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Vase pinnakareduste elektrivaljast pohjustatud deformatsiooni uurimine

molekulaardiinaamika meetodiga

Kiirendites, milles kasutatakse suuri elektrivalju on pdhiliseks probleemis vaakuml&biléokide kdrge
tdendosus, mille vahendamiseks on esmalt vaja 16plikult aru saada labilo6gi tekke mehanismist. Uheks valja
pakutud labilookide allikaks on pinna karedused. Ké&esolevas t60s kasutatakse molekulaardiinaamika
meetodit, et uurida tGhe kaldus pinnadefekti kéitumist, kui tema otsale on rakendatud elektrostaatilist réhku
jaljendav joud. Erilist tdhelepanu podratakse pinnadefekti sisse dislokatsiooni tekkeks ning pinnadefekti
rebenemiseks vaja minevatele rdhu véértustele ning nende séltuvusele temperatuurist ning pinnadefekti
vOnkefaasist. Tulemuseks saadi elektrostaatilise jou ja elektrivalja tugevuse véaértused, mis olid varasematest
toodest ldhtuvalt oodatud tulemustest mdnevorra vdiksemad.

Vask, vaakumlabildogid, molekulaardiinaamika, valjavdimendus

P250 Tahke aine: struktuur, termilised ja mehhaanilised omadused, kristallograafia, phase equilibria

Study of deformation of copper surface structures caused by the electric field using

molecular dynamics method

The main problem accelerators that use strong electric fields face, is the high vacuum breakdown rate. To be
able to lower the breakdown rate it is important to first understand the mechanism behind it. One of the
proposed sources of vacuum breakdown are slip markings. In this work molecular dynamics method is used
to study the behaviour of one such marking when an electrostatic force is applied to it. Attention will be
given to the temperature and oscillation phase dependence of the force needed for dislocations to appear and
markings to break. The values of the obtained electrostatic force and electric field strength were somewhat

lesser than expected from past works.
Copper, vacuum breakdown, molecular dynamics, field enchancement

P250 Condensed matter: structure, thermal and mechanical properties, crystallography, phase equilibria
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1 LUHENDITE SONASTIK

CLIC — Praegu arendusjargus olev kompaktne lineaarpdrguti (Compact linear collider).

PSM — ingl persistent slip markings — pinnapealne karedus, mis on tingitud pinna
vasimuskahjustustest ning tekib samasse kohta tagasi isegi kui see maha lihvida. Otsetdlkes

,,sailivad libisemismaérgistused”.
fcc — tahktsentreeritud kuubiline vorestruktuur.
MD — Molekulaardiinaamika. Arvutisimulatsiooni meetod. vt pt 3.4.

EAM - ingl Embedded-Atom Method. Molekulaardiinaamikas metallide uurimisel kasutatav

potentsiaali liik.

NH termostaat — Nose-Hooveri termostaat. vt pt 3.4.1.



2 SISSEJUHATUS

Kompaktne lineaarpdrguti CLIC on arendamisjargus olev mitme TeV-ne lineaarne elektron-positron
porguti, millega plaanitakse uurida kuni 3 TeV energiatega pdrkeid. Selleks, et saavutada seda
energiataset, on vaja kiirendada osakesi elektrivéljas tugevusega 100 MV/m-nil, kusjuures pinna

lahedal voib see ulatuda? vaartuseni 230 MV/m.

Nii tugeva elektrivdlja korral tduseb esile vaakumlabilookide probleem. Need on elektrilised
labiloogid, mille pdhjustajaks on pinnalt aurustunud osakestest tekkinud plasma mis tekitab juhtiva
kanali modda mida saavad laengud liikuda ka vaakumis. Need labil66gid kahjustavad kiirendi pinda
ning nende tulemusel katkeb elektronkiir®. Seega on kiirendi stabiilse opereerimise jaoks vaja
vahendada vaakuml&bilookide tekkesagedust. Selleks on aga omakorda vajalik vélja selgitada nende
tekke tdpne mehhanism.

Aatomite aurustumiseks vajalike tingimuste tekke pohjused pole seni tapselt teada*. Selleks, et
sellest paremini aru saada, on uuritud labiléokide sageduse sdltuvust elektrivaljast®, materjalist®,
struktuuri geomeetriast’ ja veel paljudest parameetritest’. Uheks uuringu suunaks on materjali

pinnaldhedaste defektide mdju valja selgitamine.

Enimlevinud hlpoteesi kohaselt loetakse 1abilotgi tekke allikaks kiirendi katoodi pinnal olevaid
karedaid struktuure, mille otsast algab elektronide emiteerumine. Neid karedusi nimetakse

emitteriteks.

