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Wygrzewanie.

Symulacje wykonano w programie LAMMPS. Oddziatywania pomiedzy atomami
zostaty zdefiniowane jako hybrydowe, tzn. skorzystano z ré6znych potencjatéw dla
réznych atomow.

Parametry symulacji:

e oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A)

e sjec¢ grafenu otrzymano naktadajac na siebie 2 warstwy heksagonalne
atomoéw wegla (finalna stata sieci a=2.952)

e grafen umieszczono na podtozu Cu o statej (pochodzgcej z potencjatu)

rownej 3.6150 i orientacji 111
e uktad zostat poddany minimalizacji, a nastepnie wygrzewaniu w T=300K

bez aktualizacji pozycji (brak trybu npt, nve itp.)
Energia adhezji

W celu wykonania wykresu zaleznosci sit przyciggania/odpychania od
odlegtosci monowarstwa grafenu byta przyblizana do powierzchni miedzi
co 0.25A
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W tej formie wykresu widac jedynie wzrost energii przy zblizaniu. Jednak jesli
pominiemy wartosci, ktére réznig sie o wiecej niz 1 to mozemy zaobserwowad
minimum funkcji w odlegtosci 1.5A
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Wygrzewanie

Przed bombardowaniem kazdy uktad zostat wygrzany przez 100 tys. krokow i
zapisany w formie pliku restart. Wygrzane zostaty 4 uktady:

A.

B.

grafen na podtozu miedzianym zawierajgcy 3598 atomdéw w tym 900
atoméw grafenu

grafen na podtozu miedzianym zawierajgcy 10800 atoméw w tym 2700
atoméw grafenu

grafen zawierajgcy 2700 atomoéw

grafen zawierajgcy 2345 atomoéw pozbawiony periodycznosci w kazdym
kierunku

Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture wejsciowg. Oznaczenia:

z6tty- atomy grafenu, czerwony - 1 warstwa atoméw miedzi, fioletowy - 2
warstwa atomdw miedzi, niebieski - 3 i dalsze warstwy atomdéw miedzi.

Z literatury wynika, ze utozenie atomoéw grafenu najkorzystniejsze jest w
przypadku, gdy znajduja sie one nad 1 i 3 warstwg, a w drugiej kolejnosci
utozenie nad 1 i 2 warstwg miedzi. W naszym przypadku najkorzystniejsza
okazata sie struktura, w ktérej grafen znajduje sie nad 1 i 2 warstwa.

A) Opis symulacji

symulacja w 3 wymiarach, uktad periodyczny wosiy i z
sie¢ grafenu otrzymano naktadajgc na siebie 2 warstwy heksagonalne

atoméw wegla o statej sieci 3615072

grafen umieszczono na podtozu Cu o statej (pochodzacej z potencjatu)
réwnej 3.6150 i orientacji 111

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujac
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania



Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A

masy Cu=63.55 g/mol i C=12.01g/mol

uktad zostat poddany wygrzewaniu w T=300K w trybie nvt z Tdump=0.1
przez 100 tys krokow

wyniki symulacji zostaty zapisane w formie pliku restart

B. Opis symulacji

Uktad rozni sie od uktadu A jedynie rozmiarem obszaru symulacji.
Zawiera ok. 3 razy wiecej atomow.

symulacja w 3 wymiarach, uktad periodyczny w osiy i z
sie¢ grafenu otrzymano naktadajac na siebie 2 warstwy heksagonalne

atoméw wegla o statej sieci 3615072

grafen umieszczono na podtozu Cu o statej (pochodzacej z potencjatu)
réwnej 3.6150 i orientacji 111

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujac
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A

masy Cu=63.55 g/mol i C=12.01g/mol

uktad zostat poddany wygrzewaniu w T=300K w trybie nvt z Tdump=0.1
przez 100 tys krokow

wyniki symulacji zostaty zapisane w formie pliku restart

Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture po wygrzaniu.

C. Opis symulacji

Uktad rozni sie od uktadu B tym, ze nie zostato zastosowane podtoze
miedziane. Grafen trzyma sie ze wzgledu na warunki brzegowe
(periodycznos¢ sieci grafenu w osiyi z)



symulacja w 3 wymiarach, uktad periodyczny w osiy i z
sie¢ grafenu otrzymano naktadajgc na siebie 2 warstwy heksagonalne

atoméw wegla o statej sieci 3615072

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (€=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A

masy Cu=63.55 g/mol i C=12.01g/mol

uktad zostat poddany wygrzewaniu w T=300K w trybie nvt z Tdump=0.1
przez 100 tys krokow

wyniki symulacji zostaty zapisane w formie pliku restart

Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture po wygrzaniu.

