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Abstrakt

Tato práce se vìnuje modelování tenké vrstvy CuZr pomocí klasické moleku-

lární dynamiky. Interakce mezi atomy byly popsány metodou empirického poten-

ciálu. Simulace probíhaly s vyu¾itím programu LAMMPS. Na krystalický mìdìný

substrát pøilétaly jednotlivé atomy Cu a Zr. Sledovala jsem závislost struktury

tenké vrstvy na parametrech jejího vytváøení. Zkoumané parametry byly energie

pøilétajících atomù a podíl Cu a Zr mezi pøilétajícími atomy. Ukázalo se, ¾e ener-

gie má vliv pøedev¹ím na homogenitu. Pro vy¹¹í energii pøilétajících atomù byla

vzniklá tenká vrstva homogenìj¹í, co¾ se projevilo i na hodnotì koordinaèních

èísel Cu a Zr a na podílu jednotlivých vazeb (Cu-Cu, Cu-Zr, Zr-Zr). Podíl Cu a

Zr mezi pøilétajícími atomy mìl vliv pøedev¹ím na strukturu. Na základì simulací

jsem stanovila, ¾e vrstva CuZr má amorfní strukturu pro podíl Cu mezi pøilétají-

cími atomy 20{90 %. Pro podíl 10 % Cu (tj. 90 % Zr) je vrstva krystalická. Tento

závìr je v souladu s ji¾ døíve provedeným experimentem.

Abstract

This paper presents modeling of thin layer CuZr using classical molecular

dynamics. Interactions among atoms were described with empirical potentials.

The simulations were done using the LAMMPS program. Single atoms Cu and

Zr were deposited on crystalline Cu substrate. I focused on dependence of the thin

layer properties on the parametres of its growth. The studied parametres were the

energy of the arriving atoms and the fraction of Cu and Zr among them. I found

that energy primarily a�ects homogeneity. For the higher energy of the arriving

atoms the resulting thin layer was more homogenous, which was also re
ected on

the value of the coordinate numbers Cu and Zr and on the fraction of individual

bonds (Cu-Cu, Cu-Zr, Zr-Zr). The fraction of Cu and Zr among arriving atoms

had in
uence on the structure of the thin layer. On the basis of the simulations I

determined that the CuZr layer is amorphous for the Cu fraction among arriving

atoms 20{90 %. The layer is crystalline for fraction 10 % Cu (90 % Zr). This

result is in line with an experiment that has already been carried out.
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1 Úvod

Vlastnosti v¹ech materiálù jsou zásadnì ovlivnìny jejich strukturou. A» u¾ se

jedná o krystalickou nebo amorfní látku, uspoøádání atomù ovlivòuje fyzikální,

chemické i mechanické vlastnosti. Typickým a i laické veøejnosti známým pøíkla-

dem je uhlík, jeho¾ vlastnosti se radikálnì mìní právì díky zmìnì uspoøádání

atomù a vazeb mezi nimi. Rozdíl mezi gra�tem a diamantem je výrazný v optic-

kých vlastnostech, tvrdosti a vodivosti elektrického proudu i tepla.

Fyzika pevných látek si klade za cíl porozumìt souvislostem mezi vlastnostmi

látek na molekulární a makroskopické úrovni. Pochopení tìchto principù je zá-

sadní pro vytváøení nových materiálù. Díky velkému nárùstu výpoèetní kapacity

poèítaèù v posledních desetiletích se proces navrhování nových materiálù výraznì

zjednodu¹il. Díky superpoèítaèùm máme mo¾nost provést velký poèet simulací s

rùznými vstupními parametry, ani¾ bychom museli vytváøet reálné materiály. Ze

získaných dat jsme schopni urèit vhodné parametry pro po¾adovanou strukturu a

s nimi ji¾ experimentální fyzici mohou pracovat pøi vytváøení nového materiálu.

V této práci jsem se zabývala závislostí vlastností tenké vrstvy CuZr na para-

metrech jejího vytváøení. Pøedpovìï struktury jsem provádìla na základì poèí-

taèových simulací provádìných pomocí klasické molekulární dynamiky. Materiál

CuZr mù¾e být pro urèité slo¾ení pøíkladem kovového skla, které má øadu u¾iteè-

ných vlastností. Ty jsou dobrým dùvodem k zkoumání tohoto materiálu.
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2 Souèasný stav problematiky

2.1 Zkoumaná látka

Tenká vrstva CuZr, se kterou jsem se zabývala v této práci, byla ji¾ v minu-

losti pøipravována pomocí impulsního magnetronového napra¹ování. [1] Pozoro-

vané vlastnosti vzniklé tenké vrstvy odpovídaly za urèitých podmínek kovovému

sklu. Materiál vykazoval vysokou tvrdost (> 7 GPa), hladkost (drsnost povrchu

men¹í ne¾ 1 nm) a hydrofóbní povrch (kontaktní úhel vody > 100◦). Struktura a

vlastnosti kovových skel jsou popsány v oddíle 2.1.1. Mìï (Cu) a zirkonium (Zr)

se bì¾nì vyskytují v krystalické struktuøe, kterou mù¾e v nìkterých pøípadech

nabývat i vrstva CuZr. Krystalické struktury a jejich typy jsou popsány v oddíle

2.1.2.

2.1.1 Kovová skla

Struktura amorfních látek není charakterizovaná ani dalekodosahovým perio-

dickým uspoøádáním, jako je tomu u krystalických látek, ani naprosto náhodným

rozmístìním atomù. Nedávné simulace pomocí klasické molekulární dynamiky

ukázaly u kovových skel kromì krátkodosahových i støednìdosahové atomární

uspoøádání. [2] Krátkodosahové uspoøádání bylo pozorováno i pøímo na slitinì

CuZr. [3]

U amorfních kovù nejsou základními konstrukèními jednotkami elementární

buòky, jako je tomu u krystalù, ale rùzné druhy polyhedrálních klastrù. Èasto

je základní konstrukèní jednotkou ikosahedrální klastr, který je slo¾en z jednoho

centrálního atomu obklopeného 12 dal¹ími. [4] Nìkteré klastry mohou tvoøit sku-

piny a vytváøet superklastrové struktury. [5] Pøítomnost tìchto speci�ckých struk-

turních jednotek zalo¾ených na klastrech zvy¹uje výjimeèné fyzikální vlastnosti

amorfních kovù ve srovnání s jejich krystalickými ekvivalenty.

Kovová skla v sobì spojují výhodné vlastnosti døíve zdánlivì nesluèitelné.

Stejnì jako kovy jsou kovová skla neprùhledná, lesklá a dobøe vedou teplo a elek-

trický proud. Dal¹í u¾iteèná vlastnost je vysoká hodnota meze kluzu, vysoké elas-

tické napìtí, tvrdost, vysoká magnetická permeabilita, elektrický odpor nezávislý
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na teplotì, nízká opotøebovatelnost, odolnost vùèi korozi a výborná povrchová

úprava. [7]

Kovová skla mají schopnost ulo¾it a uvolnit elastickou energii. Mechanickou

prací za studena u nich toti¾ nedochází ke zvý¹ení meze elasticity, ale naopak

ke sní¾ení. Díky tomu mají výborné pøedpoklady pro výrobu sportovního vyba-

vení, napøíklad tenisové rakety nebo golfové hole. U nìkterých kovových skel byla

také sledována dobrá biokompatibilita, která by mohla vést k øadì medicínských

aplikací. [8]

I pøes svou velkou pevnost za pokojové teploty kovová skla výraznì zmìknou

pøi zvý¹ení teploty o nìkolik set stupòù a je tedy mo¾né je snadno tvarovat. Tyto

unikátní vlastnosti jsou dùsledkem jedineèné atomární struktury. Vìt¹ina kovù je

v pevném stavu krystalická. Jednotlivé atomy jsou uspoøádány v krystalických

møí¾kách. Pevnì daná krystalická møí¾ka se naru¹í pøi zvý¹ení teploty. Atomy se

zaènou pohybovat nahodile. Pøi opìtovném sní¾ení teploty se ale opìt vrátí do

krystalické struktury.

Pokud ale zchlazení probìhne velice prudce, atomùm se nepodaøí se pravidelnì

uspoøádat, ale zachovají si amorfní neuspoøádanou strukturu podobnou podchla-

zené kapalinì. Tak vzniká kovové sklo, které má výhodu plynoucí z nepøítomnosti

krystalových poruch jako je hranice zrn, která v krystalové struktuøe zpùsobuje

vìt¹í náchylnost k po¹krábání nebo korozi.

Aby nedo¹lo bìhem zchlazování ke krystalizaci, musí proces probìhnout ve-

lice rychle v øádech milionù Kelvinù za sekundu. Kvùli této nároènosti byla první

vyrábìná kovové skla tlustá jen stovky mikrometrù. Tento rozmìr není dostaèu-

jící pro vìt¹inu praktických vyu¾ití. Pro mo¾nost vytvoøit tlust¹í vrstvy je tøeba

pou¾ít více kovù, které jdou snadno slouèit, ale nemohou spolu jednodu¹e krys-

talizovat, obvykle proto, ¾e mají rozdílné velikosti atomù. Takováto slouèenina

krystalizuje mnohem pomaleji. Ochlazování tedy nemusí probíhat tak rychle. Vý-

sledkem je pak tlust¹í vrstva kovového skla ji¾ v øádech centimetrù. Tyto materiály

se pak nazývají objemová kovová skla (Bulk Metallic Glasses).

