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Streszczenie

Niniejsza rozprawa doktorska dotyczy zagadnienn zwigzanych z mo-
delowaniem teoretycznym sit dziatajacych na probnik skanujacy mi-
kroskopu sil atomowych. Ze wzgledu na ogromna ztozono$é tematu
skupiono sie na modelowaniu sit elektrostatycznych dziatajacych na
probnik (ostrze skanujace) mikroskopu pracujacego w modzie bezkon-
taktowym. Oddzialywanie elektrostatyczne, z uwagi na swoj dtugo-
zasiegowy charakter, wnosi najwickszy przyczynek do efektywnej sity
oddzialywania pomiedzy ostrzem a badanag powierzchnia. W pracy
zastosowano geometryczny model ostrza, wymiarami i ksztattem zbli-
zony do rzeczywistego. Zbadano oddzialywanie ostrze—powierzchnia
dla niejednorodnych rozktadow elektrostatycznego potencjatu powierzch-
niowego. Zbadano wptyw nanoostrza na uzyskiwane wartosci sit ostrze—
powierzchnia dla réznych rozktadéw potencjatu. Zaproponowano nowy
sposob geometrycznej dekonwolucji ksztaltu ostrza na podstawie da-
nych eksperymentalnych dotyczacych pomiaréw dla wysp potencjatu o
roznych rozmiarach. Dokonano obliczeni rozdzielczo$ci skanowania dla
uktadu dwoch wysp potencjatu i poréwnania tych obliczen z wynikami
eksperymentalnymi. Przeprowadzono wstepne obliczenia problemu
odwrotnego w ramach przyjetego modelu, dla sztucznych i rzeczywi-
stych (pochodzacych z eksperymentu) rozkladow elektrostatycznego
potencjalu powierzchniowego.
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Rozdzial 1

Wprowadzenie

Celem tej pracy jest pokazanie mozliwosci jakie daje rozszerzona metoda ta-
dunkoéw powierzchniowych [1| pod wzgledem analizy wynikéw obrazowania po-
wierzchni z niejednorodnym rozktadem potencjatu. Wiele istniejacych prac teo-
retycznych (ktorych przedstawienie zawarte jest w rozdziale 4 niniejszej pracy)
ogranicza si¢ do rozwazania jednorodnych powierzchniowo rozktadéw potencjatu,
ewentualnie zawierajacych skok. Natomiast rozktady niejednorodne sa bardziej
zblizone do rzeczywistych. W wielu eksperymentach dotyczacych umieszczania
okreslonej substancji chemicznej na powierzchni innej substancji, pojawiaja sie
charakterystyczne niejednorodne struktury, tzw. ,wyspy” [2, 3|. Struktury te
tworza sie w wyniku procesow fizykochemicznych na powierzchni (wzrost mono-
warstw 1 tzw. tarasow monoatomowych).

Niniejsza praca zawiera analize teoretyczng takich rozktadéw badanych me-
todami kelwinowskiej mikroskopii sit atomowych. Technika ta, szczegétowo omo-
wiona w podrozdziale 2.4, jest odmiana bezkontaktowej mikroskopii sit atomo-
wych nc-AFM (omoéwionej w punkcie 2.3.2). Umozliwia ona pomiar réznicy prac
wyjscia materialow ostrza skanujacego i probki. Przeprowadzono szereg obliczen
teoretycznych dla uktadu ostrze-probka w KPFM dla kilku charakterystycznych
konfiguracji i stosujgc geometrie ostrza jak najbardziej zblizona do rzeczywiste;.
Dokonano réwniez poréwnania tych obliczen z eksperymentem.

Praca sktada sie z siedmiu rozdziatéw oraz dodatku, wliczajac w to niniejszy
wstep. Nastepne rozdzialy zawieraja nastepujaca tresc:

Rozdziat drugi jest omoéwieniem technik eksperymentalnych mikroskopii ska-
nujacego probnika, SPM, istotnych z punktu widzenia wykonywanych obliczen.
Podano podstawowe informacje dotyczace mikroskopii STM (skaningowej mikro-
skopii tunelowej), AFM (mikroskopii sit atomowych) i KPFM (kelwinowskiej mi-
kroskopii sit atomowych). Omoéwiono historie odkrycia, budowe, tryby pracy i za-
sady dziatania mikroskopow SPM, natomiast w przypadku mikroskopii KPFM,
bedacej gtéownym przedmiotem niniejszej rozprawy, zamieszczono rowniez opis



teoretyczny dwoch stosowanych w niej modéw pracy.

Rozdzial trzeci zawiera przeglad najwazniejszych rodzajow sil, jakie dziataja
w uktadzie ostrze—powierzchnia w typowych warunkach eksperymentalnych. Za-
akcentowano w nim znaczenie sit elektrostatycznych, poniewaz sity te odgrywaja
najistotniejsza role w badaniach kelwinowskiej mikroskopii sit atomowych oraz w
innych tego typu technikach, takich jak mikroskopia sit elektrostatycznych. Do-
konano réwniez przegladu wybranych prac eksperymentalnych, w ktorych istotna
role odgrywaja sity elektrostatyczne.

