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Modelovani vzniku tenké vrstvy CuZr atom po atomu

Pavla Machanova'

1 Uvod

Tato préace se vénuje modelovani vzniku tenké vrstvy CuZr pomoci klasické molekuldrni
dynamiky. Simulovala jsem prfilétani jednotlivych atomi Cu a Zr na krystalicky médény substrit.
Sledovala jsem zavislost struktury vznikl€ vrstvy na energii pfilétajicich atomi a na podilu Cu
a Zr mezi nimi.

2 Zkoumana latka

Material CuZr (méd a zirkonium) miZe byt pro uréité slozeni piikladem kovového skla,
které ma fadu uziteCnych vlastnosti. Nékteré z nich byly mérené na experimentalné (impulsni
magnetronové naprasovani) pfipravené latce CuZr v soucasné praci Zemana et al. (2017). Ma-
teridl vykazoval vysokou tvrdost, hladkost a hydrofébni povrch. Tyto vlastnosti jsou dobrou
motivaci k dal§imu zkoumani této latky.

3 Metody simulace

Pevné litky je moZno simulovat na zdkladé klasické molekuldrni dynamiky atom po
atomu. Diky této metodé miZeme spocitat chovani béhem interakci mezi klasickymi ¢asticemi.
Studie zabyvajici se systémy tvofenymi mnoha atomy jsou zjednoduSeny s vyuzitim vypocetni
techniky, ktera numericky fesi rovnice popisujici pohyb simulovanych atomu. Pro popis inter-
akci mezi atomy jsem pouZila empirické potencidly, které popisuji energii jako funkci pozic
jader atomt, viz Buckinghamiv potencidl:

U(r) = Ae» — Cr=® ey

Konstanty A, p a C jsou kladné a musi byt vhodné nafitovany pro konkrétni dvojici prvk.
Parametr r je vzdélenost mezi atomy. VyuZila jsem empiricky potencial nafitovany pro CuZr
v publikaci Mendelev et al. (2007). Simulace jsem provadéla s vyuzitim programu LAMMPS,
jehoz prvni verzi predstavil ve své praci Plimpton (1995).

4 Vysledky a diskuze

Simulovala jsem vznik tenké vrstvy na médéném substratu tvoreném 2000 atomy s krys-
talickou strukturou (kubicka plosné centrovand mfizka). V obou ¢astech simulaci jsem nechala
na substrat dopadat 3000 atomit Cu a Zr. V prvni Casti jsem nechala atomy Cu a Zr prilétat
v poméru 1:1 a zkoumala jsem vliv jejich energie (v rozsahu 0.1 — 100 eV). Ukazalo se, Ze s
rostouci energii prilétajicich atomu se staval materidl homogenéjsi ve svém objemu, ale hetero-
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gengjsi na povrchu, kde dochdzelo k segregaci médi (viz Obrazek 1).

Obrazek 1: Vizualizace vétSinového zastoupeni Cu (zluté) oproti Zr (modfe) na povrchu
vzniklé tenké vrstvy. Zde priklad pro energii prilétajicich atomii 30 eV.

Ve druhé Casti simulaci jsem sledovala vliv poméru Cu a Zr mezi pfilétajicimi atomy (v
rozsahu 100 % Cu az 100 % Zr s krokem 10 %). Atomy pfilétaly s energii 1 eV. Na zakladé si-
mulaci jsem zjistila, Ze vznikl4 vrstva bude amorfni pro podil Cu 20 — 90 %. Pro zbylé poméry je
vrstva krystalickd. Tento zavér jsem provedla jak na zdkladé€ ziskanych vizualizaci (viz Obrazek
2) tak vysetifenim pomoci metody Uspotfddani na stiedni vzdélenost (Common neighbor ana-
lysis). Vysledky simulace jsou téz ve shodé se zavérem prace Zemana et al. (2017), kde byl
materidl pfipraven experimentalné.
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(a) 100 % Cu (b) 50 % Cu, 50 % Zr (¢) 10 % Cu, 90 % Zr (d) 100 % Zr

Obrazek 2: Vizualizace struktury tenké vrstvy v zavislosti na poméru Cu a Zr mezi atomy
prilétajicimi na substrat
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