Za pokojové teploty mají kovová skla omezenou tvarovatelnost. Kvùli smy-

kovému deformaènímu pásu, který mají objemová kovová skla silnì lokalizována
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bìhem pùsobícího napìtí dochází k neoèekávanému okam¾itému prasknutí. [9]

Tato nevýhoda stojící v cestì plo¹nìj¹ímu vyu¾ití je pøedmìtem øady studií, hle-

dajících cestu k jejímu odstranìní. Èásteènì je tento problém pøekonán sní¾ením

tlou¹»ky kovového skla pod kritickou hodnotu, co¾ má za výsledek zvý¹enou plas-

ticitu a odolnost vùèi namáhání. [10]

Dal¹ím problémem, který stojí v cestì ¹ir¹ímu praktickému vyu¾ití tìchto

materiálù, je velmi vysoká cena jednotlivých kovù, ze kterých je slouèenina vy-

tvoøena, a nutnost jejich vysoké ryzosti.

2.1.2 Krystalické struktury

Krystalická struktura je typ uspoøádání atomù v pevných látkách. U ideálních

krystalù najdeme translaèní a bodovou symetrii. Translaèní symetrie znamená,

¾e krystal se nezmìní, kdy¾ ho posuneme o vektor R = ia + jb + kc , kde a, b

a c jsou základní translaèní vektory a i, j, k jsou celá èísla. [11]

Bodová symetrie znamená, ¾e se alespoò jeden bod krystalu zobrazuje sám na

sebe. Existuje øada typù bodové symetrie, mezi které patøí: rotaèní osa, zrcadlová

rovina, inverze, identita, zrcadlová rotaèní osa a inverzní rotaèní osa.

U krystalických møí¾ek v prostoru rozli¹ujeme 14 typù, které mù¾eme rozdì-

lit na 7 soustav podle toho, jaký tvar má elementární buòka. Elementární nebo

také základní buòka oznaèuje nejmen¹í èást krystalické struktury. Jedná se o

rovnobì¾nostìn. Jednoznaènì ho urèují 3 translaèní vektory a úhly mezi nimi

sevøené. Krystal je tvoøen mnohonásobným opakováním elementární buòky. Sou-

stava krystalu závisí na pomìru mezi jednotlivými translaèními vektory a úhlech

mezi nimi sevøenými. Podle toho rozli¹ujeme krystaly kubické, trigonální, tetra-

gonální, hexagonální, ortorombické, monoklinické a triklinické.

Podle hustoty atomù v elementární buòce rozli¹ujeme 4 typy bunìk. Prvním

je prostá buòka. V ní jsou atomy pouze v rozích rovnobì¾nostìnu. Dal¹ím typem

je bazálnì centrovaná buòka, která má oproti prosté navíc atomy uprostøed horní

a dolní stìny buòky. Dále existuje plo¹nì centrovaná buòka, která má atomy v

rozích a støedech stìn rovnobì¾nostìnu, a nakonec prostorovì centrovaná, která

má atomy v rozích a uprostøed buòky.
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Krystaly mù¾eme dále rozli¹it podle toho, zda je uspoøádání atomù v nich

tìsné nebo netìsné. Oba prvky, které jsem zkoumala v této práci, mají tìsné

uspoøádání, které se dále rozdìluje podle toho, jakým zpùsobem jsou uspoøá-

dány na sobì jednotlivé vrstvy. Pokud platí, ¾e liché vrstvy le¾í nad sebou se

sledem a-b-a-b. . . jedná se o hexagonální tìsné uspoøádání. Pokud je tøetí vrstva

oproti první pootoèená a platí tedy, ¾e nele¾í nad sebou, ale støídá se a-b-c-a-

b-c. . . mluvíme o kubické plo¹nì centrované tìsnì uspoøádané møí¾ce. Oba tyto

typy mají koe�cient zaplnìní pøibli¾nì 74 %. Vìt¹ího zaplnìní v praxi dosáhnout

nelze. Koe�cient zaplnìní je dán podílem objemu atomù (poèítáme jako objem

koulí) a celkového prostoru, který zabírají (objem hranolu). Mìï je pøíkladem

kubické plo¹nì centrované tìsnì uspoøádané møí¾ky (fcc = face centred cubic).

Zirkonium má hexagonální tìsnì uspoøádanou møí¾ku (hcp = hexagonal close

packed). Vizualizace tìchto uspoøádání mù¾eme vidìt na Obrázku 1 a 2.

(a) pohled na krychli shora

(b) pohled podél tìlesové úhlopøíèky

krychle

Obrázek 1: Struktura 500 atomù Cu uspoøádaných v fcc: kubické plo¹nì
centrované møí¾ce.
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(a) pohled na ¹estiboký hranol z boku

(b) pohled podél tìlesové úhopøíèky

hranolu

Obrázek 2: Struktura 500 atomù Zr uspoøádaných v hcp: hexagonální tìsnì
uspoøádané møí¾ce.

2.2 Modelování pevných látek

Pevné látky je mo¾no simulovat na základì klasické molekulární dynamiky

atom po atomu. Díky této metodì mù¾eme spoèítat chování bìhem interakcí

mezi klasickými èásticemi. [12] Studie zabývající se systémy tvoøenými mnoha

atomy jsou zjednodu¹eny s vyu¾itím výpoèetní techniky, která numericky øe¹í

rovnice popisující pohyb simulovaných atomù.

Pøi modelování pracujeme s jednotlivými simulaèními buòkami. U krystalic-

kých látek se jedná o elementární buòku èi její celoèíselný násobek. U jiných

materiálù se jedná o þvyøíznutouÿ èást vìt¹inou s krychlovým tvarem. [13]

Simulaèní buòku mù¾eme nade�novat poètem a druhem èástic, pøípadnì i

tlakem, který pùsobí na stìny buòky. Simulaèní buòku mù¾eme rozli¹it podle

toho, zda má kontrolovanou teplotu (odpovídá kinetické energii), pak hovoøíme o

NVT simulaci. Dal¹í mo¾ností je, ¾e teplota v prùbìhu simulace není upravována,

ale za�xovává se celková energie simulaèní buòky. Pak simulaci oznaèujeme NVE.
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2.2.1 Metody popisu interakcí mezi atomy

Èas simulace roste podle mno¾ství atomù, které jsou simulovány. Následující

metody jsou seøazeny vzestupnì podle mno¾ství atomù, které je mo¾no touto

metodou v rozumném èase simulovat. [13]

a) Metody kvantové chemie (Quantum Chemistry) popisují jen velmi malé

molekuly.

b) Teorie funkcionálu hustoty (Density Functional Theory ) ji¾ umo¾òuje si-

mulovat øádovì stovky atomù. Provádí se výpoèty základních stavù vlnové funkce

systému s mnoha elektrony. Je mo¾né zjistit celkovou energii a sílu pùsobící mezi

atomy. Valenèní elektrony jsou popsány pomocí Kohn-Shamovy rovnice vyu¾íva-

jící hustotu pravdìpodobnosti výskytu. Jedno elektronové rovnice jsou vzájemnì

svázány celkovou elektronovou hustotou.

c) Metody tìsných vazeb (Tight binding) aproximují vlnovou funkci systému

vázaných atomù superpozicí vlnových funkcí izolovaných atomù.

d) Empirický potenciál popisuje krátkodosahovou èást celkového potenciálu

(v øádech jednotek Angströmù). Rozli¹ujeme rùzné typy empirického potenciálu

pro rùzné materiály a pøesnosti, kterou od výpoètu po¾adujeme. V této práci

jsem pracovala se simulacemi vyu¾ívající empirický potenciál, proto tuto metodu

rozeberu podrobnìji v následujícím oddíle.

2.2.1.1 Metoda empirického potenciálu

Empirický potenciál je energie popsaná jako funkce pozic jader atomù. Celko-

vou energii molekuly rozbijeme na men¹í èásti, ty spoèítáme a výsledek posèítáme.

Uva¾ujeme tu èást síly, která pùsobí na malé vzdálenosti v øádech �A. U nabitých

atomù uva¾ujeme i Coulombické interakce (dalekodosahová èást empirického po-

tenciálu).

Klíèové vstupní parametry simulace jsou tok èástic na rostoucí vrstvu, energie

atomù bombardujících rostoucí vrstvu a mno¾ství iontù na 1 atom zabudovaný

do materiálu.

Mezi výhody metod zalo¾ených na empirickém potenciálu patøí ve srovnání
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s jinými metodami mno¾ství atomù, které mù¾eme modelovat. S dostateèným

hardwarem mù¾eme simulovat a¾ statisíce atomù, co¾ je ji¾ dostateèné mno¾-

ství i na popis nanokompozitních materiálù nebo slo¾itìj¹ích molekul z organické

chemie. Èasový prùbìh mù¾eme sledovat øádovì nanosekundy, oproti pikosekun-

dám u jiných metod. Metody zalo¾ené na empirickém potenciálu mají jednodu¹¹í

implementaci, jeliko¾ jejich princip spoèívá v integraci pohybových rovnic. Na

rozdíl od jiných metod mù¾eme urèit napø. velikost pórù vìt¹ích ne¾ 1 atom èi

pravdìpodobnost ulpìní rùzných atomù nebo molekul na povrchu rostoucí vrstvy.

Uvedeme-li nevýhody tìchto metod oproti jiným typùm jde o nároèné �to-

vání empirických potenciálù závislého na mnoha parametrech. Zdlouhavá je také

nutnost �tovat empirický potenciál vìt¹inou pro ka¾dý materiál zvlá¹». Fitování

potenciálu mù¾e probíhat experimentálnì nebo pomocí ab-inito modelu.