Rozdzial czwarty poswiecono opisowi metod teoretycznych, jakie stuza mo-
delowaniu sit elektrostatycznych dziatajacych pomiedzy ostrzem skanujacym a
probka. Sktada sie on z dwoch czesci. W czesci pierwszej zawarto przeglad naj-
wazniejszych stosowanych obecnie metod przyblizonych majacych zastosowanie
do obliczania sit elektrostatycznych ostrze-powierzchnia. Czes¢ druga rozdziatu
czwartego zawiera opis metody uzytej w niniejszej pracy, czyli rozszerzonej me-
tody tadunkéw powierzchniowych. Metoda ta oraz wyniki numerycznego obli-
czania sity ostrze—powierzchnia zostaly wczesniej opublikowane w czasopismie
Journal of Applied Physics [1]. W czesci drugiej rozdzialu czwartego omowiono
rowniez model ostrza zastosowany w obliczeniach i podano jego parametry geome-
tryczne. Ponadto zostaly zdefiniowane trzy rodzaje przyblizen, jakie sg stosowane
w symulacjach teoretycznych eksperymentow KPFM; statyczne (gdzie obliczana
jest jedynie sila oddzialywania elektrostatycznego pomiedzy ostrzem a probka),
liniowe dynamiczne lub gradientowe, gdzie oblicza si¢ gradient sity elektrosta-
tycznej ostrze—probka, oraz nieliniowe dynamiczne, zwane takze catkowym, gdzie
do obliczenia przesuniecia czestotliwosci A f stosuje sie catkowanie wyrazenia na
sile elektrostatyczna po calym zakresie drgan ostrza.

Rozdzial piaty, bedacy centralnym rozdzialem niniejszej rozprawy, poswie-
cono wynikom symulacji i poréwnaniu tych wynikéw z eksperymentem. Zna-
czaca czes¢ wynikoéw zaprezentowanych w tym rozdziale zostata opublikowana w
czasopismie Japanese Journal of Applied Physics [4]. Opisano w nim rodzaje
rozktadow potencjatu jakie zastosowano w obliczeniach: skok z wartosci 0 do
wartosci 1 V, pasy potencjatu, oraz kwadratowe wyspy o réznych rozmiarach. 7
uwagi na to, ze w niniejszych obliczeniach nie uwzgledniono dZzwigni na ktorej za-
mocowane jest ostrze skanujace, zbadano czy dla zatozonych w pracy parametréow
ostrza wpltyw obecnosci tej dzwigni na wyniki obliczen jest znaczacy. Nastepnie
opisano wyniki poréwnania przyblizen: gradientowego i calkowego oraz wplyw
nanoostrza, czyli malej, nanometrowej wielkosci koncowki ostrza, ktéra modeluje
pojedynczy zaadsorbowany atom lub czasteczke, co jest czestym przypadkiem
w rzeczywistych eksperymentach. W rozdziale zawarto takze wyniki obliczen
dla wysp kwadratowych o réznych rozmiarach (wyniki czesciowo opublikowane
w Physical Review B [5]), ktore moga postuzyé¢ do rozwiniecia nowych metod
dekonwolucji, bez potrzeby uzywania tzw. funkcji rozktadu punktowego (ang.



point spread function), szeroko stosowanej w przypadku metod dekonwolucji wy-
korzystujacych splot wspomnianej funkcji z funkcja odpowiedzi KPFM. Ostatnia
grupa wynikéw zamieszczonych w rozdziale piatym dotyczy analizy rozdzielczosci
dla pary wysp potencjatu, lezacych w réznych od siebie odlegtosciach. Wyniki
tych obliczen sugeruja dobra zgodnosé z odpowiednimi do$wiadczeniami, gdzie
obserwowano grupy wysp na powierzchni i wyznaczono graniczna rozdzielczo$¢.

Rozdzial szosty poswiecony jest zagadnieniu tzw. problemu odwrotnego w
KPFM, jego opisowi teoretycznemu i sposobom obliczania rozktadu CPD dla
zadanego sygnatu KPFM, jakie zostaly zastosowane w niniejszej pracy. W roz-
dziale zawarto takze przedstawienie i analize wynikow obliczent dla problemu od-
wrotnego, zarébwno w najprostszym przypadku (dla zadanych z gory rozktadow
elektrostatycznego potencjatu powierzchniowego), jak i dla rzeczywistych skanow
KPFM wzietych z eksperymentu. Wyniki te nie zostaly jeszcze opublikowane,
poniewaz uzyta tu metoda wymaga udoskonalenia, by mozna bylo analizowaé
szersza klase rozkladow potencjatu.

Si6dmy, ostatni rozdziat, zostat po$wiecony na podsumowanie i dyskusje uzy-
skanych wynikow, a takze oméwienie nie rozwigzanych probleméw oraz plan dal-
szych badan. Dodatek na koricu pracy zawiera opis oprogramowania, jakie zostato
w tym celu stworzone.



