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  :چكيده
 شاخصه هاي برخورد يك نانو خوشه نيكل با اندازه ها و انرژي هاي مختلف كه در روش لايه نشاني باريكه نانو MDدر اين مقاله به كمك شبيه سازي ديناميك مولكولي 

 انتخـاب   177و  87،  55،  18،  47،  14  هـا،   خوشه تعداد اتمهاي  و   eV/atom 1-20ها انرژي خوشه .  استفاده مي شود ، مورد بررسي قرار گرفت        ICBDخوشه هاي يونيده  
همچنـين  . و زمان رسـيدن بـه دمـا مـورد بررسـي قـرار گرفـت            در لحظه برخورد نانو خوشه به سطح       در اين تحقيق وابستگي سايز خوشه به حداكثر دماي زير لايه          .شدند

هر يك از اين پارامترها نقـش       .جابجا شده در زير لايه ، اتمهاي پراكنش شده و اتمهاي نفوذ يافته در زيرلايه بررسي شد                وابستگي سايز و انرژي خوشه ها به تعداد اتمهاي          
  .كليدي در نوع لايه بوجود آمده دارند
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Abstract 

On the atomic scale, Molecular Dynamic (MD) Simulations of the impact of a single cluster onto the surface have 
been carried out. The impact of a Ni Nanocluster on a Ni (100) substrate was studied for impact energies of 1-20 eV/atom. We 
investigated the cluster size dependence of the maximum substrate temperature Tmax  and of the time tmax within which this 
temperature is reached. Time, cluster size and cluster energy dependence of the number of disordered atoms in the substrate 
was observed. We also investigated the energy and cluster size dependence of the number of the substrate sputtering and 
implantation atoms.  

  
  
  
  
  مقدمه . 1

 اتوليد لايه نازك از انباشت اتمها و مولكوله ـ       روشهاي زيادي براي    
 سطح زير لايه متداولدر تكنيك هاي .روي يك سطح وجود دارند  

تا چند صد كلوين بالاتر از دماي اتاق گرم مي شود اما مـي تـوان                
بجاي گرم كردن زيرلايه از روشهاي ديگري براي  بالا بردن انرژي 

لايه نشاني باريكه نانو خوشـه هـاي          در روش  .كرد  اتمها استفاده   
يونيزه ،خوشه هاي اتمي توليد شده در يك نازل ،        )ICBD( دهييون
 بالا در حـدود چنـد كيلـو ولـت ، بـه        ژ و سپس با اعمال ولتا     شده

  )1. (دنداده مي شوسمت زير لايه شتاب 
كيفيت بـالاتر در دمـاي زيـر        هاي توليدي با اين روش داراي       لايه  
 اين تكنيك كاربردهاي زيادي در سـاخت        )2.(باشند كمتر مي    لايه

لايه هاي نازك فلـزي ، عـايق و نيمـه رسـانا دارد كـه در صـنايع                   
قطعات ميكروالكترونيك، اپتيك، اپتوالكترونيك و مواد مغناطيـسي        

  ) 3.(مورد استفاده قرار مي گيرد
يكـي از گزينـه      )MD(استفاده از شبيه سازي ديناميـك مولكـولي       

 براي بررسـي تـشكيل لايـه و مطالعـه برخـورد يـك         مناسب هاي
 )5-4.( مي باشدخوشه اتمي به سطح

  
  روش شبيه سازي. 2

به كمك مكانيك كوانتومي شبيه سازي سيستمي متـشكل از چنـد            
اما مي توان به جاي حل معادله شـرودينگر         . صد اتم متصور است   

ه و  از يك تقريب برهم كنش كلاسـيكي بـين اتمهـا اسـتفاده كـرد              
  )6.(يوتن را حل نمودمعادله ن
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 LAMMPSكـد     از   MDبراي شبيه سازي ديناميك مولكـولي       
 نوشـته   SANDIA اين كد توسـط آزمايـشگاه ملـي          .استفاده شد 
) Verlet( الگـوريتم ورلـت     ازLAMMPSدر كـد  .شده است
    .استفاده مي شودمعادله حركت نيوتن براي حل 

