
atomem powierzchni, inne atomy prébki oddzialujace z tym atomem moga wpltywac na jego
oddzialywania z pociskiem, a wiec takze na przebieg zjawiska rozpraszania. Jednak na przykladzie
zderzenia dwoch atomow mozna zaobserwowac, w jaki sposob zmieniaja sie ich wektory predkosci.
Dla uproszczenia (obowiazujacego jedynie w ramach tego przykiladu) zastosujmy potencjat
sztywnych kul. Zgodnie z jego zalozeniami, kazdy atom jest kulg o niezerowym promieniu. Jedyne
oddzialywania miedzy atomami polegaja na ich zderzeniu w infinityzemalnym czasie — w chwili
zetkniecia sie punktéw lezacych na ich powierzchniach. Jednocze$nie atomy nie ulegaja zadnemu

odksztatceniu. Zalézmy, ze uktad sklada sie z dwoch atomoéw, oznaczonych A i B. Posiadajq one



masy odpowiednio ma oraz mp Atom A porusza sie poczatkowo z predkoscig vao, natomiast atom B
jest nieruchomy. Jezeli prosta przechodzaca przez Srodki atoméw jest rownolegta do vao, wektory
predkosci obydwu atoméw rowniez pozostang do niej rownolegle — jest to tzw. zderzenie centralne.
W pozostatych przypadkach (zderzenie niecentralne) predkosci koncowe maja kierunki rézne od
siebie nawzajem iod predkosci poczatkowej atomu A, jednak ped oraz energia pozostaja
zachowane. Sila dzialajaca w chwili zderzenia na atom B ma ten sam kierunek, co prosta

przechodzaca przez srodki obydwu atomow w tym momencie.
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Rysunek 1: Zderzenie niecentralne dwoch
atomow w modelu sztywnych kul.

Wartosci katéw o oraz [ zalezg wiec od promieni atoméw oraz odleglosci Srodka atomu B od
prostej przechodzacej przez srodek atomu A, réownoleglej do jego predkosci. W zilustrowanym
powyzej przypadku ped ukladu w kierunku pionowym pozostaje zerowy — wynika to z zasady

zachowania pedu.



2 SposoOb prowadzenia badan

Badania prowadzone sa przy uzyciu symulacji komputerowych opartych o formalizm dynamiki
molekularnej, za pomocg programu LAMMPS. Wstepnie utworzony pocisk Arag sStosowany jest do
bombardowania probek srebra roznigcych sie uksztaltowaniem powierzchni (amplituda oraz
dlugosciq fali wystepujacych na niej periodycznych struktur). Zmianom podlegaja réwniez
wspohrzedne poziome pocisku wzgledem komorki elementarnej struktur powierzchniowych, co ma
na celu uwzglednienie mozliwego wplywu miejsca zderzenia pocisku z dang probka na proces jego
rozpraszania. Podczas kazdej symulacji probka bombardowana jest jednym pociskiem.
Poszczegblne symulacje przebiegaja niezaleznie od siebie. Na poczatku symulacji pocisk
umieszczony jest w odlegloéci 50 A od powierzchni prébki (mierzonej od $rodka klastra do
maksymalnej wysokosci struktur na powierzchni). Dla takiej odleglosci sity dzialajace na atomy
pocisku pochodzace od atoméw probki sa zerowe. Pomimo nieznacznego zwiekszenia czasu
obliczen zabieg ten jest konieczny, gdyz ma to na celu prawidlowe symulowanie padania pocisku
na probke. W przypadku rzeczywistych eksperymentow pocisk poczatkowo znajduje sie w znacznej
odlegtosci od probki i ich oddzialywania sa zaniedbywalnie stabe, a nastepnie zmieniajq sie ptynnie
wraz ze zblizaniem sie klastra do powierzchni probki. Gdyby fakt ten nie zostal uwzgledniony
i symulacja rozpoczynalaby sie ze wspotrzedng pionowa pocisku, dla ktérej jego oddzialywania
z probka bytyby znaczace, w pierwszym kroku czasowym nastgpitoby nierealistyczne przesuniecie
atomow wzgledem ich polozen rownowagi, co mogloby zaburzy¢ dalsze oddzialywania pomiedzy

nimi w momencie zderzenia i spowodowac uzyskanie nieprawidlowych widm.

Aby symulacja przebiegala zgodnie z rzeczywistym procesem rozpraszania, konieczny jest
odpowiedni dobor potencjalow oddzialtywan miedzyatomowych. W badanych ukladach wystepuja
trzy rodzaje par atomOw oddzialujacych ze soba: Ar-Ar, Ar-Ag oraz Ag-Ag, co wymusza
zastosowanie potencjatu hybrydowego. Oddzialywania par Ar-Ar oraz Ar-Ag symulowano przy
pomocy potencjatu Lennarda-Jonesa o wspotczynnikach [AZI] [WHI] przedstawionych w ponizszej

tabeli:

Tabela 1: Parametry oddziatywan Lennarda-Jonesa dla par oddziatujqcych atoméw Ar-Ar i Ar-Ag.

para atomoéw e [eV] o [A] Rc[A]
Ar-Ag 0,013 3,6 8,0
Ar-Ar 0,010832 3,345 8,0

Dla odlegtosci pomiedzy atomami r<rc potencjat ma postac:
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E=4¢e[(<Z) —(<) ], 9.
el(2) ~(2)] ©)
gdzie € - o - , natomiast dla r > rc energia oddzialywania jest zerowa - jest to przyblizenie

pozwalajace oszczedza¢ moc obliczeniowa.
W przypadku oddzialywan pomiedzy atomami Ag (metalicznych) zastosowano potencjat EAM
(embedded-atom method). Energia i-tego atomu E; dana jest rownaniem:

E=F, (T ppr) W5 2 0u(r,) (10)

j#i j#i

gdzie: F - energia wiazania, p - gesto$¢ elektronowa atomu, ¢ - potencjal oddzialywania pary
pierwiastkéw o i B (odpowiadajacych odpowiednio i-temu oraz j-temu atomowi). W niniejszym
rownaniu obie sumy obliczane sq jedynie dla atoméw, ktérych odleglos¢ od i-tego atomu jest

mniejsza niz promien odciecia. Parametry niniejszej funkcji pochodzq z [WIL].