1. experimentální vlastnosti

Pro kovalentní vazby se vyu¾ívá závislost vazebné energie na délce vazby u

molekul. U krystalù pak závislosti formovací energie na møí¾kové konstantì. Krys-

talová fáze musí být pro daný potenciál alespoò lokální energetické minimum.

2. ab-inito energie

Energie, na které povede empirický potenciál, na�tujeme na pøesné energie

ab-inito metodou.

Èást empirického potenciálu, která je pøítomná v¾dy, se nazývá krátkodosa-

hová. Mù¾eme ji rozdìlit na nìkolik druhù.

a) Two-body potenciály jsou vhodné pro tìsná uspoøádání. Energie je po-

psána jako funkce závislá na délce vazeb mezi atomy. K popisu pou¾íváme rovnice

Lennard-Jones nebo Buckingham, která je roz¹íøenìj¹í a fyzikálnìj¹í. Tato rovnice

vypadá následovnì

U(r) = Ae
−r
ρ − Cr−6

Konstanty A, ρ a C jsou kladné a musí být vhodnì na�továný pro konkrétní

8



dvojici prvkù. Parametr r je vzdálenost mezi atomy.

b) Three-body a four-body potenciály zahrnují i vliv úhlù mezi vazbami (Ter-

so�ùv popis) a dihedrální úhel, který popisuje výchylku atomu z roviny popsané

jinými atomy.

c) Kovalentní potenciály (bond-order) uva¾ují energii jako¾to funkci závislou

také na koordinaèním èísle vázaných atomù. Ni¾¹í koordinaèní èíslo znaèí vy-

tvoøení dvojné nebo trojné vazby, které mají vy¹¹í energii ne¾ vazba jednoduchá.

Vy¹¹í koordinaèní èíslo nasvìdèuje, ¾e atom ji¾ dal¹í vazbu nevytvoøí.

d) Metoda vestavìných atomù (EAM = embedded atom method) se pou¾ívá

pro popis kovù a slitin a tuto metodu jsem tedy vyu¾ila v této práci zabývající se

kovovou vrstvou CuZr. Látku si pøedstavujeme jako kladnì nabité atomy þulo¾ené

v moøi elektronùÿ. Tato metoda je roz¹íøením párového potenciálu, kdy uva¾ujeme

navíc pøíspìvek ka¾dého atomu k elektronovému oblaku a energii plynoucí z faktu,

¾e atom v tomto oblaku sedí. Princip této metody je implementován v programu

LAMMPS, který jsem ve své práci vyu¾ívala. [14]

2.2.2 Simulace rùstu tenké vrstvy

Strukturu materiálu mù¾eme pøedpovídat pomoci simulace jeho rùstu. Simu-

lace na základì klasické molekulární dynamiky odpovídají reálnì probíhajícímu

dìji pøilétání jednotlivých
”
kulièek\ atomù jeden po druhém. Z tohoto dùvodu

je tato metoda velmi ¾ádaná u experimentálních fyzikù, pro svou názornost a

jednoduchost porovnání simulovaných a experimentem získaných dat.

Pøi simulaci substrátu za�xujeme souøadnice spodních vrstev atomù. Vzá-

jemné interakce mezi atomy popisujeme pomocí empirického potenciálu. Pøi mo-

delování povrchu tenké vrstvy se nade�nuje periodická okrajová podmínka ve

dvou smìrech (osy x a y). Nad substrátem (souøadnice osy z) se nachází vakuum,

ve kterém se generují nové atomy. [15] Jeden z programù, který slou¾í pro modelo-

vání pevných látek a se kterým jsem v této práci provádìla výpoèty, je LAMMPS.

Protokol pro rùst krystalù, má následující pøedpis. [16]
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1) generování substrátu s periodickou okrajovou podmínkou v horizontálním

smìru

2) vytvoøení nìkolika nových atomù nad povrchem tenké vrstvy s po¾adovanou

energií

3) collisional run: interakce nových atomù s materiálem, dochází k výmìnì

energie bez kontroly teploty, tj. NVE simulace (konstantní celková energie)

4) thermalization run: molekulová dynamika s kontrolou teploty, tj. NVT

simulace, ustálení teploty naná¹ení, klesá kinetická energie

5) odstranìní odprá¹ených atomù, které se uvolnily z materiálu, pryè ze simu-

laèní buòky a návrat ke kroku (2)

Dùle¾itým parametrem simulace je tlumící doba termostatu (damping time),

která stanovuje, jak rychle upravuje termostat teplotu simulovaného systému. Pro

pøíli¹ vysokou hodnotu tlumící doby je èinnost termostatu neefektivní, proto¾e

k úpravì teploty dochází pøíli¹ pomalu. Naopak pøíli¹ krátká tlumicí doba mù¾e

mít za následek naru¹ení vlastní vibraèní frekvence simulovaných atomù. Ka¾dá

vazba vibruje na jiné frekvenci. Vlastní vibraèní frekvence odpovídá hmotnosti a

síle mezi atomy.

Druhý dùle¾itý parametr je èasový krok integrace (time step). Výsledek nesmí

záviset na zkracování èasového kroku. Bìhem 1 èasového kroku atom nesmí urazit

pøíli¹ dlouhou vzdálenost (jen jednotky procenta z meziatomární vzdálenosti).

2.2.3 Common neighbor analysis

Strukturu amorfních látek popisujeme pomocí uspoøádání na støední vzdále-

nost (CNA = Common neighbor analysis). Pomocí ní doká¾eme rozli¹it materiály,

které se li¹í uspoøádáním atomù, i kdy¾ mají napøíklad stejnou hustotu a vzdá-

lenosti mezi atomy. Princip této metody spoèívá v hledání nejbli¾¹ích sousedù

atomù. [17] CNA popisuje spoleèné sousedství dané dvojice nejbli¾¹ích sousedù.

Vazbu mezi atomy de�nujeme tehdy, pokud je jejich vzdálenost men¹í ne¾ þcu-

to�ÿ, který urèíme na základì pozice prvního lokálního minima v radiální distri-

buèní funkci (Radial distribution function). [18]
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Pomocí metody CNA popisujeme materiály trojicí ijk. Jedná se o 3 èísla,

která jsou popsaná takto: i je poèet spoleèných sousedù, j je celkový poèet vazeb

mezi spoleènými sousedy a k je poèet vazeb v nejdel¹ím øetìzci, který spojuje

spoleèné sousedy. Cílem tohoto popisu je rozdìlit a de�novat vlastnosti materiálù

podle èetnosti jednotlivých èlenù ijk. CNA de�nuje strukturu látky a jako vstupní

informaci vy¾aduje pouze znalost délky coto�ù jednotlivých vazeb v materiálu.

Pøíklad urèení jednoho èlenu ijk je znázornìn na Obrázku 3.

Obrázek 3: Ilustrace Common neighbor analysis pro hcp centrální atom. [17]

Na Obrázku 3 mù¾eme vidìt pøíklad uspoøádání na støední vzdálenost pro

hexagonální møí¾ku. Centrální atom je zde obklopen 12 sousedy. Poèet spoleèných

sousedù atomù i a j je 4 ( k1, k2, k3, k4 ), vazby mezi nimi jsou 2 ( k1{k4, k3{k4 )

a nejdel¹í øetìz je dlouhý 2 vazby ( k1{k4{k3 ). Proto bude ijk = 422.

11



3 Cíle práce

1. Prostudovat literaturu zabývající se modelováním rùstu tenkých vrstev na

atomární úrovni.

2. Zvládnout metodologii klasických výpoètù na atomární úrovni (molekulární

dynamika vyu¾ívající empirické potenciály).

3. Provést simulace rùstu tenkých vrstev kovù v ¹irokém rozsahu procesních

parametrù.

4. Pokusit se o nalezení korelace mezi procesními parametry a strukturou

rostoucích vrstev.
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4 Metody simulace

4.1 Ovìøení empirického potenciálu

Pro ovìøení správného na�tování empirického potenciálu [19] vyu¾ijeme funkci

v LAMMPS, která vypoèítává potenciální energie materiálu. Vytvoøila jsem pro-

gram pro generování souøadnic Cu a Zr v kubické plo¹nì centrované a hexagonální

møí¾ce. Provedla jsem nìkolik simulací s rùznou hodnotou møí¾kové konstanty.

Zkoumala jsem, kdy bude potenciální energie minimální. Nejprve jsem simulace

provedla pro Cu plo¹nì centrovanou kubickou møí¾ku a Zr hexagonální tìsnì

uspoøádanou møí¾ku, jeliko¾ v této podobì se tyto látky bì¾nì vyskytují.

Zkoumala jsem v¾dy nejprve okolí tabulkové hodnoty møí¾kové konstanty s

vìt¹ím krokem (10% hodnoty møí¾kové konstanty). Následnì jsem provedla simu-

lace s krokem 2% hodnoty møí¾kové konstanty v oblasti, kde byla v prvním kroku

minimální energie. Výslednou hodnotu møí¾kové konstanty pøi minimální energií

jsem urèila s pøesností na 1%.

U obou prvkù jsem provedla simulace zkoumající závislost potenciální energie

na velikosti møí¾kové konstanty i pro druhý typ møí¾ky, tedy u Cu pro hexagonální

tìsnou møí¾ku a u Zr plo¹nì centrovanou kubickou møí¾ku. Opìt jsem hledala

hodnotu møí¾kové konstanty pro minimální energii, u které jsem oèekávala, ¾e

oproti simulaci s prvním typem møí¾ky bude vy¹¹í, jeliko¾ nejpravdìpodobnìj¹í

uspoøádání systému je pøi minimální energii.