Laenguga pinnale, sealhulgas emitterile mojub elektrivaljas elektrostaatiline joud®, mis tdmbab
emitterit pinnast eemale. Eriti tugev on see joud emitteri otsas, kus on tema geomeetria tottu
lokaalselt vdimendatud elektrivali”0, Kaesoleva t66 eesmark on uurida emitteri mehaanilist
kaitumist elektrostaatilist joudu jaljendava vélise jou korral, et mdista millist mju ja milliste
elektrivalja tugevuste juures see emitterile avaldab. Uurimiseks kasutatakse molekulaardiinaamika
meetodit ning tarkvara LAMMPS??,



3 TEOORIA
3.1. Vaakumlabilookide teke

Elektriline 1&bil6ok vaakumis on nahtus, mille protsessist on seni kindlaks tehtud vaid osa. On teada,
et temperatuur pinna kareduste tippudes tduseb drastiliselt elektrivalja mdjul. Kui tipud soojenevad
piisavalt, laheb aine nendes ule tahkest olekust plasmaks. Plasmas hakkavad toimuma
mikroskoopilised plahvatused, mille kéigus potentsiaalibarjadrist suuremaid energiaid saanud

elektronid lahkuvad pinnalt. Selle tulemusena plasmas olevad aatomid ioniseeruvad. Nii elektronide

kui ka ioonide emissioonivoolusid on méddetud ning uuritud selle kaitumist erinevate algtingimuste

korral 1213

Kindel mehhanism, mis viib [&bil66gi toimumiseni
pole veel teada, kuna nende kestvus on liiga luhike
nende eksperimentaalselt jalgimise jaoks.
Eksperimentaalselt on vaadeldud pinna struktuuri
vahetult enne ja pérast labil66gi toimumist. Nagu
néha jadvad peale 14bil6ogi toimumist pinnale vaid

kraatrid, millest on raske jareldada, mis oli 1abil66gi

pdhjustanud
Joonis 1, Kraatrid“ pinnal pérast libilodgi toimumist.3

MadGtes emissioonivoolu ning kasutades Fowler-Nordheimi teooriat!4, saab maéarata, kas ja kui palju
on elektrone emiteeriva tipu Umbruses elektrivali vdimendatud. Katseliselt Fowler-Nordheimi
teooria jargi leitud vOimendusteguri vaartused ulatuvad kuni 100-ni”*516, Kui elektrivali on
lokaalselt vdimendatud, vbivad aatomid emitteri tipul Uletada potentsiaalibarjaari ning lahkuda

materjalist vaiksema makroskoopilise elektrivélja korral .’

Elektrivalja poolt mGjub pinnale mehhaaniline pinge, mis avaldub valemist

_8p 1)
P=-E?



kus E on lokaalne elektrivali, o on vaakumi dielektriline labitavus®. Selle pinge m&jul on emitter
tdmmatud pinnast eemale ja selle tulemusel tekivad emitterisse dislokatsioonid ning see 16puks
rebeneb.

Eksperimentaalsed uuringud on néidanud, et perioodilise mehaanilise pinge all oleva materjali
pinnale tekivad vasimuskahjustused (

Joonis 2), mis on suunatud materjali libisemistasanditega paralleelselt ning on materjali sees olevate
plastiliselt deformeerunud alade pinnapealsed jatkud. On samuti teada, et need pinnamoodustised on
jaavad, st kui need &ra lihvida ning seada materjal uuesti pinge alla, tekivad nad uuesti samasse

kohta.18:19

Varasemad simulatsioonid ndidanud, et kui pinna laheduses on simuleeritud tihimik — aatomitest
tihi ala — ning pinnale on rakendatud rdhk, mis jéljendab antud kontekstis elektrostaatilist réhku,
siis hakkavad pinna sisse tekkima dislokatsioonid ning pinna peale karedused?>?!. Seega on
voimalik, et pinnale tekivad emitterid, mille geomeetria tdttu on nende otstes elektrivalja véimendus

nii suur nagu seda on eksperimentaalselt jalgitud.