1 Wygenerowanie pocisku

Aby wygenerowaC pocisk, rozmieszczono losowo 2000 atoméw argonu wewnatrz sfery
o promieniu 31 A. Wykorzystano potencjal Lennarda-Jonesa — podobnie, jak w przypadku
pézniejszych symulacji rozpraszania, w ktorych wykorzystano niniejszy pocisk, zastosowano
wspotczynniki oddziatywania par Ar-Ar réwne e = 0,010832 eV oraz o = 3,345 A. Jedyna réznica
polegala na ustawieniu wiekszego promienia odciecia (Rc = 10,0 A), jednak parametr ten nie
wplywa na obliczane energie i sity w zakresie odleglosci, w ktorym majg one istotne znaczenie.
Aby zapobiec rozpadowi formujacego sie klastra na skutek pojawienia sie znacznych sit
odpychajacych i energii potencjalnej pomiedzy parami atom6éw znajdujacych sie zbyt blisko siebie,
zastosowano ograniczenie minimalnej odlegtosci, o jakq atomy moga przemiesci¢ sie w jednym
kroku czasowym — nie moze by¢ ona wieksza niz 0,1 A. Ze wzgledu na jednorodny rozklad
prawdopodobienstwa wygenerowania poszczegolnych atomow argonu wewnatrz sfery oraz ich

znaczng liczbe mozna przyjac zalozenie, iz jej Srodek jest jednoczesnie srodkiem ciezkosci pocisku.

W rzeczywistych eksperymentach, w ktérych bada sie zjawiska rozpraszania lub rozpylania
z wykorzystaniem klastrow argonu, pociski formowane sa w wyniku adiabatycznego rozprezania —
sprezony argon przedostaje sie do prozni poprzez otwor o matej Srednicy, w wyniku czego
nastepuje gwattowny spadek jego ci$nienia, co wiaze sie z jego oziebieniem. Energie kinetyczne
poszczegblnych atomow wzgledem siebie nawzajem sg na tyle niskie, ze przyciagajace sity Van der
Waalsa umozliwiaja utworzenie jednolitego klastra. W niniejszych symulacjach konieczne jest

zastosowanie innej metody formowania pocisku, pozwalajacej na znalezienie wspéhrzednych
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atomow Ar, dla ktérych posiadaja one minimalne energie potencjalne, jednak umozliwiajacej
ograniczenie liczby symulowanych atoméw do tych, z ktérych zbudowany jest pocisk (nie sa
symulowane atomy tworzace przegrode z otworem ani pozostale atomy sprezonego argonu
wewnatrz zbiornika. Jednak program LAMMPS oferuje mozliwo$¢ wprowadzenia lepkosci,
odpowiadajacej za odprowadzanie energii kinetycznej z symulowanego uktadu lub wybranej jego
czesci. W tym celu wprowadzana jest sita dzialajaca na poszczegélne atomy — ma ona kierunek
zgodny z predkoscig atomu, na ktory dziata, ale przeciwny do niej zwrot, natomiast wartosc sity jest
wprost proporcjonalna do wartosci predkosci. W poczatkowym etapie formowania pocisku
zastosowano lepkos¢ rowna 0,1 poise, a po 200 krokach czasowych zmniejszono ja do 0,001 poise
— symulacje z tg warto$cia lepkosci prowadzono przez 10000 krokéw. Konieczno$¢ zastosowania
wysokiej lepkosci na poczatku formowania sie pocisku ma na celu zapobiegniecie oddaleniu sie
atomow o najwiekszej energii potencjalnej (przeksztatcajacej sie w energie kinetyczna) poza obszar
formujacego sie pocisku — gdyby ich predko$¢ nie zostata znaczaco zredukowana, dziatajace na nie
sity przyciagajace moglyby by¢ zbyt stabe, aby przylaczy¢ te atomy do formujacego sie pocisku.
Natomiast w dalszym etapie formowania pocisku konieczne jest zmniejszenie lepkosci, aby atomy
nie zostaly unieruchomione przed osiggnieciem polozen o minimalnej energii kinetycznej —
w przeciwnym wypadku powstalty pocisk moglby miec¢ niejednolita budowe (nieregularny ksztak,
puste przestrzenie wewnatrz) lub by¢ niestabilny. Na koniec lepkos$¢ zostata wylaczona, a ostatnie
1000 krokoéw czasowych symulacji mialty na celu potwierdzenie, iz pocisk jest juz stabilny i jego

atomy nie ulegaja przemieszczeniom przy braku oddzialywan pochodzacych z zewnatrz.

Ponizej przedstawiono wizualizacje gotowego pocisku, otrzymang w programie VMD (Visual

Molecular Dynamics) przy uzyciu reprezentacji atomow jako punktow.

Rysunek 2: Pocisk Ar .
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Aby sprawdzi¢, czy pocisk ma jednolita budowe, wygenerowano jego wizualizacje réwniez

z uwzglednieniem tylko atoméw o wspoétrzednych speliajacych réwnanie x>0.

Y
E.
X

Rysunek 3: Przekroj pocisku Arzo0 — widoczne jedynie atomy o wspotrzednej x>0 (dla poczqtku
uktadu wspétrzednych w srodku sfery, w ktdrej rozmieszczono atomy Ar przed rozpoczeciem
formowania pocisku).

2 Wygenerowanie probki

Ze wzgledu na koniecznos¢ ograniczenia liczby atoméw podlegajacych symulacji, w symulacjach
rozpylania badZ rozpraszania z wykorzystaniem probek objetoSciowych powszechnie stosuje sie
podejscie, w ktorym symulowana probka ma ksztalt potkuli (lub zblizony do niej, jezeli
powierzchnia probki nie jest atomowo gladka) [POS1]. Wdéwczas trajektoria pocisku jest tak
dobierana, aby punkt padania jego srodka masy znajdowat sie w poblizu srodka niniejszej potkuli.
Nalezy jednak pamieta¢, ze nieuwzglednienie oddziatywan pochodzacych od atoméw, ktére
w rzeczywistej probce znajdowalyby sie poza jej symulowanym fragmentem, prowadzitoby do
wystepowania niezgodnych z rzeczywistoscig zjawisk w momencie zderzenia pocisku z probka,
prowadzac do zarejestrowania nieprawidlowych widm. Mianowicie doszioby do wiekszego niz
w rzeczywisto$ci odksztalcenia symulowanego fragmentu probki (atomy znajdujace sie na jej
sferycznej powierzchni ulegalyby wiekszemu oddaleniu od srodka, poniewaz nie zatrzymywatyby
ich oddziatywania odpychajace pochodzace od pozostaltych atomow prébki, co z kolei w podobny
sposob wplywaloby na odksztalcenia kolejnych warstw atomow, znajdujacych sie coraz blizej
Srodka), jak réwniez nie bytoby mozliwe odprowadzanie nagromadzonej energii kinetycznej, ktérej
czesS¢ w rzeczywistosci bytaby rozpraszana w pozostatej czesci probki w formie fali uderzeniowe;j.