Rozdzial 2

Panorama technik doswiadczalnych
7 perspektywy opisu teoretycznego

2.1 Mikroskopia skanujacego probnika jako wazne
narzedzie badawcze uktadéw fizycznych

Wynalezienie mikroskop6w STM (ang. Scanning Tunneling Microscope) [6] (w
1981 roku) i AFM (ang. Atomic Force Microscope) [7] (w 1985 roku) byto
poczatkiem nowej galezi techniki badawczej nazwanej mikroskopia skanujacego
probnika, SPM (ang. Scanning Probe Microscopy) [8]. W technice tej probnik
skanujacy (w ksztalcie stozkowego lub prostopadltosciennego ostrza o rozmiarach
nanometrowych) oddzialywuje z powierzchnia, co po przetworzeniu przez kompu-
ter daje obraz topograficzny badanej probki. Implikuje to mozliwo$é¢ bardzo wielu
zastosowan w roznych dziedzinach nauki i techniki. Umozliwito to powstanie in-
terdyscyplinarnej dziedziny o nazwie nanotechnologia, taczacej w sobie metody i
techniki takich nauk jak fizyka, chemia i biologia, a takze metody inzynieryjne.

Technika SPM umozliwia obrazowanie powierzchni réznych materialéw z roz-
dzielczosciag atomows [9], a takze manipulacje pojedynczymi atomami [10]. Ro-
snace zrozumienie natury i szczegdélow oddzialywan jakie wystepuja w procesach
skanowania i manipulacji na powierzchniach, umozliwito rozszerzenie zastosowan
tych technik poza tradycyjnie rozumiane pola badan podstawowych w fizyce czy
chemii. Przyktadowo szeroko stosuje sie je w biologii i medycynie [11].

W tym rozdziale zawarto zwiezte przedstawienie technik SPM, ograniczajac sie
do zgrubnego ich podziatu, zaprezentowanego na rysunku 2.1. Zgodnie z tym po-
dziatem, mikroskopia skanujacego probnika dzieli si¢ na technike STM, zwiazana
z pomiarem pradu tunelowego, oraz technike AFM, zwigzana z pomiarem réznego
rodzaju sit (mechanicznych, elektrostatycznych czy magnetycznych) dziatajacych
na ostrze skanujace. Technika AFM umozliwia prace w kontakcie (c-AFM, opi-



2.1. MIKROSKOPIA SKANUJACEGO PROBNIKA JAKO
WAZNE NARZEDZIE BADAWCZE UKEADOW FIZYCZNYCH

e

SPM

N

c-AFM nc-AFM

/

AM-AFM FM-AFM

Rysunek 2.1: Podzial technik SPM uwzgledniajacy tryby pracy.

sana w punkcie 2.3.2) i przy braku kontaktu z powierzchnia (nc-AFM, opisana w
punkcie 2.3.2). W bezkontaktowym trybie pracy nc-AFM mozna rozr6zni¢ mod
modulacji amplitudy AM-AFM (omé6wiony w punkcie 2.4.5.1), oraz mod modula-
cji czestotliwosci FM-AFM (omo6wiony w punkcie 2.4.5.2). Techniki te moga by¢
uzywane w szerokim spektrum $rodowisk pomiarowych, takich jak powietrze [7],
rozne rodzaje gazow [12], ciecze [13| czy w prozni [14]. Obrazowanie w cieczach
umozliwia pomiary zywych tkanek biologicznych. Zakres zastosowan obejmuje
rowniez niskie (ponizej 100 K) [15] oraz wysokie temperatury pracy [16].

Ogromne mozliwosci zastosowan wspomnianych technik spowodowaty ich spe-
cjalizacje nie tylko zwiazana z zastosowaniami naukowymi, lecz rowniez przemy-
stowymi. Istnieje obecnie bardzo wiele rodzajow specjalistycznych technik mikro-
skopii SPM przeznaczonych do badania réznych wtasciwosci powierzchni, wiec w
ponizszym wyliczeniu podaje sie tylko niektére z nich:

e mikroskopia sit tarcia, FFM (ang. friction force microscopy), w ktorej mie-
rzona jest sita tarcia pomiedzy ostrzem a powierzchnia [17],

e kelwinowska mikroskopia sit, KPFM (ang. Kelvin probe force microscopy),
ktora umozliwia pomiar réznicy potencjatow kontaktowych miedzy mate-
riatami ostrza i probki [18],

e mikroskopia sit elektrostatycznych, EFM (ang. electrostatic force micro-
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scopy), gdzie mierzy sie site oddzialywania elektrostatycznego tadunkow
elektrycznych ostrza i powierzchni [19],

e mikroskopia sil magnetycznych, MFM (ang. magnetic force microscopy), w
ktorej wykorzystuje sie pomiar sity oddziatywania momentéw magnetycz-

nych materiatéw ostrza i probki, w celu badania wtasciwosci magnetycznych
probki [20],

e mikroskopia optyczna bliskiego pola, SNOM (ang. scanning near field opti-
cal microscopy), gdzie specjalnie uksztaltowane wtokno swiattowodowe ska-
nuje powierzchnie w odlegtosci utamka dtugosci uzytej fali $wiatta co po-
zwala na ominiecie ograniczent wynikajacych z kryterium Abbego [21],

e mikroskopia sit akustycznych, AFAM (ang. scanning force acoustic micro-
scopy) [22],

e skaningowa mikroskopia termiczna, SThM (ang. scanning thermal micro-
scopy) [23],

e skaningowa mikroskopia przewodnosci jonowej, SICM (ang. scanning ion
conductance microscopy) [24].