On uuritud ka vaakumlabilookideks vajaliku makroskoopilise elektrivélja sGltuvust materjalist?® ja
on néha, et see on korrelatsioonis Kristallstruktuuriga. Kdige vaiksem taluvus néib olevat fcc
stuktuuriga materjalidel nagu vask, mis on Kiirendites kasutatav materjal. Kuna vask on hasti elektrit
juhtiv materjal, ei ole selle asendamine taluvama materjaliga mdistlik, sest see segaks otseselt

kiirendi t00d.
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Joonis 2 Jooniselt on ndha erinevate teravate pinnakareduste (ingl.k. PSM) teket uuritavale materjalile mdjuva pinge
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Joonis 3 Keskmise 1abil6dgiks vajaliku makroskoopilise elektrivdlja sdltuvus materjalist. Materjali taluvus on

korrelatsioonis materjali kristallstruktuuriga.®



3.2. Dislokatsioonid

Shear stress
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Joonis 4 Diskolatsiooni lihtsustatud mudel.13

Kdige tavalisem plastiliste
deformatsioonide kuju kristallvdredes on
libisemine. Seda vOib ette kujutada Kui
aatomvore kihtide libisemist Ule Uksteise
nn libisemistasandites. Selle jaoks, et
libisemine tekkiks, on vaja iseloomulikku
nihkepinget, mis on oluliselt madaldatud
dislokatsioonide olemasoluga.?>?

Enamus dislokatsioone Uksikkristallides saavad oma alguse pinna peal.

Dislokatsiooni jooned saavad I6ppeda ainult pinna peal v&i kristalliidi piirpinnal, kuid mitte kunagi

kristalli sees. Seega dislokatsioonid peavad kas tekitama kinniseid silmuseid v6i hargnema teisteks

dislokatsioonideks.22

Fcc kristallides vo6ib dislokatsioon jaguneda kaheks: eelnevaks ja jargnevaks osaliseks

dislokatsiooniks, ning nende vahele tekib pakkedefekt. See on planaarne defekt, mille tulemusel

korrapérane pakkejarjestus on katkestatud ning pakkestruktuur voib lokaalselt muutuda. Seda on aga

kerge visualiseerida, mis vdimaldab jélgida dislokatsioonide teket ja muutumist simulatsiooni

jooksul.?3

3.3. Atomaarne mehaaniline pinge

Atomaarset mehaanilist pinget neutraalsete aatomite vahel saab kirjeldada valemiga

1 1
Oij = —V muv;v; + EZ Tn,iFn,j (2)

kus V on atomaarne ruumala, m on aatomi mass, von aatomi kiirus, summa on ule naaberaatomite, r

on naaberaatomi kaugus ning F naaberaatomi ning antud aatomi vastastikune joud.?4%



LAMMPS arvutab vaid suuruse, mis on valemi (2) sulgude sees ning selle dimensiooniks on
rohk*ruumala. Selleks, et leida mehaaniline pinge aatomi kohta, on saadud suurust vaja jagada
aatomi ruumalaga. Selle jaoks on aga vajalik hinnata aatomi ruumala, mis ei ole hasti defineeritud.

Kdikide aatomite ligikaudseks ruumalaks on vdetud vase aatomi ruumala suure koguse korral.
Selleks on 1,182*102°m3 %6,

Saadud pingetensor on simmeetriline tensor. Selleks, et seda oleks parem visualiseerida, teisendati
see skalaarseks invariandiks — arvutati Von Mises’ stress, mida kasutatakse materjali plastilise

deformatsiooni kirjeldamisel. Selle saab katte valemist?’

(3)

1
Oym = Z\/(Un — 022)% + (022 — 033)% + (033 — 011)% + 6(0}, + 035 + 051).

Atomaarse pinge suurus sobib hésti siisteemi siseste pingete kvalitatiivseks hindamiseks.

3.4. Sissejuhatus MD-sse

Molekulaardiinaamika (MD) on arvutisimulatsioonimeetod, mis kasitleb aatomeid kui punktmasse,
mille omavahelisi interaktsioone kirjeldavad potentsiaalifunktsioonid.

Potentsiaalfunktsioonid saadakse kasutades nii  eksperimentaalseid tulemusi kui ka
kvantmehhaanilisi simulatsioonimeetodeid?®. Vaatamata oma lihtsale olemusele, v&ib hea

potentsiaali valiku korral saavutada vaga héid (reaalsusega kokkulangevaid) tulemusi.

