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1 Einleitung

1.1 Motivation

Das Gebiet der Nanowissenschaft bzw. -technologie ist ein junges, wachsendes Feld,
von dem man sich in den kommenden Jahren und Jahrzehnten revolutiondre neue
Erkenntnisse und Anwendungen verspricht [1]. Namensgebend ist die Langenska-
la des Nanometers, was auf die Groke der betrachteten Strukturen von einigen
wenigen bis einigen hundert Nanometern zuriickgeht. Das Ziel besteht aus der
Herstellung und Kontrolle der kleinsten Strukturen, die innerhalb quantenmecha-
nischer Beschrankungen moglich sind, um sie in kiinftigen Anwendungen gezielt
einsetzen zu konnen. Es ist zu erwarten, dass diese kiinftige Technologie die Leis-
tungsfahigkeit heutiger Technologien bei weitem iibertreffen wird.

Die Nanowissenschaft bzw. -technologie ist ein interdisziplindres Gebiet, das vie-
le Disziplinen aus Naturwissenschaft und Ingenieurwesen umfasst. Entsprechend
vielseitig sind die moglichen Anwendungen in Forschung und Technik, die z.B.
die Beobachtung quantenmechanischen Verhaltens makroskopischer Systeme, die
Entwicklung einer neuartigen Elektronik, synthetischer biologischer Systeme, neu-
er Materialien, hochempfindlicher bzw. hochauflésender Sensoren und Messappa-
raturen bis hin zur Kontrolle der Materie bis herab zu einzelnen Atomen umfassen.

Eine herausragende Rolle spielt die Entwicklung sogenannter nanoelektromecha-

nischer Systeme (NEMS), die mechanische und elektrische Funktionen auf der Na-
nometerskala vereinen und die Rolle heutiger mikroelektromechanischer Systeme
(MEMS) tibernehmen, d.h. die fortschreitende Miniaturisierung fortsetzen sollen.

Ein Schwerpunkt aktueller Forschung ist daher die Entwicklung bzw. Herstellung
und Charakterisierung nanomechanischer Resonatoren [2][3][4]. Es handelt sich
dabei um schwingfihige Systeme mit Ausdehnungen von einigen wenigen bis eini-
gen hundert Nanometern wie z.B. Nanobriicken oder Nanomembranen, die in den
Fokus experimenteller [5] und theoretischer Bemiihungen [6]]7] geriickt sind. Die
Kenngrofen dieser Systeme sind Schwingungsfrequenzen und Dampfungskoeffizi-
enten, weswegen zur gezielten Herstellung von Systemen mit vorgegebenen Schwin-



1 FEinleitung

gungseigenschaften deren Abhéngigkeit von Einfliissen wie Temperatur, Geometrie
bzw. Grofke, Oberflicheneffekten und externen Kréften von Interesse sind. Auch
im Hinblick auf die Grundlagenforschung ist insbesondere der zugrunde liegende
Dampfungsmechanismus Gegenstand aktueller Forschung.

Die kleinen Dimensionen der beschriebenen Systeme und damit die verhéaltnis-
makig geringe Zahl der sie aufbauenden Atome ermoglicht es, theoretische Studien
mittels Computersimulation durchzufithren. Mit aktuellen Computersystemen ist
es moglich, Systeme bestehend aus mehreren Millionen von Atomen zu handha-
ben [8]. Gegenwirtig liegen die mit Computersimulationen handhabbaren und die
experimentell herstellbaren Systemgrofsen dennoch ein bis zwei Grofsenordnungen
auseinander. Ein weiters Ziel der Bemiihungen ist es daher, die verbleibende Liicke
zu schliefsen um direkt vergleichbare Ergebnisse zu erhalten. Ergebnisse von Com-
putersimulationen stellen aber bereits jetzt relevante theoretische Ergebnisse dar,
die durch Extrapolation Vorhersagen auch fiir grofere Systeme ermoglichen. Sie
kénnen aufserdem Aufschluss iiber die zugrunde liegenden mikroskopischen Me-
chanismen liefern.

In dieser Arbeit wurden Simulationsstudien an nanomechanischen Resonatoren
in der Briickengeometrie (“Nanobriicken”) mit Methoden der Molekulardynamik
durchgefiihrt, wobei auf eine Vorgehensweise zuriickgegriffen werden konnte, die
in vorangegangenen Arbeiten fiir Simulationen von vergleichbaren Strukturen und
Kohlenstoff-Nanorchren benutzt wurde [9].

Das Ziel bestand in der Bestimmung der Abhéngigkeiten der Schwingungsfrequen-
zen und Dampfungskoeffizienten von Einfliissen wie Temperatur, Grofe und Zug-
spannung bei Streckung. Dazu wurden Simulationsreihen mit Argon- und Silizium-
Nanobriicken durchgefiihrt.

1.2 Ubersicht iiber die Arbeit

Kapitel 2 gibt zunédchst eine Einfithrung in die Methoden der Molekulardynamik
und die Modellierung realistischer Systeme {iber semiempirische, klassische Poten-
tiale.

In Kapitel 3 wird auf die zur Durchfiihrung und Auswertung der Simulationen
verwendeten Computerprogramme eingegangen, insbesondere auf den speziell fiir
diese Arbeit implementierten Programmcode SEEVN.



1.2 Ubersicht iiber die Arbeit

Im Anschluss werden die verwendeten Methoden, durchgefiihrten Simulationsrei-
hen und die Ergebnisse fiir Argon-Nanobriicken (Kapitel 4) und Silizium-Nanobriicken
(Kapitel 5) vorgestellt.

Die Ergebnisse werden in Kapitel 6 diskutiert und mit Vorhersagen der Elasti-
tétstheorie fiir kontinuierliche Medien verglichen.
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2 Grundlagen

2.1 Molekulardynamik

Bei den in dieser Arbeit mittels Computersimulation studierten Systemen handelt
es sich um Nanobriicken mit lateralen Ausdehnungen zwischen einigen bis einigen
zehn Nanometern. Da eine Geometrie dieser Grofse bereits einige zehntausend Ato-
me enthélt, kommt eine direkte quantenmechanische Rechnung (“ab initio”) aus
Griinden der zur Verfiigung stehenden Rechenleistung aktueller Computer nicht
in Frage. Die hier verwendete Methode der Molekulardynamik greift daher auf
semiempirische, klassische Potentiale zuriick um die Wechselwirkung der Atome
untereinander zu beschreiben.

2.1.1 Bewegungsgleichungen

In einem klassischen N-Teilchen-System gilt fiir das Teilchen i die Newtonsche
Bewegungsgleichung

wobei ﬁ die Kraft auf Teilchen i darstellt, die sich mittels Gradientenbildung aus
dem Wechselwirkungspontential ® ergibt geméfs

—

fi=—-V,. (2.2)

2.1.2 Numerische Integration

Da die Gleichungen (2.1) im Allgemeinen keine analytische Losung besitzen wird in
der Molekulardynamik auf numerische Integration zuriickgegriffen. Hierfiir steht
eine grofe Auswahl an numerischen Algorithmen zur Verfiigung, die sich in ih-
rer Genauigkeit, ihrer Ausfiihrungsgeschwindigkeit und dem Speicherbedarf un-
terscheiden. Durch Verkleinerung des Integrationsschritts ist es aber prinzipiell
mit jedem Integrationsalgorithmus moglich, eine — innerhalb der Rechengenauig-
keit des verwendeten Computersystems — beliebige Genauigkeit zu erreichen.

11



2 Grundlagen

Der in dieser Arbeit verwendete Algorithmus stellt eine Variante des Verlet-Algorith-
mus dar. Er wurde gewahlt, weil er bei gegebenem Integrationsschritt eine ver-
gleichsweise hohe Genauigkeit bei vergleichsweise geringem Rechenaufwand liefert.

Zur Herleitung des Verlet-Algorithmus (vgl. [10] und [11]) betrachtet man die
Taylor-Entwicklung des Orts r zur Zeit ¢,

f(t) A3 d3

_ 2 u 4
r(t+ At) = r(t) +v(t) At + 5 At? + TR O(Ath) (2.3)
bzw.
B flt) ., A3 d? A
r(t — At) =r(t) —v(t)At + 5 At i dt3r + O(AtY). (2.4)

Addition der beiden Gleichungen ergibt unter Vernachléssigung des O(A#*)-Terms:
- o S@) o
r(t+ At) =~ 2r(t) — r(t — At) + —=At°. (2.5)
m
Bei Kenntnis der Kraft zum Zeitpunkt ¢ lasst sich demnach der Ort eines Teilchens
zum Zeitpunkt ¢ + At auf Basis der Orte zu den Zeitpunkten ¢ — At und ¢ berech-
nen, wobei der Fehler von der Grofenordnung O(At?) ist. At wird als Zeitschritt

bezeichnet.
Die Teilchengeschwindigkeit erhélt man tiber

r(t+ At) — r(t — At) = 20(t) At + O(AP?) (2.6)

d.h.

t+ At) —r(t — At)
2At

oty = L +O(AR), (2.7)

die z.B. zur Berechnung der kinetischen Energie und der Temperatur herangezogen
wird.

Die in dieser Arbeit verwendete Variante des Verlet-Algorithmus ist als Velocity-

Verlet-Algorithmus bekannt und verwendet eine zu Gl. (2.5) bzw. (2.7) dquivalente
Berechnung;:

r(t 4+ At) = r(t) + v(t) AL + JO) pp2 (2.8)

2m

12



2.1 Molekulardynamik

und

flt+ A+ f()

v(t+ At) =o(t) + o

At. (2.9)

Der Vorteil zum gewohnlichen Verlet-Algorithmus liegt darin, dass zur Berechnung
des néchsten Zeitschritts lediglich die Orte und Geschwindigkeiten zum Zeitpunkt
t bekannt sein miissen, d.h. dass keine Werte weiterer Zeitpunkte gespeichert wer-
den miissen. Wie sich in Testsimulationen herausgestellt hat, bringt dies nicht nur
einen reduzierten Bedarf an Arbeitsspeicher, sondern aufterdem eine erhéhte Be-
rechnugsgeschwindigkeit. Es muss jedoch beachtet werden, dass man die neuen
Geschwindigkeiten erst nach Berechnung der Kréfte fiir die neuen Orte berechnen
kann.

