Samoorganizacja i procesy tworzenia nanoklastrow w nieliniowych lancuchach molekularnych
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STRESZCZENIE

Celem niniejszej pracy jest zbadanie proceséw samoorganizacji w tancuchach
molekularnych.
Wykonano symulacja komputerowa przy uzyciu metody dynamiki molekularnej. Jako
potencjat interakcji atomowej wybrano potencjat Morse’a. Lancuchy molekularne poddano
wplywowi oddzialywania jondw o niskiej energii w dwojaki sposéb: poprzez dziatanie wiazka
pojedyncza oraz plazma. [lo§¢ energii przeniesionej na czasteczki fancucha byta r6zna w
szerokim zakresie, lecz musiata by¢ mniejsza niz energia potrzebna do zerwania tancucha.

Wykazano, iz w rezultacie wptywu jonéw o niskiej energii w tancuchach wzbudzaja si¢
nieliniowe oscylacje, w wyniku czego czasteczki stabilizuja si¢ w nowych pozycjach, co jest
przyczyna tworzenia si¢ i rozwoju nowych metastabilnych grup molekularnych
(nanoklastrow). W tancuchach jednorodnych utworzone nanoklastry odpowiadaja elementom
,,pamigci molekularnej".

WPROWADZENIE

Nanoobszary (1-100 nm) przyciagaja uwage specjalistow z réznych dziedzin, takich jak
fizyka, chemia medyczne, inzynieria itd. [1] Ogromny postgp w produkcji i badaniu
nanoklastréw, nanosystemow i nanourzadzen jest w znacznej mierze spowodowany rozwojem
nanotechnologii. W szczeg6lno$ci mowa tu o opracowanej niedawno metodzie
mikroskopowej opartej o zastosowanie wtasciwosci materialow atomowych i molekularnych
oraz efektéw nieliniowych podczas rozwoju procesow samoorganizacji [2, 3].

Wyizolowane nanoklastry i nanosystemy molekularne lub atomowe oraz nanoklastry
oddziatujace pomigdzy soba stabo lub mocno, musza by¢ precyzyjnie rozréznione. Z reguty typ
pierwszy sklada si¢ z medium ptynnego, jak woda, roztwory koloidalne, emulsja itd. [4] Typ
drugi sktada si¢ z materialéw statych [5].

Wykonano symulacja komputerowa w celu zbadania proceséw nanoklastryzacji w
r6znych materiatach [1, 6, 7]. Symulacja komputerowa proceséw tworzenia nanoklastrow w
nieliniowych tancuchach atomowych po napromieniowaniu ich jonami o niskiej energii
zawarta jest w naszych artykutach [2, 3, 8]. Wykazano, iz owe nieliniowe efekty byty jednym
z powod6éw samoorganizacji materiatéw oraz ich glgbokiej modyfikacji, niewytlumaczalnej
przez klasyczna fizyke ciat statych.

Bombardowanie powierzchni statej jonami o niskiej energii prowadzi do nieliniowej
oscylacji oscylatorow atomowych sieci krystalicznej, co powoduje tworzenie i rozwoj
nowych metastabilnych grup atomowych, w szczegdlno$ci nanoklastrow.

Gtéwne cele niniejszej pracy sa nastgpujace:

- symulacja komputerowa proceséw samoorganizacji w nieliniowych faficuchach

atomowych i molekularnych,

- analiza procesOw nanostrukturalizacji w fancuchach atomowych i molekularnych pod
wplywem napromieniowania ich jonami o niskiej energii.



SZCZEGOLY BADAN

Zbadano tancuch atoméw wodoru (rysunek 1a), molekularny tancuch wodny (rysunek 1b)
oraz atomowy tancuch wodny (rysunek 1c). Badania obliczeniowe wykonano przy uzyciu
metody dynamiki molekularnej. Jako potencjat interakcji atomowej wybrano potencjal Morse’a
[3]. Niziny potencjalu osiagnigto poprzez rozwinigcie potencjatu Morse'a w szereg Taylora.

Zbadano zalezno$ci przemieszczenia kazdego atomu (czasteczki) od czasu, jaki uptynat od
zatrzymania wptywu zewnetrznego. Zrédta, ktére daty impulsy atomom faficucha to zaréwno
bezposrednie uderzenie jonu w pierwszy atom tancucha (pojedyncze uderzenie), jak i
przypadkowe uderzenia w przypadkowo wybrane atomy fancucha (dzialanie plazmy).

Wszystkie typy wplywow to wptywy o niskiej energii, poniewaz wazne jest aby
faficuch atomowy nie zostat zerwany, co jest warunkiem wzbudzenia oscylacji
nieliniowych w fancuchu.