D. Opis symulacji

Uktad rozni sie od uktadu C tym, ze grafen zostat pozbawiony
periodycznosci oraz nie dotyka scianek obszaru symulacji.

symulacja w 3 wymiarach, ukfad nie periodyczny
sie¢ grafenu otrzymano naktadajac na siebie 2 warstwy heksagonalne

atoméw wegla o statej sieci 3.6150/V2

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A

masy Cu=63.55 g/mol i C=12.01g/mol

uktad zostat poddany wygrzewaniu w T=300K w trybie nvt z Tdump=0.1
przez 100 tys krokow

wyniki symulacji zostaty zapisane w formie pliku restart



Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture po wygrzaniu. Animacja z przebiegu
wygrzewania w pliku wygrzewanie_C_nonperiodic.mp4

Tak przygotowane pliki z danymi do restartu zostaty wykorzystane do
bombardowania jonami.

Bombardowanie jonami
Bombardowanie zostato przeprowadzone w nastepujgcych wariantach:

A. bombardowanie uktadu z grafenem na podtozu miedzianym
zawierajgcym 3598 atoméw w tym 900 atoméw grafenu (wygrzewanie

A) czgstkami o energii zgodnej z rozktadem Gaussa
B. bombardowanie uktadu z grafenem na podtozu miedzianym

zawierajgcym 10800 atoméw w tym 2700 atoméw grafenu

(wygrzewanie B) czgstkami o energii zgodnej z rozktadem Gaussa
C. bombardowanie grafenu zawierajacego 2700 atoméw (wygrzewanie

C) czastkami o energii zgodnej z rozktadem Gaussa
D. bombardowanie grafenu zawierajgcego 2345 atomow, ktéry zostat

pozbawiony periodycznosci w kazdym kierunku (wygrzewanie D)

czastkami o energii zgodnej z rozktadem Gaussa
E. bombardowanie uktadu z grafenem na podtozu miedzianym

zawierajgcym 10800 atoméw w tym 2700 atoméw grafenu
(wygrzewanie B) czastkami o energii zmieniajacej sie skokowo w

zakresie 8.5 do 25.4 eV
F. bombardowanie grafenu zawierajgcego 2700 atomoéw (wygrzewanie

C) czastkami o energii zmieniajgcej sie skokowo w zakresie 8.5 do 25.4
eV

A. Opis symulacji

e wczytany plik restart wygrzewanie A



oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277R) oraz odciecie 7 A, oddziatywania R-Cu, R-C zostaty zdefiniowane
tak samo jak Cu-C, tzn. lj/cut €=0.415eV o= 2.2277A odciecie 7A (R-
czastka bombardujaca)

masy Cu=63.55 g/mol, C=12.01g/mol, R=1g/mol

pozycja poczatkowa atomu na osi x byta stata, natomiast na osi y oraz z
losowa

predkos¢ byta zgodna z rozktadem Gaussa

potozenie byto aktualizowane w trybie nve

ignorowane byto opuszczanie symulacji przez atomy

w jednej symulacji nastepowato kolejno po sobie 50 bombardowah z
odstepem 80 krokéw czasowych

B. Opis symulacji

Symulacja rozni sie od symulacji A jedynie wczytanym plikiem
restartowym.

wczytany plik restart wygrzewanie B

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277R) oraz odciecie 7 A, oddziatywania R-Cu, R-C zostaty zdefiniowane
tak samo jak Cu-C, tzn. lj/cut €=0.415eV o= 2.2277A odciecie 7A (R-
czastka bombardujaca)

masy Cu=63.55 g/mol, C=12.01g/mol, R=1g/mol

pozycja poczatkowa atomu na osi x byta stata, natomiast na osi y oraz z
losowa

predkos¢ byta zgodna z rozktadem Gaussa

potozenie byto aktualizowane w trybie nve

ignorowane byto opuszczanie symulacji przez atomy

w jednej symulacji nastepowato kolejno po sobie 50 bombardowah z
odstepem 80 krokéw czasowych
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Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture po bombardowaniu. Animacja z
przebiegu bombardowania w pliku bombardowanie_CuC_10800at

C. Opis symulacji

Symulacja rézni sie od symulacji A jedynie wczytanym plikiem
restartowym.

e wczytany plik restart wygrzewanie C

e oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujac
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A, oddziatywania R-Cu, R-C zostaty zdefiniowane
tak samo jak Cu-C, tzn. lj/cut €=0.415eV o= 2.2277A odciecie 7A (R-
czastka bombardujaca)