2.1.3 Grundprinzip einer molekulardynamischen Simulation

Die Durchfiihrung einer molekulardynamischen Simulation besteht im einfachsten
Fall aus folgenden Schritten:

1. Erzeugung einer Startkonfiguration, d.h. Initialisierung der Orte und Ge-
schwindigkeiten des zu simulierenden Systems zum Zeitpunkt ¢ = 0.

2. Berechnung der Krifte geméft Gl. (2.2) aus einem geeigneten Potential (vgl.
Abschnitt 2.2).

3. Berechnung der neuen Orte und Geschwindigkeiten geméfs Gl. (2.5) bzw.
(2.7).

4. Berechnung und Ausgabe der interessierenden Systemgrofen, wie z.B. Ge-
samtenergie, kinetische Energie, Temperatur, Druck, Schwerpunktskoordina-
ten.

5. Wiederholung der Schritte 2 bis 4 {iber eine beliebige Anzahl an Zeitschritten.

2.1.4 Temperaturregelung

Die eben vorgestellte Methode entspricht einer mikrokanonischen Beschreibung des
zu simulierenden Systems, in der die Gesamtenergie eine Erhaltungsgrofse darstellt,
wéahrend dies fiir die Temperatur nicht gilt. Um Simulationen bei einer vorgege-
benen Temperatur realisieren zu kénnen, verwendet man daher Thermostate, die
die Temperaturregelung ermaoglichen.

13



2 Grundlagen

Die Berechnung der Temperatur wihrend einer molekulardynamischen Simulation
gelingt unter Verwendung des Gleichverteilungssatzes, nach dem fiir die mittlere
kinetische Energie pro Freiheitsgrad gilt [10]:

<%mv2> = %kBT (2.10)
Die Temperatur eines N-Teilchensystems mit Ny Freiheitsgraden wird definiert als

- L 2

T = " le ) (2.11)

Diese Temperatur stellt eine momentane, molekulardynamische Temperatur dar.
Der Temperatur im thermodynamischen Sinne entspricht der Langzeitmittelwert
von 7.

Eine einfache Methode, die Temperatur in einer molekulardynamischen Simula-
tion zu regeln besteht in der Reskalierung der Teilchengeschwindigkeiten, so dass
die neue Geschweindigkeitsverteilung der gewiinschten Temperatur entspricht.
Ein Beispiel fiir einen Thermostaten, der auf einer stochastischen Methode basiert,
ist der Andersen-Thermostat, der im néchsten Abschnitt vorgestellt wird.

Der Nachteil einer simplen Reskalierung der Geschwindigkeiten bzw. einer Verwen-
dung stochastischer Methoden besteht darin, dass die berechneten Teilchentrajek-
torien nicht realistisch sind. Es ist jedoch moglich, deterministische Teilchentra-
jektorien zu erhalten, indem ein erweitertes System betrachtet wird, wie z.B. beim
Nosé-Hoover-Thermostat (vgl. Abschnitt 2.1.4.2).

2.1.4.1 Andersen-Thermostat

Die dem Andersen-Thermostaten zugrunde liegende Idee besteht darin, das Sys-
tem an ein (fiktives) Warmebad der gewiinschten Temperatur anzukoppeln, indem
die Teilchen stochastische Stofe erfahren [12]. Die Stérke dieser Ankopplung wird
durch einen Parameter v gegeben, der die Frequenz, mit der Stofe stattfinden,
angibt.

Die Methode wird realisiert, indem eine gewisse Anzahl an Teilchen zuféllig ausge-
wahlt wird und ihre Geschwindigkeit gemaéfs einer Maxwell-Boltzmann-Verteilung
bei der vorgegebenen Temperatur neu zugewiesen wird. Konkret bedeutet das, dass
fir jedes Teilchen eine Zufallszahl z € [0, 1] generiert wird und seine Geschwin-
digkeit neu zugewiesen wird, falls z < vAt. At ist dabei der in der Simulation

14



2.1 Molekulardynamik

verwendete Zeitschritt.

Das in Abschnitt 2.1.3 beschriebene Schema muss fiir Simulationen bei konstanter
Temperatur um diesen zusétzlichen Schritt erweitert werden, indem er zwischen
Schritt 3 und 4 eingefiigt wird.

2.1.4.2 Nosé-Hoover-Thermostat

Wie bereits erlautert wurde, liefert der im vorigen Abschnitt eingefiihrte Andersen-
Thermostat keine realistischen Teilchenbahnen. Er ist daher zur Simulation von
Systemem, in denen dynamische Gréfen berechnet werden sollen, unbrauchbar.
Der hier vorgestellte Nosé-Hoover-Thermostat ist in der Lage, deterministische
Teilchentrajektorien zu liefern, indem ein erweitertes System betrachtet wird [10].
Nosé erweiterte die klassische Lagrange-Funktion eines N-Teilchen-System hierzu
um eine zusatzliche Koordinate s:

m; Q
L= L g2 2352 —3NkgT'1 2.12
Z 5 ST~ 5 T In s (2.12)
Q stellt eine effektive Masse dar. Die Ableitung der Bewegungsgleichung verwendet
zur Vereinfachung den von Hoover eingefiihrten, thermodynamischen Reibungsko-
effizienten
.Ds
& =5—= 2.13
0 (2.13)
ps ist der zu s konjungierte Impuls. Aus Gl. (2.12) ergibt sich fiir die Bewegungs-
gleichungen:

7= D (2.14)
my

P = -V —&p; (2.15)

. 1 2

£ = @( %—:nchT) (2.16)

$ dlns

R LE (2.17)

Diese Gleichungen treten an die Stelle der Newtonschen Bewegungsgleichungen
und koénnen mit einem Algorithmus &hnlich dem Verlet-Algorithmus integriert
werden. In dieser Arbeit wurde eine in [16] bzw. [17] vorgestellte Implementie-
rung verwendet, die auf den Velocity-Verlet-Integrator zuriickgreift.

15



2 Grundlagen

Bei einer Simulation mit angekoppeltem Nosé-Hoover-Thermostat ist die Gesam-
tenergie des Systems keine Erhaltungsgréfe mehr, kann also nicht mehr zur Uber-
priifung der Korrektheit des implementierenden Programmcodes herangezogen
werden. An die Stelle der Gesamtenergie tritt die Grofe

2
H=>" Pi +®+—Q+3Nk:BTs, (2.18)

i=1

die hier eine Erhaltungsgrofe darstellt.

2.2 Potentiale

Bei einer vorgegebenen Startkonfiguration bestehend aus den Teilchenorten und
-geschwindigkeiten lédsst sich mit dem in Abschnitt 2.1.2 vorgestellten Velocity-
Verlet-Algorithmus die zeitliche Entwicklung des betrachteten N-Teilchen-Systems
berechnen, sofern die Krifte bekannt sind. Geméfs Gl. (2.2) konnen die Kréfte
durch Gradientenbildung aus einem geeigneten Wechselwirkungspotential erhalten
werden. Das Zustandekommen geeigneter Potentiale ist nicht Teil dieser Arbeit,
folgt aber folgendem Schema:

e Entwicklung eines Modells zur (néherungsweisen) Beschreibung der Wech-
selwirkung und

e Annahme einer funktionalen Form des Wechselwirkungspotentials mit best-
moglich zu bestimmenden, freien Parametern.

e Bestimmung der Parameter durch Fit an eine Datenbank an zu beschreiben-
den Referenzsystemen. Die zu diesem Zweck herangezogenen Referenzda-
ten konnen z.B. aus experimentellen Ergebnissen oder ab initio-Rechnungen
stammen.

Das Wechselwirkungspotential ® eines N-Teilchen-Systems klassischer Teilchen
kann allgemein dargestellt werden als

O =D o)+ Y balig) + D dalijik) + s (2.19)

i<j i<j<k

Da ein Teilchen keine Kraft auf sich selbst ausiibt ist der erste Term nur dann
von Null verschieden, wenn eine externe Kraft wirkt. Der zweite Term stellt die

16



2.2 Potentiale

Paarwechselwirkung dar, der dritte eine Dreikérperwechselwirkung, usw. Die Ent-
wicklung ist nur dann niitzlich, falls die ¢; schnell gegen Null konvergieren.

Eine erste Naherung eines realen Wechselwirkungspotentials kann erhalten wer-
den, indem lediglich die Paarwechselwirkung beriicksichtigt wird. Ein Beispiel fiir
ein solches Potential stellt das Lennard-Jones-(12,6)-Potential dar, das im néchs-
ten Abschnitt vorgestellt wird.

Eine realistischere Beschreibung realer Systeme bzw. komplexerer Systeme lasst
sich unter zusatzlicher Beriicksichtigung des Dreikorperanteils erreichen. Das in
dieser Arbeit zur Beschreibung von Silizium-Nanobriicken verwendete Stillinger-
Weber-Potential, das in Abschnitt 2.2.2 vorgestellt wird, fillt in diese Kategorie.

2.2.1 Lennard-Jones-(12,6)-Potential

Das Lennard-Jones-Potential wird haufig zur Beschreibung von nicht-polaren An-
teilen der intermolekularen Wechselwirkung herangezogen [15] und kann z.B. der
Beschreibung von Argon-Systemen dienen. Aufgrund seiner Einfachheit stellt es
auferdem ein ideales Testpotential fiir die Implementierung eines molekulardyna-
mischen Programmecodes dar. Es ist zusammengesetzt aus einem stark repulsiven
Term fiir kleine Abstédnde und einem attraktiven Term fiir grofere Absténde.

Stellt r;; den Abstand der Teilchen i und j dar, gilt fiir das Lennard-Jones-(12,6)-
Potential:

=" o(ryy) (2.20)

1<J

S (G

Dabei gibt der Parameter ¢ die Tiefe des Potentialminimums an, wihrend o den
Abstand der Teilchen angibt, fiir den ¢o = 0 gilt. Das Energieminimum liegt bei
2165 (vgl. Abbildung 2.1).

Fiir den Betrag der Kraft, die in Richtung des Abstandsvektors wirkt, ergibt sich

- 1]

mit
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2 Grundlagen

Potential [€]

1.5
Abstand [o]

Abbildung 2.1: Abstandsabhéngigkeit des Lennard-Jones-(12,6)-Potentials.