Techniki oparte na mikroskopii skanujacego prébnika przyczynity sie do nie-
zwyklego przeobrazenia nauki o powierzchni. Nie bedac ograniczonymi znang od
ponad stulecia bariera Abbego (25|, zwiazana z minimalnym rozmiarem struktur,
ktore moga by¢ obserwowane przy uzyciu $wiatta widzialnego (dyfrakcja unie-
mozliwia poznanie szczegétow badanego obiektu mniejszych niz okoto potowa
dlugosci fali $wiatta uzytego do obserwacji), daly one tysiacom badaczy na ca-
lym S$wiecie dostep do Swiata atomoéw i skal rzedu pojedynczych nanometrow.
Dzieki temu od ponad dwudziestu lat ma miejsce nieustajacy postep nie tylko
w zakresie zrozumienia szczegd6tow budowy i oddziatywan na powierzchniach, ale
rowniez w réznego rodzaju zastosowaniach technicznych [26].

W kolejnych rozdziatach opisano w skrécie mikroskopie STM oraz AFM, a
nastepnie skupiono sie na jednym z modéw mikroskopii AFM, tzw. modzie bez-
kontaktowym, ze szczegdlnym uwzglednieniem mikroskopii KPFM.

2.2 Skaningowa mikroskopia tunelowa (STM)

Skaningowy mikroskop tunelowy nalezy do rodziny mikroskopow SPM. Umoz-
liwia on pomiary z rozdzielczosciag atomowa, przy wykorzystaniu efektu tunelo-
wego, w ktorym elektrony przeptywaja pomiedzy dwoma przewodnikami (ostrze
skanujace i probka) przez warstwe izolatora (préznia).
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Mikroskop STM zostat wynaleziony przez Gerda Binniga i Heinricha Roh-
rera w 1982 roku w laboratorium badawczym IBM w Zurychu [6, 9]. Skonstru-
owanie takiego urzadzenia wynikalo z potrzeby badan bardzo cienkich, nano-
metrowych warstw réznych materiatow. Uczeni za swoj rewolucyjny wynalazek
zostali uhonorowani Nagroda Nobla w dziedzinie fizyki w 1986 roku. Od czasu
wynalezienia, STM zapoczatkowal bardzo intensywny rozwoj calej galtezi fizyki,
opartej na mikroskopii SPM.

2.2.1 Zasada dzialania urzadzenia

Ostrze mikroskopu STM (zwykle jest to krysztal wolframu) jest uformowane w
ksztalcie stozka, na koncu ktorego znajduje sie pojedynczy atom. Odlegtosé
ostrza od powierzchni jest rzedu kilku angstremoéow, natomiast przytozone napie-
cie — kilku woltow. Dzieki temu, pomimo bariery w postaci izolatora (powietrze
lub préznia), elektrony sa w stanie tunelowac¢ pomiedzy ostrzem a powierzchnia w
wyniku emisji polowej. Prad tunelowy jest zwykle rzedu 0.1 — 10 nA. Bardzo wy-
soka zdolnos¢ rozdzielcza w kierunku pionowym (na osi z uktadu wspotrzednych)
uzyskiwana jest z powodu wyktadniczej zaleznosci pomiedzy natezeniem pradu
tunelowego a odlegtoscig ostrze-probka. Zalezno$¢ ta opisana jest wzorem 2.1:

I(z) ~ e V20, (2.1)

gdzie k jest stala, z jest odlegloscia pomiedzy koricowka (atomem) ostrza a
probka, natomiast ¢ jest praca wyjscia elektronu z powierzchni. 7 kolei wy-
soka zdolnos¢ rozdzielcza w kierunkach poziomych (w plaszczyznie x,y) uzyskuje
sie poprzez zastosowanie ostrych ostrzy skanujacych, ktore sa wytwarzane w spe-
cjalnym procesie technologicznym w taki sposob, ze zakoriczone sg pojedynczym
atomem.

Pomiar polega na skanowaniu wybranej probki z jednoczesnym utrzymywa-
niem natezenia pradu tunelowego na stalym poziomie [y = const. Gdy mierzony
prad tunelowy zaczyna r6znic sie od tej wartosci, wéwczas mechanizm piezoelek-
tryczny przesuwa ostrze skanujace do pozycji, w ktorej I(z) = Iy. Dane dotyczace
ruchu ostrza przetwarzane sa przez komputer — tworzona jest mapa lokalnych
zmian gestosci elektronowej probki.

2.2.2 Zastosowanie w badaniach naukowych i technice

Z uwagi na to, ze w mikroskopie STM badany jest prad tunelowy, gltéwnymi
materialami uzywanymi do badan sa przewodniki. Istnieje mozliwo$¢ badania
izolatorow, jednakze moga to by¢ co najwyzej warstwy monoatomowe, ktore ,,uro-
sty” na krysztale metalicznym. Badanie zaleznosci pradu tunelowego od napiecia



2.3. MIKROSKOPIA SIt. ATOMOWYCH (AFM)

ostrze-probka, pozwala uzyska¢ informacje na temat lokalnej gestosci standw elek-
tronowych. Oprocz badania struktury elektronowej powierzchni, STM moze stu-
zy¢ réwniez do modyfikacji powierzchni na poziomie pojedynczych atomoéw. Gdy
do iglty mikroskopu przyltozy¢ wicksze napiecie niz podczas skanowania, mozliwe
staje sie oderwanie pojedynczych atomoéw zaadsorbowanych na powierzchni [10].

