


BEAGYAZOTT KVANTUMPOTTYOK ES PLAZMONIKUS
NANORESZECSKEK LETREHOZASA ONSZERVEZODESSEL

A technologiai fejlédésbdl kovetkezd méretcsokkenés
az elektronikai és a vegyi iparban sziikségessé tette,
hogy el6re tudjuk jelezni, vagy meg tudjuk magyaraz-
ni a nanométeres skalan lezajlo folyamatokat. Ezt
teszik lehet6vé a kiilonb6zs atomisztikus modellek. A
molekuladinamika mellett két gyakran hasznalt meg-
kozelités a kinetikus Monte-Carlo-modszer (KMC) és
a kinetikus atlagtérmodell (KMF). Utobbi két megko-

A tanulminy alapjaul szolgilo kutatdst az Innovacios és Technolo-
giai Minisztérium altal meghirdetett Tématertileti Kivalosagi Prog-
ram (TKP2020-IKA-04) taimogatta, és az Innovacios és Technolo-
giai Minisztérium UNKP-20-3-1-DE-122 k6dszamt Uj Nemzeti Kiva-
l6sag Programjanak a Nemzeti Kutatasi, Fejlesztési és Innovacios
Alapbdl finanszirozott szakmai timogatasaval valosult meg (6sz-
tondijas: J. G.).

Jager Gabriella jelenleg PhD hallgatd a
Debreceni Egyetem Szilardtest Fizikai Tan-
székén. 2016 Ota végez kutatomunkat Er-
délyi Zoltan és Toman Janos vezetése mel-
lett. A szilard testekben zajlo diffazios fo-
lyamatok tanulmanyozasa céljabol szimula-
cios (SKMF) és kisérleti munkaban is részt
vesz. Jelenleg az Uj Nemzeti Kivdlosig
Program 6sztondijasa.
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zelités kozott helyezkedik el a Debreceni Egyetem
Szilardtest Fizikai Tanszék és a Cherkasy Egyetem
munkatarsai altal kifejlesztett sztochasztikus kinetikus
modellezési keretrendszer (Stochastic Kinetic Model-
ling Framework, SKMF).

Az SKMF egy 2016-ban publikalt [1], gyors, alacsony
gépigény(! modszer, amely egy hiromdimenzios kris-
talyban az atomi ricshelyeken értelmezett Osszetétele-
ket a megfelel6 atomok megtaldlasi valoszintségeként
értelmezi.” Legegyszer(bb esetben, sok KMC-modszer-
hez hasonl6an az SKMF is a legkozelebbi szomszédok
kozotti kolesonhatdsokat veszi figyelembe, valamint
sztochasztikus jellegl, viszont ebben az eljarasban a
sztochaszticitdis mértéke hangolhatd, és egyetlen
SKMF-futtatds eredménye nagyszami KMC-allapot at-
lagat adja. Az emlitett tulajdonsagok kovetkezménye,
hogy az SKMF egy kozonséges szamitogépen a model-
lezett rendszermérettSl és idGtartamtol fliggSen né-
hany perc, 6ra vagy nap alatt konnyen értelmezheté

'Nem igényel speciilis hardvert, példdul szuperszimitogépet
vagy videokartyat, a szimuldciok futtatasihoz elegends egy kozon-
séges asztali szamitogép vagy laptop.

’Ez egy atlagtérmodszer, amely nem osszekeverendd azzal,
amelyben a rendszer Osszes részecskéjének hatdsat egy atlagos
potencialtérként veszik figyelembe, bar a két eljards azonos ered-
ményre vezet.
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https://en.wikipedia.org/wiki/Nonlinear_optics#Optical_phase_conjugation

eredményt ad, ami nem igényel specidlis statisztikai
elemzést. Ezzel szemben a hagyomanyos Monte-Carlo-
szimulaciok esetén példaul a fizisok méretének, 6sz-
szetételének meghatarozasa statisztikai elemzést, sok-
szor sok kiilonb6z§ szimuldci6 futtatasat igényli. Mivel
az SKMF-ben az egyes racshelyeken kozvetlenil a
megtaldlasi valoszintséget szamoljuk, itt ez a plusz
elemzési 1épés szikségtelen. A diffazio az SKMF jelen-
legi verzidjaban kicserélddéses mechanizmussal valo-
sul meg.’ A modszer tovabbi elénye, hogy algoritmusa
konnyedén megérthetd, igy a http://skmf.eu honlapon
elérhetS, nyilt forraskod az adott kutatasi tertiletnek
megfeleléen modosithato.