Hexagonální møí¾ka nemá tvar kvádru. Kromì parametru møí¾kové konstanty

a má je¹tì v z-ovém smìru parametr c. Tento rozmìr je ale pro tìsné uspoøádání

konstantní násobek møí¾kové konstanty a. Konkrétnì je v tomto pøípadì jejich

závislost popsané vztahem
c

a
= 2

√
2
3
. Proto staèí hledat minimum potenciální

energie pouze v závislosti na parametru a.

Na Obrázku 4 je vyobrazena závislost energie atomu Cu na møí¾kové kon-

stantì pøi plo¹nì centrované kubické møí¾ce. Na Obrázku 5 je tato závislost pro

Cu pøi hexagonální tìsné møí¾ce. Analogicky pro Zr je tato závislost pro hexa-

gonální tìsnou møí¾ku na Obrázku 6 a pro plo¹nì centrovanou kubickou møí¾ku

na Obrázku 7. Pøesné hodnoty nalezených minimálních energií a jim odpovída-
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jící møí¾kové konstanty pro oba prvky a typy møí¾ek porovnané s tabulkovými

hodnotami jsou uvedeny v Tabulce 1.

(a) Krok 10 % møí¾kové konstanty (b) Krok 1-2 % møí¾kové konstanty

Obrázek 4: Závislost energie atomu Cu v plo¹nì centrované kubické møí¾ce na
velikosti møí¾kové konstanty.

(a) Krok 10 % møí¾kové konstanty (b) Krok 1-2 % møí¾kové konstanty

Obrázek 5: Závislost energie atomu Cu v hexagonální tìsné møí¾ce na velikosti
møí¾kové konstanty.
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(a) Krok 10 % møí¾kové konstanty (b) Krok 1-2 % møí¾kové konstanty

Obrázek 6: Závislost energie atomu Zr v hexagonální tìsné møí¾ce na velikosti
møí¾kové konstanty.

(a) Krok 10 % møí¾kové konstanty (b) Krok 1-2 % møí¾kové konstanty

Obrázek 7: Závislost energie atomu Zr v plo¹nì centrované kubické møí¾ce na
velikosti møí¾kové konstanty.
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materiál formovací energie na 1 atom [eV ] møí¾ková konstanta [�A]
Cu fcc EAM -3.283 3.646
Cu hcp EAM -3.275 2.563
Cu fcc exp. -3.110 { -3.504 3.61
Zr hcp EAM -6.467 3.198
Zr fcc EAM -6.439 4.554
Zr hcp exp. -6.012 { -6.271 3.23

Tabulka 1: Minimální energie a jím odpovídající møí¾kové konstanty pro
krystalické plo¹nì centrované a hexagonální tìsné uspoøádání Cu a Zr: zji¹tìno
metodou Embedded atom method a srovnání s experimentálními hodnotami. [20]

Simulace, které jsem provedla v tomto oddíle potvrdily, ¾e na�tovaný empi-

rický potenciál vede na správný typ møí¾ky u obou prvkù. V pøípadì Cu jde o

kubickou plo¹nì centrovanou møí¾ku a u Zr se jedná o hexagonální tìsnou møí¾ku.

Pro tato uspoøádání vy¹lo nejmen¹í minimum potenciální energie. Pro Cu vy¹la

tato hodnota −3.283 eV, co¾ je uprostøed intervalu z tabulkových hodnot. [20]

Pro Zr vy¹lo minimum potenciální energie -6.467 eV, co¾ je ménì ne¾ minimum

intervalu stanoveného v tabulkách. Rozdíl byl ale pouze v øádech jednotek pro-

cent.

Dále jsem pomocí minima potenciální energie ovìøila správnou møí¾kovou kon-

stantu. Pro Cu mi vy¹la hodnota 3.646 �A, co¾ je 101% tabulkové hodnoty 3.61

�A. Pro Zr vy¹la minimální potenciální energie pro møí¾kovou konstantu 3.198 �A,

co¾ je 99% tabulkové hodnoty 3.23 �A. [20]

Mé výsledky tedy pøi srovnání s tabulkovými hodnotami vyznívají správnì a

odpovídají fyzikální realitì, kdy se atomy sna¾í uspoøádat do stavu s minimální

energií. Na základì tìchto simulací jsem ovìøila, ¾e empirický potenciál, se kterým

budu dále pracovat, je dobøe na�tovaný.
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4.2 Termostat

V dal¹í èásti mìøení jsem provedla simulace s rùznými hodnotami tlumící

doby (damping time). Tento parametr urèuje, jak rychle upravuje termostat tep-

lotu substrátu. V pøípadì nastavení pøíli¹ dlouhé tlumící doby je funkènost ter-

mostatu neefektivní, jeliko¾ k upravování teploty dochází pøíli¹ pomalu. Ni¾¹í

hodnota má zase za dùsledek zvý¹ení frekvence oscilace teploty. Pøi pøíli¹ vysoké

frekvenci mù¾e být chování substrátu nefyzikální kvùli pøekroèení vlastní vibraèní

frekvence.

Na Obrázku 8 je mo¾no vidìt èasové prùbìhy oscilující teploty pro vybrané

hodnoty tlumící doby nastavené v rozmezí 0.001 ps a¾ 0.02 ps. Simulaci jsem pro-

vádìla se substrátem 500 atomù mìdi, z toho 100 zamrzlých a 400 nezamrzlých,

pøi kontrolované teplotì 300 K. Èasový krok byl bìhem tìchto simulací nastaven

na 0.001 ps.
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(a) tlumící doba 0.001 ps (b) tlumící doba 0.003 ps

(c) tlumící doba 0.005 ps (d) tlumící doba 0.008 ps

(e) tlumící doba 0.01 ps (f) tlumící doba 0.02 ps

Obrázek 8: Èasový prùbìh oscilující teploty pøi vybraných hodnotách tlumící
doby termostatu pro systém 500 atomù Cu, z toho 100 zamrzlých a 400

nezamrzlých, pøi kontrolované teplotì 300 K.
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Z prùbìhù na Obrázku 8 je vidìt, ¾e pro rostoucí hodnotu tlumící doby se frek-

vence oscilující teploty sni¾uje. Velikost této frekvence jsem spoèítala pro v¹echny

simulované pøípady. Na Obrázku 9 je vidìt závislost frekvence oscilující teploty

na hodnotì tlumící doby. Provedla jsem také simulaci bez kontroly teploty ter-

mostatem. Hodnota frekvence oscilující teploty z této simulace odpovídá tlumící

dobì rovno nekoneèno. Tato minimální frekvence má pro daný systém hodnotu

12.1 ps−1. Tento výsledek je øádovì shodný s maximální experimentální hodnotou

uvedenou ve zdroji [21], kde vlastní vibraèní frekvence Cu dosahuje a¾ 8 ps−1.

Pro roz¹íøení algoritmu na vrstvu CuZr je dùle¾ité, ¾e pøibli¾nì stejná (6 ps−1) je

i maximální vibraèní frekvence Zr [22].

Obrázek 9: Závislost frekvence oscilující teploty na hodnotì tlumící doby pro
systém 500 atomù Cu, z toho 100 zamrzlých a 400 nezamrzlých, pøi kontrolované

teplotì 300 K (nekoneèno odpovídá simulaci systému bez termostatu).

Dal¹í jev, který jsem sledovala, byla závislost prùmìrné odchylky teploty od

prùmìrné teploty systému na hodnotì tlumící doby. Jak je vidìt na Obrázku 10,

pro rùzné hodnoty tlumící doby nedocházelo k výrazné zmìnì této velièiny.
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Obrázek 10: Závislost prùmìrné absolutní hodnoty oscilací teploty od prùmìrné
teploty na hodnotì tlumící doby pro systém 500 atomù Cu, z toho 100 zamrzlých

a 400 nezamrzlých, pøi kontrolované teplotì 300 K.

Na základì provedených simulací jsem zvolila tlumící dobu termostatu pro da-

l¹í simulace 0.01 ps. Tato hodnota je kompromisem mezi snahou upravovat teplotu

substrátu dostateènì efektivnì, ale zároveò nenaru¹it vlastní vibraèní frekvenci.

4.3 Èasový krok

V dal¹í èásti simulací jsem pro daný systém vy¹etøila parametr èasový krok

(time step). Pro co nejrychlej¹í výpoèet simulací je výhodné mít èasový krok co

nejdel¹í. Zároveò ale bìhem této doby nesmí atom pøilétající na substrát urazit

pøíli¹ dlouhou vzdálenost (maximálnì 10 % z meziatomové vzdálenosti).

Simulaci jsem provádìla se substrátem tvoøeným 500 atomy mìdi, z toho 100

zamrzlých a 400 nezamrzlých, pøi kontrolované teplotì 300 K s tlumící dobou

termostatu nastavenou na 0.01 ps. Èasový krok jsem nastavovala v intervalu od

0.00005 ps a¾ po 0.01 ps. Na Obrázku 11 je mo¾no vidìt, jak se s rùznì zvoleným

èasovým krokem mìní odchylka energie na 1 atom substrátu od prùmìrné hodnoty

energie.
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Obrázek 11: Závislost prùmìrné absolutní odchylky oscilací energie od prùmìru
energie na èasovém kroku po dopadu 1 atomu Cu na substrát tvoøený 500 atomy
Cu, z toho 100 zamrzlých a 400 nezamrzlých, pøi kontrolované teplotì 300 K s

tlumící dobou 0.01 ps.