SzczegoOlnie w tym ostatnim przypadku mozliwe jest przewidzenie bledow w uzyskiwanych
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widmach energetycznych imasowych rozpraszanych czastek, do jakich moglby prowadzic:
zwiekszenie Sredniej energii kinetycznej rozpraszanych czastek badZz zmniejszenie ich masy
(wieksza energia przypadajaca na pare atomow pocisku oznacza wzrost prawdopodobienstwa ich
rozdzielenia). Z tego wzgledu konieczne jest odpowiednie zmodyfikowanie wta$ciwosci atoméw
tworzacych zewnetrzne warstwy probki. Atomy srebra znajdujace sie najblizej sferycznej
powierzchni stanowig warstwe sztywna — nie podlegaja one przesunieciom, co zapobiega
niefizycznym odksztatlceniom probki. Jednak warstwa sztywna nie absorbuje energii kinetycznej,
wiec powstata w wyniku bombardowania fala uderzeniowa moze ulega¢ odbiciu po dotarciu do
niej. Z tego wzgledu konieczne jest zastosowanie kolejnej warstwy — stochastycznej. Tworzace ja
atomy mogg sie poruszac, jednak ustawiona jest dla nich niezerowa lepkos¢, co powoduje thumienie
fali uderzeniowej. Pozostate atomy tworzace prébke nie podlegaja zadnym z powyzszych
ograniczen i zachowuja sie tak, jak atomy tworzace rzeczywista probke objetosciowa (jest to tzw.
warstwa swobodna). W niniejszych symulacjach probka ma promieri 150 A, natomiast grubo$¢
warstwy sztywnej wynosi 4 A, a stochastycznej 26 A. Lepko$¢ warstwy stochastycznej réwna jest

0,14 poise.

Aby zbada¢ wpltyw uksztaltowania powierzchni na produkty procesu rozpraszania, przeprowadzono
symulacje, w ktérych bombardowana powierzchnia byla pofalowana, poprzez usuniecie atomow

o wspohrzednych spelniajacych rownanie:
z>Ax*(sin(x/I1+m/2)*sin(y/l1-m/2)-1) , (11.)

gdzie: X, y — wspohrzedne poziome, z — wspotrzedna pionowa, A — amplituda fali, 1 — dhugosc¢ fali
podzielona przez 2m. Stosowano rozne parametry odpowiadajace za amplitude oraz dhugos¢ fali.
Dobrano je tak, aby byly zgodne z wymiarami nieréwnosci rzeczywistych powierzchni Ag —
podobnie, jak w publikacji [POS2], wartoéci A miescily sie w zakresie 0-50 A, al 0-50 A.
Wprawdzie rzeczywiste powierzchnie uksztalttowane sq z reguly w sposob bardziej losowy i nie
jest mozliwe ich opisanie przy pomocy powyzszego rownania, jednakze w niniejszych symulacjach
istotny jest fragment powierzchni, na ktéry pada pocisk - oddziatywania pochodzace od sasiednich
struktur sg zaniedbywalnie slabe, wiec ich wymiary i uksztaltowanie moga by¢ identyczne. Dla

kazdego zestawu parametrow bombardowano cztery punkty:
* dot — punkty najnizej potozone
* gora — punkty najwyzej potozone

* S$rodekl- punkty potozone w polowie wysokoSci struktur powierzchniowych, na przecieciu

linii taczacych dwie pary najblizszych punktéw, odpowiednio dét i gora

12



* Srodek2 - punkty potozone w potowie wysokosci struktur powierzchniowych, w potowie

odcinka taczacego najblizsze punkty dot i gora

Uwzglednienie zarowno punktow Srodekl, jak i srodek? konieczne jest ze wzgledu na istotne
roznice gradientu wysokosci powierzchni dla tych punktow. W przypadku potozen srodekl istnieje
taki kierunek, ze oddalanie sie wzdtuz niego od tego punktu powoduje wzrost wysokosci dla obu
zwrotow. Natomiast dla kierunku prostopadtego wysokos¢ maleje, rowniez niezaleznie od zwrotu.
Inaczej sytuacja wyglada dla punktow srodek2. Wowczas istnieje taki kierunek, dla ktérego
pochodna wysokosci jest lokalnie zerowa, a w kierunku prostopadtym wysokos¢ probki rosnie lub
maleje, w zaleznoSci od zwrotu. RoOzne uksztaltowanie powierzchni woko6l poszczegélnych
punktow wplywa na sily oddzialujace na poszczegolne atomy pocisku, decydujac o przebiegu
procesu jego rozpraszania, a tym samym o rejestrowanych widmach masowych, energetycznych

i katowych.

Dodatkowo, w celu zwiekszenia statystycznej dokladnosci otrzymywanych wynikow,
bombardowano rowniez 8 punktow znajdujacych sie wokol kazdego z wyzej wymienionych
punktéw, oddalonych od nich 0 1 A wjednym lub obu wymiarach poziomych. Dla kazdego
zestawu wartosci amplitudy i dlugosci fali przeprowadzono wiec lacznie 36 symulacji

bombardowania — punkty padania zostaty przedstawione na rysunkach 6. i 7.
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Rysunek 4: Rozmieszczenie punktow padania pocisku. W ramach kazdej grupy ztozonej z 9
punktow, odleglosci pomiedzy najblizszymi punktami wzdtuz osi x i y sq zawsze rowne 1 angstrem
(niezaleznie od parametrow uksztattowania powierzchni). Osie wykresu wyskalowano tak, aby
podzielenie wspotrzednych punktow wykresu przez wartos¢ parametru | dla danej symulacji
prowadzito do otrzymania fizycznych wspotrzednych.

Rysunek 5: Potozenia przyktadowych punktow bombardowania. Dla uproszczenia zaznaczono
jedynie centralne punkty nalezqce do kazdej z czterech grup.

Wraz ze zmieniajaca sie dlugoscig i amplitudg fali oraz wspétrzednymi bombardowanego punktu,
zmianie podlegaja katy nachylenia powierzchni pod poszczegdélnymi obszarami bombardujacego ja
pocisku. Im wiekszy jest stosunek amplitudy do dtugosci fali, tym wiekszy kat nachylenia

powierzchni w punktach o tych samych fazach fali odpowiednio w kierunku x i y. Powoduje to
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zmiane katow odbicia padajacych atomow pocisku.

Warto zauwazyc, iz liczby poszczegdlnych punktéw (dot, gora, srodekl, srodek2) przypadajace na
jednostke powierzchni sg r6zne. Jest to istotna informacja, poniewaz nalezy uwzgledni¢ ten fakt
podczas analizy wynikow symulacji - jezeli powierzchnia probki bedzie bombardowana klasterami
w roznych punktach, prawdopodobiefistwo uzyskania rozktadéw masowych, katowych lub
energetycznych odpowiadajacych punktom wystepujagcym czesciej bedzie wieksze, niz
w przypadku tych wystepujacych rzadziej. (Jako, ze w niniejszych symulacjach klastery argonu
padaja na powierzchnie prostopadle, mozna przyja¢ zalozenie, iz prawdopodobienistwo trafienia
Srodkiem klastera w dany punkt zalezy wylacznie od czestosci jego wystepowania na powierzchni -
wypukte struktury powierzchniowe nie oslaniaja wowczas zadnych obszaréw przed padajacym
pociskiem). Aby wyznaczy¢ stosunki liczb poszczegélnych punktéw padajacych na jednostke
powierzchni probki, nalezy policzy¢ ich liczby w ramach komorki elementarnej pofalowania
powierzchni. Mozna w tym celu sporzadzi¢ schemat, zaznaczajac ich potozenia. Trzeba jednak
pamietac, iz punkty znajdujace sie na krawedziach (np. punkt 1 na rysunku 5.) nalezag do dwdch
komorek elementarnych (analizowanej w niniejszych obliczeniach oraz sasiedniej do niej). Wyjatek
stanowig punkty znajdujace sie¢ w narozach, ktore naleza do czterech komorek (np. punkt 2 na
rysunku 5.). Uwzglednienie punktu nalezacego do wiecej niz jednej komérki stanowi wiec dodanie

do liczby punktoéw utamku - odwrotnosci liczby komorek, do ktérej on nalezy.