A kinetikus Monte-Carloval szemben ebben a mod-
szerben az Osszetételfliggs kolcsOnhatdsi paraméte-
rek hasznilata egyszerlen implementalhatd. Ennek
jelentGsége abban rejlik, hogy a valodi fazisdiagra-
mokhoz hasznalt termodinamikai paraméterek altala-
ban a lokalis Osszetételtd] fliggenek. Amennyiben az
anyagok kolcsonos oldékonysaga nagy, akkor fazis-
szeparalt esetben — mint jelen cikkben a nanorészecs-
kék és a matrix rendszere —, a hagyomanyos atomisz-
tikus modszerekkel rendkiviil nehéz és szamolasigé-
nyes a fazishatarok és fazisosszetételek meghataro-
zasa. Tehat az SKMF egy sokoldald modszer, amely —
tobbek kozott — lehetévé teszi az olyan atomisztikus
folyamatok tanulmanyozisit is, mint a spinodalis
bomlas, a nukleacioé és novekedés, az Ostwald-érés,
vagy a vegyuletfdzisok kialakuldsa.

Ebben az irdsban az SKMF-modszert arra hasznal-
juk, hogy jobban megértsik az alacsony energiaja
ionokkal implantalt minta hékezelése soran kialakulo
kvantumpottyok vagy plazmonikus nanorészecskék
keletkezésének folyamatat.

SBar a modellnek létezik vakanciamechanizmussal miikodd
valtozata is, az egyrészt lényegesen lassabb, masrészt egyensulyi
vakanciakoncentraciot feltételezve ugyanazt az eredményt adja,
mint a kicserélddéses mechanizmussal mikods verziod.

Tomadn Janos egyetemi adjunktus, okleve-
les anyagkutat6. 2016 6ta a Debreceni
Egyetem Szilardtest Fizikai Tanszékének
munkatarsa. Kutatisinak gerincét a szilard
testekben lezajlé6 atommozgasi folyamatok
kilonbozé modszerekkel torténd szamitd-
gépes szimulacidja képezi. Tagja a harom-
dimenzios sztochasztikus kinetikus atlag-
térmodell (SKMF) fejlesztGcsapatinak.

Erdeélyi Zoltan az MTA doktora, a Debrece-
ni Egyetem Szilardtest Fizikai Tanszékének
tanszékvezets egyetemi tanara. PhD-foko-
zatot anyagtudomanybol Franciaorszag-
ban, fizikibol a Debreceni Egyetemen
szerzett. Tobb eurdpai és egy japan egye-
temen volt vendégprofesszor, vendégkuta-
t6. F6bb kutatasi terlilete az atommozgasi
folyamatokkal 0Osszefiiggé jelenségek ki-
sérleti és elméleti vizsgalata. Munkassagat
Selényi Pal-dijjal ismerték el.
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Az alacsony energidji ionokkal torténd implantalas
sordn egy hordozoéra novesztett, vékony, szigeteld,
jellemzSen valamilyen oxidréteg feliiletét keV nagy-
sagrendbe esé energiaju fém- vagy félvezetGionokkal
bombazzak, amelyek maximum néhany tiz nanométe-
res mélységig hatolnak. Az implantacios folyamat sok-
féle eredménnyel jarhat, fliggSen a valasztott anyagok-
tol, az ionenergiatol, az iondozistol, az ionaramtol és a
hordozohémeérséklettdl stb., emiatt ipari alkalmazasok
szempontjabol igen rugalmas technikdnak szamit,
amelyek kozil sok egy energetikailag hatékonyabb
jovet céloz meg. A leggyakrabban vizsgalt rendszerek
kozil sok olyan matrix- és implantaltanyag-parokat
hasznal, amelyek fazisszeparalodoak, azaz a keverék-
ben energetikailag kedvez&bb az azonos atomok ko-
zotti kotések kialakitdsa. Ezért az implantalt ionok
elktilonilé nanorészecskékként valnak ki a szigetel
vékonyrétegben az implanticios folyamat, vagy az azt
kovetS hékezelés sordn. Az igy létrehozott, szigetelS
oxidba agyazott, félvezeté vagy vezeté nanorészecs-
kék igéretes nanokompozitok lehetnek a nemfelejté
memoriak, egyelektron-tranzisztorok, fotonikai eszko-
z0k, hatékonyabb fotovoltaikus eszk6zok, vagy katali-
tikus feltletek kifejlesztése céljabol.