2.2.2 Stillinger-Weber-Potential

Das Stillinger-Weber-Potential wurde zur molekulardynamischen Beschreibung von
Silizium entwickelt [13]. Im Gegensatz zu dem im vorigen Abschnitt beschriebenen
Lennard-Jones-Potential, berticksichtigt es neben der Paarwechselwirkung aufer-
dem den Dreikorperanteil. Zweck des Dreikorperanteils ist es, den Tetraederwinkel
(109,47°) der Diamantstruktur von Silizium zu begiinstigen.

Stellt r;; den Abstand der Teilchen i und j dar, gilt fiir das Stillinger-Weber-
Potential:

¢ = Z%(sz) + Z ¢3(73, T, Th) (2:23)

1<J 1<j<k

Es ist iiblich eine Energie- und Léngeneinheit ¢ und o einzufithren, womit sich
schreiben lasst:

Ga(rij) = eva(rij/o), (2.24)
O3(75, 75, 7k) = evs(Ti/o, 7)o, Tk]0). (2.25)

Die Werte € und o sind dabei so gewahlt, dass v, eine Tiefe von -1 hat und
vh(21/0) = 0 gilt.
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2.2 Potentiale

Fiir den Paaranteil gilt:

va(ry) — {A (Br? —rexp (), r<a (2.26)

0, r>a

Es handelt sich dabei um ein dem Lennard-Jones-Potential d&hnlichen Paarpotenti-
al, das beim Abschneideradius r = a stetig ist (vgl. Abbildung 2.2). Der Dreikor-

T T T T T T T T T T T

Paarpotential [g]

_ 1 ] 1 I 1 I 1 I 1 I 1
b3 0.75 1 1.25 1.5 1.75 2
Abstand [o]

Abbildung 2.2: Abstandsabhéngigkeit des Paaranteils des Stillinger-Weber-Potentials.

peranteil besteht aus drei Anteilen, die jeweils einer Permutation des Indextripels
der drei betrachteten Teilchen entsprechen und neben den Abstidnden auch von
den Bindungswinkeln abhidngen:

v (75, 73, T) = h(rij, ik, Ojie) + h(T5is Tk, Ouje) + h(Tkiy Ty Oikj)s (2.27)

wobei Oj;, der Bindungswinkel bei Teilchen i zwischen 7; und 7}, ist, usw. Fiir A
gilt

A ex ( 14 T > cos ©; +10? r<a
hjik := h(rij, rie, Ojix) = PAr=a ™ e ( 7 3) (2.28)
0 r>a
Diese Funktion ist beim Tetraederwinkel von cos ©, = —3 (109,47°) minimal und

begiinstigt daher eine Anordnung der Teilchen in der Diamantstruktur.
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2 Grundlagen

Die Ableitung der Kraft iiber Gl. (2.2) ergibt [14]:
fi=Fia+ fis (2.29)

mit dem Paaranteil

- —p—1 —q—1
. 7 | pBri’ —qr; 1
fiz = o=~ — — + (2.30)
i Brijp — Tl-jq (rij —a)?
und dem Dreikorperanteil
7 o1 T 1
s = —Yhip | — S T
i ! Jk{ﬁ‘j(ﬁj—a)Q Tik(Tz‘k—a)Q]
1
+ 2Xexp (TV_ iy ,Y_ ) (COS@jik + §)
iJ ik a
X [ i + Tk _ ( i + Tk )cos @jz’k:|
TijTik  TikTij TijTik  TikTij
iy 1
— Yhiji l_ﬂ—]
7 iy (rij — a)?
1
+ 2)\exp( 7 + i ) (Cos@ijk+_)
Tij—a Tjg—a 3
. [_ T g @ijk]
TikTii T3y
Tik 1
N P L —
T L“z‘k (rix — G)Q]
1
+ 2)\exp( ‘7 + A’Y ) <COS@ikj+—)
Tk —a  Tjp—a 3
T T
X {— LI —chos @ik]} (2.31)
TjkTik  Tig

Der zur Beschreibung von Silizium iiblicherweise verwendete Parametersatz ist in
Tabelle 2.1 aufgefithrt [13].
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2.2 Potentiale

Parameter | Wert
7,049556277
0,6022245584
4

0

1.8

21

1.2

2 >0 ma

Tabelle 2.1: Parametersatz fiir das Stillinger-Weber-Potential fiir Silizium.
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3 Verwendete
Computerprogramme

3.1 SEEVN

SEEVN (Simulation elastischer Eigenschaften von Nanobriicken) ist ein in Fort-
ran 95 [18] implementierter, molekulardynamischer Programmcode, der speziell
zur Berechnung der in dieser Arbeit durchgefiihrten Simulationen entwickelt wur-
de. In diesem Abschnitt soll deshalb eine Ubersicht iiber den Funktionsumfang
und die Implementierung gegeben werden.

3.1.1 Funktionsumfang

SEEVEN implementiert folgende molekulardynamische Algorithmen (vgl. Abschnitt
2.1):

e den Verlet- und Velocity-Verlet-Integrator

e den Andersen- und Nosé-Hoover-Thermostat

e das Lennard-Jones-(12,6)- und das Stillinger-Weber-Potential
e Methoden zur Erzeugung einer Startkonfiguration

e Berechnung diverser Systemgrofen wie z.B. Gesamtenergie oder Schwer-
punktskoordinate

e Nachbarschaftslisten

e die Moglichkeit zur Unterteilung einer Simulation in einzelne Simulations-
schritte durch die Verwendung von Zwischenstinden

e cine Methode bestimmte Atome dauerhaft zu fixieren, womit ein Einspann-
mechanismus realisiert werden kann
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3 Verwendete Computerprogramme

e die Moglichkeit ein externes Kraftfeld anzulegen
e diverse Ein- und Ausgabefunktionen

Die Implementierung des Nosé-Hoover-Thermostats folgt dabei einem in [16] gege-
benen Beispiel, die des Stillinger-Weber-Potentials stellt eine modifizierte Version
des in [14] gegebenen Beispielcodes dar.

Alle Programmoptionen und -parameter werden zentral in einer Datei spezifiziert,
die beim Programmstart eingelesen wird.

3.1.2 Reduzierte Einheiten

Wie bei molekulardynamischen Simulationen {iblich, werden in SEEVN reduzier-
te Einheiten verwendet. Durch die Festlegung einer Einheit € fiir die Energie, o
fiir die Lédnge und m* fiir die Masse auf eine systemtypische Grofe kann erreicht
werden, dass die wiahrend der Simulation auftretenden Betréige der physikalischen
Grofsen in einer Grofenordnung nahe 1 liegen, was Rundungsfehler minimiert. Die
Einheiten weiterer physikalischer Grofen konnen dann aus diesen Grundgréfen
abgeleitet werden. Fiir die Einheit der Zeit gilt z.B. t = o/m/e.

Im folgenden werden Grofen in reduzierten Einheiten stets mit einem hochgestell-
ten * gekennzeichnet.

Fiir die Umrechnung der verwendeten reduzierten Einheiten in reale Einheiten
gelten fiir Argon die in Tabelle 3.1 aufgelisteten Umrechnungen, wéhrend die Um-
rechnungen fiir Silizium in Tabelle 3.2 aufgefiihrt sind.

Grofse reduzierte Eiheit | reale Einheit
Lange o 0,3405 nm
Energie € 0,01023 eV
Masse m* 39,948 u

Zeit t* 2,17 ps
Temperatur | T 1198K
Kraft f* 48,13587 pN

Tabelle 3.1: Umrechnung reduzierter Einheiten in reale Einheiten fiir das Lennard-
Jones-Potential fiir Argon.
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3.1 SEEVN

Grofse reduzierte Einheit | reale Einheit
Léange o 0,20951 nm
Energie € 2,1678 eV
Masse m* 28,0851

Zeit t* 0.076634 ps
Temperatur | 7™ 25156,73798 K
Kraft fr 1,65778 nN

Tabelle 3.2: Umrechnung reduzierter Einheiten in reale Einheiten fiir das Stillinger-
Weber-Potential fiir Silizium.

3.1.3 Startkonfiguration

Da vor dem Start einer Simulation zunéchst einmal das zu simulierende System
durch Festlegung der Orte und Geschwindigkeiten zum Zeitpunkt t = 0 spezi-
fiziert werden muss, verfiigt SEEVN iiber die Mdoglichkeit, entweder ein System
aus externen Dateien einzulesen oder die Struktur vor Durchfithrung des ersten
Simulationsschrittes zu erzeugen. Externe Dateien liegen in der Regel nur dann
vor, wenn sie als Momentaufnahme einer vorangegangenen Simulation gespeichert
wurden (vgl. Abschnitt 3.1.5).

Zur urspriinglichen Strukturerzeugung kénnen Einheitszellen verschiedener Git-
tertypen erzeugt werden. Die Gesamtstruktur kann dann durch Aneinandersetzen
von Einheitszellen zusammengesetzt werden, z.B. kann bei kubischer Einheitszelle
eine Briickenstruktur einfach durch Aneinadersetzen von n, x n, x n, Einheits-
zellen erhalten werden. Weitere Parameter der Strukturerzeugung betreffen die
Oberflachen sowie das Fixieren einer Untermenge an Atomen, wodurch z.B. ein
Einspannmechanismus realisiert werden kann.

3.1.4 Nachbarschaftslisten

Die Auswertung der Kriifte wihrend einer molekulardynamische Simulation (vgl.
Abschnitt 2.2) besteht aus der Auswertung einer Doppel- bzw. Dreifachsumme
iiber den Index der N Teilchen. Eine einfache Implementierung dieses Problems
durchlauft eine Doppel- bzw. Dreifachschleife, was einen Rechenaufwand propor-
tional N2 bzw. N? bedeutet.