Mozna wyrézni¢ trzy mody pracy w trybie manipulacji na powierzchni [27]:
tryb ciagniecia, tryb pchania oraz tryb slizgania. W trybie ciggniecia wykorzy-
stuje sie site przyciagajaca pomiedzy ostrzem a zaadsorbowanym atomem. Ostrze
w pierwszej fazie jest zblizane do adatomu, a nastepnie przesuwane poziomo. Gdy
natezenie pradu tunelowego spadnie ponizej pewnej wartodci krytycznej, naste-
puje przeskok atomu o staly sieci, do sgsiedniego potozenia. Tryb pchania jest
analogiczny do poprzedniego, z tym, ze wykorzystywana jest sita odpychajaca.
W trybie §lizgania ostrze umieszczone jest blisko powierzchni. Woéwczas adatom
zbliza sie do powierzchni ostrza. Po przesunieciu ostrza do nowego potozenia i
zwickszeniu odleglosci, adatom przeskakuje znowu na powierzchnie probki.

Pomimo wielu zalet jakie posiada technika STM, ma ona réwniez ograniczenia,
zwigzane gtownie z interpretacja uzyskiwanych obrazéw. Mapy te sg rezultatem
konwolucji obrazu topograficznego oraz lokalnej gestosci stanéw elektronowych, i
w pewnych przypadkach moga by¢ trudne w analizie. Z tego powodu czesto
stosuje sie potaczenie techniki STM oraz innych rodzajow mikroskopii skanujacego
probnika. W nastepnym rozdziale omoéwiona zostanie technika AFM.

2.3 Mikroskopia sil atomowych (AFM)

W roku 1986 zostal wynaleziony przez G.Binniga [7] i wspolpracownikéw mikro-
skop sit atomowych, AFM. Wykorzystanie tego urzadzenia umozliwito poznanie
wielu niezwyktych wtasciwosci powierzchni réznych materiatow, a takze ogrom-
nie przyspieszylto postep w badaniach powierzchni ciat statych, uktadéw biolo-
gicznych i innych. Przyrzad ten umozliwia obrazowanie powierzchni badanych
uktadéw z rozdzielczoscia atomowsa i jest wykorzystywany rowniez w technice,
m.in. w badaniach dla przemystu mikro- i nanoelektronicznego [26].

W mikroskopie sit atomowych (AFM) probnikiem jest ostrze skanujace, osa-
dzone na jednym koncu dzwigni (Rys. 2.3). Ostrze to przesuwane jest po po-
wierzchni badanego materiatu. W przeciwienstwie jednak do omoéwionego wcze-
$niej mikroskopu STM, parametrem kontrolnym jest sita oddzialtywania ostrza
z powierzchnig. Przy pomocy uktadu czujnikéw elektronicznych zbierana jest
informacja o odchyleniu dzwigni od potozenia réwnowagi, co w potaczeniu z da-
nymi dotyczacymi wspolezynnika sprezystosci dzwigni, na ktoérej zamocowane jest
ostrze, daje informacje o sile oddziatywania pomiedzy ostrzem a probka.
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Rysunek 2.2: Schemat uktadu do$wiadczalnego AFM.

2.3.1 Budowa i zasada dziatania mikroskopu

Na rysunku 2.2 przedstawiony zostal schemat ukladu doswiadczalnego AFM.
Wiazka swiatta laserowego z diody laserowej odbija sie od goérnej powierzchni
dzwigni, a nastepnie oswietla czterosegmentows fotodiode, przy pomocy ktorej
mozna odczytaé informacje na temat odchylenia dzwigni od potozenia réwnowagi.
Regulacja wysokoéci ostrza nad powierzchnia odbywa sie przy uzyciu piezoskanera
7, sterowanego przez mikrokontroler.

Pomiar sily pomiedzy ostrzem a badana powierzchnia dokonywany jest przy
uzyciu mechanicznego skanera — dzwigni. Jest to rodzaj belki o dtugosci rzedu 200
mikrometréw. Do dzwigni przymocowane jest ostrze w ksztalcie stozka lub gra-
niastostupa ostrego z koncéwka o promieniu krzywizny porownywalnym z odlegto-
Sciami miedzyatomowymi. Zblizajac dzwignie do probki na niewielka odlegtosé,
obserwuje si¢ jej odksztalcenie wynikajace z oddzialtywania pomiedzy ostrzem a
powierzchnig. Istnieje wiele metod, przy uzyciu ktérych mozna wykryé odksztal-
cenie dzwigni z rozdzielczoscia nanometrowa lub subnanometrowa. Naleza do
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Rysunek 2.3: Schemat pogladowy i wymiary dZzwigni uzywanej w mikroskopie
AFM.

nich: pomiar pradu tunelowego [7], pomiar przy pomocy lasera i fotodetekto-
row 28], metody interferometryczne [29] i oparte o efekt piezoelektryczny [30].