B
|

|
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[] o [] 2 [] ¢ )
® POt
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] L 2 ] | |

2
© i i ©

Rysunek 6: Schemat rozmieszczenia punktéw bombardowania
w ramach pojedynczej komorki elementarnej struktur
powierzchniowych.

Stosujac te metode, otrzymano nastepujace liczby punktow przypadajacych na komorke
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elementarna:

dot -2

e gora-2

* Srodekl - 4
* Srodek2 -8

Ponizej przedstawiono przyktadowy uktad symulacyjny, dla A=25 A i1=50 A.

Rysunek 7: Uktad symulacyjny w stanie poczqtkowym, sktadajqcy sie z pocisku Arap i probki Ag
(parametry pofalowania powierzchni A=25 A i1=50 A).

3 Dobor optymalnej energii kinetycznej

Po wygenerowaniu pocisku przeprowadzono serie symulacji bombardowania ptaskiej powierzchni
Ag(111) stosujac rozne energie kinetyczne pocisku w celu znalezienia optymalnej wartosci, dla
ktérej liczba emitowanych dimeréw argonu w stosunku do sumy liczb monomeréw i dimeréw jest

jak najwieksza. Jest to konieczne w celu uzyskania mozliwie wysokiej doktadnosSci podczas badania
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zaleznosci tej liczby od uksztaltowania powierzchni. Po przeprowadzeniu symulacji dla kilku
réznych energii, kolejne symulacje przeprowadzono w poblizu dotychczasowego maksimum, aby

znaleZ¢ wystarczajaco doktadng jego wartosSc.

4 Stosunek wymiaréw struktur powierzchniowych do
Srednicy pocisku

Symulacje przeprowadzone w ramach niniejszej pracy magisterskiej obejmuja taki zakres dugosci
fali struktur powierzchniowych, iz w ramach obszaru, na ktéry pada pocisk, moze miescic sie r6zna
liczba okreséw fal. Dla wiekszych dlugosci fali bedzie to niewielki ulamek okresu fali, dla
wiekszych - kilka okreséw. Ma to istotne znaczenie przy analizie uzyskanych wynikow.
W zaleznosci od tego, ile wzniesien i obnizen powierzchni wystepuje na obszarze padania pocisku,
zmianie podlegaja sily dzialajace na poszczegdlne jego czesci. Przykladowo, przewiduje sie, iz
zderzenie klastra z powierzchnia o dlugosci fali znacznie mniejsza od jego Srednicy bedzie
sprzyjato jego rozdrobnieniu — atomy padajace na wyzej potozone punkty powierzchni zaczynajq

oddzialywac z nig wczesniej, niz gdyby padaty na obszary nizej potozone.

Przyblizona Srednica pocisku wynosi 50 A. Zgodnie z réwnaniem 11., dlugo$¢ fali w kierunku x lub
y jest 2m razy wieksza niz warto$¢ parametru 1. Oznacza to, iz graniczna warto$¢ 1, dla ktérej

potowa dhugosci fali bedzie rowna Srednicy pocisku, wynosi:

l

50 A
= ~159A (12.)

Na ponizszym wykresie zaznaczono wartosci 1 stosowane w symulacjach wchodzacych w sklad
niniejszej pracy magisterskiej oraz odpowiadajace im ilorazy Srednicy pocisku i potowy dlugosci

fali.
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Rysunek 8: Wykres przedstawiajqgcy wptyw parametru | na stosunek srednicy pocisku do
potowy dlugosci fali struktur powierzchniowych.

Dla 1 = 15 A $rednica pocisku jest nieznacznie wieksza od diugosci fali, natomiast dla wiekszych 1

jest juz od niej mniejsza.
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3 Analiza wynikéw

1 Dobér optymalnej energii kinetycznej pocisku

Jak wspomniano w rozdziale 2.3, celem pierwszych symulacji przeprowadzonych po utworzeniu
pocisku oraz probki bylo znalezienie energii pocisku, dla ktérej masa rozpraszanych dimerow
argonu jest mozliwie najwieksza w stosunku do sumy mas rozpraszanych monomerdw i dimerow.
Jak pokazano na rysunku 8., otrzymano wynik 0,2 keV. Wartos¢ te stosowano podczas wszystkich
kolejnych symulacji.

0.08+

0.07

0 ‘ ‘ 2 ‘ a4 ‘ 6 ‘ 8 ‘ 10
energia pocisku [keV]

Rysunek 9: Stosunek masy rozpraszanych dimeréw Ar do sumy mas monomerow i dimerow,
w funkcji poczqtkowej energii kinetycznej pocisku padajqcego na ptaskq powierzchnie Ag.

Proponowana interpretacja wynikow przedstawionych na powyzszym wykresie jest nastepujgca:

Dla najnizszych energii (0,1 keV) Srednia energia przypadajaca na jeden atom argonu jest na tyle
mata, ze tylko pojedyncze atomy odrywane sa od klasteru. Natomiast w zakresie 1 — 10 keV
rowniez zawartos¢ Ar, jest niewielka, poniewaz pary atomow sa przy tak duzych energiach

z fatwoscia rozrywane.

2 Widma masowe
1 Arzl(A ri+A rz)

Podstawowym celem niniejszej pracy byla odpowiedz na pytanie, czy mozliwy jest pomiar

chropowatosci powierzchni prébki na podstawie stosunku liczb rozpraszanych czastek
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Ar,/(Ari+Ar,). Dla kazdego zestawu wartosci amplitudy i dlugosci fali obliczono jego srednia
warto$¢. Usrednianie przeprowadzono z uwzglednieniem réznych liczb punktéw réwnowaznych
poszczegdlnym bombardowanym pozycjom w ramach komorki elementarnej struktur powierzchni
(jak juz wspomniano, liczba punktow gora i dét jest taka sama, punktow srodekl jest dwukrotnie
wiecej, za$ liczba punktéw Srodek?2 jest cztery razy wieksza). Uzyskang zalezno$¢ Ar,/(Ar;+Ar,) dla

probek chropowatych przedstawiono na ponizszym wykresie.