Metallide puhul kasutatakse tihti EAM potentsiaali. See kirjeldab i-nda aatomi koguenergiat kui

1
Ei=F, zpﬁ(rij) +§Z¢aﬁ(rij), (4)

J#i Jj#i

10



kus F, on energia kui funktsioon atomistlikust elektrontihedusest p , ¢ on aatomi
interaktsioonienergia teiste aatomitega, mis s6ltub nende vahekaugusest ning «a ja § on aatomite i ja
J osakeste tiitibid. Mélemad summad on Ule vaadeldava aatomi naabrite, mis on temast potentsiaali

araldikepiirist lahemal.?°

AralGikepiir on kaugus, millest suurema vahekaugusega aatomite vastastikuse interaktsiooniga enam

ei arvestata, kuna seda saab lugeda tiihiselt vaikeseks.=°

Kui aatomi potentsiaal on teada, saab arvutada aatomi jou, mis on vordne potentsiaali negatiivse
gradiendiga ning sealt edasi aatomi liikumisvérrandi. Nuld saab iga madratud ajasammu tagant
arvutada aatomite trajekoori, vGttes arvesse nii liikumisvdrrandid, aatomi esialgsed kiirused kui ka
talle mdjuvad vélised joud.®® Ajasamm peab olema valitud selliselt, et see oleks palju vaiksem

toimuvate protsesside kestvusest, kuid piisavalt suur, et simulatsioon votaks voimalikult vahe aega.

MD meetodiga saab simuleerida kuni 10 miljonist aatomilist koosnevate siisteemide ajalist kéiku
kuni 1 ps jooksul. Samas véimaldab stisteemi perioodilisus tekitada ka suuremaid (kill aga mingi
kauguse tagant korduvaid) stisteeme. Piiravaks tingimuseks on see, et stisteemi laius perioodilisuse

suunas peab olema suurem kui aatomite potentsiaali araldikepiir, et aatomid ei mdjutaks iseennast.

Kdigi kolme koordinaadi perioodilisuse korral on tegemist I6pmatu materjali koguga, kahe
koordinaadi perioodilisuse korral 1dpmatu pinnaga. Viimast on kasutatud selle t66 simulatsioonides.

3.4.1. Termostaadid

Tahtis osa antud simulatsioonist on Nose-Hooveri (NH) termostaat, mida kasutatakse sisteemi

temperatuuri kontrollimiseks.

Selle p6himdte seisneb selles, et tavalisele Hamiltoniaanile on lisatud (ks fiktiivne osake, mida vdib

nimetada ajaskaleerimise muutujaks. Selle Hamiltoniaani kuju on

11



N e (5)
H= Z Zman + — + 3NksT1nQ + B(q),

a=1

kus Q, P ja M on fiktiivse osakese parameetrid, mille roll on sarnane osakese asukoha, impulsi ja
massiga, kuigi nende thikud on teised. Muutuja p on defineeritud kui Qp® ehk fiktiivse osakese

,-asukoha“ ja osakese o impulsi korrutis3?3L,

Rakendades sellele Hamiltoniaanile Hamiltoni valemid ning tehes asenduse ajalisele muutujale dt =

Qdt,.s, Saame peale lihtsaid matemaatilisi asendusi jargmised kaks valemit:

meg* = f* —ym«q”, (6)
N _ . 7)
1 p*-p° (
- M(Z —F - 31kaT>.
a=1

Nagu naha, on teise valemi sulgude sees hetkelise ja soovitud temperatuuride vahe, millest sdltub y
muutumine ja seega ka susteemi osakeste kiirused. Naiteks kui hetkeline temperatuur on soovitavast
I6pptemperatuurist suurem, p suureneb ning osakeste kiirused aeglustuvad, viies ststeemi

kogutemperatuuri madalamaks.°

LAMMPS vdtab NH termostaadi jooksutamisel vabaks parameetriks ajalist parameetrit z, mis on

defineeritud kui®®

M

. 8
3NkzT ®)

Seda vdib vaadelda kui karakteerset aega, mille jooksul sisteemi temperatuur relakseerub soovitud
vaartuseni. Selle valikust sdltub, kui Kiiresti susteem soojeneb vajaliku temperatuurini ning selleni

joudes tasakaalustub. Kui z on véike, kulub stisteemil ronkem aega, et jouda vajaliku temperatuurini;

12



kui = on suur, on fiktiivse osakese inerts liiga suur ning temperatuuri véartused voivad jaada

kauemaks vonkuma vajaliku vaartuse timber.3°

Kui NH termostaadi korral muutub temperatuuri muutumisel siusteemi réhk, kuid simulatsioonikasti
ruumala jaab samaks, siis selle variatsioon, Nose-Pointcare’i termostaat, vdimaldab hoida siisteemi

réhku konstantsena muutes kasti suurust. Kéesolevas t66s on kasutatud mélemat.

3.4.2. MD ja reaalsuse vastavus. Suurte joudude ja lihikeste aegade probleem

Kuna simulatsioonides vaadeldakse lihikeseid ajavahemikke, seadistati joud ja jou suurendamise
kiirus kGrgemaks, kui nad reaalsuses on. Sellegi poolest v@ib vaita, et selliste seadistustega saadud
tulemused on reaalsusega kooskdlas. Nimelt on naidatud3223, et dislokatsiooni tekkeks vajaliku jou
véértus kasvab struktuuri vahendamisel. Sama toimub ka jou gradiendi suurendamisel. Seega on

dislokatsiooni tekke tdendosuse sailitamiseks vajalik tosta ka joudu ennast.