Z prùbìhu na Obrázku 11 je vidìt, ¾e i pro nejdel¹í zvolený èasový krok je

odchylka energie v øádech 10−4 eV, co¾ je pro mé simulace dostaèující. Z provede-

ných simulací jsem dále zjistila, ¾e èasový krok neovlivnil frekvenci ani prùmìrnou

absolutní odchylku oscilující teploty.

Èasový krok pro dal¹í simulace jsem tedy zvolila s ohledem na podmínku ma-

ximální dráhy, kterou mù¾e bìhem jednoho kroku urazit pøilétající atom. Nejvìt¹í

energie, se kterou jsem nechala atomy pøilétat, byla 100 eV. Pro atom mìdi, který

je lehèí ne¾ zirkonium, tato energie odpovídá rychlosti 174.23 �A /ps. Pøi vzdále-

nosti mezi atomy mìdi v kubické plo¹nì centrované møí¾ce 1.806 �A je maximální

mo¾ný èasový krok 0.001 ps. Èasový krok jsem tedy zvolila ni¾¹í a to 0.0005 ps.

Otestovala jsem, zda tato volba èasového kroku bude vyhovující pro simulaci

pøíletu atomù na substrát. Na substrát tvoøený 500 atomy mìdi, z toho 100

zamrzlých a 400 nezamrzlých, pøi kontrolované teplotì 300 K s tlumicí dobou
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termostatu nastavenou na 0.01 ps s èasovým krokem 0.0005 ps jsem nechala

dopadat 1 atom mìdi postupnì s energií od 1 do 100 eV. Sledovala jsem, za jak

dlouho dojde k ustálení teploty systému. Na Obrázku 12 mù¾eme vidìt pøíklad

jednoho èasového prùbìhu oscilující teploty, v tomto pøípadì s energií pøilétajícího

atomu 50 eV.

Obrázek 12: Èasový prùbìh teploty po pøíletu 1 atomu Cu o energii 50 eV na
substrát tvoøený 500 atomy Cu, z toho 100 zamrzlých a 400 nezamrzlých, pøi

kontrolované teplotì 300 K s tlumící dobou 0.01 ps.

Na Obrázku 13 mù¾eme vidìt, jak se doba ustálení teploty systému mìnila

pøi rostoucí energii dopadajícího atomu.
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Obrázek 13: Závislost doby ustálení systému (500 atomù Cu, z toho 100
zamrzlých a 400 nezamrzlých, pøi kontrolované teplotì 300 K s tlumící dobou

0.01 ps) po pøíletu 1 atomu Cu v závislosti na jeho energii.

Z hodnot na Obrázku 13 mù¾eme vidìt, ¾e i pro nejvy¹¹í energii dopadajícího

atomu nepøesáhne doba ustálení teploty systému 0.15 ps. Pøi volbì èasového kroku

0.0005 ps, kterých probìhne v jednom pøíkazu pøed pøíletem dal¹ího atomu 3000

je, délka simulovaného èasu 1.5 ps. Ustálení systému pak zabere ménì ne¾ 10 %

této doby. Volba èasového kroku 0.0005 ps se tedy ukázala vyhovující i pro tuto

simulaci.

4.4 Vrstva NVE

V oddíle 4.3 jsem stanovila èasový krok, který vyhovoval simulaci samotného

substrátu a jednoho pøilétajícího atomu. Pøi dal¹ích simulacích budou na substrát

pøilétat atomy v øádech tisícù a kromì èásti substrátu s regulovanou teplotou bude

souèástí i postupnì rostoucí tenká vrstva bez regulace teploty (NVE vrstva). V

této èásti práce jsem zji¹»ovala, zda èasový krok 0.0005 ps je dobøe zvolený i v

pøípadì rostoucí vrstvy bez regulace teploty.

V této simulaci byl substrát slo¾en z èásti regulované termostatem (kontro-

lovaná teplota 300 K s tlumící dobou 0.01 ps) tvoøené 500 atomy mìdi (z toho
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100 zamrzlých a 400 nezamrzlých) a z NVE vrstvy tvoøené 0 a¾ 3000 atomy. Na

tento substrát jsem opìt nechala dopadat 1 atom mìdi tentokrát v¾dy se stej-

nou energií 100 eV. Kromì prùbìhu teploty (viz Obrázek 14) jsem k urèení doby

ustálení systému brala v úvahu i prùbìh pøilétání atomu, kdy jsem sledovala, za

jak dlouho se ustálí jeho z-ová rychlost a souøadnice (viz Obrázek 15).

Obrázek 14: Èasový prùbìh teploty systému zahrnujícího 900 atomù Cu [z toho
100 zamrzlých a 400 nezamrzlých, s kontrolovanou teplotou 300 K a 400 NVE

(bez kontroly teploty)] a 1 pøilétající atom Cu s energií 100 eV

24



(a) Prùbìh rychlosti v z-ové ose

pøilétávajícího atomu

(b) Prùbìh z-ové souøadnice

pøilétávajícího atomu

Obrázek 15: Prùbìh pøilétání 1 atomu s energií 100 eV Cu na substrát s 900
atomy Cu z toho 100 zamrzlých a 400 nezamrzlých (s kontrolovanou teplotou

300 K) a 400 atomy NVE (bez kontroly teploty).

Na Obrázcích 14 a 15 mù¾eme vidìt pøíklad zkoumaných èasových prùbìhù

pro vrstvu 900 atomù (z toho 400 NVE), ze které jsem stanovila dobu ustálení

systému. Na Obrázku 16 mù¾eme vidìt, jak se tato doba mìní v závislosti na

tlou¹»ce NVE vrstvy na substrátu.
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Obrázek 16: Závislost doby ustálení systému [500 atomù Cu, z toho 100
zamrzlých a 400 nezamrzlých, s kontrolovanou teplotou 300 K + vrstva NVE

atomù Cu (bez kontroly teploty) + pøilétající atom s energií 100 eV] na tlou¹»ce
NVE vrstvy.

Na Obrázku 16 mù¾eme vidìt, ¾e doba ustálení systému v závislosti na tlou¹»ce

NVE vrstvy roste, ale pro tlusté vrstvy pomaleji ne¾ lineárnì. I pro nejtlust¹í NVE

vrstvu tvoøenou 3000 atomy je doba ustálení 0.3 ps, co¾ je výraznì ménì ne¾ doba

sledování systému pøed pøíletem dal¹ího atomu 1.5 ps (3000 krokù s délkou 0.0005

ps). Pøi simulacích v oddíle 5.1 a 5.2 bude na substrát pøilétat maximálnì 3000

atomù. Na simulacích v této èásti práce jsem ukázala, ¾e ani pro takto tlustou

vrstvu NVE nevede mnou zvolený èasový krok 0.0005 ps na pøíli¹ dlouhou dobu

ustálení systému a mohu ho tedy pou¾ít.
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5 Výsledky a diskuze

5.1 Závislost struktury tenké vrstvy na energii atomù pøi-

létávajících v pomìru 50 % Cu a 50 % Zr

V této èásti simulací jsem pracovala se substrátem tvoøeným 2000 atomy

mìdi z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých, s regulovanou teplotou 300 K,

s tlumicí dobou 0.01 ps a s èasovým krokem 0.0005 ps. Mìï mìla krystalickou

strukturu, konkrétnì se jednalo o kubickou plo¹nì centrovanou møí¾ku. Tento

substrát byl oproti tomu, se kterým jsem pracovala v oddíle 4, dvakrát del¹í v

x-ovém a y-ovém smìru (36.1 x 36.1 �A). Vý¹ka v z-ovém smìru byla zachována

(18.05 �A). Na substrát jsem nechala pøilétat 3000 atomù mìdi a zirkonia v pomìru

1:1. Sledovala jsem, jak se mìní vlastnosti vznikající tenké vrstvy v závislosti na

energii dopadajících atomù, kterou jsem vy¹etøovala pro 7 hodnot v intervalu 0.1

a¾ 100 eV.

5.1.1 Provedené simulace a vizualizace jejich výsledkù

Na Obrázku 17 mù¾eme vidìt vizualizaci vzniklé tenké vrstvy pro dvì krajní

hodnoty zkoumané energie pøilétajícího atomu a to 0.1 a 100 eV.
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(a) energie 0.1 eV (b) energie 100 eV

Obrázek 17: Struktura tenké vrstvy v závislosti na energii 3000 pøilétávajících
atomù Cu a Zr v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400

zamrzlých a 1600 nezamrzlých). Na obrázku je Cu znázornìno ¾lutì a Zr modøe.

Z Obrázku 17 vidíme, ¾e na krystalickém mìdìném substrátu vznikla amorfní

vrstva, která se vizuálnì neli¹í pro rozdílnou energii pøilétajících atomù.

Na Obrázku 18 mù¾eme vidìt kolik procent z 3000 pøilétajících atomù nevy-

tvoøilo tenkou vrstvu v závislosti na jejich energii pøi pøilétání.
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Obrázek 18: Podíl odprá¹ených atomù (1 - koe�cient ulpìní) mezi 3000 atomy
Cu a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 v závislosti na jejich energii pøi pøilétání
na substrát tvoøený 2000 atomù Cu, z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých.