Die Nachbarschaftsliste eines Teilchens enthélt die Indizes aller umgebenden Teil-
chen innerhalb eines vorgegebenen Radius. Falls das verwendete Potential kurz-
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3 Verwendete Computerprogramme

reichweitig ist, d.h. einen Abschneideradius r¢ besitzt bzw. die Beitrage ab ei-
nem gewissen Radius r¢ vernachléssigbar klein werden, befinden sich alle in die
Kraftberechnung einzuschlieffenden Wechselwirkungspartner innerhalb der Nach-
barschaftsliste vom Radius r¢. Das Stillinger-Weber-Potential besitzt einen na-
tiirlichen Abschneideradius bei r = a, wahrend das Lennard-Jones-Potential stan-
dardmaéfsig bei r = 2,50 abgeschnitten wird, weil die Beitrage fiir r > 2,50 ver-
nachléssigbar klein sind. In dieser Arbeit wurde fiir das Lennard-Jones-Potential
ein Abschneideradius von rc = 30 verwendet.

Die Verwendung von Nachbarschaftslisten kann den Rechenaufwand erheblich ver-
ringern. Anstatt jeweils iiber alle N Wechselwikungspartner zu summieren, miissen
fiir ein gegebenes Teilchen nur noch die in der zugehorigen Nachbarschaftsliste ent-
haltenen Teilchen beriicksichtigt werden. Da die Erzeugung und Aktualisierung der
Nachbarschaftslisten ebenfalls mit einem gewissen Rechenaufwand verbunden ist,
lohnt sich ihre Verwendung erst ab ca. 1000 Teilchen. Fiir die Teilchenzahlen der
in dieser Arbeit studierten Strukturen ergibt sich eine enorme Geschwindigkeits-
steigerung in der Groéfenordnung 100.

Damit die Nachbarschaftslisten nicht in jedem Zeitschritt der Simulation aktuali-
siert werden miissen, wird ein Nachbarschaftslistenradius gewahlt der etwas iiber
dem Abschneideradius liegt und die unter allen Teilchen maximal auftretende Ver-
schiebung festgehalten. Die Nachbarschaftslisten miissen spétestens dann aktua-
lisiert werden, sobald der Betrag dieser maximalen Verschiebung der halben Dif-
ferenz von Nachbarschaftslistenradius und Abschneideradius entspricht. Auf diese
Weise wird verhindert, dass Teilchen in den Wechselwirkungsbereich benachbar-
ter Teilchen eintreten, die zu diesem Zeitpunkt nicht in der Nachbarschaftsliste
enthalten sind.

3.1.5 Zwischenstande

Es ist moglich, zu jedem beliebigen Zeitpunkt bzw. nach Erreichen eines beliebi-
gen Zeitschritts wihrend einer Simulation, einen Zwischenstand zu speichern. Ein
Zwischenstand besteht aus der Ausgabe der vollsténdigen Systemkonfiguration in
eine Datei, d.h. der Werte aller im Programm vorhandenen Variablen zu einem
bestimmten Zeitpunkt. Ein Zwischenstand kann anschliefsend fiir einen weiteren
Simulationsschritt verwendet werden. Zwischensténde ermdoglichen

e bei regelméfiger Erzeugung die Fortsetzung einer Simulation nach einem

unerwarteten Abbruch der Ausfiihrung des Programms (“Crash”) ab dem
Zeitschritt des letzten Zwischenstands
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3.2 Weitere Programme

e cine Simulation im Prinzip beliebig zu verlingern. Nach dem letzten Zeit-
schritt einer Simulation wird automatisch ein Zwischenstand erzeugt, der
als Startkonfiguration fiir einen weiteren Simulationsschritt dienen kann, der
nahtlos fortsetzt.

e cinen weiteren Simulationsschritt mit verdnderten Parameterwerten anzu-
schliefen. So ist es beispielsweise moglich, einen urspriinglich eingeschalteten
Thermostat oder ein angelegtes externes Kraftfeld im nachfolgenden Simu-
lationsschritt an- bzw. abzuschalten, was eine komplexe Abfolge von Simu-
lationsschritten ermdglicht. Insbesondere kann eine Abfolge von Simulati-
onsschritten durchgefiihrt werden, die einer experimentellen Situation aus
mehreren Schritten der Probenpréparation mit anschliefender Messung ent-
spricht.

3.1.6 Weitere Ausgabeformate

Neben der Ein- und Ausgabe der Zwischensténde in einem programmeigenen For-
mat, kann SEEVN die Systemkonfiguration in den Standardformaten PDB und
XYZ ausgeben. Beide Formate erlauben es, eine zeitliche Abfolge der Positionen al-
ler beteiligten Teilchen einer Simulation zu speichern. Das im folgenden Abschnitt
vorgestellte Programm VMD kann beide Formate einlesen, was die Betrachtung
und Visualisierung der zeitlichen Entwicklung eines simulierten Systems ermog-
licht.

3.2 Weitere Programme

VMD und POV-Ray

VMD (Visual Molecular Dynamics) ist ein Programm zur molekularen Model-
lierung und Visualisierung [19]. Es wurde zur Betrachtung der in dieser Arbeit
erzeugten Strukturen verwendet, sowie zur Erzeugung aller in dieser Arbeit ent-
haltenen Bilder, die Systemkonfigurationen zeigen. Hierzu wurde stets das in VMD
auswihlbare, externe Renderprogramm POV-Ray verwendet [20].

MATLAB

MATLAB® (Matrix Laboratory) ist ein umfangreiches numerisches Programm-
paket zur Behandlung mathematischer Probleme [21]. Das darin enthaltene Curve
Fitting Tool (cftool) wurde zum Fitting der in dieser Arbeit berechneten Schwin-
gungsverlaufe benutzt.
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3 Verwendete Computerprogramme

Xmgrace

Xmgrace oder Grace (Graphing, Advanced Computation and Exploration of Da-
ta) ist ein Programm zur grafischen Darstellung von Datenreihen [22]. Es verfiigt
aukerdem fiiber eine Bibliothek von Funktionen, die auf die Datenreihen ange-
wandt werden konnen, wie z.B. die fiir diese Arbeit verwendete Diskrete Fourier-
Transformation. Xmgrace wurde zur Erzeugung aller in dieser Arbeit enthaltenen
Diagramme verwendet.
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4 Simulationen mit dem
Lennard-Jones-Potential fur
Argon

In diesem Kapitel sollen systematische Simulationsstudien an Argon-Nanobriicken
vorgestellt werden. Nach einer Beschreibung der zugrunde liegenden Methoden
(Abschnitt 4.1) werden Ergebnisse verschiedener Simulationsreihen tiber die Tem-
peraturabhéngigkeit (Abschnitte 4.2.1) und Gréfsenabhéngigkeit (Abschnitt 4.2.2)
prasentiert.

4.1 Methode

4.1.1 Potential und Thermostat

Alle in diesem Kapitel beschriebenen Simulationen wurden unter Verwendung des
in Abschnitt 2.2.1 vorgestellten Lennard-Jones-(12,6)-Potentials durchgefiihrt. Als
Thermostat wurde der in Abschnitt 2.1.4.2 beschriebene Nosé-Hoover-Thermostat
eingesetzt.

Fiir die Umrechnung der im Programmcode verwendeten reduzierten Einheiten
in reale Einheiten gelten die in Tabelle 3.1 aufgelisteten Umrechnungen.

In den Simulationen wurde stets ein Zeitschritt von At* = 0,005 gewéhlt, was in
realen Einheiten At = 10,9 fs entspricht.

4.1.2 Strukturerzeugung

Vor Beginn des ersten Simulationsschritts jeder Simulation muss die urspriingli-
che Struktur erzeugt werden, d.h. Orte und Geschwindigkeiten fiir jedes Atom der
Struktur spezifiziert werden. Dies gelingt durch Aneinandersetzen von Einheitszel-
len des jeweils betrachteten Gittertyps, so dass sich die gewiinschte Briickengeome-
trie ergibt. Anschliefend besteht die Option zusétzliche Atomebenen hinzuzufiigen
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4 Simulationen mit dem Lennard-Jones-Potential fiir Argon

Abbildung 4.1: Briickengeometrie im fcc-Gitter bestehend aus 6x6x40 Einheitszellen.

um die aufenliegenden Einheitszellen abzuschliefen®, die hier stets gewihlt wurde.
Die Geschwindigkeiten wurden stets auf v; = 0 initialisiert.

Es wurden Briickengeometrien mit kubisch flachenzentrierter Einheitszelle (fcc),
sowie hexagonaler Einheitszelle (hcp) erzeugt. Aufgrund der kubischen Einheits-
zelle lasst sich in der fcc-Struktur eine quaderformige Briickengeometrie durch
Aneinandersetzen von n, x n, x n, Einheitszellen erzeugen.

In der hep-Struktur konnen mit einer &hnlichen Vorgehensweise Briickengeometri-
en mit hexagonalem Querschnitt erzeugt werden.

Briickengeometrien bestehend aus jeweils 6 x6x40 Einheitszellen sind in Abbil-
dung 4.1 bzw. 4.2 veranschaulicht.

4.1.3 Thermalisierung

Nach der Strukturerzeugung befinden sich zunéchst alle Atome in Ruhe (0 K Struk-
tur), wobei zunéchst noch nicht davon ausgegangen werden kann, dass sich alle
Atome an ihren Gleichgewichtspositionen befinden. Es kann durchaus sein, dass
wahrend der zeitlichen Entwicklung des Systems Atome Beschleunigungen erfah-
ren, was in der Folge zu einem Anstieg der kinetischen Energie und damit der

17.B. enthilt die (periodisch fortsetzbare) Einheitszelle des kubisch flichenzentrierten Gitters
4 Atome, wihrend die abgeschlossene Einheitszelle 14 enthélt (1 Atom je Ecke und 1 Atom
je Seite)
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4.1 Methode

Abbildung 4.2: Briickengeometrie im hcp-Gitter bestehend aus 6x6x40 Einheitszellen.

molekulardynamischen Temperatur fithrt. Um die Struktur auf eine bestimmte
Temperatur zu bringen, muss deshalb stets ein Simulationsschritt mit angekoppel-
tem Thermostat iiber eine Mindestanzahl an Zeitschritten durchgefiihrt werden.
Dieser Schritt ist aufserdem notig, da das “Einschalten” des Thermostaten zu einem
abrupten Anstieg der Temperatur fithrt. Der Thermalisierungsschritt berechnet die
Relaxation des Systems in eine Konfiguration, in der die Atome eine Geschwindig-
keitsverteilung besitzen, die der gewilinschten Temperatur entspricht.