A tovabbiakban azt az esetet targyaljuk, amikor az
implanticios folyamat egy tultelitett szilard oldatot
eredményez, amelyben az anyag szeparicidjahoz
tovabbi hékezelés sziikséges.

Amennyiben az implantalt anyag félvezetd, akkor a
kialakul®, nagyon pici, sokszor csak néhiany nanomé-
teres nanorészecskéket gyakran illetik a kvantum-
potty névvel. Ezt az elnevezést annak az érdekes tu-
lajdonsdguknak koszonhetik, hogy diszkrét energiani-
vokkal rendelkeznek, mint holmi mesterséges ato-
mok. Tulajdonsagaik ebben a tekintetben a makrosz-
kopikus mérettl félvezetSk és az 6nallé6 atomok ko-
zott helyezkednek el.

Amennyiben az implantdlt anyag valamilyen fém,
akkor a kivaldé nanorészecskék plazmonikus tulaj-
donsagait lehet kiaknazni. Lokalizalt feltletiplazmon-
oszcillacioknak nevezziik a nanoméretd fém objektu-
mok és szigetelGk hatarfeliletén elektromagneses
gerjesztés hatdsara kialakulo kollektiv elektronoszcil-
laciokat [2].

A kétalkotos regularis szilard oldatok klasszikus
elméleti leirdsabdl tudjuk, hogy a fazisszeparacios tar-
tomanyt két altartomanyra szokas osztani (1. dbra).
Az egyik a nukleacio és novekedés tartomanyanak el-
keresztelt metastabil tartomany, ahol akkor tud meg-
indulni az implantalt anyag kivalasa, ha a rendszerben
a termikus fluktudciok hatasara kialakul egy kritikus
méretnél nagyobb inhomogenitas, azaz elegendd im-
plantalt atom keveredik egymas mellé ahhoz, hogy
stabil nukleuszt alkotva tovabbi novekedése a rend-
szer szamara energetikailag elényos legyen. A masik
tartomany a spinodalis bomlas instabil tartomanya,
ahol sokkal kisebb fluktuaci6 is az anyagok gyors
szétvalasat okozza, és egy karakterisztikus tavolsaggal
rendelkezd mintiazat formdjaban szeparalddik a ki-
sebbségben 1év6 implantalt anyag. Bar mindkét me-
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chanizmus az implantalt- és matrixanyagok szepara-
ciojat okozza, a kialakult mintazat igen eltérs lehet. A
szakirodalomban a spinodalis bomlast altalaban a
Cimlapon4 lathato folytonos, hosszikas, labirintussze-
rd mintazattal azonositjak, nem elktlonilé nanoré-
szecskékkel.

Ebbdl kifolyodlag az ionimplanticiorol szol6 iroda-
lomban a fazisszepardlod6 rendszerekben lezajlé na-
norészecske-keletkezést gyakorlatilag mindig a nuk-
leacio és novekedés folyamatahoz kotik. A spinodalis
bomlis lehetGsége szinte fel sem mertil, még annak
ellenére sem, hogy a hasznalt anyagok gyakran rend-
kiviil alacsony oldékonysaggal rendelkeznek egymas-
ban, azaz az implantdlt anyag mennyisége a minta
valamely részében konnyen a spinodilis bomlas tar-
tomanyaban lehet.