0,05130
0,04771
0,04413
0,04054
0,03695
0,03336
0,02978
0,02619
0,02260

Rysunek 10: Wykres ukazujqcy wptyw parametrow uksztattowania powierzchni na sredni stosunek
liczby rozpraszanych dimerow Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerdw i dimeroéw.
Poszczegolne barwy wykresu przyporzqdkowane sq odpowiednim wartosciom na osi pionowej
(dotyczy wszystkich wykresow tréjwymiarowych w niniejszej pracy).

0,01760
0,01560
0,01360
0,01160
0,009600
0,007600

0,005600

Rysunek 11: Wykres ukazujgcy wptyw parametrow uksztattowania powierzchni na odchylenie
standardowe stosunku liczby rozpraszanych dimerow Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerow
i dimerow.

W przypadku probki gladkiej (o zerowej amplitudzie) uzyskano wynik 0,049(7). Zgodnie
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z przewidywaniami, wartoS¢ ta jest zblizona do wynikow uzyskanych dla prébek o najmniejszej

amplitudzie struktur powierzchniowych.

Zgodnie z definicjg, chropowatos$¢ jest parametrem zaleznym w sposéb bezposredni jedynie od
amplitudy struktur wystepujacych na powierzchni probki, nie za$ od ich dlugosci fali. Analizujac
powyzszy wykres mozna dojS¢ do wniosku, iz znajomo$¢ Ar,/(Ari;+Ar,) nie wystarczy, aby
jednoznacznie wyznaczy¢ chropowato$¢ powierzchni, poniewaz dla r6znych zestawOw parametrow
(A, 1) uzyskuje sie identyczne lub przyblizone wyniki. Jednakze w przypadku obszarow, dla ktérych
uzyskano mniejsze niepewno$ci pomiarowe, jest ona wystarczajaca, aby znacznie zawezi¢ zakres
chropowatosci, jaka moze mie¢ badana prébka. W dodatku zalezno$¢ Ar,/(Ari+Ar;) od amplitudy
jest w przyblizeniu monotoniczna — jezeli znana bylaby dlugos¢ fali, mozliwe byloby zgrubne

okreSlenie chropowatosci probki.

Podjeto probe interpretacji uzyskanych wynikow. Rozlaczenie pary atoméw argonu wymaga
dostarczenia do niej energii, jak rowniez oddziatywania na tworzace ja atomy sit o odpowiednio
duzej wartosci i znacznym kacie pomiedzy ich wektorami. Uzyskane wyniki wskazuja, iz takie
warunki wystepuja dla coraz wiekszej liczby par atomow argonu wraz ze zmniejszaniem sie
amplitudy struktur na powierzchni probki. Zaproponowano nastepujace wyjasnienie tego zjawiska:
w przypadku pociskow bombardujacych prébke w nisko potozonych obszarach powierzchni,
rozpraszane dimery argonu mogq zderzac sie z wyzej potozonymi fragmentami probki, a na skutek

zderzenia rozpadac sie na pojedyncze atomy.

Rysunek 12: Schemat dimeru argonu na monomery na skutek wtérnego zderzenia. W wyniku
zderzenia klastra (oznaczonego na pomararniczowo) ulega on rozproszeniu - wyodrebnia sie
wowczas m.in. dimer oznaczony kolorem niebieskim, ktory zderza sie z potozonym wyzej
fragmentem powierzchni probki. Gdyby amplituda pofalowania powierzchni byta mniejsza, dimer
nie ulegtby rozpadowi na monomery.
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Podobna sytuacja moze mie¢ miejsce rowniez w przypadku wysoko potozonych punktéw padania.
W tym przypadku rozpad czasteczek argonu na skutek wtornego zderzenia z powierzchnig prébki
dotyczy tych, ktorych pionowa skladowa predkosci jest zwrocona w dot. Katy padania dimerow
argonu na nizej potozone fragmenty powierzchni prébki maleja wraz ze wzrostem amplitudy, co

powoduje, Ze wieksza czeS¢ energii kinetycznej przeznaczana jest na zrywanie wigzan.

Z drugiej strony, dla nisko potozonych punktow bombardowania mozliwe jest istnienie odwrotnego
zjawiska: dla duzych amplitud i matych dlugosci fali zwieksza sie czas, przez ktory poszczegdlne
produkty rozpraszania pocisku znajduja sie w niewielkich odlegtosciach, co sprzyja taczeniu sie
pojedynczych atoméw argonu w pary. Jednakze znaczenie tego efektu jest prawdopodobnie

niewielkie ze wzgledu na znaczne energie kinetyczne atomow.

Podczas interpretacji uzyskanej zaleznosci stosunku liczb zarejestrowanych czastek Ar,/(Ari+Ar,)
od amplitudy i dhugosci fali struktur powierzchniowych, konieczne jest uwzglednienie niepewnosci
pomiarowych, ukazanych na rysunku 11. Okazuje sie, ze najwieksze bezwzgledne niepewnosci
wystepuja dla probek o wysokiej amplitudzie i matej dhugosci fali - wowczas niepewnos$¢ pomiaru
przekracza mierzona wielkoS¢. W tych przypadkach wystepuje najwieksze zréznicowanie
uksztaltowania powierzchni dla poszczeg6lnych punktéw padania pocisku, co powoduje uzyskanie

znacznego rozrzutu rejestrowanych wynikow.

W celu dokladniejszego przeanalizowania wptywu uksztaltowania powierzchni probki w obszarze
bombardowania na uzyskiwane widma masowe rozpraszanego argonu, sporzadzono ponizsze
wykresy - réwniez ukazujace zalezno$¢ liczby rozpraszanych czastek Ar,/(Ar+Ar;), jednak

z uwzglednieniem wylacznie odpowiednich grup punktéw padania (dot, srodekl, srodek2, gora).
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0,05920
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0,03085
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0,02050
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0,007600

Rysunek 13: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na Sredni stosunek
liczby rozpraszanych dimeréw Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerdw i dimerdéw dla punktéw

padania pocisku nalezqcych do grupy ,,dot”.

\
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0,02587
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0,01740
0,01458
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0,008925
0,006100

°

Rysunek 14: Wykres ukazujqcy wptyw parametréw uksztattowania powierzchni na odchylenie

standardowe stosunku liczby rozpraszanych dimeréw Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerow

i dimerdow dla punktéw padania pocisku nalezqcych do grupy ,,dot”.
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Rysunek 15: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na Sredni stosunek
liczby rozpraszanych dimeréw Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerdw i dimerdw dla punktow
padania pocisku nalezqcych do grupy ,,gora”.