Body znázoròující závislost podílu odprá¹ených atomù na energii pøilétajících

atomù na Obrázku 18 le¾í na køivce s konvexním tvarem. Podíl odprá¹ených

atomù je vy¹¹í pro krajní hodnoty zvoleného intervalu energií. Pro pøíli¹ vysokou

energii dopadajících atomù dojde u èásti z nich k odprá¹ení. Pøevá¾nì docházelo k

odpra¹ování mìdi, co¾ má souvislost s jejím vìt¹inovým zastoupením na povrchu,

viz Obrázek 22. Pøíli¹ nízká energie zase vede k tomu, ¾e pøilétávající atomy

neulpí na povrchu, jeliko¾ nemají dostatek energie pro vytvoøení vazby s atomy

na povrchu tenké vrstvy.

5.1.2 Koordinaèní èísla

Pro zji¹tìní koordinaèních èísel (poèet sousedù bli¾¹í ne¾ daná vzdálenost)

Cu a Zr musíme stanovit cuto�y pro jednotlivé vazby Cu-Cu, Cu-Zr a Zr-Zr,

tedy maximální vzdálenosti sousedních atomù, které budeme je¹tì pova¾ovat za

vázané. K urèení cuto�ù jsem pou¾ila radiální distribuèní funkce (Radial distribu-

tion functions), které ukazují závislost mno¾ství sousedù s danou vzdáleností na

vzdálenosti atomù. Výsledek pro simulace z oddílu 5. 1 pro energii dopadajících

atomù 1 eV mù¾eme vidìt na Obrázku 19.
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Obrázek 19: Urèení cuto�ù z radiálních distribuèních funkcí vypoèítaných pro
3000 atomù Cu a Zr pøilétajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000 atomy

Cu (z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých). Zde ukázano pro energii
dopadajích atomù 1 eV.

Na Obrázku 19 jsou vidìt prùbìhy radiálních distribuèních funkcí, ze kterých

jsem urèila na základì polohy minima mezi 1. a 2. píkem cuto�y pro vazby Cu-

Cu: 3.2 �A, Cu-Zr: 3.6 �A a Zr-Zr: 3.8 �A. Tyto hodnoty cuto�ù budou stejné i pro

ostatní zde simulované energie pøilétávajících atomù.

Na Obrázku 20 mù¾eme vidìt, jak se mìní hodnota koordinaèního èísla Cu a

Zr v tenké vrstvì v závislosti na energii pøilétávajících atomù.

Obrázek 20: Koordinaèní èísla Cu a Zr v závislosti na energii 3000 atomù Cu a
Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400

zamrzlých a 1600 nezamrzlých).
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Z hodnot na Obrázku 20 mù¾eme øíci, ¾e v obou pøípadech se hodnoty koor-

dinaèního èísla mìnily pouze v intervalu u¾¹ím ne¾ 0.2. V pøípadì Cu nabývalo

koordinaèní èíslo hodnot od 10.72 do 10.90. V pøípadì Zr pak od 13.54 do 13.70.

Koordinaèní èíslo Cu klesá s rostoucí energií pøilétajících atomù. Závislost

koordinaèního èísla Zr má spí¹e oscilující charakter. Minimální hodnota koordi-

naèního èísla Cu byla pro energii pøilétávajících atomù 30 eV. Maximální hodnota

koordinaèního èísla Zr byla pro energie 10 a 30 eV. U tìchto energií vy¹la zároveò

nejvìt¹í homogenita (viz diskuze 5.1.6), èemu¾ tyto trendy odpovídají.

Atom Cu je men¹í ne¾ atom Zr. Vy¹¹í homogenita znamená, ¾e jsou atomy Cu

a Zr rozlo¾eny rovnomìrnì a nesegregují se oblasti s více Cu nebo s více Zr. Pro

homogenìj¹í vrstvu je atom Cu obklopen nejen dal¹ími atomy Cu, ale i vìt¹ími

atomy Zr, kterých se kolem nìj vejde ménì. Z toho dùvodu má Cu sousedù ménì,

ne¾ kdyby byl obklopen pouze malými Cu, a má ni¾¹í koordinaèní èíslo. Pro Zr

platí stejný princip. V homogenní vrstvì je atom Zr obklopen více malými atomy

Cu a má tedy více sousedù a tedy vy¹¹í koordinaèní èíslo.

5.1.3 Podíl vazeb

Na Obrázku 21 je vykreslen podíl jednotlivých vazeb: Cu-Cu, Cu-Zr a Zr-Zr

ku celkovému poètu vazeb. Pro de�nici vazby jsem opìt pou¾ila hodnoty cuto�ù

získaná z radiálních distribuèních funkcí, viz Obrázek 19.
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Obrázek 21: Závislost podílu vazeb Cu-Cu, Cu-Zr a Zr-Zr na energii 3000
atomù Cu a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000 atomy Cu

(z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).
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Podle Obrázku 21 klesá s rostoucí energií dopadajících atomù podíl vazeb

Cu-Cu (v celém rozsahu 0.1 { 100 eV) i Zr-Zr (kromì energie 100 eV). Oproti

tomu podíl vazeb Cu-Zr se s rostoucí energií zvy¹uje. Toto chování sousiví s

promnìnnou homogenitou (viz oddíl 5.1.6), kdy pro rostoucí energie pøilétajících

atomù se materiál stává homogenìj¹í. Sní¾ením procentuálního zastoupení vazeb

mezi stejnými prvky (Cu-Cu a Zr-Zr) se ménì segreguje Cu a Zr.

5.1.4 Slo¾ení povrchu

Na vizualizacích na Obrázku 17 je mo¾né si v¹imnout zvý¹eného výskytu

atomù Cu na povrchu tenké vrstvy oproti atomùm Zr. Toto pozorování jsem do-

plnila o výpoèet podílu atomù Cu na povrchu. Jako povrchový atom byl de�nován

ten, který nemá ¾ádné vazby nad sebou v prostorovém úhlu 45◦, a v¹echny dal¹í,

které jsou s ním ve vazbì a nejsou pod ním (nemají men¹í z-ovou souøadnici). Po-

díl atomù Cu na povrchu tenké vrstvy v závislosti na energii pøilétajících atomù

mù¾eme vidìt na Obrázku 22.

Obrázek 22: Závislost podílu Cu na povrchu tenké vrstvy na energii 3000 atomù
Cu a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho

400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).
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Na substrát 2000 atomù Cu jsem nechala dopadnout 3000 atomù Cu a Zr v

pomìr 1:1. Pøi homogenním rozlo¾ení atomù by tedy podíl Cu na povrchu byl

50 %. Z hodnot na Obrázku 22 ale mù¾eme vidìt, ¾e pro v¹echny simulované

energie pøilétání je tento podíl pøes 60 %. Pro rostoucí energii se tato hodnota

je¹tì zvy¹uje. Pro nejvy¹¹í simulovanou energii pøilétajících atomù 100 eV je podíl

Cu na povrchu dokonce a¾ 72.5 %.

Pro rostoucí energii pøilétávajících atomù se stává povrch tenké vrstvy více

heterogenní. Oproti tomu výsledky uvedené v oddílech 5.1.2, 5.1.3 a 5.1.6 ukazují,

¾e se vrstva stává homogenìj¹í ve svém objemu (viz napø. Obrázek 27). Homo-

genita vrstvy se tedy v závislosti na energii pøilétávajících atomù mìní jinak v

objemu a jinak na povrchu vzniklé tenké vrstvy.

Pøíklad detailnìj¹ího zobrazení povrchu s pøevá¾ným zastoupením Cu mù¾eme

pro energii dopadajících atomù 30 eV vidìt na Obrázku 23.

Obrázek 23: Vizualizace vìt¹inového zastoupení Cu na povrchu vzniklé tenké
vrstvy po pøilétání 3000 atomù Cu a Zr v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000
atomy Cu (z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých). Zde pøíklad pro energii

pøilétávajících atomù 30 eV.

5.1.5 Common neighbor analysis

Tenké vrstvy vzniklé v oddíle 5.1 jsou amorfní látky. Ty mù¾eme popsat po-

mocí metody Common neighbor analysis (CNA) rozebrané v oddílu 2.2.3. Na

Obrázku 24 mù¾eme vidìt èetnost jednotlivých èlenù ijk CNA pro dvì krajní

simulované energie pøilétajících atomù.
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(a) energie 0.1 eV

(b) energie 100 eV

Obrázek 24: Common neighbor analysis pro 2 krajní simulované hodnoty energie
3000 atomù Cu a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000

atomy Cu (z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).

Na Obrázku 24 mù¾eme vidìt, ¾e pro rozdílnou energii dopadajících atomù

se vìt¹ina èlenù CNA pøíli¹ nemìní. Nejvýraznìji se li¹í èlen 555 odpovídající

ikosahedrálnímu klastru. Závislost hodnoty tohoto èlenu CNA na energii dopa-
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dajících atomù mù¾eme vidìt na Obrázku 25. Kromì ijk : 555 je v této amorfní

látce nejvýraznìj¹í èlen 544, 433 a 422.

Obrázek 25: Závislost prùmìrného poètu ijk: 555 jednoho objemového atomu na
energii 3000 atomù Cu a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený

2000 atomy Cu (z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).

Z hodnot na Obrázku 25 mù¾eme vidìt, ¾e pro rostoucí energii pøilétajících

atomù klesá hodnota CNA 555, tedy v amorfní látce je men¹í zastoupení ikosa-

hedrálních klastrù.

5.1.6 Homogenita tenké vrstvy

Dal¹í sledovanou vlastností byla homogenita vzniklé tenké vrstvy. Nechala

jsem spoèítat podíl Cu mezi atomy v krychlièce o hranì 15 �A posouvané s krokem

1 �A v celé tenké vrstvì kromì v¹ech atomù nad povrchovým atomem s nejni¾¹í

z-ovou souøadnicí. Rozlo¾ení zastoupení krychlièek s jednotlivými procentuálními

podíly Cu jsou na Obrázku 26.
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Obrázek 26: Závislost homogenity vzniklé tenké vrstvy na energii 3000 atomù Cu
a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát s 2000 atomy Cu (z toho 400

zamrzlých a 1600 nezamrzlých).