Pierwotnie jako material dzwigni uzyto ztotej folii z diamentowa koncowka
jako ostrzem |7]. Obecnie elementy te produkowane sa z krzemu [31] lub SizNy [32]
przy pomocy specjalistycznego procesu wytwarzania. Na rysunku 2.3 zostat
przedstawiony schemat typowej dzwigni uzywanej w eksperymentach AFM. DzZwi-
gnia o dtugosci L ~ 100 pm i grubosci d ~ 1 um, zakoiniczona ostrzem o dtugosci
Lip =~ 10 pm, jest przymocowana do makroskopowego kawatka krzemu. Goérna
jej czes¢ pokryta jest warstwa metaliczna.

Mikroskop AFM moze pracowa¢ w dwoch trybach: w trybie statej odleglo-
Sci 1 w trybie statej sity. W trybie stalej odleglosci ostrze skanujace utrzymy-
wane jest na statej sredniej wysokosci nad badang powierzchnia. Stosowany jest
on raczej dla bardzo ptaskich powierzchni, bez znieksztalcen topograficznych,
ktore mogtyby odksztalcié¢ albo catkowicie uszkodzié¢ ostrze. W zwiazku z powyz-
szym, czesciej stosowanym trybem pracy jest tryb statej sity, zwany takze trybem
stalego oddzialywania. Zastosowanie tego trybu umozliwia elektroniczny uktad
sprzezenia zwrotnego (sterowany mikrokontrolerem), ktory tak reguluje odleglosé
ostrza od powierzchni, by utrzymac stata wartosé¢ sity oddzialywania pomiedzy
ostrzem a probka. Dzieki temu mozliwe jest skanowanie powierzchni o zmiennej
topografii, np. wysp atomowych lub obcych czasteczek na powierzchni krysztatu,
a takze ukladow biologicznych.

2.3.2 Mody pracy AFM: kontaktowy i bezkontaktowy

Ostrze mikroskopu sil atomowych moze pracowa¢ w dwoch rezimach, inaczej
modach pracy; w modzie kontaktowym (w skrocie c-AFM; gdy fizycznie do-
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tyka badanej powierzchni) i modzie bezkontaktowym (w skrocie nc-AFM; gdy
drga z zadang czestotliwoscia, zblizajac sie na pewna minimalng odlegto$é od po-
wierzchni). Gdy ostrze jest zblizane do powierzchni badanej probki, dziata na nie
sita przyciagajaca, ktorej Zzrodlem jest sita van der Waalsa, zwykle w potaczeniu z
sitg elektrostatyczna. Przy dalszym zblizaniu, sita dzialajaca na ostrze zmienia
sie na silnie odpychajaca, wynikajaca z dziatania zasady wykluczania Pauliego;
dochodzi wowczas do przekrywania sie chmur elektronowych materiatow ostrza i
probki.

Wyzej wspomniane mody pracy sa takze czesto okreslane jako statyczny i dy-
namiczny AFM [33]. Ponizej dokonano krotkiej charakterystyki obydwu modow

pracy.

Statyczny AFM

Statyczny AFM, okreslany takze skrotem c-AFM (ang. contact AFM), jest
modem pracy mikroskopu, w ktérym ostrze jest w fizycznym kontakcie z po-
wierzchnig. Zgodnie ze schematem uktadu do$wiadczalnego przedstawionym na
rysunku 2.2, odksztalcenie dZwigni jest rejestrowane przy pomocy uktadu czte-

rech fotodiod. Sita sprezystosci dzwigni moze by¢ obliczona na podstawie prawa
Hooke’a:

F. = —ks., (2.2)

gdzie k jest stala sprezystosci dzwigni, zas o, jest odksztatceniem dzwigni. Ty-
powe wartosci tej statej dla dzwigni AFM wynosza 0.01—1 N /m. Sita sprezystosci
dzwigni jest rownowazona przez sile oddzialtywania ostrze-probka Fi,:

Fis = k(d - Z)a (23)

gdzie d jest aktualna odleglo$cia ostrze-probka, zas z jest odlegloscia ostrze-
probka przy braku wychylenia dzwigni.

Oprocz standardowej techniki pomiarowej polegajacej na skanowaniu wybra-
nego obszaru probki w ptaszczyznie XY, wykonywane sa takze pomiary sity w
zaleznosci od odleglodci ostrze-probka. Technika ta, zwana spektroskopiq sit, po-
zwala uzyskaé¢ krzywe sita-odlegto$é, ktore sa szczegdlnie przydatne w analizie
wlasciwosci probek biologicznych.

Dynamiczny AFM

Dynamiczny AFM, czesto okreslany skrotowo jako nc-AFM (ang. non contact
AFM), polega na umieszczeniu ostrza na pewnej niewielkiej wysokosci nad po-
wierzchnig probki i wprawieniu go w drgania. Fakt zawieszenia ostrza na pewnej
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wysokosci oraz pracy przy braku fizycznego kontaktu ma znaczenie, gdy badane
probki sa wrazliwe na uszkodzenia mechaniczne. Taki tryb pracy zostat wpro-
wadzony do badan w roku 1987 [34]. W stosunku do historycznie wezesniejszej
techniki statycznego AFM, mod dynamiczny charakteryzuje sie wieksza czutoscia
skanowania (mozliwos¢é pomiaru mniejszych sit), a takze mozliwoscia tatwego od-
separowania szumu termicznego.