Az SKMF-en alapul6 szamitogépes szimulacioink
lehetGséget adnak a spinoddlis bomlds szerepének
tisztazasara a h6kezelés soran torténd nanorészecske-
keletkezésben. Eziltal valaszt kaphatunk arra a kér-
désre, hogy az implantalt, kis oldékonysaggal rendel-
kez6, fazisszeparalodo rendszerekben képes-e a spi-
nodalis bomlds elkilontlé nanorészecskéket létre-
hozni, annak ellenére, hogy az ionimplantacios szak-
irodalom lényegében figyelmen kivil hagyja ezt a
lehetSséget. Ennek jelentdsége abban rejlik, hogy a
spinodalis bomlassal létrejott szerkezetek jol megha-
tarozott modulaciés hullaimhosszal rendelkeznek, és
igy a folyamat az Onszervezédés egyik legkonnyeb-
ben megvalosithat6 formdjanak tekinthets. A legtobb
alkalmazasban, ahol bedgyazott nanorészecskéket
hasznalnak, az egyenletes térbeli eloszlis elényos
lehet a teljesitmény szempontjabol.

Az SKMF-modell alapegyenletei, paraméterei

A fenti problémahoz hasznilt szamitdgépes modell
az eredeti (2016-0s) SKMF-modell tovabbfejlesztett
valtozata, amely a 2021-ben publikalt, mar haromdi-
menzios objektumokban lezajlé atomisztikus folya-
matok modellezésére is alkalmas 3DO-SKMF [4] mo-
dell elédje.”

Az eredeti SKMF-modellhez hasonl6éan, x és y
iranyban periodikus hatarfeltételeket alkalmazunk, de
z irdnyban véges a rendszer: felil a kornyezetével (£
,Environment”) all kapcsolatban, alul egy hordozéhoz
(S ,Substrate”) van kotve.°

A modellben egy rogzitett hiromdimenzids racsot
definialunk, amelyen c¢; betoltési valoszinlségeket
szamitunk — ezek annak valoszinlségét adjak meg,
hogy egy adott i-edik racshelyet egy implantilt A

A cikkben 1év6 abrakhoz az SKMF-médszerrel szimolt eredmé-
nyek keresztmetszeti és 3D-s vizualizacidjat az OVITO szoftverrel
készitettiik [3].

A modell legtobb aspektusit itt nem hasznaljuk, de az egyenle-
teket teljes alakjukban prezentaljuk.

Az ezek altal szolgaltatott hatarfeliiletek nagyon fontosak lehet-
nek alkalmazids szempontjabol, de targyaldsuk tilmutat jelen cikk
keretein.
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atom foglal el. Kovetkezésképpen, egy kétalkotos
rendszerben, annak a valoszinlsége, hogy egy i-edik
racshelyet egy B matrixatom foglal el, 1-¢,.

A cidébeli valtozasat az i. ricshelyen a megtalalasi
valoszintségek [, ki- €s J,, befoly6 dramainak ssze-
ge hatarozza meg, amelyeket az i-edik racshely és
annak p; darab legkozelebbi szomszédos j. ricshelye
kozott veszlink figyelembe. Az anyagmegmaradas
értelmében:

dc, i
- 1
o X V) W
A modellben a sztochaszticitis az aram additiv tag-
gal valo bévitésével valosult meg, igy a megtalalasi
valoszintségek teljes arama két racshely kozott:

ME Lang MF Lang
Joy = IS = (1= ) T 875, (2

ahol ]EF az atlagtérmodell altal josolt dram, ad ];?ng

pedig a dinamikus Langevin-zaj, amelynek szerepét
tobb publikicio is részletesen targyalja [1, 5, 6. E zaj
feladata, hogy biztositsa a termikus fluktudciokat a
rendszerben, tehdt lehetSséget adjon arra, hogy pél-
daul egy fazisszeparalodd rendszerben elegendd
mennyiségl oldott anyag gyiljon egy helyre, hogy
kritikus méretd nukleuszt 1étrehozva novekedhessen
tovabb a kivalds.

],.’1? az A atomok betoltési valdszinliségének arama
az i-edik racshelyrél a j-edik racshelyre, és persze
vissza irdnyba a B atomok betoltési valoszintségének
arama (mintha az A komponens az i-edik racshelyrdl
a j-edik rdcshelyre folyna, a B komponens pedig for-
ditva). Atlagtér-kozelitésben a l"xp a betoltési valoszi-
nuségek kicserélédési frekvencidja az i-edik és j-edik
ricshely kozott’