¢ masy Cu=63.55 g/mol, C=12.01g/mol, R=1g/mol



pozycja poczatkowa atomu na osi x byta stata, natomiast na osi y oraz z
losowa

predkos¢ byta zgodna z rozktadem Gaussa

potozenie byto aktualizowane w trybie nve

ignorowane byto opuszczanie symulacji przez atomy

w jednej symulacji nastepowato kolejno po sobie 50 bombardowan z
odstepem 80 krokéw czasowych

Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture po bombardowaniu. Animacja z
przebiegu bombardowania w dwdch wersjach energetycznych w plikach
bombardowanie_C_higherenergy_ 2700at oraz

bombardowanie_C _lowerenergy 2700at

D. Opis symulacji

Symulacja rézni sie od symulacji A jedynie wczytanym plikiem
restartowym.

wczytany plik restart wygrzewanie D

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A, oddziatywania R-Cu, R-C zostaty zdefiniowane
tak samo jak Cu-C, tzn. lj/cut €=0.415eV o= 2.2277A odciecie 7A (R-
czastka bombardujaca)

masy Cu=63.55 g/mol, C=12.01g/mol, R=1g/mol

pozycja poczatkowa atomu na osi x byta stata, natomiast na osi y oraz z
losowa

predkos¢ byta zgodna z rozktadem Gaussa

potozenie byto aktualizowane w trybie nve

ignorowane byto opuszczanie symulacji przez atomy



e w jednej symulacji nastepowato kolejno po sobie 50 bombardowan z
odstepem 80 krokéw czasowych
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Powyzsze rysunki przedstawiajg strukture po bombardowaniu. Animacja z
przebiegu bombardowania w pliku bombardowanie_C_nonperiodic

E. Opis symulacji

Symulacja rozni sie od symulacji B skokowa zmiana energii
bombardujacej czastki oraz tym, ze kazde bombardowanie jest
oddzielna symulacja - bombardowania nie maja wptywu na siebie.
Pozwala to zaobserwowac graniczna energie czastki potrzebna do
tworzenia sie defektow.

e wczytany plik restart wygrzewanie B

e oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A, oddziatywania R-Cu, R-C zostaty zdefiniowane
tak samo jak Cu-C, tzn. lj/cut €=0.415eV o= 2.2277A odciecie 7A (R-
czastka bombardujaca)

¢ masy Cu=63.55 g/mol, C=12.01g/mol, R=1g/mol

®* pozycja poczatkowa atomu na osi x byta stata, natomiast na osi y oraz z
losowa

e predkos$¢ byta zmieniana skokowo od 405 do 700 A/ps co 5 A/ps (a wiec
energia atomu zmieniata sie od 8.5 do 25.4 eV )

e potozenie byto aktualizowane w trybie nve

e ignorowane byto opuszczanie symulacji przez atomy

e bombardowanie trwato 90 krokdéw czasowych, po kazdorazowym
bombardowaniu uktad byt generowany ponownie w celu usuniecia wptywu
poprzedniego bombardowania na kolejne

e liczba bombardowan 60



Animacja z przebiegu bombardowania w pliku
bombardowanie_energiagraniczna_CuC_405-700krok5

F. Opis symulacji

Symulacja rézni sie od symulacji E jedynie wczytanym plikiem
restartowym.

wczytany plik restart wygrzewanie C

oddziatywania hybrydowe: C-C oddziatywania Tersoff wykorzystujgc
gotowy potencjat FeC.tersoff, Cu-Cu oddziatywania eam/alloy
wykorzystujgc gotowy potencjat Cu_mishinl.eam.alloy, Cu-C oddziatywania
Lenarda-Jones'a korzystajgc z danych literaturowych (¢=0.415eV o=
2.2277A) oraz odciecie 7 A, oddziatywania R-Cu, R-C zostaty zdefiniowane
tak samo jak Cu-C, tzn. lj/cut €=0.415eV o= 2.2277A odciecie 7A (R-
czastka bombardujaca)

masy Cu=63.55 g/mol, C=12.01g/mol, R=1g/mol

pozycja poczatkowa atomu na osi x byta stata, natomiast na osi y oraz z
losowa

predkos¢ byta zmieniana skokowo od 405 do 700 A/ps co 5 A/ps (a wiec
energia atomu zmieniata sie od 8.5 do 25.4 eV )

potozenie byto aktualizowane w trybie nve

ignorowane byto opuszczanie symulacji przez atomy

bombardowanie trwato 90 krokéw czasowych, po kazdorazowym
bombardowaniu uktad byt generowany ponownie w celu usuniecia wptywu
poprzedniego bombardowania na kolejne

liczba bombardowan 60

Animacja z przebiegu bombardowania w pliku
bombardowanie_energiagraniczna_C_405-700krok5