 روش  ه بعـد و از پتانـسيل       در س  MDدر اين مقاله از شبيه سازي       
براي بررسي برهم كنش نانو خوشه هاي       )  EAM (كاشت اتمي   

 از  . ، اسـتفاده شـد     برخورد مي كند  ) 100(كه به سطح نيكل     نيكل  
اين پتانسيل قبلا براي فلزاتي ماننـد طـلا ، مـس ، نقـره و پلاتـين                  

ام بـه   i در ايـن پتانـسيل انـرژي كـل اتـم             )7.(استفاده شده اسـت   
  .مي باشدصورت زير 
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و تـابعي ازچگـالي     ) embedding( كاشـت    انـرژي    Fكه در آن    
 I انواع اتمهايβ وα پتانسيل برهم كنش ، Ф.  مي باشدρالكترون 

  .  مي باشدJ و 
 تنهـا   ،در اين كار فرض بر اينستكه در اثر برخورد يك نانو خوشه           

 مي گيرد كه به آن ناحيه محدوده كوچكي از سطح تحت تاثير قرار
 قـرار   آن ديواره اي كه در همـسايگي        .)D( مي شود  گفته   برخورد

ايـن دو قـسمت    )P( .نامگذاري كرده ايـم دارد قسمت كريستالي 
لايه اي از سطح را تشكيل مي دهند كه تحت تـاثير برخـورد مـي                

. )F(مفـرض كـرده اي ـ    باشد و قسمت هاي زيرين را ناحيه ثابـت          
 .را نشان مي دهدمدل  مختلفنواحي ) 1(شكل 

   
 مدل ارايه شدهنواحي مختلف : 1شكل

  
نيكل با ساختار خوشه هاي اتمي  از ،به منظور بررسي برخورد

 اتمي 177 و 87، 55، 47، 18، 14 اندازه هاي با fccشبكه اي 

 Aº 4فاصله خوشه ها  از سطح براي تمام حالت ها . استفاده شد
 با ps6ان مورد نظر براي شبيه سازي  ، زمK70، دماي زير لايه 

ماده آمچنين براي ه.  انتخاب شدps 0,001   برابرstepزمان هر 
 پيكو ثانيه برنامه اجرا شده و سپس كد 50000سازي سيستم 
  .اصلي اجرا شد

  
  انجام شبيه سازي. 3

 بـا  eV/atom 5 اتم و انرژي هـاي  47 خوشه نيكل با    شبرهم كن 
نشان داده شـده    ) 2(سب زمان در شكل     بر ح ) 100(زير لايه نيكل  

 .است

 
 با زير eV/atom  5 اتم و انرژي هاي 47 برهم كنش خوشه نيكل با  :2شكل

  پيكوثانيه6 و3، . 25، 0 در زمانهاي بر حسب زمان) 100(لايه نيكل

  
تصاوير برخورد اتمهاي خوشه به سطح نشان مي دهد كه با شروع           

رد اتمهاي خوشه سطح را مورد فـشار قـرار مـي دهـد و در                برخو
 و خوشـه بهـم مـي         در نزديكي سطح   نتيجه ساختار كريستالي لايه   

با گذشت زمان اتمهاي خوشه شكسته شده و به عمق لايـه            . خورد
تعداد اتمهاي نفوذ يافته خوشـه بـا انـرژي          ) 3(شكل. نفوذ مي كند  
eV/atom5       افزايش سايز خوشـه    با  . در زير لايه را نشان مي دهد

  .ها تعداد اتمهاي نفوذي نيز به صورت خطي افزايش مي يابد
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  در زير لايهeV/atom5 تعداد اتمهاي نفوذ يافته خوشه با انرژي :3شكل

 
  

 تايي به 47تعداد اتمهاي نفوذ كرده خوشه ) 4(همچنين در شكل
و تعداد اتمهايي پراكنش شده  )Implantation(زير لايه 

)Sputtering(  از اتمهاي زيرلايه را برحسب انرژي هاي 
با افزايش انرژي، تعداد اين اتمها . مختلف هر اتم نشان مي دهد

  .افزايش مي يابد
 
 

 
 