: 0 . 2E-E,
M = _ =i 2 e Y & N € ))
: Vexp( T) Vexp( T ),

’Arrhenius-tipust hémérsékletfiiggést mutat, hasonléan a kicse-
rélédéses mechanizmussal mikodé KMC-ban a i-edik racshelyen
levé A atom és j-edik racshelyen levé B atom kicserélédési valoszi-
niségéhez.
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ahol v a probalkozasi frekvencia, Q, ; a kicserélodé-
sek aktivacios energiaja, k a Boltzmann-allando, T az
abszolat hémérseklet, £, a nyeregponti energia €s E,
az i-edik és j-edik racshelyek kolcsonhatasi energiai-
nak Osszege. A kolcsonhatdsi energia az egy adott
racshelyen (valamekkora valoszintséggel) levé atom
és annak legkozelebbi szomszédjai kozotti parkol-
csonhatasi energidk 6sszegeként definialhato. Tehat
egy h-adik (i-edik vagy j-edik) racshelyen lévé X (4
vagy B) atom kolcsonhatasi energidja:

Dy by
By =Y ¢ VM+121 (I=c) Vig* 4

=1
e, Vit 5, Voo
ahol feltessziik, hogy az adott ricshely elsé koordina-
cios héja Z = p,+e,+s, racshelyet tartalmaz, ahol Z a
hasznalt racs koordinacios szama (egy racshely legko-
zelebbi szomszédainak szama), p, a h-adik ricshely
kotéseinek szama a rendszeren belil, e, a s-adik racs-
helyen 1évé A atom és a kornyezet kozott 1étesitett ko-
tések szama, mig s, a s-adik ricshelyen 1évé A atom és
a matrix alatti hordoz6 kozott 1étesitett kotések szama.
A mintan belil keletkezett kotésekre annak a valoszi-
nisége, hogy az egy szomszédos /-edik racshelyen egy
Avagy Batom helyezkedik el, ¢, illetve 1-¢;. A hordo-
zOt és a kornyezetet is tisztanak tekintjik, a rendszer A
és B anyagaval csak kémiai kolcsonhatast létesitenek,
barmilyen anyagtranszport nélkil. V,,, Vg, és V,, az
A-A, B-B és A-B a parkolesonhatasi energidk, mig Vg
és Vyga hordozo és az A és B anyagok kozotti parkol-
csonhatasi energiakat jeloli. V,, és Vj, ugyanezeket
jeloli a kornyezetre vonatkozoan.
Némi algebra utan felirhato, hogy
b; b
1A+E]B = (M_ V) Z Cin+(M+ V) Z Cjn+
in=1 m=1

1
+ZZgO+E V(pl—pj)+

E

)

tEp(et )t Es(sit )

top(eme)t os(s;— s,
ahol az in és jn indexek az i-edik és j-edik riacshe-
lyek szomszédait jelolik a szimulalt térfogaton beliil
(ebbe nem tartoznak bele a kornyezet és a hordozo
,2racshelyei”).

A kapott kifejezésben a modell kinetikai és termodi-
namikai tulajdonsagait leird, makroszkopikus mérések-
bél vagy ab initio szimulaciokbol megbecstilhets tényle-
ges bemeneti paraméterek szerepelnek, amelyek mind
kifejezhetSk a parkolesonhatisi energidk segitségével:

e az FEj-val és v-vel egyiitt a minta belsejében az
atomugrasok alapfrekvencidjit szabidlyozo g, para-
meéter

e = Vg™ Vi ©6)
0 2 ’
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e a minta-kornyezet és minta-hordoz6 hatarfelile-
teken érvényes ugridsi frekvencidkat meghatiarozo g,
és & paraméterek

VetV
£, = AE BE _ g, @)
2
és
e = Vas* VBS_ ®
N 2 0’

e a kolcsonos diffazios egytitthatd Osszetételftig-
gését hordozd M paraméter

M= Via~ VBB7 )

2

e a szegregicids tendencidkat meghatirozo oy, és
O, paraméterek

Vv v
o, = AE BE _ ym (10)
2
és
Vv v
o= A52 BS M, (11D

e a tombi rendszer termodinamikai viselkedését
leir6 Vregularis szilardoldat-paraméter

V=V - Vaa* VBB. (12)

AB 2

VelGjelétdl figg, hogy a rendszer mely kotések kiala-
kitasat preferalja:

— rendez6d6 rendszerekben V< 0: az A-B kotések
kialakitasat preferalja a rendszer;

— idedlis rendszerekben V' = 0: nem szamit, hogy
A-A, B-Bvagy A-Bkotések vannak jelen;

— fazisszeparalodo rendszerekben V> 0: az A-A és
B-B kotéseket kialakitasat preferdlja a rendszer.