4.1.4 Schwingung

Um die Schwingung einer Nanobriicke zu simulieren, werden die Atome der &u-
fsersten Einheitszellen in Langsrichtung der verwendeten Briickengeometrie fest-
gehalten, wodurch zwei einspannende, ortsfeste “Wande” enstehen. Dem Wechsel-
wirkungspotential der Atome untereinander wird eine zeitlich konstante, raumlich
homogene Kraft in x-Richtung {iberlagert, die auf alle Atome wirkt (mit Aus-
nahme der festgehaltenen Atome). Unter diesen Bedingungen fiihren die Briicken
transversale Schwingungen um eine in Richtung der Kraft verschobene Gleichge-
wichtslage aus. Die Stirke der Kraft wurde zu f* = 0.015 bzw. f = 0.722pN
gewahlt, so dass die maximale Auslenkung der 6x6x40-Briicke im fcc-Gitter ca.
10% der Dicke betrigt?. Um einen Schwingungsverlauf zu erhalten wird in jedem
Zeitschritt die Schwerpunktskoordinate der Gesamtstruktur berechnet und in eine

2Als Dicke wird im Folgenden die Kantenlinge der quadratischen bzw. hexagonalen Quer-
schnittsfliche bezeichnet, vgl. Abbildung 4.1 bzw. 4.2.
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4 Simulationen mit dem Lennard-Jones-Potential fiir Argon

Datei ausgegeben.

Abbildung 4.3 zeigt exemplarisch den Schwingungsverlauf fiir die Simulation einer
Argon-Nanobriicke in der fce-Struktur aus 6x6x40 Einheitszellen bei T = 24 K|
fiir die der Thermostat vor Schwingungsbeginn abgeschaltet wurde.

Eine Fourier-Analyse der Schwingungsverldufe der durchgefiihrten Simulationen
zeigt, dass die gewdhlte Methode zu einer quasi reinen Anregung der Grundmode
fithrt, d.h. es tritt keine nennenswerte Anregung weiterer Schwingungsmoden auf.
Zur weiteren Auswertung werden die Schwingungsverlaufe an die Funktion einer
exponentiell gedampften Schwingung,

Aexp(—~t)sin(2m ft — ¢) + ¢ (4.1)

gefittet, was die Schwingungsfrequenz f und den Dampfungskoeffizienten ~ liefert.

4.1.5 Gesamtsimulation

Insgesamt bestehen die Simulationen also aus folgenden Schritten:

1. Strukturerzeugung mit anschliefender Thermalisierung {iber 100.000 Zeit-
schritte.

2. Schwingung iiber beliebig viele Zeitschritte.

Zwischen 1 und 2 kann der Thermostat abgeschaltet werden oder weiter angekop-
pelt bleiben.
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Abbildung 4.3: Schwingungsverlauf einer Argon-Nanobriicke bei 24 K ohne ange-
koppelten Thermostat. Aufgetragen ist der zeitliche Verlauf der x-

Komponente der Schwerpunktskoordinate.
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4 Simulationen mit dem Lennard-Jones-Potential fiir Argon

4.2 Ergebnisse

Die mit dem Lennard-Jones-Potential durchgefiihrten Simulationsstudien umfas-
sen Simulationsreihen zur Temperaturabhéangigkeit der Schwingungsfrequenz und
des Dampfungskoeffizienten fiir verschiedene Briickengeometrien mit und ohne an-
gekoppelten Thermostat (vgl. Abschnitt 4.2.1), sowie die Abhéngigkeit von der
Grofe der Briicken bei einer fest vorgegebenen Temperatur (vgl. Abschnitt 4.2.2).

4.2.1 Temperaturabhangigkeit

Zur Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz f und des Démpfungsko-
effizienten v wurden insgesamt drei Simulationsreihen durchgefiihrt:

e an quaderformigen Briicken aus 6x6x40 Einheitszellen (vgl. auch Tabelle
4.1) in der fce-Struktur ohne angekoppelten Thermostat

e an quaderformigen Briicken aus 6x6x40 Einheitszellen in der fce-Struktur
mit angekoppeltem Thermostat

e an Briicken mit hexagonalem Querschnitt der Kantenldnge 6 und 40 Ein-
heitszellen Lange ohne angekoppelten Thermostat

Abbildung 4.4 zeigt die Temperaturabhéngigkeit der fcc-Briicke ohne angekoppel-
ten Thermostat. Die Schwingungsfrequenz féllt deutlich mit steigender Tempera-
tur, wobei der Zusammenhang einen linearen Verlauf zeigt.

Abbildung 4.5 zeigt die Temperaturabhingigkeit der fcc-Briicke mit angekoppel-
tem Thermostat. Wahrend der Verlauf fiir h6here Temperaturen dem Verlauf ohne
Thermostat entspricht, zeigen sich im Bereich tiefer Temperaturen deutliche Ab-
weichungen, auf die in Kapitel 6 eingegangen wird.

In Abbildung 4.6 ist schlieflich der analoge Verlauf fiir die hep-Struktur ohne an-
gekoppelten Thermostat aufgetragen. Trotz des Unterschieds in der Gitterstruktur
und der Querschnittsfliche, zeigt sich qualitativ ein mit der fce-Briicke ohne ange-
koppelten Thermostat iibereinstimmender Verlauf, wobei die Frequenzen fiir die
fce-Struktur etwas stéarker abfallen.
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Abbildung 4.4: Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz fiir die fcc-Struktur
ohne angekoppelten Thermostat.
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Abbildung 4.5: Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz fiir die fcc-Struktur
mit angekoppeltem Nosé-Hoover-Thermostat.
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Abbildung 4.6: Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz fiir die hcp-
Struktur ohne angekoppelten Thermostat.

Die Abbildungen 4.7, 4.8 und 4.9 zeigen den Verlauf des Dampfungskoeffizienten
in Abhéngigkeit von der Temperatur fiir die drei Simulationsreihen. Wahrend die
Verlaufe fiir die fcc- und hep-Struktur ohne angekoppelten Thermostat wieder
analog verlaufen, weichen auch hier die Werte der fce-Struktur mit angekoppeltem
Thermostat fiir niedrige Temperaturen deutlich ab.
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Abbildung 4.7: Temperaturabhéngigkeit des Déampfungskoeffizienten fiir die fcc-
Struktur ohne angekoppelten Thermostat.
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Abbildung 4.8: Temperaturabhéngigkeit des Dampfungskoeffizienten fiir die fcc-
Struktur mit angekoppeltem Nosé-Hoover-Thermostat.
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Abbildung 4.9: Temperaturabhangigkeit des Dampfungskoeffizienten fiir die hcp-
Struktur ohne angekoppelten Thermostat.

4.2.2 Grolenstudie

Neben der Untersuchung einer Struktur gegebener Grofe bei unterschiedlichen
Temperaturen, wurde weiterhin eine Simulationsreihe fiir unterschiedliche Briicken-
grofken in der fce-Struktur, jeweils bei einer Temperatur von 24 K, durchgefiihrt.
Ausgehend von einer Briicke mit 4x4x27 Einheitszellen wurde die Dicke bis hin
zu einer Grofe von 10x10x67 Einheitszellen jeweils um eine Einheitszelle erhoht.
Die Lange L wurde entsprechend skaliert, wobei auf volle Eiheitszellen gerundet
wurde. In Tabelle 4.1 sind die verwendeten Briickengroften aufgelistet.

Abbildung 4.10 zeigt, dass sie Schwingungsfrequenz mit zunehmender Lange (bzw.
Dicke) der Briicke deutlich abnimmt.

Eine sinnvolle Auswertung der Dampfungskoeffizienten dieser Simulationsreihe war
nicht moglich, da sich die Simulationsdauer bei den grofieren Briicken lediglich tiber
ca. 10 volle Schwingungsperioden erstreckte. Von einer langeren Simulationsdauer
wurde aufgrund des unverhéaltnisméfig anwachsenden Rechenaufwands abgesehen.
Da die grofste Briicke aus beinahe fiinf mal so vielen Atomen besteht wie die in
den vorigen Simulationsreihen verwendete Briicke, und Nachbarschaftslisten zur
Senkung des Rechenaufwands zu dem Zeitpunkt noch nicht implementiert waren,
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4.2 FErgebnisse

Dicke |Einheitszellen| | Lénge [Einheitszellen| | Dicke [nm| | Linge [nm]
4 97 2.10 14,2
5 33 2,63 17 4
6 40 3,16 21,0
7 47 3,68 24,7
8 93 4,21 27.9
9 60 4,73 31,6
10 67 5,26 35,2

Tabelle 4.1: Dimensionen der fir die Groflenstudie verwendeten fce-Strukturen in Ein-

heitszellen und nm.

ware eine 20- bis 25-fache Rechenzeit zu erwarten gewesen.

Frequenz [GHz]
I

25
Léange [nm]

Abbildung 4.10: Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von der Briickenlénge fiir die

fce-Struktur ohne angekoppelten Thermostat.
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5 Simulationen mit dem
Stillinger-Weber-Potential fir
Silizium

In diesem Kapitel sollen systematische Simulationsstudien an Silizium-Nanobriicken
vorgestellt werden. Nach einer Beschreibung der zugrunde liegenden Methoden

(Abschnitt 5.1) werden Ergebnisse verschiedener Simulationsreihen tiber die Tem-

peraturabhéngigkeit (Abschnitt 5.2.1), die Abhéngigkeit von der Verlangerung bei

Streckung (Abschnitt 5.2.2) und iiber die Grokenabhéngigkeit (Abschnitt 5.2.3)

prasentiert.

5.1 Methode

5.1.1 Potential und Thermostat

Alle in diesem Kapitel beschrieben Simulationen wurden mit dem in Abschnitt
2.2.2 vorgestellten Stillinger-Weber-Potential unter Verwendung des Parameter-
satzes fiir Silizium (vgl. Tabelle 2.1) durchgefiihrt.