4 MEETOD
4.1 \Vorekonstandileidmine

Simulatsiooni uUlesseadmiseks on vaja méérata uuritava aine v@rekonstant. Temperatuuri tstmisega
kaasneb metallides soojuspaisumine, mis tdhendab, et materjali vdrekonstant ei ole temperatuuri
suhtes konstantne. Seega soojendades slsteemi konstantse kasti ruumala ning madalale
temperatuurile vastava vdrekonstandi vaartuse juures, vBib slsteemi siserdhk kasvada vaga suureks.
Sellise olukorra valtimiseks tuleb esmalt leida vase vdrekonstant vajaliku temperatuuri jaoks, ning

kasutada seda vaartust edaspidistes simulatsioonides.

Kindlale temperatuurile vastavat vorekonstanti saab leida luues perioodilise fcc vore
orientatsiooniga x(100), y(010), z(001) ning soojendades seda Ules vajaliku temperatuurini Nose-
Hooveri termostaadiga ja jalgides kasti laiust. Kasti laius jagatud Uhikrakkude arvuga samas suunas

annab keskmise vorekonstandi véartuse. Aja modddudes saavutab slisteem tasakaaluoleku, kus

13



vOrekonstant antud temperatuuri juures enam ei muutu. See ongi otsitav vorekonstant. Simulatsiooni

alustamisel kasutati vase vdrekonstandi vaartust 0 K juures (3,597 A)34,

Et teha kindlaks, et sellise meetodiga saadud vorekonstant ei s6ltu kasti suurusest, korrati katset

erinevate suurustega kastidega.

4.2 Silsteemi Ulesseadmine

Jaljendamaks vase struktuuri, oli uuritava struktuuri vdre orientatsioon x(0 0 1) y(1 -1 0) ja z(1 1 0).
Kuna dislokatsioonid tekivad libisemistasandites, saab valja arvutada, mis nurga all pinna suhtes
peaks emitter kaldu olema. Kui on teada, et pinna orientatsioon on (1 1 0) ning the libisemistasandi
siht on (1 1 1) siis saab arvutada nende kahe normaaliga kirjeldatava pinna vahelise nurga, milleks
osutub 35.26°. Seda saab kontrollida tekitades uuritava orientatsiooniga I6pmatult laia slisteemi ning
venitades seda, kuni selle sisse tekib dislokatsioon ning mddtes selle dislokatsiooni nurka pinna
suhtes.

Jargmiseks tekitati stisteem, mis koosnes I6pmatult laiast (perioodilisest x- ja y-suunas), eespool
mainitud orientatsiooniga pinnast ning pinnaga 35.26° nurga all olevast valjaulatuvast, emitterit
jaljendavast plaadist. See plaat, nagu ka pind, oli I6pmatult lai, kuid 16pliku pikkuse ning paksusega.

Nii pikkus kui ka paksus valiti selliselt, et oleksid tdidetud 3 pdhinduet:

1. Susteem oleks piisavalt vaike, et simulatsioonide jooksutamiseks kuluv aeg ei oleks liigselt
pikk

2. Emitter oleks piisavalt suur, et selle vnkumise mdju ei oleks primaarne diskolatsiooni ning
rebenemise hetkede mdjutaja.

3. Emitteri pikkuse ja paksuse suhe oleks piisavalt vdike, et emitter ei kukkuks kokku

pinnapingete ning vonkumiste tottu.

14



Optimaalne emitteri  suurus leiti
katsetusmeetodil. Loplikus seadistuses
oli pinna suurus 25x10x10 nm ning
emitteri pikkus 13 nm ja paksus 2,5

nm.

Pinna alumised kolm aatomite Kihti
olid fikseeritud kogu simulatsiooni
kestel, et simuleerida I6pmatut
materjali ulatust ja vOimaldada
materjali sees mehaaniliste pingete
teket.

| NV [V V7SN [N KR U SR IR R MO 0 0 £

10

[001]

Joonis 5 Siisteemi skeem. Siisteem on perioodiline X ja y suunas.