Dodatkowym czynnikiem zwiekszajacym popularnosé techniki bezkontakto-
wej jest mozliwos¢é uzyskania rozdzielczosci atomowej [35, 36|, przy podobnej
jakosci uzyskiwanego obrazu jak w technice STM, gdzie wielkoscia zmieniajaca
sie wedtug topografii lub lokalnych wtasnosci elektronowych badanej probki jest
prad tunelowy [37]. Jednak teoretyczny opis réznych sil wystepujacych pomiedzy
ostrzem a probka jest bardziej skomplikowany niz opis pradu tunelowego w mi-
kroskopie STM. Poza sitami krétkozasiegowymi, ktorych wartoscei szybko maleja
wraz ze wzrostem odleglosci ostrze-probka, wystepuja tam réwniez oddziatywa-
nia dlugozasiegowe, takie jak omowione w rozdziale 3 sity van der Waalsa oraz
oddzialywania elektrostatyczne, ktore silnie wptywaja na uzyskiwane obrazy ba-
danych powierzchni.

W dynamicznym modzie pracy, ktorego schemat przedstawiony jest na ry-
sunku 2.4, dZzwignia jest pobudzana do drgan z czestotliwosdcia drgan wlasnych.
W wyniku tego uzyskuje sie szereg parametréow, ktorych kontrolowanie pozwala
poprzez petle sprzezenia zwrotnego zobrazowaé topografie badanej powierzchni.
Parametrami tymi sa czestotliwosé, amplituda oraz przesuniecie fazowe drgan
dzwigni.

Mozna obecnie wyrézni¢ dwie gtowne techniki dynamicznego AFM, miano-
wicie mikroskopie sit atomowych z modulacja amplitudy (AM-AFM) [34, 38],
oraz mikroskopie sit atomowych z modulacja czestotliwosci (FM-AFM) [39]. W
modzie modulacji amplitudy (okreslanym réwniez jako tapping-mode), dzwignia
jest pobudzana do drgan w poblizu swojej czestotliwosci drgari wlasnych. Am-
plituda A oscylacji dzwigni jest uzywana w ukladzie sprzezenia zwrotnego jako
parametr do pomiaru zmian topografii na powierzchni probki. Oprocz amplitudy
do pomiaru wlasciwosci powierzchni w modzie AM moze by¢ uzyte rowniez prze-
suniecie fazowe pomiedzy sita wymuszajaca drgania a rzeczywistymi drganiami
ostrza. W modzie modulacji czestotliwoéci dZwignia jest pobudzana do drgan ze
stata amplituda (od kilku do kilkudziesieciu nm), oraz z czestotliwoscia jego drgan
wtasnych. Czestotliwo$é rezonansowa drgan ostrza zalezy od sit dziatajacych po-
miedzy ostrzem a powierzchniag probki. Zmiany przesuniecia czestotliwosci, Af,
pomiedzy mierzong czestotliwoscia rezonansows a czestotliwoscig drgan wlasnych
dzwigni tworza mape topograficzna badanej powierzchni. Wiekszo$¢ eksperymen-
tow FM-AFM jest przeprowadzana w ultrawysokiej prozni (UHV, ang. Ultra High
Vacuum), natomiast eksperymenty AM-AFM przeprowadzane sa w wiekszosci w
powietrzu lub w cieczach.
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dzwignia

d+2A

d+A

préobka

Rysunek 2.4: Dynamiczny AFM. Ostrze drga z czestoscia drgan wlasnych dzwi-
gni. d jest odleglo$cia minimalnego zblizenia ostrza do powierzchni, A jest am-
plituda drgan ostrza.

2.3.3 Zastosowanie w badaniach naukowych i technice

Technika AFM umozliwia pomiary z rozdzielczoscia nanometrowa roéznych ro-
dzajow materiatow (metali, polprzewodnikow i izolatoréw) praktycznie z po-
minieciem preparatyki probek. Technika AFM znalazta szerokie zastosowania
w wielu réznych obszarach badawczych, w tym nanotechnologii i biotechnolo-
gii. Przy pomocy tej techniki uzyskano wysokiej rozdzielczosci obrazy czasteczki
DNA, bialek i polimerow [40, 41, 42, 43, 44]. Uzyskano réwniez prawdziwa
atomowa zdolno$é rozdzielcza przy obrazowaniu powierzchni pélprzewodnikow
i izolatorow [35, 45, 36]. Tryb bezkontaktowy AFM zostal uzyty do pomiarow
powierzchni polprzewodnikoéw typu AIIIBV [46]. Oprocz tego, dynamiczna mi-
kroskopia sit atomowych (DFM), umozliwia modyfikacje powierzchni w skali na-
nometrowe;j [47].