0,03010
0,02700
0,02390
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0,01460
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0,008400
0,005300

Rysunek 16: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na odchylenie
standardowe stosunku liczby rozpraszanych dimeréw Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerow
i dimerow dla punktow padania pocisku nalezqcych do grupy ,,gora”.
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Rysunek 17: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na o Sredni stosunek
liczby rozpraszanych dimeréw Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerdw i dimeréw dla punktow

padania pocisku nalezqcych do grupy ,,srodek1”.

0,02850
0,02566
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0,01431
0,01148
0,008638
0,005800

Rysunek 18: Wykres ukazujqcy wptyw parametrow uksztattowania powierzchni na odchylenie

standardowe stosunku liczby rozpraszanych dimeréw Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerdéw

i dimerow dla punktéw padania pocisku nalezqcych do grupy ,,srodek1”.
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0,05800
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0,02710
002195
0,01680

Rysunek 19: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na o Sredni stosunek
liczby rozpraszanych dimerdow Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerow i dimeréw dla punktow
padania pocisku nalezqcych do grupy ,,Srodek2”.

0,03660
0,03261
002863
0,02464
0,02065
0,01666
001268
0,008688

0,004700

Rysunek 20: Wykres ukazujqcy wptyw parametréw uksztattowania powierzchni na odchylenie
standardowe stosunku liczby rozpraszanych dimerow Ar do sumy liczb rozpraszanych monomerow

i dimerow dla punktéw padania pocisku nalezqcych do grupy ,,sSrodek2”.

W przypadku najmniejszych dlugosci fali wptyw punktu padania pocisku na uzyskiwang wartos¢
liczby rozpraszanych czastek Ary/(Ar;+Ar,) jest niewielki - niezaleznie od wspotrzednych nastepuje
znaczne rozdrobnienie pocisku, o czym Swiadczy niewielka liczba dimeréw argonu.

Najwieksza stosunkowa liczbe rozpraszanych dimeréw argonu zaobserwowano dla goérnego
polozenia i parametrow probki A=10 i 1=10. Jak juz wspomniano, dla takich parametréw

uksztattowania powierzchni $rednica pocisku jest 1,6 razy wieksza niz potowa dlugosci fali oraz jej
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amplituda.

2 Bezwzgledne liczby rozpylanych czastek Ar; i Ar;

Podczas obliczania wartosci Ar./(Ar;+Ar;) tracona jest cze$¢ informacji — bezwzgledne liczby
rozpraszanych czastek przypadajace na jeden padajacy klaster. Oznacza¢ to moze szanse na
uzyskanie dodatkowych danych dotyczacych uksztalttowania powierzchni, na przyktad oddzielnego
wyznaczenia ich amplitudy i dtugosci fali, co pozwolitoby na obliczenie chropowatosci probki. Aby
sprawdzi¢, czy istnieje taka mozliwos$¢, sporzadzono ponizsze wykresy ukazujace zaleznosc¢ liczby

rejestrowanych czastek, odpowiednio Ar; i Ar,, od amplitudy i dhugosci fali.

$rednia waz.
T 209,0

190,4

153,2
1346
116,0
97.40
78.80
60,20
41,60
23,00

Rysunek 21: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na liczbe
rozpraszanych Ar;.

odch. standard.
™~ 29,20

26,52
2384
21,16
18,48
15,80
13,12
10,44
7,760
5,080

2,400

Rysunek 22: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na odchylenie
standardowe liczby rozpraszanych Ar;.
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$rednia waz.
11,00

9,940
8,880
7.820

6,760

5,700
4,640
3,580

2,520

N

1,460

0,4000

Rysunek 23: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na liczbe
rozpraszanych Ar..

odch. standard.
2,300

2,008
1,896
1,694
1,492
1,290
1,088
0,8880
0,6840
0,4820

0,2800

Rysunek 24: Wykres ukazujqcy wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na odchylenie
standardowe liczby rozpraszanych Ar».

Oddzielna analiza liczby rozpraszanych czastek Ar; i Ar, przypadajacych na jeden padajacy klaster
pozwala uzyska¢ dodatkowe informacje na temat uksztalttowania powierzchni prébki, jednak
wymaga znajomosci liczby klastrow bombardujacych probke. W przeciwienstwie do symulacji
komputerowych, w przypadku rzeczywistych eksperymentéw wymodg ten moze stanowic

dodatkowe utrudnienie oraz wprowadzac¢ dodatkowe niepewnosci pomiarowe.

3 Ciezkie klastery

Niekiedy ws$rod produktow rozpraszania pocisku opréocz pojedynczych atoméw lub
kilkuatomowych czasteczek znajdowaly sie réwniez klastery zlozone dziesiatek, a nawet setek
atomoOw argonu. Pojawialy sie one gléwnie dla potozen dét oraz srodek2, w ktorych uksztattowanie
powierzchni jest bardziej wkleste — w przeciwienstwie do punktow gora i Srodekl, w ktorych
wypukte uksztaltowanie powierzchni sprzyja rozdzielaniu pocisku na czesci. Na ponizszym

wykresie zaznaczono masy najciezszych produktow rozpraszania dla poszczeg6lnych probek.
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Rysunek 25: Masy najciezszych klastrow emitowanych w wyniku rozpraszania zarejestrowane dla
poszczegolnych parametréw odpowiadajqcych za amplitude i dtugos¢ fali struktur
powierzchniowych.

Nie bez znaczenia sa rowniez amplituda oraz dlugos$¢ fali struktur na powierzchni probki.
W przypadku najnizszego punktu emisji ciezkich klasterow sprzyja wystepowanie zaglebien
dopasowanych ksztaltem do pocisku. Woéwczas, kiedy dolny punkt pocisku zetknie sie
z powierzchnig probki, jego boczne fragmenty roéwniez sa przez nig zatrzymywane. Energia
zderzenia jest wowczas przejmowana przez atomy znajdujace sie na powierzchni pocisku, ktore

zaczynaja poruszac sie wzdhiz powierzchni probki (ze wzgledu na niewielka site wigzan van der

odbicie w catosci.

Waalsa z latwoscia odrywaja sie od wewnetrznej czeSci pocisku). Energia wewnetrznej czesci
pocisku zostaje ograniczona, co zapobiega rozrywaniu jej wigzan w wyniku zderzenia, a jedynie
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Rysunek 26: Wplyw parametrow uksztattowania powierzchni na mozliwosc¢ rozpraszania ciezkich
klastrow. W przypadku stosunkowo gtadkiej powierzchni (oznaczonej liniq ciqgtq), atomy
znajdujqce sie na krawedziach pocisku mogq pokonac¢ wiekszq droge od chwili rozpoczecia
zderzenia, niz atomy znajdujqce sie na srodku, co sprzyja rozpadowi pocisku na atomy bqdz
niewielkie czqstki. W przypadku zderzenia z powierzchniq o krzywiznie bardziej dopasowanej do
powierzchni pocisku, takie zjawisko wystepuje w mniejszym stopniu, wiec preferowane jest
rozpraszanie wiekszych klastrow.