Wiéhrend Thermalisierungsschritten wurde durchgehend der Andersen-Thermostat
(vgl. Abschnitt 2.1.4.1) verwendet. Im Vergleich zum Nosé-Hoover-Thermostat lie-
fert der Andersen-Thermostat zwar keine deterministischen, zeitumkehrbaren Tra-
jektorien, was aber hier nicht von Bedeutung ist, da die genaue Dynamik wahrend
der Thermalisierung nicht von Interesse ist. Vor Simulationsschritten, in denen die
Dynamik von Interesse ist — d.h. wihrend des Schwingvorgangs — wurde der Ther-
mostat vorher stets abgeschaltet. Der Andersen-Thermostat hat sich hier als geeig-
neter erwiesen, da bei Verwendung des Nosé-Hoover-Thermostaten wahrend des
weiter unten beschriebenen Heizvorgangs unerwiinschte kollektive Schwingungs-
moden angeregt wurden, was bei Verwendung des Andersen-Thermostaten in viel
geringerem Mafe auftrat.
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5 Simulationen mit dem Stillinger-Weber-Potential fiir Silizium

Fiir die Umrechnung der im Programmcode verwendeten reduzierten Einheiten
in reale Einheiten gelten die in Tabelle 3.2 aufgelisteten Umrechnungen.

Fiir den durchgehend verwendeten Zeitschritt von At* = 0,013049038 ergibt sich
At = 1fs.

5.1.2 Strukturerzeugung
5.1.2.1 Initialisierung

Analog zum Vorgehen bei Argon, wurden Briickengeometrien wieder durch Anein-
andersetzen von Einheitszellen — hier der Diamantstruktur — erzeugt. Im Gegen-
satz zu den fiir Argon durchgefiihrten Simulationen (vgl. Kapitel 4), bei denen als
Briickengeometrie einfach ein Ausschnitt aus dem “bulk” verwendet werden konn-
te, stellte sich heraus, dass eine analoge Vorgehensweise fiir das hier verwendete
Potential nicht moglich ist. Vorstudien an Ausschnitten aus der Diamantsruktur
zeigten, dass bei Verwendung des Stillinger-Weber-Potentials Oberflacheneffekte
beriicksichtigt werden miissen. Bei Verwendung von Ausschnitten aus dem bulk,
d.h. ohne Beriicksichtigung einer Oberflachenrekonstruktion, wurden die Systeme
oberhalb gewisser Temperaturen bzw. wihrend der Schwingung instabil.

Oberflaichenatome auf Positionen des bulk befinden sich zwar in lokalen Poten-
tialminima, d.h. die initialisierte bulk-Struktur ist bei 0 K stabil. Héhere Tempe-
raturen bzw. Belastung aufgrund der kollektiven Schwingung des Systems erlauben
es aber Oberflichenatomen, die Potentialbarriere zwischen den Positionen in der
bulk-Konfiguration und den Positionen der vom zugrundeliegenden Modell kor-
rekt vorhergesagten Oberflachenrekonstruktion zu {iberwinden und die Position
minimaler potentieller Energie einzunehmen. Die dabei frei werdende kinetische
Energie ist groft genug, Nachbaratome iiber ihre Potentialbarriere anzuregen, was
in einer Kettenreaktion schliefslich zum Aufschmelzen der Struktur fiihrt.

5.1.2.2 Oberflachenrekonstruktion

Um die korrekte Oberflachenrekonstruktion zu erzeugen, wurden die Atome der
Atomebenen der Oberflichen auf Positionen einer symmetrischen 2x 1-Dimer-Rekon-
struktion initialisiert, was fiir Silizium die Konfiguration minimaler potentieller
Energie darstellt [23]. Da sich die Oberflichenrekonstruktion auch auf die unter
der Oberflachenschicht befindlichen Atomebenen auswirkt, wurde in einem ersten
Simulationsschritt eine Simulation mit angekoppeltem Thermostat bei 0 K durch-
gefiihrt. Die Energie, die frei wird, wenn Atome der oberflichennahen Atomebenen
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Abbildung 5.1: Oberflichenrekonstruktion einer Silizium-Nanobriicke (Aufsicht).
Farbkodierung nach potentieller Energie.

ihre Gleichgewichtslagen einnehmen, wird vom Thermostat abgefiihrt, was schliefs-
lich zur korrekten Oberflachenrekonstruktion fithrt. Abbildung 5.1 bzw. 5.2 zeigt
exemplarisch die auf diese Weise erhaltene Oberflachenrekonstruktion am Beispiel
einer 6x6x40 Einheitszellen grofsen Silizium-Nanobriicke.

Die vergleichsweise hohe potentielle Energie der Atome an den Ecken der Briicke
liegt im Einspannmechanismus begriindet (vgl. Abschnitt 5.1.5).

5.1.2.3 Kantenrekonstruktion

Wie in weiteren Simulationen festgestellt wurde, ist die oberflachenrekonstruierte
Struktur, die sich unter Verwendung der bisher geschilderten Methode ausbildet,
lediglich bis hinauf zu Temperaturen von ca. 300 K in dieser Form stabil. Bei ho-
heren Temperaturen treten weitere Umordnungsprozesse entlang der Kanten auf,
die spétestens bei 600 K vollstéindig abgeschlossen sind. Analog zur Argumenta-
tion zur Oberflichenrekonstruktion nehmen hier Atome entlang der Kanten der
Briicke energetisch giinstigere Positionen ein, sobald ihre Energie ausreicht, sie
iiber einen gewissen Potentialwall zu heben. Um die Ausbildung dieser “Kanten-
rekonstruktion” zu ermoglichen, wurden die Briickenstrukturen von der zunéchst
vorliegenden, oberflachenrekonstruierten Konfiguration bei 0 K linear aufgeheizt,
bis alle Umordnungsprozesse entlang der Kanten abgeschlossen waren. Je nach
Grofe der Struktur, war das bei 400 K bis 600 K der Fall.

Der Autheizvorgang wurde dadurch realisiert, dass die durch den Thermostat vor-
gegebene Temperatur in jedem Zeitschritt der Simulation linear erhoht wurde. Die
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5 Simulationen mit dem Stillinger- Weber-Potential fiir Silizium

Abbildung 5.2: Oberflichenrekonstruktion einer Silizium-Nanobriicke (perspekti-
visch). Farbkodierung nach potentieller Energie.

Temperatur wurde dabei mit einer Rate von 1 K je 1000 Simulationsschritten (d.h.
1K je Pikosekunde) erhoht, so dass das System genug Zeit hatte zu relaxieren.
Fiir Simulationen, die bei niedrigeren Temperaturen durchgefiithrt wurden, wurde
in einem dem Heizvorgang analogen Abkiihlvorgang wieder auf die gewiinschte
Temperatur heruntergekiihlt.

Abbildung 5.3 bzw. 5.4 zeigt exemplarisch die auf diese Weise erhaltene Kanten-
rekonstruktion.

5.1.3 Thermalisierung

Ausgehend vom vorigen Simulationsschritt, in dem die Briicken linear geheizt bzw.
abgekiihlt wurden, wurden bei Erreichen bestimmter Werte der Temperatur Zwi-
schensténde erzeugt, um sie fiir den néchsten Simulationsschritt wieder ins Pro-
gramm einlesen zu konnen. Dieser Simulationsschritt dient der Thermalisierung
bzw. Relaxierung der Struktur und entspricht der Vorgehensweise, die bereits fiir
Argon verwendet wurde (vgl. Abschnitt 4.1.3). Ein Unterschied besteht aber darin,
dass sich die Strukturen hier bereits ungefédhr auf der angestrebten Temperatur be-
finden, d.h. kein abrupter Temperaturanstieg beim Einschalten des Thermostaten
auftritt.

5.1.4 Equilibrierung

Da der zur Thermalisierung verwendete Andersen-Thermostat auf stochastische
Methoden zuriickgreift, wurde der Simulation der eigentlichen Schwingung stets
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Abbildung 5.3: Kantenrekonstruktion einer Silizium-Nanobriicke (Aufsicht). Farbko-
dierung nach potentieller Energie.

Abbildung 5.4: Kantenrekonstruktion einer Silizium-Nanobriicke (perspektivisch).
Farbkodierung nach potentieller Energie.
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5 Simulationen mit dem Stillinger- Weber-Potential fiir Silizium

ein Simulationsschritt vorangestellt, der mogliche unrealistische Geschwindigkeits-
verteilungen ausschlieffen soll. Er besteht darin, das System ohne angekoppelten
Thermostat bei der zuvor eingestellten Temperatur relaxieren zu lassen, wobei die
Dauer dieses Equilibrierungsschritts grofs im Vergleich zur Schwingungsdauer der
Atome um ihre Gittergleichgewichtslagen gewéhlt wurde.

5.1.5 Auslenkung

Bei aktivierter Einspannung der Briicke wurde dem Wechselwirkungspotential
der Atome untereinander eine zeitlich konstante, rdumlich homogene Kraft in x-
Richtung tiberlagert, was zum Auslenken der Briicken fiihrt. Im Gegensatz zur Vor-
gehensweise bei Argon-Nanobriicken wurde diser Simulationsschritt jedoch bei Er-
reichen der maximalen Auslenkung, d.h. bevor die Briicke wieder zuriickschwingt,
abgebrochen und ein Zwischenstand bei maximaler Auslenkung erzeugt. Die zur
Auslenkung verwendete Kraft wurde diesmal stets so gewahlt, dass sich eine Aus-
lenkung um 10% der Dicke ergab. Damit sollte sichergestellt werden, dass eine
vermutete Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz bzw. des Dampfungskoeffizien-
ten vom Betrag der Auslenkung ausgeschlossen wird.

In Abbildung 5.5 ist eine solche, ausgelenkte Briicke dargestellt.

Abbildung 5.5: Ausgelenkte Silizium-Nanobriicke. Farbkodierung nach potentieller
Energie.
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5.1.6 Streckung

Um FEigenschaften von Nanobriicken unter dem FEinfluss duferer Spannung un-
tersuchen zu konnen, wurde ein Mechanismus implementiert, der es erlaubt, das
Auseinanderziehen einer Nanobriicke zu simulieren. Hierzu wurden die die Briicke
einspannenden Wande mit einer konstanten Geschwindigkeit in negative bzw. po-
sitive z-Richtung verschoben, d.h. voneinander entfernt. Diese Geschwindigkeit
muss langsam genug gewéhlt werden, damit das System stets Zeit hat, zu rela-
xieren. Uber den Verlauf der Simulation kénnen in regelméfigen Abstinden (z.B.
alle ein Prozent Verldngerung der Briicke) Zwischensténde erzeugt werden, bevor
die Briicke schlieflich einreifst. Diese Zwischenstdnde kénnen fiir einen weiteren
Simulationsschritt verwendet werden.