Tovabbiakban minden paraméter értékét O-ra allit-
juk, csak a V paraméter kap pozitiv értéket, hogy fa-
zisszeparalodo rendszert modellezhesstink.

Implantdci6 utini hékezelés

szamitogépes szimuldcioi

Szamitdsainkban a rendszer termodinamikai viselke-
désének jellemzésére a V/(RT) = 0,4 értéket valasztot-
tuk, amely azt jelenti, hogy az oldékonysagi hatarok
Ceq = 0,0089 €s c.q = 0,9911. Tehdt a vizsgalt hGmér-
s€kleten az anyagok termodinamikai egyensuilyban
kevesebb mint 1%-ig olddédnak egymiasban. A spino-
dalis tartomany hatdrai ¢, = 0,118 és 0,882.

Mivel az ionimplanticio jelenleg is széles korben
hasznalt és jovébeli alkalmazasok szempontjabol még
mindig igéretes technologia, sokféle modszer is 1éte-
zik az implantalt anyag eloszlasanak kiszamolasara.
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2. dbra. Implantalt A atomok Gauss-eloszlast kovets osszetételpro-
filja.

Az implantalt anyag valodi eloszlasanak kiszamitasa-
hoz figyelembe kell venni az ionnyalab minta felile-
tén okozott porlasztd hatasat, az implantalt ionok
kolesonhatasat, a minta megvastagodasat a tobblet-
anyag besugarzasa altal, valamint az ionnyalab keveré
hatdasat minta-hordozo6 hatarfeliletnél. Az egyszertiség
kedvéeért itt egy egydimenzios Gauss-eloszlist ve-
szink a szimulaciok bemeneteként, amely igen jo el-
s6 kozelités. A gorbe paramétereit Ggy valasztottuk,
hogy az implantalt 4 atomok maximalis 6sszetétele a
spinodalis bomlas tartomanyaba essen (2. dbra). Ezt
a bemeneti Osszetételprofilt értelmezziik az A atom
megtalalasi valoszintségeként az adott sikokon.

Mint emlitettiik, a V paraméteren kivil minden pa-
raméter értéke 0. Ez azt jelenti, hogy szimulaci6ink-
ban a zajt, amely alapfeltétele lenne a nukledcios fo-
lyamat megvalosuldasanak, szintén teljesen kikapcsol-
tuk. Igy lehetSségiink nyilik szepariltan vizsgdlni a
spinodilis boml4s hatasait.?

A hékezelési szimulaciot kétféle kezdillapottal is
megvalositottuk, amelyeket 3. és 4. dabrdkon jeleni-
tink meg. A képeken a kinagyitott részek az Osszeté-
telek vizualizaciojanak modjat hivatottak szemléltetni.
A racshelyeken megjelend kis gombok sugara az im-
plantalt A atomok megtaldlasi valoszintségével skala-
zodik, és ezzel egyltt a szine is valtozik az dbra mel-
letti szinskala szerint.

a) Az egyik kezdGillapot az Ggynevezett ,atomiszti-
kus kiindulas” (3. dbra), amelyben a racshelyeken
csak 1 vagy 0 szerepelhet, mint ahogy a valos rend-
szerekben is csak A4 és B atomok vannak. Minden
ricssikon a bemeneti Osszetételprofilnak megfelelS
valoszintséggel generalunk A atomokat. Ezen vélet-
lenszertség miatt viszont elméletileg fenndll annak
lehetGsége, hogy annyi A atomot generdlunk egymas
mellé, amely mar a h6kezelési szimulacio legelején a
kritikus érték feletti mérettel rendelkezik, teret enged-
ve ezzel a nukledcio és novekedés folyamatanak.