Inaczej jest w przypadku wiekszych lub mniejszych dlugosci fali. Jezeli pocisk pada na stosunkowo
plaska powierzchnie, atomy znajdujace sie w jego dolnej czeSci oraz pionowo nad nimi zostajq
poczatkowo zatrzymane, jednak te znajdujace sie w bocznych czesciach wcigz pozostajg w ruchu.
Powoduje to rozerwanie pocisku na czesci i brak rejestrowania ciezszych klasteréw. Natomiast
w przypadku najmniejszych dlugosci fali pocisk przed dotarciem do najnizszego badz srodkowego
potozenia ociera sie o powierzchnie probki, co rowniez zapobiega emisji wieloatomowych klastrow

(atomy znajdujace sie blizej probki sa spowalniane, natomiast dalsze wcigz pozostaja w ruchu).

3 Widma katowe

1 Widma polarne

W celu wygenerowania widm katowych zmniejszono kat akceptacji detektora do 10° oraz
zastosowano catkowanie azymutalne (dla danego kata polarnego sumowane sa sygnaly
rejestrowane przy wszystkich katach azymutalnych). Zarejestrowano oddzielne widma dla czastek
Ar;, Ar, oraz Ar;. Dla kazdego zestawu parametrow powierzchni (dlugosci i amplitudy fali)
zsumowano sygnaly rejestrowane przy wszystkich potozeniach z uwzglednieniem liczby wystapien

poszczegolnych pozycji w ramach komorki elementarnej struktur powierzchniowych.
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Rysunek 27: W przypadku powierzchni o niewielkiej dtugosci fali, atomy znajdujqce sie na
obrzezach pocisku wczesniej zostajq spowolnione na skutek ocierania o powierzchnie probki,

niz atomy znajdujqce sie wewngqtrz klastra.

W przypadku pojedynczych atomoéw argonu najwiecej zliczen wystepuje dla katéw bliskich 0°,
a wraz ze wzrostem kata polarnego ich liczba maleje. Inaczej jest w przypadku czastek Ar, i Ar; —
zadne z tych czastek nie sa emitowane w kierunku prostopadtym do powierzchni prébki. To
zjawisko moze byC spowodowane duza gestoscia energii kinetycznej w obrebie pocisku
zderzajacego sie z probka, co sprzyja ,zrywaniu wigzan” pomiedzy atomami argonu. Jednak
w przypadku najwiekszych katow liczba rejestrowanych Ar, oraz Ar; réwniez jest niewielka.
Prawdopodobnie jest to spowodowane wtérnym oddzialywaniem tych czastek ze strukturami na

powierzchni prébki, ktore uniemozliwiajg ich emisje pod duzymi katami.

Aby przeanalizowa¢ wplyw uksztaltowania powierzchni na uzyskiwane rozklady katowe, dla
kazdego widma katowego polarnego wyznaczono katy odpowiadajace maksymalnej liczby

rejestrowanych czastek oraz Srednie. Uzyskane wyniki przedstawiono na ponizszych wykresach.
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Rysunek 28: Kqt odpowiadajqcy maksimum widma polarnego rozpraszanych monomerdéw argonu
w funkcji parametrow uksztattowania powierzchni.

Rysunek 29: Kqt odpowiadajqcy sredniej z widma polarnego rozpraszanych monomerdéw argonu
w funkcji parametrow uksztattowania powierzchni.

32



Rysunek 30: Kqt odpowiadajqcy maksimum widma polarnego rozpraszanych dimerdéw argonu
w funkcji parametréw uksztattowania powierzchni.

Rysunek 31: Kqt odpowiadajqcy Sredniej z widma polarnego rozpraszanych dimeréw argonu
w funkcji parametrow uksztattowania powierzchni.
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Rysunek 32: Kqt odpowiadajqcy maksimum widma polarnego rozpraszanych trimeréw argonu
w funkcji parametrow uksztattowania powierzchni.

Rysunek 33: Kqt odpowiadajqcy sredniej z widma polarnego rozpraszanych trimeréw argonu
w funkcji parametrow uksztattowania powierzchni.

Zaréwno dla pojedynczych atoméw argonu, jak i czastek Ar, i Ars, katy polarne odpowiadajace
najwiekszemu rozpylaniu sa najwieksze dla minimalnych amplitud pofalowania powierzchni.
Oznacza to, Ze znaczna ich cze$¢ po rozpyleniu porusza sie wzdluz powierzchni prébki - jest
utrzymywana w jej poblizu za sprawa oddzialtywan przyciagajacych. Jednak kiedy czastki
wznoszace sie po powierzchni prébki zblizg sie do najwyzej potozonego punktu, mogq one uwolnic
sie z oddzialywan przyciagajacych probki i poruszac sie dalej w kierunku prézni, o ile posiadaja

wystarczajaca energie kinetyczna.

Sytuacja jest bardziej skomplikowana w przypadku najmniejszej dhugosci fali (dla 1 = 10 A) —

potowa dhugosci fali jest wéwczas 1,6 razy wieksza od S$rednicy pocisku. Woéwczas katy
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odpowiadajace maksymalnej i Sredniej emisji czastek Ary 3 sa wyzsze, niz dla nieco wiekszych
dlugosci fali. Jest to spowodowane tym, ze w przypadku bombardowania najnizszych potozen
w pierwsze]j kolejnosci z powierzchnig oddziatlujg atomy klastra znajdujqce sie na jego obrzezach.
Jako, ze powierzchnia ma uksztalttowanie sinusoidalne, a Srednica pocisku jest wieksza od potowy
dlugosci fali, w punktach poczatkowego zetkniecia pocisku z probka jej nachylenie jest stosunkowo
zblizone do poziomu, wiec rozproszone atomy i czastki poruszajace sie wzdliz powierzchni

przemieszczaja sie pod duzymi katami wzgledem normalnej.

Rysunek 34: Wptyw dtugosci fali wzgledem srednicy pocisku na kierunek ruchu atomow i czqstek
rozpraszanych wzdtuz stycznej do powierzchni. A - dtugosc fali jest znaczna, wiec maksimum
rozpraszania przypada dla duzych kqtéw. B - dtugos¢ fali mniejsza, ale jej potowa wciqz pozostaje
wieksza od srednicy pocisku - atomy i czqstki poruszajq sie wzdtuz bardziej stromej powierzchni,
wiec kqt rozpraszania jest mniejszy. C - dtugos¢ fali na tyle mata, iz jej potowa jest mniejsza od
srednicy pocisku - wiele atomow i czqstek rozpraszanych jest w wyzszych czesciach zagtebienia,

w ktorych powierzchnia nie jest jeszcze stroma.