Abbildung 5.6 zeigt exemplarisch einige Momentaufnahmen einer solchen Simulati-
on. Dass die Briicke in diesem Fall an zwei Stellen einreift, ist Zufall. Simulationen,
bei denen die Briicke an nur einer Stelle einreift, treten ebenfalls auf. Dabei kann
beobachtet werden, dass die Einschniirungen stets nahe der einspannenden Wénde
auftreten.

Abbildung 5.6: Momentaufnahmen des Streckvorgangs einer Silizium-Nanobriicke bei
0 K bis zum Einreiften.
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5 Simulationen mit dem Stillinger- Weber-Potential fiir Silizium

Die auf diese Weise erhaltenen, vorgespannten Briicken kénnen ebenfalls, wie im
vorangegangenen Unterabschnitt beschrieben wurde, ausgelenkt werden.

5.1.7 Schwingung

Um den eigentlichen Schwingvorgang einer Briicke zu simulieren, wird auf Zwi-
schensténde der ausgelenkten Briicken zuriickgegriffen und ein weitere Simulations-
schritt durchgefithrt. Aufiere Einfliisse wie z.B. das Auseinanderziehen der Winde
bzw. das zur Auslenkung verwendete Kraftfeld sowie der Thermostat werden ab-
geschaltet, so dass es sich bei diesem Simulationsschritt um eine freie Schwingung
bei mikrokanonischer Simulation handelt. Obwohl der Thermostat wéihrend des
Schwingungsvorgangs abgeschaltet ist, bleibt die vorher eingestellte Temperatur
(bis auf Fluktuationen und den kinetischen Beitrag der kollektiven Schwingung)
trotzdem erhalten. Im Gegensatz zum entsprechenden Simulationsschritt fiir Argon
(vgl. Abschnitt 4.1) schwingen die Briicken nicht um eine verschobene Gleichge-
wichtslage, sondern symmetrisch um die nicht ausgelenkte Konfiguration.
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Abbildung 5.7: Schwingungsverlauf einer Silizium-Nanobriicke bei 1000 K. Gezeigt ist
der zeitliche Verlauf der x-Komponente der Schwerpunktskoordinate.

Um einen Schwingungsverlauf zu erhalten wird auch hier in jedem Zeitschritt die
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Schwerpunktskoordinate der Gesamtstruktur berechnet und in eine Datei ausge-
geben.

Abbildung 5.7 zeigt exemlarisch den Schwingungsverlauf fiir die Simulation einer
Silizium-Nanobriicke aus 6x6x40 Einheitszellen bei T = 1000 K.

Eine Fourier-Analyse der Schwingungsverlaufe zeigt erneut eine quasi reine Anre-
gung der Grundmode. Die Schwingungsfrequenz f und der Dampfungskoeffizient
~v werden wieder aus dem Fitting der Schwingungsverldufe an die Funktion einer
exponentiell geddmpften Schwingung,

Aexp(—nt)sin(2r ft — ¢) + ¢ (5.1)

gewonnern.

5.1.8 Gesamtsimulation

Insgesamt bestehen die Simulationen also aus folgenden Schritten:

1. Strukturerzeugung und Oberflachenrekonstruktion mit angekoppeltem Ther-
mostat bei 0 K iiber 100.000 Zeitschritte

2. Heiz- bzw. Abkiihlvorgédnge zur Ausbildung der Kantenrekonstruktion und
Erzeugung von Zwischenstédnden bei ausgewahlten Temperaturen

3. Weiterer Thermalisierungsschritt iiber mind. 100.000 Zeitschritte
4. Equilibrierungsschritt iiber mind. 100.000 Zeitschritte

5. Streckvorgang (optional)

6. Auslenkung

7. Schwingung iiber beliebig viele Zeitschritte
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5 Simulationen mit dem Stillinger-Weber-Potential fiir Silizium

5.2 Ergebnisse

Die mit dem Stillinger-Weber-Potential fiir Silizium durchgefiithrten Studien um-
fassen Simulationsreihen zur Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz
und des Dampfungskoeffizienten fiir eine ausgewéhlte Briickengrofe (Abschnitt
5.2.1), die Abhéingigkeit der Schwingungsfrequenz von der Verldngerung der Briicke
durch Streckung bei einer fest vorgegebenen Temperatur (Abschnitt 5.2.2), so-
wie die Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von der Grofse der Briicken bei ei-
ner fest vorgegebenen Temperatur (Abschnitt 5.2.3). Der Thermostat wurde nach
dem Thermalisierungsschritt stets abgeschaltet, d.h. war insbesondere wahrend
der Schwingungssimulationen nicht angekoppelt.

5.2.1 Temperaturabhangigkeit

Zur Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz f und des Dampfungsko-
effizienten v wurden Simulationen mit einer Briickengeometrie aus 6x6x40 Ein-
heitszellen der Diamantstruktur durchgefiihrt (vgl. auch Tabelle 5.1).

Die zur Auslenkung der Briicke um 10% der Dicke notige Kraft ist in Abbildung
5.8 gezeigt. Sie nimmt mit steigender Temperatur deutlich ab.
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Abbildung 5.8: Abhéngigkeit der zur Auslenkung notigen Kraft von der Temperatur.
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Abbildung 5.9: Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz.
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Abbildung 5.10: Temperaturabhéngigkeit des Dédmpfungskoeffizienten.
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5 Simulationen mit dem Stillinger-Weber-Potential fiir Silizium

In Abbildung 5.9 ist die Temperaturabhéngigkeit der Schwingungsfrequenz dar-
gestellt. In Ubereinstimmung mit den Ergebnissen fiir Argon-Nanobriicken (ohne
angekoppelten Thermostat) nimmt sie mit der Temperatur ab, wobei der Zusam-
menhang einen linearen Verlauf zeigt.

Abbildung 5.10 zeigt schlieklich die Temperaturabhéangigkeit des Dampfungsko-
effizienten. Er steigt deutlich mit der Temperatur an, in qualitativer Ubereinstim-
mung mit den entsprechenden Ergebnissen fiir Argon-Nanobriicken. Die zur besse-
ren Darstellung in der Abbildung nicht enthaltenen Werte fiir 750 K bzw. 1000 K
betragen v750 x = 15,65-1072 /ns bzw. Y1000 x = 101, 31072 /ns und weichen damit
stark vom sonst linearen Verlauf ab.

5.2.2 Abhangigkeit der Schwingungsfrequenz von der
Streckung

Fiir Untersuchungen mit vorangegangener Streckung wurde erneut die Briicke aus
6x6x40 Einheitszellen herangezogen. Der Streckvorgang wurde bei den Tempera-
turen 0 K und 300 K durchgefiihrt, bis die Struktur einriss. Alle 1% Verldngerung
wurde ein Zwischenstand erzeugt, anschliefsend ausgelenkt und die Schwingungs-
simulation durchgefiihrt. Bei 0K fiihrte eine Verlingerung von iiber 12% zum
Defekt, bei 300 K oberhalb 11%.

In Abbildung 5.11 ist die zur Auslenkung der Briicke um 10% notige Kraft tiber
der relativen Verldngerung aufgetragen. Sie nimmt deutlich mit der Verlangerung
zu, wobei eine Abweichung von einem linearen Verlauf in Richtung kleinerer Kraft-
zunahme beobachtet werden kann.

In Abbildung 5.12 ist die Schwingungsfrequenz iiber der relativen Verlangerung
aufgetragen. Der Verlauf ist dabei dem der Kraft sehr dhnlich.
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Abbildung 5.11: Abhéngigkeit der zur Auslenkung nétigen Kraft von der relativen
Verlangerung nach vorangehender Streckung.
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Abbildung 5.12: Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von der relativen Verldnge-
rung nach vorangehender Streckung.
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5.2.3 Grollenstudie

Wie auch schon fiir Argon-Nanobriicken wurde auch fiir Silizium-Briicken eine
Grofenstudie durchgefiihrt. Anders als bei Argon wurde jedoch nur die Lénge der
Briicken variiert, bei einer gleichbleibenden Dicke von 6 Einheitszellen. Dadurch
wachst die Teilchenzahl mit zunehmender Grofe schwécher an, so dass der beno-
tigte Rechenaufwand eingeschrénkt werden konnte.

In Tabelle 5.1 sind die verwendeten Briickengrdfsen aufgelistet.

Dicke |Einheitszellen| | Lénge |Einheitszellen| | Dicke [nm| | Lénge [nm)]
6 20 3.26 10,9
6 24 3,96 13,0
6 28 3,26 15,2
6 32 3,26 17,4
6 36 3,26 19,6
6 40 3,26 21,7
6 44 3,96 23,9
6 48 3,26 26,1
6 92 3,26 28,2
6 o6 3,26 30,4
6 60 3,26 32.6

Tabelle 5.1: Dimensionen der fir die Groflenstudie verwendeten Silizium-Nanobriicken
in Einheitszellen und nm.

Abbildung 5.13 zeigt zunéchst die zur Auslenkung benétigte Kraft in Abhéngig-
keit von der Lange L der Briicken. Sie fillt sehr stark mit zunehmender Lénge,
insgesamt um anndhernd zwei Gréfsenordnungen.

In Abbildung 5.14 ist die Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von der Briicken-

lange dargestellt. Wie schon bei Argon-Nanobriicken fallt sie mit zunehmender
Lange deutlich ab.
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5.2 Ergebnisse
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Abbildung 5.13: Abhéngigkeit der Kraft von der Briickenldnge.
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Abbildung 5.14: Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von der Briickenlénge.
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6 Diskussion der Ergebnisse

6.1 Angekoppelter Thermostat wahrend der
Schwingungssimulation

Vergleicht man die Ergebnisse fiir die Temperaturabhéngigkeit der Argon-Nano-
briicken mit und ohne angekoppelten Thermostat, so fallt auf, dass mit angekop-
peltem Thermostat bei niedrigen Temperaturen Unregelméfigkeiten im Verhalten
sowohl der Schwingungsfrequenz als auch des Dampfungskoeffizienten auftreten.
Als Grund dieser Unregelméafigkeiten wird die Temperaturberechnung geméaft Gl.
(2.11) in Verbindung mit der Funktionsweise des Thermostaten vermutet. Die
Berechnung der momentanen, molekulardynamischen Temperatur schliefst die mo-
mentane kinetische Energie der an der kollektiven Schwingung beteiligten Atome
mit ein, weswegen sie {iber den Verlauf der Schwingung periodisch schwankt. Die
thermodynamische Temperatur stellt den Langzeitmittelwert dieser molekulardy-
namischen Temperatur dar. Die Vorgabe einer Temperatur fiir den Thermostaten
beabsichtigt die Thermalisierung des Systems bei der thermodynamischen Tempe-
ratur.