Obrázek 27 ukazuje, jak se mìní polo¹íøka (full width at half maximum)

prùbìhu funkce z Obrázku 26 v závislosti na energii pøilétávajících atomù.

Obrázek 27: Závislost polo¹íøky (full width at half maximum) na energii 3000
atomù Cu a Zr pøilétávajících v pomìru 1:1 na substrát tvoøený 2000 atomy Cu

(z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).
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Trend na Obrázcích 26 a 27 je i pøes odchylky pro energie pøilétajících atomù

3 a 100 eV takový, ¾e s rostoucí energií pøilétávajících atomù je vìt¹í homogenita

tenké vrstvy, tj. klesá polo¹íøka. Tomuto výsledku odpovídají i závìry z oddílu

5.1.2 a 5.1.3. Nejvíce homogenní vrstva vznikla pøi energii pøilétávajících atomù

30 eV.

Pro vy¹¹í energii atomù pøilétávajicích na substrát jsou vy¹¹í maxima prùbìhu

funkce na Obrázku 26. Kromì pøedpokládaného maxima v 50 % se ukázalo je¹tì

2. maximum pro hodnotu 48 %. Není jasné, proè se jedná pøesnì o tuto hod-

notu. Fakt, ¾e jde o hodnotu men¹í ne¾ 50 %, se dá odùvodnit s odkazem na

Obrázek 22, ze kterého plyne, ¾e na povrchu se nachází Cu atomy ve vìt¹ím ne¾

padesátiprocentním zastoupení. Jeliko¾ jsem vy¹etøení homogenity provádìla bez

povrchových atomù, je tedy v materiálu v prùmìru men¹í zastoupení atomù Cu.

5.2 Závislost struktury tenké vrstvy na pomìru tokù atomù

Cu a Zr pøilétávajících s energií 1 eV

V této èásti simulací jsem pracovala se stejným substrátem jako v oddíle 5.1

(krystalický substrát tvoøený 2000 atomy mìdi, z toho 400 zamrzlých a 1600

nezamrzlých, s regulovanou teplotou 300 K, s tlumicí dobou 0.01 ps a s èasovým

krokem 0.0005 ps). Na substrát jsem nechala pøilétat 3000 atomù mìdi a zirkonia

tentokrát v¹echny se stejnou energií 1 eV. Sledovala jsem, jak se mìní vlastnosti

vznikající tenké vrstvy v závislosti na pomìru dopadajících atomù. Vy¹etøila jsem

v¹echny pomìry od 100 % Zr a¾ po 100 % Cu s krokem 10 %.

5.2.1 Provedené simulace a vizualizace jejich výsledkù

Na Obrázku 28 mù¾eme vidìt vizualizaci vzniklé tenké vrstvy na mìdìném

substrátu pøi pøíletù atomù 100 % Cu a¾ 100 % Zr s krokem 10 %.
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(a) 100 % Cu (b) 90 % Cu,

10 % Zr
(c) 80 % Cu,

20 % Zr
(d) 70 % Cu,

30 % Zr

(e) 60 % Cu,

40 % Zr

(f) 50 % Cu,

50 % Zr
(g) 40 % Cu,

60 % Zr
(h) 30 % Cu,

70 % Zr

(i) 20 % Cu,

80 % Zr
(j) 10 % Cu,

90 % Zr
(k) 100 % Zr

Obrázek 28: Struktura tenké vrstvy v závislosti na pomìru Cu a Zr mezi 3000
atomy pøilétávajícími na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400 zamrzlých

a 1600 nezamrzlých).
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Na vizualizacích zobrazených na Obrázku 28 je patrné, ¾e struktura mnou

simulované tenké vrstvy tvoøené Cu a Zr je amorfní pro podíl mìdi 20-90 %. Pro

podíl mìdi 10 % si vrstva zachovala krystalickou strukturu. Tento výsledek je v

souladu se závìrem práce [1]. V této publikaci mù¾eme vidìt konkrétnì na Fig. 3

výsledky získané pomocí rentgenové difrakce. Pro zde zkoumaný podíl Cu 12 %

vy¹la struktura tenké vrstvy CuZr krystalická, zatímco pro podíl 18 % a vy¹¹í ji¾

vy¹la vrstva amorfní.

5.2.2 Koordinaèní èísla

Na Obrázku 29 mù¾eme vidìt závislost koordinaèního èísla Cu a Zr na podílu

Cu mezi pøilétajícími atomy.

Obrázek 29: Koordinaèní èísla Cu a Zr v závislosti na podílu Cu mezi 3000
pøilétávajícími atomy Cu a Zr na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400

zamrzlých a 1600 nezamrzlých).

Na Obrázku 29 je vidìt, ¾e koordinaèní èíslo Cu i Zr se s rostoucím zastou-

pením Cu zvy¹uje. Pro èistou mìï i zirkonium se ustálí blízko hodnoty 12, co¾

odpovídá tìsnì uspoøádané møí¾ce (kubické nebo hexagonální). Konkrétnì pro

100 % Cu vy¹lo koordinaèní èíslo 11.94 a pro 100 % Zr (na Obrázku 29 odpovídá

0 % Cu) vy¹lo 12.02. Pro men¹í zastoupení Cu vychází pro Cu ni¾¹í koordinaèní

èíslo, jeliko¾ jednotlivé atomy Cu jsou obklopeny více Zr, které mají vìt¹í rozmìry

ne¾ Cu, a proto se jich kolem centrálního atomu Cu vejde ménì. Stejným zpù-
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sobem mù¾eme zdùvodnit vy¹¹í koordinaèní èíslo Zr. Kdy¾ je atom Zr obklopen

více atomy Cu, které jsou men¹í ne¾ Zr, vytvoøí vazbu s více atomy a tím pádem

má vy¹¹í koordinaèní èíslo. Koordinaèní èíslo Cu se mìní v rozsahu 9.99 { 12.17,

co¾ je men¹í interval ne¾ koordinaèní èíslo Zr, které nabývá hodnot 12.02 { 15.71.

5.2.3 Slo¾ení povrchu

Stejnì jako v oddílu 5.1 jsem i v této èásti práce zaznamenala zvý¹ený výskyt

Cu na povrchu vzniklé tenké vrstvy. S rostoucím podílem Cu mezi pøilétávajícími

atomy se zastoupení Cu na povrchu pøirozenì zvy¹ovalo. Jak je vidìt na Obrázku

30 nedocházelo ale k lineárnímu rùstu. Body v grafu le¾í na konkávní køivce. Je

tedy patrné, ¾e podíl Cu na povrchu je ve v¹ech pøípadech simulace vy¹¹í ne¾ je

jeho prùmìrné zastoupení ve vzniklé tenké vrstvì.

Obrázek 30: Závislost podílu Cu na povrchu tenké vrstvy na podílu Cu mezi
3000 pøilétávajícími atomy Cu a Zr na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho

400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).
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5.2.4 Common neighbor analysis

Na Obrázku 31 mù¾eme vidìt Common neigbor analysis pro vybrané podíly

Cu a Zr mezi pøilétávajícími atomy.

(a) Pøílet 100 % Cu (b) Pøílet 50 % Cu a 50 % Zr

(c) Pøílet 90 % Zr a 10 % Cu (d) Pøílet 100 % Zr

Obrázek 31: Common neighbor analysis pro rùzné slo¾ení 3000 pøilétávajících
atomù na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400 zamrzlých a 1600

nezamrzlých).

Na Obrázku 31a mù¾eme vidìt, ¾e pro 100 % Cu je pøevá¾né zastoupení 421,

co¾ odpovídá plo¹nì centrované kubické møí¾ce Cu. Pro 100 % Zr na Obrázku

31d pøeva¾uje 421 a 422. Obì tyto trojice odpovídají hexagonální møí¾ce Zr. Tyto

výsledky jsou v souladu se známou strukturou mìdi a zirkonia, kterou jsem také

ovìøovala v oddíle 4.1. Pro pomìr mezi pøilétajícími atomy Cu a Zr 50:50 mù¾eme

42



na Obrázku 31b vidìt výraznìj¹í zastoupení struktur 555, 544, 433 a 422.

Zajímavý je pøípad pøíletu 90 % Zr a 10 % Cu. Materiál si i pøes deseti-

procentní zastoupení mìdi udr¾el výraznou krystalickou strukturu odpovídající

hexagonální møí¾ce. Mù¾eme tak sledovat vysokou èetnost CNA 422 a 421. Tento

výsledek se shoduje s vizualizací na Obrázku 28j.