2 Widma azymutalne

Zarowno ulozenie atomow na gladkiej powierzchni srebra [111], jak i wprowadzone w niniejszych
symulacjach struktury powierzchniowe cechuja sie symetrig obrotowa co 90 stopni. W swojej pracy
licencjackiej wykazatem, iz w przypadku rozpylania atomowo gladkiej powierzchni Ag[111]
pociskiem Ario widma azymutalne czastek Ag;, Ag, oraz Ag; sporzadzone dla pelnego zakresu
katow polarnych posiadaja maksima oraz minima co okoto 90 stopni. Przewiduje sie, iz podobne
zjawisko bedzie réwniez obserwowane dla rozpraszanego argonu, w szczegoélnosci dla jego
pojedynczych atoméw oraz niewielkich czastek (sa one rejestrowane w stosunkowo duzych

liczbach, co umozliwia uzyskanie dobrej statystyki). Jest to zwigzane z uksztaltowaniem ptaszczyzn
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potencjatu odpychajacego woko6t pojedynczych atomow srebra oraz tworzonych przez nie
wiekszych struktur powierzchniowych, powodujacych wystepowanie najwiekszej sity odpychajacej

w kierunku prostopadtym do lokalnego fragmentu powierzchni.

4 Widma energetyczne

Podczas rejestrowania widm energetycznych nalezy pamieta¢, iz moga one zaleze¢ nie tylko od
uksztaltowania powierzchni, ale takze od katow, pod jakimi emitowane sa czastki podlegajace
badaniu. Z tego wzgledu w pierwszym podrozdziale omowione zostana widma energetyczne
zarejestrowane dla wszystkich rozpraszanych atoméw argonu, niezaleznie od katéw, dla ktérych sa
rejestrowane, natomiast w kolejnym przedstawie wplyw katéw padania rozproszonych atomow na
ich widma energetyczne. W obydwu przypadkach uwzglednione zostang atomy rozpylone we

wszystkich symulacjach dla poszczegélnych zestawdéw parametrow uksztaltowania powierzchni.

1 Widma energetyczne atomow rozpraszanych pod wszystkimi
katami

W niniejszym przypadku zastosowano rozdzielczo$¢ energetyczng detektora réwng 0,01 eV.
Dobrano ja metodq prob i bltedow - jezeli odleglos¢ pomiedzy rozroznianymi energiami jest zbyt
duza, tracone jest duzo informacji o uksztaltowaniu widma energetycznego, natomiast przy zbyt
matej réznicy nie jest mozliwe uzyskanie uzytecznego wykresu zaleznos$ci liczby rejestrowanych

czastek od ich energii.

W niniejszym przypadku analize przeprowadzono jedynie dla pojedynczych atomdéw argonu,
poniewaz pomimo polaczenia wynikéw wielu symulacji liczba jego rozpylanych czastek jest zbyt
mata, aby uzyska¢ dobrg statystyke. Na ponizszym wykresie zaprezentowano przykladowe widmo

energetyczne, uzyskane dla parametréw powierzchni A = 10 A oraz 1 =20 A.

36



25 -

20

15

sygnat

10

E(eV)

Rysunek 35: Widmo energetyczne pojedynczych atomow argonu
rozpraszanych w wyniku bombardowania powierzchni o
parametrach uksztattowania A = 10 Ail =20 A

Niezaleznie od parametrow uksztalttowania powierzchni, maksimum widma energetycznego

monomeréw Ar przypada dla energii rownej 0,015 eV.

2 Widma energetyczne atoméw rozpraszanych pod wybranymi
katami polarnymi

Guo-Qin Xu wraz ze wspolpracownikami prowadzacy symulacje rozpraszania na powierzchni
Pt(111) klasterow Ar,, n=5...26, zauwazyli, iz Srednia energia kinetyczna atomow jest najwieksza
dla tych, ktére podlegaja rozpraszaniu w poblizu stycznej do powierzchni i maleje wraz ze
zblizaniem sie katéw do normalnej. Sprawdzono wiec, czy takie zjawisko bedzie wystepowato
rowniez w przypadku pociskéw Ary. Dla wybranych zestaw6w parametréw powierzchni
wygenerowano widma energetyczne, stosujac katy polarne rowne 0°, 30°, 60° i 90°. Kat akceptacji
ustawiono na 10°, a rozdzielczosS¢ energetyczna na 0,01 eV. Okazuje sie, ze takie zjawisko
wystepuje réwniez w przypadku pocisku Arypo padajacego na gladka powierzchnie Ag. Natomiast
dla probki o parametrach A =10 A i1= 10 A $rednia energia kinetyczna rozpraszanych atoméw Ar
byla najwieksza dla kata 60°. Prawdopodobnie jest to spowodowane zderzaniem sie atoméw
rozpraszanych pod duzymi katami z nieréwnosciami powierzchni, w wyniku czego traca one czesc¢

swojej energii kinetycznej (oddajac ja probce).

37



4 Podsumowanie

Celem niniejszej pracy magisterskiej bylo sprawdzenie, czy mozliwe jest badanie uksztalttowania
powierzchni srebra poprzez rozpraszanie klastrow zbudowanych z 2000 atomo6w argonu, o energii
kinetycznej 0,2 keV. Przeprowadzono w tym celu serie symulacji opartych o formalizm dynamiki
molekularnej, wykorzystujac probki z periodycznymi strukturami powierzchniowymi.
W poszczeg6lnych symulacjach stosowano zréznicowane amplitudy i dhugosci fali tych struktur

oraz polozenia punktéw bombardowania.

Zaobserwowano silny wplyw amplitudy struktur (chropowato$ci prébki) na stosunek liczby
rozpraszanych Ar; do sumy liczb Ar; i Ar, — w przypadku probek o wiekszej amplitudzie wzgledna
liczba rejestrowanych dimeréw argonu jest mniejsza. Teoretycznie mogiby on postuzy¢ jako
parametr umozliwiajacy obliczenie chropowatosSci probki, jednak ze wzgledu na wplyw dlugosci
fali na jego wielko$¢ wyniki takich pomiar6w nie bytyby zbyt doktadne. Aby zwiekszy¢ dokladnos¢
uzyskiwanych wynikow, mozna dodatkowo oddzielnie analizowac liczby rejestrowanych Ar; i Ar,,
jednak wymagatoby to dokladnej znajomosci liczby pociskéw padajacych na probke w czasie
pomiaru. Innym sposobem na wyznaczanie chropowatosci w wyniku rozpraszania klasterow argonu
moglaby by¢ analiza widm katowych atoméw Ar. Sytuacja jest tutaj podobna: Sredni kat
rozpraszania zalezy gltownie od amplitudy struktur powierzchniowych (maleje wraz ze wzrostem
amplitudy), jednak dokladno$¢ takich pomiaréw jest znaczaco ograniczona ze wzgledu na

dodatkowy wplyw diugosci fali na te wielkosc.

Ostatecznie mozna stwierdzi¢, iz wykorzystanie zjawiska rozpraszania klastrow Ariyo do badania

uksztattowania powierzchni Ag(111) jest mozliwe i warto rozwijac te technike badawcza.
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