Da der Beitrag der kollektiven Schwingung zur gesamten kinetischen Energie bei
tiefen Temperaturen grofs ist gegeniiber der Energie, die auf die einzelnen Freiheits-
grade der Atome verteilt ist, fithrt der Thermostat deshalb auch verstirkt Energie
aus der kollektiven Schwingung ab (bzw. zu), was einen kiinstlich erhéhten bzw.
verringerten Dampfungskoeffizienten zur Folge hat. Bei hohen Temperaturen ist
der Effekt dagegen sehr gering, da sich vergleichsweise viel kinetische Energie auf
die Freiheitsgrade der einzelnen Atome verteilt findet.

Es wurde daher von weiteren Simulationen mit angekoppeltem Thermostat wah-
rend der Schwingung abgesehen.
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6 Diskussion der Ergebnisse

6.2 Schwingungsfrequenzen und Krafte

Zur weiteren Interpretation der Ergebnisse wird im Folgenden auf aus der Elasti-
zitédtstheorie fiir kontinuierliche Medien abgeleitete Ausdriicke zuriickgegriffen.
Fiir die Frequenz der Grundmode eines beidseitig in z-Richtung eingespannten
Stabes der Lénge [, der in x-Richtung schwingt, gilt [24]:

224 |EI,
= —/—. 6.1
=T\ s (6.1)
Hierin ist F der Elastizitdtsmodul, I, das Flachentrédgheitsmoment beziiglich der
y-Achse und pS die Masse pro Léngeneinheit auf die z-Achse bezogen. Stellt ¢ eine
Kraft pro Langeneinheit auf den Stab dar, gilt fiir die maximale Verschiebung (4.
(Biegepfeil):

1 ql*
_ 1 g” 2
Gmaa 384 F1 (62)
d.h.
Cma/xE
4 (6.3)

Die Abnahme der Schwingungsfrequenz mit der Temperatur (vgl. Abbildungen
4.4, 4.5, 4.6 und 5.9) erscheint plausibel, wenn man bedenkt, dass eine hohere
Temperatur zu einem Verlust an Steifigkeit fiihrt bzw. die Briicke elastischer wird.
Ein kleinerer Elastizitdtsmodul bedeutet nach Gl. (6.1) eine kleinere Frequenz,
bzw. nach Gl. (6.3) eine kleinere zur Auslenkung benoétigte Kraft (vgl. Abbildung
5.8).

Sowohl die %—Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von der Briickenlénge [ (vgl.
die blau eigezeichneten Fits in den Abbildungen 4.10 und 5.14) wie auch die %4
Abhéngigkeit der zur Auslenkung benétigten Kraft (vgl. den blau eingezeichneten
Fit in Abbildung 5.13) werden durch die Ergebnisse in guter Ubereinstimmung
reproduziert.

Eine Zunahme der Schwingungsfrequenz bzw. Kraft bei Verlingerung durch Deh-

nung (Abbildungen 5.11 und 5.12) ist unmittelbar einsehbar und vergleichbar mit
dem Spannen einer Saite.
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6.3 Dampfungskoeffizienten

6.3 Dampfungskoeffizienten

Zur Erklarung der Zunahme des Dampfungskoeffizienten mit der Temperatur (vgl.
Abbildungen 4.7, 4.8 und 5.10) wére eine genauere Kenntnis des zugrundeligenden
Dampfungsmechanismus notig. Es kann hier festgestellt werden, dass der Damp-
fungsvorgang scheinbar so verlauft, dass Energie aus der kollektiven Schwingungs-
mode auf die einzelnen Freiheitsgrade der Atome dissipiert, was eine Zunahme der
Entropie bedeutet. Der Vorgang wird so gedeutet, dass die ungeordnete Bewegung
der einzelnen Atome um ihre Gleichgewichtspositionen iiber die Wechselwirkung
unter den Atomen sozusagen zu Stofen fiihrt, wobei nach und nach Energie der
kollektiven Schwingung auf die einzelnen Freiheitsgrade tibergeht. Diese Betrach-
tungsweise kann auch erkldren, warum bei 7' = 0 K keine Dampfung beobachtet
werden konnte. Bei 0K findet lediglich die kollektive Schwingung statt, aber kei-
ne ungeordnete Bewegung um die Gleichgewichtspositionen, weswegen auch keine
Stofe stattfinden. Die Zunahme des Dampfungskoeffizienten mit der Temperatur
wird zuriickgefiihrt auf die mit der Temperatur wachsende, ungeordnete Bewegung
der einzelnen Atomen und damit einer Zunahme der Stofse.
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7 Zusammenfassung

Das Ziel dieser Arbeit bestand in der Bestimmung der Abhéngigkeiten der Schwin-
gungsfrequenzen und Dampfungskoeffizienten von Nanobriicken. Zu diesem Zweck
wurden mit molekulardynamischen Methoden Simulationsstudien mit Argon- bzw.
Silizium-Nanobriicken durchgefiihrt.

Die Briickengeometrien wurden durch Aneinandersetzen von Einheitszellen des je-
weilgen Gittertyps erzeugt (vgl. Abschnitt 4.1 bzw. 5.1). Im Falle von Argon waren
dies Briicken in der fcec- und hep-Struktur, bei Silizium in der Diamantstruktur.
Als Unterschied zwischen Argon- und Silizium-Nanobriicken wurde die Ausbildung
einer Oberflachen- und Kantenrekonstruktion im Falle von Silizium gefunden.
Zur Temperaturregelung wurden die Briicken unter Verwendung eines Thermo-
staten (Andersen-Thermostat fiir Argon bzw. Nosé-Hoover-Thermostat fiir Silizi-
um) bei unterschiedlichen Temperaturen thermalisiert.

Um eine Schwingungssimulation durchfiihren zu kénnen wurde ein Einspannme-
chanismus implementiert um die Briicken anschliefsend durch Anlegen eines exter-
nen homogenen Kraftfeldes in transversaler Richtung auslenken zu kénnen. Dieses
Vorgehen hat sich als geeignet herausgestellt, eine quasi reine Anregung der Grund-
mode zu erhalten.

Zur Untersuchung der Temperaturabhingigkeit der Schwingungsfrequenzen und
Déampfungskoeffizienten wurden die Briicken bei verschiedenen Temperaturen ther-
malisiert. Es konnte festgestellt werden, dass die Schwingungsfrequenz deutlich
mit steigender Temperatur abnimmt und dabei einen linearen Verlauf zeigt. Der
Dampfungskoeffizient nimmt dabei annéhernd linear mit der Temperatur zu (vgl.
Abschnitt 4.2.1 bzw. 5.2.1).

Weiterhin wurden Groéfsenstudien durchgefiihrt, d.h. die Abhéngigkeit der Schwin-
gungsfrequenz von der Briickenléinge bzw. -dicke untersucht. Hierbei konnte ei-
ne 1/[2-Abhéngigkeit festgestellt werden (vgl. Abschnitt 4.2.2 bzw. 5.2.3). Fiir
Silizium-Briicken wurde auferdem die Abhéngigkeit der Schwingungsfrequenz von
der Verldngerung durch vorangehende Streckung untersucht, die stark mit steigen-
der Verldngerung ansteigt (vgl. Abschnitt 5.2.2).
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7 Zusammenfassung

Die Ergebnisse fiir die Schwingungsfrequenzen konnten mit Vorhersagen der Elas-
tizitétstheorie kontinuierlicher Medien verglichen werden und zeigen in guter Uber-
einstimmung die erwarteten Abhéngigkeiten (vgl. Abschnitt 6.2). Die Ergebnisse
fiir Dampfungskoeffizienten konnten anhand einer mikroskopischen Betrachtungs-
weise plausibel gemacht werden. Die wesentliche Erkenntnis dabei ist, dass die
Energie der kollektiven Schwingung der Briicke nach und nach auf die einzelnen
Freiheitsgrade der Atome dissipiert. Die Analyse des zugrunde liegenden Damp-
fungsmechanismus bedarf jedoch noch weitergehenden Studien (vgl. Abschnitt
6.3).

Die Ergebnisse dieser Arbeit zeigen, dass die gewéhlten Methoden gut geeignet
sind relevante Ergebnisse iiber die mechanischen Eigenschaften von Nanobriicken
zu erzielen. Eine Fortfithrung bzw. Erweiterung der in dieser Arbeit durchgefiihr-
ten Studien wiirde daher Sinn machen. Von Interesse wére z.B. die Untersuchung
weiterer Materialien unter Verwendung entsprechender Potentiale, wie z.B. NiTi-
Legierungen [25] und Kohlenstoff [26][27]|28], die z.B. aus experimenteller Hinsicht
interessant sind. Mit NiTi-Legierungen kénnten moglicherweise in der Frequenz
schaltbare Nanobriicken erzeugt werden, wenn der Phaseniibergang zwischen der
Austenit- und Martensit-Phase durch geeignete dufsere Kontrollparameter getrig-
gert werden kann.

Im Hinblick auf die Untersuchung des Dampfungsmechanismus wéren weitere mi-
kroskopische Untersuchungen notig, um zu kléren, wie genau die Dissipation der
Energie der kollektiven Schwingung auf die einzelnen Atome stattfindet und wel-
chen Einfliissen die Energiedissipation unterliegt. Ein Ansatzpunkt wére z.B. der
gezielte Einbau von Fehlstellen oder Kavitdten um untersuchen zu kénnen, ob dort
eine lokalisierte Dissipation der Energie stattfindet.

Schlieflich ware eine Erweiterung der entwickelten Methoden auf Nanomembranen
moglich. Die zusétzliche Dimension kénnte zu neuen Effekten fiihren, die analog
zu Nanobriicken untersucht werden konnten.
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