8Természetesen egy valos rendszerben van termalis fluktudciok
okozta zaj is.
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3. dbra. A szimulacio kezdeti allapota ,atomisztikus kiindulas” ese-
tén. A racshelyeken érvényes megtaldlasi valoszintségek az implan-
talt A atomok esetén ¢ = 1, B matrixatomok esetén ¢ = 0. A felnagyi-
tott részlet az egyéni implantalt atomok lathatosagat segiti. A vilagos
szind réteg a hordozot képviseli.

b) Ebbdl kifolydlag futtattunk szimulaciot az agy-
nevezett ,folytonos kiindulassal” is (4. dbra), amely-
ben kihasznaltuk a modell még egy praktikus tulaj-
donsagat, és a szimulaciot kozvetlentl a kezdeti meg-
talalasi valoszintségekkel kezdtik, ahelyett, hogy az
implantalt atomokat véletlenszerden elosztottuk vol-
na. E kezdGallapotban az egyes racssikokon 1évs
racshelyek 5%-os bizonytalansiggal a bemeneti profil
altal kijelolt 0 és 1 kozotti értékeket vehetik fel, amely

A

4. dabra. A szimulacio kezdeti allapota ,folytonos kiindulds” esetén.
Az egyes racshelyeken a ¢ megtaldlasi valoszintség az implantalt A
atomok kezdeti 6sszetételprofiljinak megfelelGen valtozik 5% rela-
tiv egyenletes bizonytalansaggal. Itt, illetve a tovabbi dbrakon a
megtalalasi valoszintségeket a c-vel linedrisan valtozo sugara gom-
bok reprezentaljak. Lisd a felnagyitott részletet.
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5. abra. Az osszetételprofilok idébeli valtozasa a hékezelések szi-
muldcidja sordn, a f6 diffazios irdnyokkal, a) ,atomisztikus kiindu-
las” és b) ,folytonos kiindulds”.

ekvivalens az atomisztikus eset nagyszamu legenera-
lasanak atlagdval. Itt azonban teljesen biztosak lehe-
tink benne, hogy a rendszer nem tartalmaz kritikus
méretd nukleuszt, igy itt — zaj hianyaban — a fazissze-
paracio csak és kizarolag a spinodailis bomlas ered-
ménye lehet.

Ha az a) szimuldci6 hasonl6 valtozdsokon megy ke-
resztil, mint a b) szimulaci6, akkor kell§ biztossaggal
megallapithatjuk, hogy abban is spinodalis bomlas ko-
vetkezett be. Ez pedig természetesen azt jelenti, hogy
ez a folyamat biztosan fontos szerepet jatszik akkor is,
amikor termikus fluktuaciok vannak a rendszerben.

Szimulacios eredmények targyalasa

A megtalalasi valoszintség eloszlasokat (5. dbra)
megtekintve lathatd, hogy mindkét esetben hasonlo a
kezdeti eloszlas (+ és X pontsorok), illetve egy késdb-
bi (#) iddpillanatbeli dllapotot tekintve szintén na-
gyon hasonl6 profilokat O és [0 pontsorok) kaptunk.
Ez azt jelenti, hogy mindkét rendszer ugyanazon a
valtozason ment keresztill, nevezetesen:

JAGER GABRIELLA, TOMAN JANOS, ERDELY!I ZOLTAN: BEAGYAZOTT KVANTUMPOTTYOK ES PLAZMONIKUS NANORESZECSKEK...

1
< Il .
6. dbra. Szimulacids eredmények hirom dimenzidéban: az ionim-

plantdlt mintaban spinodalis bomlds utjan nanorészecskék kép-
z6dnek.

e a spinodalis hatdron kiviil  hegyrdl le” diffazio
torténik, tehat a szokasos, Osszetételgradienssel ellen-
tétes irdnyQ anyagaram jon létre, a Gauss-eloszlas
,szétfolyik”,

e a spinodalis hatiron belil (a kezdeti eloszlas
cstcsa kortD) viszont Ggynevezett  hegyre fel” diffa-
zio torténik, azaz az anyag az Osszetételgradienssel
megegyez$ irinyba folyik, 6sszegytlik az implantalt
anyag, a Gauss-eloszlas cstcsa egyre magasabb lesz.

A rendszert harom dimenzidban tekintve (6. dbra)
lathato, hogy elkiiloniilé nanorészecskék jottek létre,
és a folytonos kiinduldssal végzett szimolas is bizo-
nyitja, hogy ezért a spinodalis bomlas felelSs.

