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МОДЕЛЮВАННЯ ДИНАМІКИ ФОРМУВАННЯ  
НАНОПЛІВОК 

Здійснено моделювання процесу осадження наноматеріалів за CVD-технологією методами 
нелінійної молекулярної динаміки, отримано залежність АЧХ Фур’є перетворення від початково-
го значення швидкості руху атомів (температури) та показника дифузії газової фази. 

Вступ 

Інтерес до фрактальних нанорозмірних плівок пов’язаний з їх фізичними властивостями, які 
суттєво відрізняються для твердих тіл з кристалевою або аморфною структурою. Для їх отримання 
традиційно використовується метод CVD (хімічне парофазне осадження речовин) в якому вихідна 
речовина випарюється в окремій камері, переноситься через газове середовище та осаджується на 
підложку [1]. 

Постановка задачі 

Однією з задач дослідження динаміки утворення нанорозмірних плівок за умов нерівноважного 
осадження наноматеріалів за CVD-технологією з газової фази методом активування випроміню-
вання електронних гармат є моделювання процесу дисоціації молекули та формування кластерних 
структур [2]. 

Традиційно моделювання взаємодії атомів в межах однієї молекули здійснюється методами мо-
лекулярної динаміки. Однак, вона має в своїй основі недолік, через який не може долучити дисо-
ціацію (руйнування) хімічних зв’язків при високому збудженні. 

Розв'язання задачі 

Розглянемо міжатомну взаємодію у молекулі як потенціал Морзе 

 ( ) ( )( )21 expr D a rΠ ∆ = − − ∆ , (1) 

де D та a — константи, 0r r r∆ = − — зсув атома відносно положення рівноваги. У цьому випадку 
рівняння руху у формі Лагранжа має вигляд нелінійної коливальної системи, в якій можливе ви-
никнення хаотичних режимів 

 ( ) ( )( )2 exp 2 expmr aD a r a r= − ∆ − − ∆ . (2) 

Таким чином, коливання атомів у молекулі з міжатомною взаємодією у вигляді потенціалу Мо-
рзе є системою другого порядку ангармонічності. 

Енергетичний простір між двома найближчими сусідніми рівнями енергії En зменшується у разі 
підвищення значення n. Коли цей простір дорівнює нулю міжатомні зв’язки руйнуються та моле-
кула дисоціює. Така ситуація пов’язана з виникненням у молекулі системи атомів, які здійснюють 
хаотичні коливання. 

Нехай n0 є квантове число у випадку дисоціації. Тоді, якщо n = 0, 1, 2, 3…, квантовими числами є 
 

0 01 0n nE E+ − = . (3) 

Унаслідок чого енергія дисоціації дорівнює 
 0 ~E D . (4) 

Суттєвий вплив на властивості нанорозмірних плівок має тонка структура формувальних їх 
кластерних утворень. 
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За об’єкт дослідження виберемо триатомну молекулу диоксиду азоту (двоокис азоту) NO2 [3], 
для якої система рівнянь руху має вигляд  
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де штрихом позначена похідна потенціалу Морзе взаємодії по відстані між атомами, наприклад 

1ONR . Крім того для різних атомів використовуються різні значення параметрів D та a. 
З урахуванням похідної потенціалу Морзе: 

 ( ) ( ) ( )( )0 02' 2 r r r rr D e e−α − − α −= − α −∏  (6) 

кінцева система рівнянь руху атомів у молекулі NO2, на основі якої проведено моделювання пове-
дінки триатомної молекули NO2, має вигляд 
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Динамічна модель молекули NO2 (7) побудована 
в пакеті візуального програмування Simulink сис-
теми Matlab7.0. Для зручного використання схеми 
застосована керувальна програма, оформлена у 
вигляді М-файла.  

Результати моделювання подані трьома блоками 
даних. 

Перший блок — «Forces» — відображає графіки 
зміни прискорення руху по кожній з трьох осей 
координат для трьох атомів молекули NO2 від мо-
дельного часу. 

Другий блок — «Distances— відображає графіки 
зміни положення трьох атомів молекули NO2  від-
носно початкового. 

Третій блок — «Angles» — відображає зміни 
градусної міри кутів (у градусах) трикутника, утво-
реного атомами О1, N, О2 для кожного шагу моде-
льного часу. 

 
Рис. 1. Блок «Forces» 

 
Рис. 2. Блок «Distances» 
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Як вже було зазначено, дисоціація міжатомних 
зв’язків у молекулі є наслідком хаотичних коли-
вань цих атомів. Тому важливим є питання іден-
тифікації параметрів хаотичних коливань за ре-
зультатами спостережень. До найбільш розповсю-
джених ознак хаотичних коливань відносять [4]: 

1. Чутливість до змін початкових умов; 
2. Аналіз показників Ляпунова; 
3. Неперервний спектр Фур’є на обмеженому ін-

тервалі частот; 
4. Фрактальні властивості руху у фазовому просторі, що вказують на присутність дивного атра-

ктору. 
Враховуючи специфіку комп’ютерних експериментів, в роботі використано аналіз АЧХ спект-

ру Фур’є для регістрації факту виникнення хаотичних коливань. Підвищення початкової швидкос-
ті у моделюванні коливань атомів у молекулі приводить до виникнення нових складових АЧХ 
спектру Фурьє, що щільно заповнюють кінцевий інтервал частот (рис. 4). 

 

   

 
Рис. 4. АЧХ коливання атомів в залежності від початкової швидкості 

Проведені числові експерименти зі зміною початкових значень швидкості атомів у молекулі 
NO2 (температури) засвідчили, що можливі дві принципово різні ситуації. 

1. Дисоціації немає. Атоми молекули коливаються біля положення рівноваги. Даний сценарій є 
наслідком недостатньої початкової швидкості (температури) коливань атомів молекули. 

2. Має місце дисоціація. Виникає селективний розрив міжатомних зв’язків, найбільш вірогід-
ним з яких є дисоціація зв'язків кисень-кисень та одного з азот-кисень, що призводить до утворен-
ня оксиду азоту і атому кисню. 

 
Рис. 3. Блок «Angles» 
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Висновки 

Проведене комп’ютерне моделювання процесу осадження наноматеріалів за CVD-технологією 
методами нелінійної молекулярної динаміки [5] виявило залежність АЧХ Фур’є перетворення від 
початкового значення швидкості руху атомів (температури) та показника дифузії газової фази [6], 
отриманих внаслідок дисоціації. 
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