 تايي به زير لايه و تعداد اتمهاي 47تعداد اتمهاي نفوذ كرده خوشه ) 4(شكل
   eV 1 ،2 ،3 ،4 ،5 پراكنش شده از اتمهاي زيرلايه را برحسب انرژي هاي

  
برخورد خوشه ها با سـطح را مـي تـوان از جنبـه ديگـري مـورد                  

ــرار دارد  ــر  ) 5(در شــكل . بررســي ق ــاي زي ــاكزيمم دم ــه  م لاي
)Tmax(         براي دو خوشـه    را به صورت تابعي از انرژي كل خوشه

 Tmax ،   با افزايش انرژي كل    .نشان داده شده است    تايي   47 و 14

 تـايي   14اي خوشـه هـاي      افزايش مي يابد اما ميزان اين انرژي بر       
 .  تايي مي باشد47بيشتر از 

  
  ماكزيمم دماي زير  لايه را به صورت تابعي از انرژي كل خوشه:5شكل

  
  و زمـان رسـيدن بـه ايـن دمـا             ماكزيمم دماي زير لايه   ) 6(شكل    

)tmax(   در انرژي كلeV195با افـزايش سـايز   .  را نشان مي دهد
. خوشـه كـاهش مـي يابـد       خوشه ، انرژي در واحد اتم و سرعت         

مشخص شده كه اندازه حركت خوشـه متناسـب بـا جـذر تعـداد               

 .  مي باشدnاتمهاي خوشه 
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به سايز  و زمان رسيدن به اين دما  وابستگي ماكزيمم دماي زير لايه:6شكل

  eV195 در انرژي كل خوشه
 

يش  افـزا  tmaxچون سرعت خوشه كاهش مي يابد زمان برخورد         
را مي توان به صورت     ) 6( در شكل  n به   tmaxوابستگي  . مي يابد 

  :رابطه زير بيان كرد
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)2(  4721.0)log(2254.0max −= nt  
 و زمان رسيدن به ايـن        Tmaxماكزيمم دماي زير لايه     ) 7 (شكل
تــابعي از ســايز خوشــه  در انــرژي    را بــصورت  tmaxدمــا 

eV/atom5را نشان مي دهند .  
  

 
 بصورت تابعي و زمان رسيدن به دما، Tmaxاي زير لايه  ماكزيمم دم:7شكل

  eV/atom5از سايز خوشه در انرژي 
  

 از اينرو متناسب ، اين دما متناسب با انرژي كل  و   با توجه به شكل   
) 8( شـكل    . مـي باشـد    ،   ، تعداد اتمهاي تشكيل دهنده خوشه      nبا  

 را بـر  )  Ndis (وابستگي تعداد اتمهاي جابجا شـده در زيـر لايـه          
، 55 ،   18، براي خوشه هاي      eV 195زمان براي انرژي كل   حسب  

  .نشان مي دهد اتمي 177و 87
مطابق شكل مشاهده مي شود كه بعد از برخورد خوشه با زير لايه             

كريستالي بـودن خـود را از دسـت مـي             ساختار ، اتمهاي زير لايه   
   . دهند و دچار بي نظمي هايي درمحل برخوردخوشه مي شوند

 

  
 

 را به سايز Ndisوابستگي تعداد اتمهاي جابجا شده در زير لايه : 8ل شك
   eV 195خوشه و زمان براي انرژي كل

 
  :خلاصه و نتيجه گيري.4

در اين پروژه ،برهم كنش خوشه هاي نيكل با زير لايـه نيكـل بـه                
بـدين منظـور    . كمك شبيه سازي ديناميك مولكولي بررسـي شـد        

نتـايج  . لف در نظـر گرفتـه شـد       تخوشه هايي با انرژي و سايز مخ      
ماننـد  شبيه سازي وابستگي پديده هاي رخ داده در تـشكيل لايـه             

پراكنش، نفوذ و جابجايي اتمها را به سايز و انرژي خوشه ها نشان  
همچنين مشخص شد كه براي بدست آمدن يك لايه اپي          . مي دهد 

تكسي ، بهتر است در انرژي كل ثابت، تعداد اتمهاي خوشه زيـاد             
  . شدبا
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