Kuna vastloodud stisteem ei pruugi olla oma energia miinimumi seisundis, kdigepealt minimiseeriti

stisteemi energia kasutades LAMPPS-i kasku minimize. Seejdrel soojendati susteemi 10 K-It

vajaliku temperatuurini 0,4 ns jooksul NH termostaadiga ning jaetud konstantse temperatuuri juures

tasakaalustuma 0,1 ns-ks. Et vahendada susteemi temperatuuri ja réhu vénkumist, kasutati

LAMMPS-i NH termostaadi funktsiooni lisaparameetrit drag, mis summutas neid, moonutades

vahesel maaral NH vorrandeid.

Peale slsteemi tasakaalustamist rakendati emitteri tipule z-suunas mdjuv joud, mis tdmbaks

emitterit tipust Ules. Tipu suurus valiti selliselt, et oleks voimalik mdota selle aluse pindala, kuid et

see oleks piisavalt peenike, et edaspidi arvutatud tulemused vastaksid reaalsusele nii tapselt kui

voimalik.

Kogu simulatsiooni kaigu tulemuste jalgimiseks kasutati tarkvara Ovito®®. Susteemi olek oli

valjastatud eraldi failidesse iga 1000 ajasammu ehk 2 ps tagant.
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4.3 Dislokatsiooni ja rebenemise jaoks kuluva jdu leidmine

Joonis 6 Emitteri olek, mis vdeti rebenemise hetkeks (b,d) ning olekud 8 ps enne (a) ja pérast (c) rebenemist.Pilt on

vérvitud atomaarse pinge vaartuste jargi.

Selleks, et teha kindlaks, mis jou juures uuritavad protsessid toimuvad, suurendati otsikule
rakendatavat joudu konstantse kiirusega terve simulatsiooni valtel. J6u suurenemise Kiirus valiti
selliselt, et see oleks nii véike kui véimalik, kuid viiks emitteri rebenemiseni vahem kui 2 miljoni

ajasammu jooksul.

Simulatsioonide valtel tdsteti joudu 0 eV/A-It 0.04 eV/A-le 4 ns jooksul ehk jéu suurenemise
kiiruseks oli 0.01 eV/Ans. Seega saab antud hetkel igale aatomile mdjuva jou leida méaarates
dislokatsiooni tekke ja rebenemise ajahetke ning korrutades omavahel rebenemise aja
(nanosekundites) 0,01-ga.

Rd&hu saamiseks tuleb saadud suurus jagada pinna ristldikega, millele seda joudu rakendatakse ja
korrutama aatomite arvuga, millele see joud mgjub.
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Kasutatava pindala pinnaks oli simulatiooni
alguses jou suunaga risti olev pind, mis eraldab
jou poolt mojutatud aatomeid nendest aatomitest,
mis ei ole jou poolt otseselt mdjutatud (Joonis 7).
See kull pole tépselt risti jou suunaga ning jou
poolt mdjutatud ala pole ideaalne Ghekihiline
plaat, mille puhul dlaltoodud meetod oleks
tdpsem, kuid uurides selle pinna pindala ning
emitteri otsa pindala on vB@imalik vélja arvutada,
et nende erinevus ei Uleta 10%, ning seega sobib

hasti tulemuste kvalitatiivseks hindamiseks.

Teades elektrostaatilise rohu soltuvust lokaalse

gy

Joonis 7 Emitteri osa, mis on eraldatud joonisel oranzi
vérvi pinnaga on simulatsioonides otseselt jéu mdju all.
Oranzi vdrvi pind on ka see, mille pindala on réhu
arvutamisel kasutatud. Roheliseks on joonisel vérvitud
pind, mida peaks kasutama arvutustes kui emitter on
pinnaga risti asendis. Nende kahe pinna pindalad erinevad
10% ulatuses.

elektrivalja tugevusest (valem 1) saab arvutada valja, millise elektrivélja tugevuse korral tekivad

struktuuri dislokatsioonid ning millal see rebeneb. Varreldes neid tulemusi reaalsete suurustega,

saab teha kindlaks, kas selline protsess oleks tldse voimalik.

Nii rebenemise kui ka dislokatsiooni ajahetke saaks teoreetiliselt maérata 2 ps tapsusega, kuid kuna

mdlemad protsessid toimusid pikema aja valtel (Joonis 6), on tegelik mé&&ramatus siiski suurem —

rebenemisel umbes 10 ps, dislokatsiooni tekkel 20 ps. See madaramatus on aga palju vaiksem Kkui

tulemuste halve, ning seega v@ib vdita, et Uksikute simulatsioonide rebenemise ning dislokatsiooni

tekke ajahetked on méaaratavad vaga hea tapsusega.
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5 TULEMUSED JA ANALUUS

5.1 VoOrekonstant

3622 3622

o
=
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Joonis 8 Vore konstandi muutus simulatsiooni aja jooksul kui (a) 20° A% ning 30 A3 suurused siisteemid soojendati 600

Kelvinini (b) 203 A3 siisteem soojendati temperatuurideni 300 Kelvinist 600 Kelvinini.