Po zatrzymaniu wplywu zewngtrznego zaobserwowano procesy stabilizacyjne atomow i
czasteczek. Przedziat czasowy miescit si¢ w granicach od 107 do 1072 s. W symulacji
komputerowej uzyto Scistych i niescistych warunkéw granicznych.
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Rysunek 1. Struktury tancuchowe uzyte w symulacji komputerowe;j. a) - tancuch
skladajacy si¢ z atomow wodoru, b) - tancuch sktadajacy si¢ z czasteczek wody, c) -
fancuch sktadajacy si¢ z atoméw wodoru i tlenu (czasteczki wody).

WYNIKI I DYSKUSJA

Przeprowadzono symulacj¢ komputerowa proceséw samoorganizacji w tancuchu
atomowym skfadajacym sig z 50 atoméw wodoru (rysunek 1a), zbadano dwa przypadki
uderzen w fancuch, a konkretnie pojedyncze uderzenie oraz dziatanie plazmy. W tym
przypadku wybrano $ciste warunki graniczne. W przypadku pojedynczego uderzenia, pierwszy
atom lancucha przemiescit si¢ z predkoscia V=500 m/s (energia przeniesiona na pierwszy atom
=107 eV) wzdhuz osi X. Nieliniowe oscylacje atoméw w tancuchu zostaty bardzo intensywnie
wzbudzone, co wywolato procesy samoorganizacji i w rezultacie przemieszczenie atomow
oraz ich stabilizacje w nowej pozycji.

Rysunek 2a przedstawia zalezno$¢ przemieszczenia atomu N7 i N45 wzdtuz osi X od
czasu, jaki uptynat od zatrzymania wplywu zewngtrznego na pierwszy atom. Widac, iz atomy
wychodzace ze swej pozycji rownowagi stabilizuja si¢ w nowej pozycji, co wigcej, procesy
oscylacyjne w poblizu nowych przemieszczonych pozycji ciagle trwaja. Poza tym czas
stabilizacji jest niemal 3-4 razy wigkszy niz czas relaksacji zwyktego atomu.
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Rysunek 2. Zalezno$¢ przemjeszczema atomu N7 1 N45 wzdtuz osi X od czasu, jaki
uptynat od zatrzymania wptywu zewngtrznego. a) - pojedyncze uderzenie, b)- dziatanie
plazmy.

W przeprowadzonej symulacji komputerowej dziatania plazmy, na uderzenie
wystawione byty nastgpujace atomy: atom N1 (V=538 m/s), atom N10 (V=1682 m/s) oraz
atom N30 (V=1237 m/s), co odpowiada uderzeniu o niskiej energii. Rysunek 2b pokazuje
przemieszczenie atoméw N7 145 w czasie, jaki uptynat od zatrzymania wptywu
zewngtrznego. Nalezy zauwazy¢, iz w przypadku dziatania plazmy, przemieszczenie
atomoéw jest dwa razy wigksze niz w przypadku pojedynczego uderzenia. Wynika z tego, Ze
dziatanie plazmy prowadzi do zwigkszenia aktywnoS$ci procesu samoorganizacji i
przemieszczenia atoméw. Rysunek 3 pokazuje przemieszczenie atoméw catego tancucha
po opisanym powyzej dzialaniu plazmy do nowych ustabilizowanych pozycji, ktére mozna
opisa¢ jako nowe metastabilne grupy o duzej zywotnosci (nanoklastry) (atomy N1-29 oraz
N30-50 na rysunku 3).
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Rysunek 3. Przemieszczenie S0 atoméw wzbudzonego nieliniowego tancucha atomowego
wzdtuz osi X w czasie stabilizacji. O$ Y przedstawia przemieszczenie atoméw, o§ X pokazuje
liczbg atoméw w tancuchu nieliniowym.

Zbadano takze tancuchy molekularne skladajace si¢ z czasteczek wody (rysunek 1b). W
tym badaniu wybrano niesciste warunki graniczne. Pierwsza czasteczka tancucha zostata
poddana pojedynczemu uderzeniu i osiagneta predkos¢ V=500 m/s (energia przeniesiona na
pierwsza czasteczkg 0,01 eV). Rysunek 4 przedstawia zaleznos¢ przemieszczenia pierwszej
czasteczki wody wzdhuz osi X od czasu, jaki uptynat od zatrzymania wptywu
zewngtrznego. Widac, ze plerwsza czasteczka wykazujaca oscylacje nieliniowe réwniez
wychodzi ze swej pozycji réwnowagi i stabilizuje si¢ w nowej pozycji, kontynuujac
oscylacje w poblizu nowych pozycji rownowagi przez dos¢ dtugi czas.
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Rysunek 4. Zalezno$¢ przemieszczenia pierwszej czasteczki wody wzdiuz osi X od czasu,
jaki uptynat od zatrzymania wplywu zewngtrznego.