A kezdeti eloszlas maximumanal késziilt metszeti
képeket felilnézetben megtekintve (7. dbra) lathato,
hogy a kialakul6 részecskék kozotti tavolsag viszony-
lag homogén, amelynek értékét a spinodilis bomlas
leggyorsabban novekvé hullimhossza hatirozza meg.
A latszolag kisebb részecskesUrtiség az atomisztikus
kiindulas esetében annak koszonhets, hogy mivel
kezdetben az implantilt atomok nem egyenletesen
helyezkedtek el, fliggSleges iranyban a kivalasok szo6-
rasa nagyobb, igy az dbran mutatott atomsikok alatt
vagy folott helyezkednek el. Ez a hatas az Osszetétel-
profilokon is megfigyelhets, az atomisztikus kezdeti
allapot esetében a cstcs kevésbé élesedik ki.

Osszefoglalds és kitekintés

Az SKMF egy viszonylag Uj, koltséghatékony atomi
skaldja technika, amely a racshelyeken értelmezett
atomtorteket a megfelel§ atomok megtalalasi valoszi-
niségeként értelmezi.

Az SKMF-modszer tovabbfejlesztett valtozata segit-
ségével lehetGséglink nyilt az ionimplantalt mintak
hékezelése soran lejatszodod atommozgasi folyamatok
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7. abra. A hékezelési szimulaciok soran kialakult részecskék strd-
ségét demonstralo sikmetszeti képek. Ezek a besugarzasi maximum
kortli par atomi sik vastagsagu szeletek. A nanorészecskék a spino-
dalis bomlds sordn el6allo lokalis maximumok helyén alakulnak ki.
A részecskék kozott megfigyelhets karakterisztikus tavolsag a spi-
nodalis bomlas leggyorsabban novekvs hullimhosszanak felel meg,
a) ,atomisztikus kiindulds” és b) ,folytonos kiindulds”.

tanulmanyozasiara. Rugalmas tulajdonsdgainak ko-
szonhetSen a modell nagyon hasznos eszkdznek bi-
zonyult arra, hogy megértsiik az ionimplanticié utani
nanorészecske-keletkezést.

Annak ellenére, hogy a spinodilis bomlds nagyon
elhanyagolt téma az ionimplantacioval torténd beigya-
zott részecskék eldallitisara vonatkoz6 szakirodalom-
ban, a modell segitségével lehetGséglink nyilt megmu-
tatni, hogy a nanorészecskék keletkezését iranyitod
folyamat gyakran lehet a spinodalis bomlas az altala-
ban feltételezett nukleidcio és novekedés helyett.

420

Szimulacidinkat zaj (sztochaszticitas) nélkil futtat-
tuk, hogy kulon tudjuk vizsgalni a spinodalis bomlas
szerepét a nanorészecske-keletkezésben. Azonban egy
realis rendszerben természetesen jelen vannak termalis
fluktuaciok, amelyek beindithatjak a nukleacios folya-
mat altali nanorészecske-képzddeést is. Mivel sok kisér-
leti anyagrendszerben az oldékonysigok nagyon ala-
csonyak, és emiatt az implantacids Osszetételmaximu-
mok nagyon gyakran a spinodalis tartomanyba eshet-
nek, elképzelhets, hogy a nukledcid és novekedés,
valamint a spinodalis bomlas folyamata egyarant részt
vesz a nanorészecskék keletkezésében.

Meg kell jegyezniink, hogy bar ebben a munkdban
csak legkozelebbi szomszédok kozotti kolesonhataso-
kat és fazisszeparalodo tendenciit vesziink figyelembe,
a modell nem korlatozodik csak ezekre. Figyelembe
vehetlink tovabbi kolcsonhatdsi héjakat és kémiai ren-

dezdédést [7], vagy akar n-test potencidlokat. Tovabba,
a rdcshelyeken értelmezett megtaldlasi valoszinlségek
folytonos természetének koszonhetSen dsszetételfliggs
kolcsonhatdsi energidk is konnyedén implementalha-
tok [8] és a modszer kényelmesen hasznilhato a tobb-
skaldja szimulaciok atomi skalaju tagjaként [9]. Ezen
kiviil, sztochaszticitas (zaj) nélkil a modell egyensulyi
allapotok, példaul Janus-nanorészecskék haromdimen-
zios fazisdiagramjainak kiszamitasara is hasznos [10].
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