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Modelovánı́ vzniku tenké vrstvy CuZr atom po atomu

Pavla Macháňová1

1 Úvod
Tato práce se věnuje modelovánı́ vzniku tenké vrstvy CuZr pomocı́ klasické molekulárnı́

dynamiky. Simulovala jsem přilétánı́ jednotlivých atomů Cu a Zr na krystalický měděný substrát.
Sledovala jsem závislost struktury vzniklé vrstvy na energii přilétajı́cı́ch atomů a na podı́lu Cu
a Zr mezi nimi.

2 Zkoumaná látka
Materiál CuZr (měd’ a zirkonium) může být pro určité složenı́ přı́kladem kovového skla,

které má řadu užitečných vlastnostı́. Některé z nich byly měřené na experimentálně (impulsnı́
magnetronové naprašovánı́) připravené látce CuZr v současné práci Zemana et al. (2017). Ma-
teriál vykazoval vysokou tvrdost, hladkost a hydrofóbnı́ povrch. Tyto vlastnosti jsou dobrou
motivacı́ k dalšı́mu zkoumánı́ této látky.

3 Metody simulace
Pevné látky je možno simulovat na základě klasické molekulárnı́ dynamiky atom po

atomu. Dı́ky této metodě můžeme spočı́tat chovánı́ během interakcı́ mezi klasickými částicemi.
Studie zabývajı́cı́ se systémy tvořenými mnoha atomy jsou zjednodušeny s využitı́m výpočetnı́
techniky, která numericky řešı́ rovnice popisujı́cı́ pohyb simulovaných atomů. Pro popis inter-
akcı́ mezi atomy jsem použila empirické potenciály, které popisujı́ energii jako funkci pozic
jader atomů, viz Buckinghamův potenciál:

U(r) = Ae
−r
ρ − Cr−6 (1)

Konstanty A, ρ a C jsou kladné a musı́ být vhodně nafitováný pro konkrétnı́ dvojici prvků.
Parametr r je vzdálenost mezi atomy. Využila jsem empirický potenciál nafitovaný pro CuZr
v publikaci Mendelev et al. (2007). Simulace jsem prováděla s využitı́m programu LAMMPS,
jehož prvnı́ verzi představil ve své práci Plimpton (1995).

4 Výsledky a diskuze
Simulovala jsem vznik tenké vrstvy na měděném substrátu tvořeném 2000 atomy s krys-

talickou strukturou (kubická plošně centrovaná mřı́žka). V obou částech simulacı́ jsem nechala
na substrát dopadat 3000 atomů Cu a Zr. V prvnı́ části jsem nechala atomy Cu a Zr přilétat
v poměru 1:1 a zkoumala jsem vliv jejich energie (v rozsahu 0.1 – 100 eV). Ukázalo se, že s
rostoucı́ energiı́ přilétajı́cı́ch atomů se stával materiál homogenějšı́ ve svém objemu, ale hetero-
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genějšı́ na povrchu, kde docházelo k segregaci mědi (viz Obrázek 1).

Obrázek 1: Vizualizace většinového zastoupenı́ Cu (žlutě) oproti Zr (modře) na povrchu
vzniklé tenké vrstvy. Zde přı́klad pro energii přilétajı́cı́ch atomů 30 eV.

Ve druhé části simulacı́ jsem sledovala vliv poměru Cu a Zr mezi přilétajı́cı́mi atomy (v
rozsahu 100 % Cu až 100 % Zr s krokem 10 %). Atomy přilétaly s energiı́ 1 eV. Na základě si-
mulacı́ jsem zjistila, že vzniklá vrstva bude amorfnı́ pro podı́l Cu 20 – 90 %. Pro zbylé poměry je
vrstva krystalická. Tento závěr jsem provedla jak na základě zı́skaných vizualizacı́ (viz Obrázek
2) tak vyšetřenı́m pomocı́ metody Uspořádánı́ na střednı́ vzdálenost (Common neighbor ana-
lysis). Výsledky simulace jsou též ve shodě se závěrem práce Zemana et al. (2017), kde byl
materiál připraven experimentálně.

(a) 100 % Cu (b) 50 % Cu, 50 % Zr (c) 10 % Cu, 90 % Zr (d) 100 % Zr

Obrázek 2: Vizualizace struktury tenké vrstvy v závislosti na poměru Cu a Zr mezi atomy
přilétajı́cı́mi na substrát
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