On néha, et temperatuuri kasvades kasvab ka vorekonstant, nagu teooria pohjal eeldada vo6is. Kuna
simulatsioonide 18pus vorekonstandi vaartus enam ei muutu, v6ib eeldada, et stisteem saavutas oma
tasakaaluoleku ning saadud vorekonstandi véértused vastavad reaalsusele.tuuri kasvades ka
vOrekonstant. Kuna simulatsioonide 16pus vorekonstandi vaartus enam ei muutu, voib eeldada, et
slisteem saavutas oma tasakaaluoleku ning saadud vd@rekonstandi véartused vastavad
reaalsusele.tuuri kasvades ka v@rekonstant. Kuna simulatsioonide 18pus vorekonstandi vaartus enam
ei muutu, vOib eeldada, et slisteem saavutas oma tasakaaluoleku ning saadud vorekonstandi
vadrtused vastavad reaalsusele.tuuri kasvades ka vorekonstant. Kuna simulatsioonide 16pus
vOrekonstandi vaartus enam ei muutu, vdib eeldada, et slisteem saavutas oma tasakaaluoleku ning

saadud vorekonstandi vaartused vastavad reaalsusele.

5.2 Dislokatsioonide tekkeks ja rebenemiseks vajalik elektrivalja tugevus

Analidsis on kasutatud temperatuuride 300 K, 400 K, 500 K ja 600 K juures tehtud simulatsioonide
tulemusi. lga temperatuuri korral korrati katset 10 korda varieerides juhuslikku arvu, mille abil

genereeritakse aatomite esialgne kiiruste jaotus.
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5.2.1 SOltuvus temperatuurist
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Joonis 9 on nédha iga temperatuuri juures sooritatud kiimne korduskatse keskmised tulemused nende
standardhélvetega. Nii dislokatsiooni tekkeks kui ka emitteri rebenemiseks vajaliku lokaalse
elektrivalja tugevuse ning temperatuuri vahel néib olevat ndrk negatiivne seos. Eeldades lineaarset
sOltuvust, saadi lineaarse regressiooniga elektrivdlja temperatuurist s6ltuvuse graafikul
dislokatsioonide tekkel tdusuks -6(2)*10% V/nm*K ning rebenemisel -9(5)*102 V/nm*K. Seega

saadud tulemuste mddtemaaramatuste piires ei ole korrelatsioon null.

Rebenemiseks vajalik lokaalne elektrivéli jai kbigi katsete korral 20-30 VV/nm vahele ehk otsikule
mdjuv rohk oli 2-3 GPa. Dislokatsioonid hakkasid tekkima juba 1 GPa juures. Need vaartused on
mdnevdrra viiksemad vorreldes teiste sarnaste emitterite uuringutega®®. Uks vdimalik pdhjus, miks

pinged nii madalad on, on emitteri vinkumine.
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Joonis 9 Keskmise dislokatsiooni tekkeks ning emitter rebenemiseks vajaliku elektrivélja tugevuse (a) ning mehaanilise
pinge (b) s6ltuvus temperatuurist.

5.2.2 Soltuvus vonkumisest

Nii erinevatel temperatuuridel kui ka erineva slisteemi suuruse korral vonkus emitter margatavalt
terve simulatsiooni jooksul. See vonkumine vGib olla tingitud aatomite juhuslikust impulssist. Nii

vaikeste emitterite puhul on nende litkuma panemiseks vaja tlimalt vaikest joudu.

Simulatsioonidest oli ndha, et nii dislokatsioon kui ka rebenemine tekivad alati siis, kui emitter
liigub parajasti pinnast eemale. Emitter sooritab (ihe vonke 80-90 ps jooksul. Grupeerides
dislokatsiooni tekke ajahetked omavahel vééartuste sarnasuse jargi, on nende gruppide keskmised
vaartused samuti lahedased emitteri vonkeperioodile.

Selle néhtuse pdhjenduseks voib olla see, et otsikule rakendatud vélise jou ning vonkumisest
tingitud impulsi koosmdjul saab emitter killaldase energia, et tekiks dislokatsioon. Igal ajahetkel
vOib jaotada emitterit Gles tdmbava jou kaheks komponendiks, millest tiks on suunatud paralleelselt
emitteri libisemistasandiga ning seega panustab dislokatsiooni tekkesse. Kui emitter liigub parajasti
pinnast eemale, lisandub sellele jdu komponendile sellega samasuunaline emitteri vonkumisest
tingitud joud ning dislokatsiooni tekkimine on kdige rohkem soodustatud.
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Kuna emitter ei ole vonkumisel sirge, vaid paindus, oleks tarvis sellest mehhanismist paremini aru

saamiseks tulevikus labi viia pohjalik analtius kdikidest jdukomponentidest igal vonkumise faasil.