Na Obrázku 32 mù¾eme vidìt, jak se mìní jednotlivé vybrané slo¾ky CNA v

závislosti na podílu Cu mezi pøilétávajícími atomy.
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(a) ijk: 421 (b) ijk: 422

(c) ijk: 433 (d) ijk: 544

(e) ijk: 555

Obrázek 32: Závislost zmìny èetnosti jednotlivých èlenù ijk Common neighbor
analysis na podílu Cu mezi 3000 pøilétávajícími atomy Cu a Zr na substrát

tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých).
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Na základì Obrázku 32 mù¾eme øíci, ¾e krystalická struktura se ve vzniklé

tenké vrstvì objevuje pro podíl pøilétávajících atomù 100 % Cu, 100 % Zr a 10 %

Cu + 90 % Zr. Èlen 421, který odpovídá kubické plo¹nì centrované i hexagonální

møí¾ce, má vysoké zastoupení pro podíl Cu 0, 10 a 100 %. Èlen 422, který od-

povídá hexagonální møí¾ce, má nejvy¹¹í zastoupení pro podíl Cu 0 a 10 % (tedy

100 a 90 % Zr). S rostoucím podílem Cu klesá zastoupení èlenu 422. Èleny 433 a

554 jsou nejvy¹¹í pøi amorfní struktuøe, tedy pro podíl Cu 20 a¾ 90 %. Èlen 433

má v tomto intervalu pøibli¾nì konstantní hodnotu mezi 1.154 a 1.430. Èlen 544

s rostoucím podílem Cu roste od 0.060 a¾ po 1.244. Nejvýraznìj¹í nárùst v ob-

lasti s amorfním charakterem je pak u èlenu 555, který odpovídá ikosahedrálnímu

klastru. Z hodnoty 0.038 roste a¾ do 1.970.

5.2.5 Homogenita tenké vrstvy

Na Obrázku 33 mù¾eme vidìt graf znázoròující homogenitu stejným zpùso-

bem, jako jsem si ji nade�novala v oddíle 5.1.6. Na Obrázku 34 je závislost zmìny

polo¹íøky jednotlivých funkcí z Obrázku 33 na podílu Cu mezi pøilétávajícími

atomy.

Obrázek 33: Závislost homogenity vzniklé tenké vrstvy na slo¾ení 3000
pøilétávajících atomù Cu a Zr na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400

zamrzlých a 1600 nezamrzlých).

45



Obrázek 34: Závislost polo¹íøky (full width at half maximum) na podílu Cu a Zr
mezi 3000 pøilétávajícími atomy na substrát tvoøený 2000 atomy Cu (z toho 400

zamrzlých a 1600 nezamrzlých).

Na Obrázku 33 mù¾eme vidìt, ¾e fenomén 2 píkù energií, který jsem sledovala

ji¾ v oddílu 5.1.6 pro podíl Cu a Zr 1:1 se opakuje i u nìkolika dal¹ích pomìrù

mezi pøilétávajícími atomy. Z hodnot na Obrázku 34 není patrná závislost mezi

homogenitou a podílem Cu mezi pøilétávajícími atomy.
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6 Závìr

V této práci bylo mým úkolem se seznámit s literaturou zabývající se mo-

delováním rùstu tenkých vrstev na atomární úrovni, seznámit se s metodologii

klasických výpoètù na atomární úrovni, provést simulace rùstu tenkých vrstev

CuZr s rùznými vstupními parametry a pokusit se nalézt závislost mezi nimi a

vlastnostmi (strukturou) vzniklé tenké vrstvy.

Získané teoretické poznatky jsem popsala v oddíle 2.2. V oddíle 4 jsem pro-

vedla základní simulace s mnou zkoumaným materiálem. V oddíle 4.1 jsem ovìøila

správné na�tování empirického potenciálu pomocí hledání minima potenciální

energie v závislost na délce møí¾kové konstanty. V oddíle 4.2 jsem stanovila vhod-

nou délku tlumicí doby termostatu pro mnou zvolený substrát. Nadále jsem si-

mulovala s tlumicí dobou 0.01 ps. V oddíle 4.3 jsem stanovila vhodnou délku

èasového kroku na 0.0005 ps. V oddíle 4.4 jsem ovìøila, ¾e takto zvolené parame-

try jsou vhodné i pro pøípad pøilétání tisíce atomù, kdy se tvoøí vrstva NVE (bez

regulace teploty termostatem).

V oddíle 5 jsem popsala výsledky svých simulací, pøi kterých jsem sledovala

závislost mezi vlastnostmi tenké vrstvy a energií pøilétávajících atomù (oddíl

5.1) a podílu Cu a Zr mezi pøilétávajícími atomy (oddíl 5.2). V obou èástech

vznikala tenká vrstva na krystalickém substrátu Cu tvoøeného 2000 atomy, z

toho 400 zamrzlých a 1600 nezamrzlých pøi kontrolované teplotì 300 K. Atomy

Cu v substrátu mìly strukturu krystalické plo¹nì centrované kubické møí¾ky. Na

substrát následnì pøilétalo 3000 atomù.

V oddíle 5.1 pøilétaly atomy Cu a Zr v pomìru 1:1 a zkoumala jsem rozsah

energií od 0.1 eV a¾ po 100 eV. Ve v¹ech pøípadech vznikla amorfní tenká vrstva.

Koordinaèní èíslo Cu nabývalo hodnot od 10.72 do 10.90 a s rostoucí energií pøi-

létávajících atomù klesalo. Koordinaèní èíslo Zr se mìnilo v intervalu 13.54 a¾

13.70. Minimální koordinaèní èíslo Cu a druhé nejvy¹¹í Zr vy¹lo pro energii 30

eV, co¾ má souvislost s homogenitou vrstvy, viz ní¾e. S rostoucí energií pøilétáva-

jících atomù rostl podíl vazeb Cu-Zr a naopak klesal podíl vazeb Cu-Cu a Zr-Zr.

To nasvìdèuje zvy¹ování homogenity látky. Ukázalo se, ¾e povrch tenké vrstvy je

pøevá¾nì tvoøen atomy Cu. Tento podíl vy¹el nejménì 61.69 %. Maximální podíl
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byl pro nejvy¹¹í energii pøilétajících atomù dokonce 72.50 %. Vzniklou amorfní

látku jsem zkoumala metodou Common neighbor analysis. Nejvýraznìj¹í zastou-

pení mìly èleny 555, 433, 544 a 422. V závislosti na energii pøilétávajících atomù

se nejvýraznìji mìnil èlen 555 odpovídající ikosahedrálnímu klastru. S rostoucí

energií se sni¾ovalo zastoupení ikosahedrálního klastru v tenké vrstvì.

Poslední zkoumanou vlastností byla homogenita vzniklé tenké vrstvy. Ukázalo

se, ¾e pro rostoucí energii pøilétávajících atomù se stává vzniklá vrstva homo-

genìj¹í. Nejhomogenìj¹í vrstva vznikla pro energii pøilétávajících atomù 30 eV.

Energie vedoucí na nejvy¹¹í homogenitu zároveò odpovídala i extrémùm koordi-

naèních èísel a podílu vazeb. Pro energii 30 eV bylo nejni¾¹í koordinaèní èíslo

Cu, druhé nejvy¹¹í koordinaèní èíslo Zr a nejvy¹¹í procentuální zastoupení vazeb

Cu-Zr. Zajímavým fenoménem byla pak existence 2 maxim v rozlo¾ení zastoupení

jednotlivých procentuálních podílech Cu v tenké vrstvì. Kromì pøedpokládané

hodnoty 50 % bylo druhé maximum u v¹ech energií také pro hodnotu 48 %.

V oddíle 5.2 pøilétaly atomy Cu a Zr s energií 1 eV v promìnném pomìru

od 100 % Cu s krokem 10 % a¾ po 100 % Zr. Ukázalo se, ¾e vzniklá tenká

vrstva je amorfní pro podíl Cu 20 { 90 %. Pro pomìr 10 % Cu + 90 % Zr si

zachovává tenká vrstva krystalickou strukturu odpovídající hexagonální møí¾ce.

Tento závìr je v souladu s výsledky získanými rentgenovou difrakcí v práci [1].

Pøi rostoucím podílu Cu mezi pøilétajícími atomy stoupá koordinaèní èíslo Cu i

Zr. Pro stoprocentní vrstvu Cu nebo Zr se obì koordinaèní èísla rovnají pøibli¾nì

12. I u tìchto simulací se ukázalo, ¾e na povrchu je vìt¹inové zastoupení Cu.

Pro v¹echny podíly Cu 10 { 90 % ve vzniklé tenké vrstvì byl v¾dy podíl Cu na

povrchu vy¹¹í ne¾ v celém objemu vrstvy.

Vyhodnocení vlastností tenké vrstvy pomocí metody Common neighbor ana-

lysis pøineslo výsledky v souladu s gra�ckou vizualizací. Vrstva 100 % Cu má

nejvýraznìj¹í èlen 421 odpovídající pro Cu kubické plo¹nì centrované møí¾ce.

Vrstva 100 % Zr má nejvýraznìj¹í èleny 421 a 422, které odpovídají pro Zr he-

xagonální møí¾ce. Podobné výsledky vy¹ly i pro podíl 10 % Cu + 90 % Zr, kdy

si vrstva zachovala krystalickou strukturu s hexagonální møí¾kou. Pro amorfní

vrstvu pøi 20 { 90 % Cu vy¹el výrazný èlen 433, který byl v daném intervalu
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pøibli¾nì konstantní, a èlen 544, který v daném intervalu rostl. Nejvýraznìj¹í ná-

rùst v intervalu s amorfní strukturou mìl èlen 555. Pro vy¹¹í podíl Cu v amorfní

vrstvì je vìt¹í zastoupení ikosahedrálních klastrù. Vy¹etøení homogenity vzniklé

tenké vrstvy nepøineslo viditelnou závislost na podílu Cu a Zr mezi pøilétajícími

atomy. Stejnì jako v oddílu 5.1 pro podíl 50:50 se i pro nìkolik dal¹ích podílù Cu

a Zr zopakoval fenomén 2 maxim pøi rozlo¾ení zastoupení procentuálních podílù

Cu.
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