Rysunek 5 przedstawia diagram fazowy pierwszej czasteczki tancucha molekularnego.
Jej stan poczatkowy odpowiada zerowej wspdtrzednej (linia AA) i zerowej predkosci na
planie fazowym. Widzimy, iz jej nowy koncowy atraktor (linia BB) to znacznie
przemieszczony stan ze stanu pierwotnego. Stan ten osiggany jest poprzez liczne nieliniowe
oscylacje. Podobne wyniki otrzymano dla wszystkich czasteczek tancucha. Stabilizacje w
nowych pozycjach mozna okresli¢ pamigcia molekularna.
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Rysunek 5. Diagram fazowy pierwszej czasteczki tancucha molekularnego wody po
zatrzymaniu wplywu zewngtrznego. Linia AA — stan poczatkowy czasteczki, linia BB — nowy
koncowy atraktor.

Zbadano takze tancuch atomowy czasteczek wody pokazany na rysunku Ic. Liczba
czasteczek wody wahata si¢ od 2 do 8 (6-24 atoméw). Predkos¢ pierwszego atomu wywotana
przez pojedyncze uderzenie réwniez wahata si¢ od 100 do 1600 m/s (energia przeniesiona na
pierwszy atom 10°-107eV). Rysunek 6 pokazuje przemieszczenia tancucha atomowego przy
réznych predkosciach pierwszego atomu wywotanych przez pojedyncze uderzenie. Wida¢, iz
we wszystkich przypadkach przemieszczenia atomu sa znaczne, co powoduje kurczenie si¢
fancucha (ktére mozna nazwac rowniez rozpadem tancucha) lub tworzenie si¢ klastrow o
wysokiej energii. Wida¢, iz dlugo$¢ rozpadajacego si¢ tancucha zalezy od predkosci, ktéra ma
pierwszy atom po pojedynczym uderzeniu i ze jest struktura o minimalnej dtugosci tancucha
przy danej energii uderzenia. Dla fancucha atomowego, ktory sktada si¢ z dwdch czasteczek
wody, minimalng dlugos¢ tancucha zaobserwowano przy predkosci pierwszego atomu
V=1000-1500 m/s (rysunek 6a), dla 4 czasteczek wody — przy V=100 m/s, a dla 8 czasteczek
wody — przy V=1200 m/s (rysunek 6b).

Nalezy zauwazy¢, iz taki rodzaj klastryzacji tworzy si¢ réwniez przy rozwoju procesu
nieliniowej oscylacji w faficuchu atomowym wody. Pokazano to na rysunku 7, ktéry
przedstawia zalezno$¢ przemieszczenia atomu wodoru (rysunek 7a) i tlenu (rysunek 7b) od



czasu, jaki uptynat od zatrzymania wptywu zewngtrznego. Lancuch sktada si¢ z dwéch
czasteczek wody 1 wykazuje poczatkowe przemieszczenie pierwszego atomu przy predkosci

V=500 m/s.
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Rysunek 6. Przemieszczenie atomdw czasteczki wody przy réznej predkosci, ktora pierwszy
atom otrzymat z wplywu zewngtrznego. a) — tancuch sktadajacy si¢ z dwoch czasteczek wody,
b) tancuch sktadajacy si¢ z oSmiu czasteczek wody. W ramkach z linii przerywanych pokazano
fancuchy atomowe w powigkszeniu.

Widacg, iz proces nieliniowej oscylacji trwa juz przez do$¢ dtugi okres czasu. W ramkach
z linii przerywanych pokazano zaleznos$ci w pow1qkszemu Biorac pod uwagg owe
zaleznosci (rysunek 7) mozna wnioskowac, iz utworzone nanoklastry znajduja sig¢ w
dlugotrwatych warunkach oscylacji.
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Rysunek 7. Zalezno$¢ przemieszczenia atomow czasteczek wody wzdtuz osi X od czasu, jaki
uptynat od zatrzymania wptywu zewngtrznego. a) — pierwszy atom tancucha (atom wodoru), b)-
drugi atom tancucha (atom tlenu). Linia AA wskazuje poczatkowa pozycj¢ atomu tlenu.




WNIOSKI

Przy uzyciu metody dynamiki molekularnej, symulacja komputerowa nieliniowych
oscylacji w systemie atomu i oscylator6w molekularnych po napromieniowaniu ich jonami o
niskiej energii, wykazala mozliwo$¢ tworzenia si¢ w nich nanoklastréw i nanostruktur.

Wykazano, iz rozpad tahcucha przy tworzeniu nanoklastréw o wysokiej energii
obserwuje si¢ w molekularnych i atomowych tancuchach wody.
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