5.3 Dislokatsioonide ning rebenemise koht

Vaatamata sellele, et joud mdjus emitterile ainult tema tGlemisest otsast, tekib rebenemine emitteri
tlve lahedal. Simulatsioonidest oli néha, et tiive laheduses on sisepinge kdige suurem. Selle
pdhjuseks on emitteri suur paine kohas, kus toimub tleminek vonkuvalt peenemalt emitteri osalt
paksemale suhteliselt staatilisele emitteri pdhjale. Kuna pinna kulumine on tekitatud vénkumistega,

néitab see veel kord, et emitteri vinkumine annab suure panuse dislokatsiooni tekkesse.

5.4 Atomaarne sisepinge

Dislokatsiooni tekkimiseks vajalik mehaaniline pinge kahaneb temperatuuri kasvades. Joonis 10 on
néha atomaarse pinge jaotus vahetult enne jou rakendamist, dislokatsiooni tekke hetkel ning vahetult
enne emitteri rebenemist 300 ja 600 K juures. Pinge on keskmistatud nii ajas kui tle naabrite.

Vaadates samadel hetkedel kdigi simulatsiooni tulemusi, oli ilmne, et kdrgemal temperatuuril
tekivad dislokatsioonid ja rebenemine madalama sisepinge juures. See seletab &ra, miks kdrgematel

temperatuuridel oli vaja protsesside toimumiseks nérgemat elektrivalja.

Selle néhtuse pdhjuseks vdib olla suurem aatomitevaheline vahekaugus, mis omakorda tdhendab, et
nad seovad Uksteist nGrgemate joududega. Seega piisab nendest joududest jagu saamiseks

madalamatest pingetest ning dislokatsioon ja rebenemine toimuvad kergemini.
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Joonis 10 Atomaarse pinge jaotus emitteris temperatuuride 300 K ja 600 K juures hetkedel kui jéudu otsikule veel

rakendatud (a, d), kui tekib dislokatsioon (b, €) ning vahetult enne emitteri rebenemist (c, f).

5.5 loniseeritud osakesed pinnal

Vaakumlabilodkide teooria pohjal on emitteri otsas osa aatomeid ioniseerunud elektronide
lahkumise tulemusel. Kéesolevas t66s ei oldud arvestatud samalaenguliste ioonide tdukumisega, mis
vOib samuti anda oma panuse nii rebenemise hetke kui ka asukoha suhtes. Kuid selle td6ga on
néidatud, et emitteri rebenemine toimub ka selle parameetriga arvestamata ning laengu juurde

lisamine on tuleviku t60 osa.
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KOKKUVOTE

Kéesolevas t66s eesmark oli uurida kaldus emitteri mehaanilist k&itumist elektrostaatilise jou mdju

all. T6o jooksul kasutati molekulaardiinaamika meetodit.

Toost tuli valja emitterisse dislokatsiooni tekkimiseks ning rebenemiseks vajaliku elektrostaatilise
rohu ning seega ka lokaalse elektrivalja nork negatiivne sdltuvus temperatuurist. Selle s6ltuvuse
olemasolu toetas ka atomaarse pinge analtts, millest ilmnes, et kdrgetel temperatuuridel toimuvad

dislokatsiooni tekke ja emitteri rebenemine madalama atomaarse pinge juures.

Samuti uuriti  emitteri iseeneslikku vOnkumist ja selle m&ju dislokatsiooni tekkeks ning
rebenemiseks vajalikule joule. Tulemustest oli ndha, et dislokatsioonid tekkisid parajasti siis kui
emitter liikus pinnast eemale ning tema vdnkumisest tingitud impulss andis oma panuse

dislokatsiooni tekkesse. Vonkumised mdjutasid samuti dislokatsiooni tekke asukohta.

Simulatsioonidest saadud rebenemiseks vajalik elektrivéli oli suurusjérgu vorra vaiksem, kui moned

varasemastes uuringutes saadud vaartused. Ka selle pdhjuseks vdib tuua emitteri vnkumise.

Kuna enamus tulemusi, mis siit toost saadi olid suurel méaaral mdjutatud kaldus emitteri
vonkumisest, vOiks jargmise sammuna uurida nende vonkumiste tapsemat mehaanikat ning ehk ka

summutamisviise.
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