W naukach biologicznych bardzo wazna techniks jest tzw. spektroskopia sit
AFM. Polega ona na pomiarze sit w funkcji odlegltosci ostrze-powierzchnia. Osia-
gane jest to poprzez zblizanie i oddalanie ostrza od powierzchni w kierunku osi
z. Otrzymuje sie wowczas tzw. krzywe sita-odlegtosé. Przyktadowo zmierzono w
ten sposob sity wiazan ligand-receptor. Wymaga to umieszczenia na ostrzu zada-
nej czasteczki, ktora wiaze sie z badanym biatkiem czy polimerem. Otrzymane w
ten sposob krzywe histerezy, ztozone z dwoch gatezi, dla zblizania i oddalania od
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powierzchni, pozwalaja oszacowaé site wiazan chemicznych [48|. Tlustracja moz-
liwosci jakie daje zastosowanie technik AFM w badaniach biologicznych moga
by¢ wykonane w Zakltadzie Fizyki Nanostruktur i Nanotechnologii UJ pomiary
zmian wtasciwosci czerwonych krwinek, poddanych dziataniu czynnikéw chemicz-
nych [49].

Glownym polem zastosowari mikroskopii AFM jest obrazowanie powierzchni,
czyli tworzenie trojwymiarowych map topografii badanego materialu. Innym
przyktadem zastosowarn jest pomiar rozmiaréw przestrzennych réznych obiektow
(czasteczek 1 zaadsorbowanych atoméw) umieszczonych na powierzchni. Kolejny
przyktad to tworzenie map wtasciwosci fizycznych badanych powierzchni; w szcze-
gblnosci map potencjatu elektrostatycznego, co zostanie omoéwione szczegétowo
w dalszej czesci pracy.

2.4 Kelwinowska mikroskopia sit atomowych (KPFM)

Kelwinowska mikroskopia sit atomowych, KPFM (Kelvin Probe Force Micro-
scopy) zostala wynaleziona w roku 1991 [18]. Jest to odmiana mikroskopii AFM,
oparta na modzie bezkontaktowym nc-AFM. Technika ta umozliwia obrazowanie
topografii powierzchni jednocze$nie z rozkladem elektrostatycznego potencjatu
powierzchniowego badanej probki. Osiggane jest to poprzez eliminacje oddziaty-
wania elektrostatycznego pomiedzy dzwignig i powierzchnia w wyniku kompen-
sacji zdefiniowanej nizej réznicy potencjatléow kontaktowych, Vepp. By uzyskaé
taka kompensacje, nalezy przy pomocy elektronicznego uktadu sprzezenia zwrot-
nego poda¢ stale napiecie o okreslonej wartosci pomiedzy ostrze i probke, tzw.
potencjat korygujgcy.

Potencjal korygujacy (Viias) jest to wielkosé fizyczna opisujaca taka wartosé
potencjatu elektrostatycznego ostrza, ktora minimalizuje wartos¢ sity elektrosta-
tycznej ostrze-probka. Na ostrze mikroskopu, znajdujace sie nad probka o pew-
nym potencjale, dziata sita elektrostatyczna proporcjonalna w przyblizeniu do
odwrotnosci kwadratu odleglosci ostrze-probka. Przyktadajac odpowiedni poten-
cjal do ostrza, mozna zminimalizowa¢ site elektrostatyczng (w przypadku statycz-
nym, przy braku drgan ostrza) jak i gradient tej sity (w tzw.liniowym przypadku
dynamicznym, oméwionym w niniejszej pracy). Gdy drgajace ostrze KPFM prze-
suwane jest od punktu do punktu nad badana powierzchnia, uzyskane potencjaly
korygujace dla kazdego z tych punktéow odzwierciedlaja mape réznic potencjatow
kontaktowych CPD (Contact Potential Difference), pomiedzy materiatami ostrza
i probki [18, 50, 2, 51, 52.
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2.4.1 Historia

Metoda kelwinowska zostata zaproponowana po raz pierwszy w 1898 roku przez
stynnego szkockiego uczonego, sir Williama Thomsona (ktory po uzyskaniu tytutu
lorda nazywany byl lordem Kelvinem). Wyglosit on wowczas odezyt pod tytutem
Contact electrification of metals [53]. Metoda przez niego zaproponowana jest po
ponad stu latach wcigz wykorzystywana jako podstawowa metoda wyznaczania
pracy wyjscia dla metali. Polega na potaczeniu elektrycznym dwoch przewod-
nikéw oraz pomiarze przeplywu tadunku z jednego materiatu do drugiego. W
oryginalnym eksperymencie lord Kelvin uzyt dwoch metalowych tarcz oraz czu-
tego elektroskopu ze zlotymi tasiemkami (zloto przez swoja kowalnosé daje sie
walcowaé na niezwykle cienkie folie, a ponadto doskonale przewodzi prad). Po po-
taczeniu elektrycznym metalowych tarcz, elektrony z materiatu o mniejszej pracy
wyjscia beda przemieszczaé sie w kierunku materiatu o wiekszej pracy wyjscia.
Proces ten bedzie zachodzit az do momentu wyréwnania sie pozioméw Fermiego
w obu materiatach. Powstajaca w ten sposéb roznica elektrycznych potencjatow
kontaktowych pomiedzy obydwoma materiatami przewodzacymi jest proporcjo-
nalna do réznicy ich prac wyjscia.

Ladunek elektryczny zrownujacy poziomy Fermiego wyraza sie wzorem (w
przyblizeniu kondensatora ptaskiego): ¢ = C' x CPD, gdzie C jest pojemno-
Scig kondensatora ztozonego z tych dwoch materiatow, za§ CPD jest zdefinio-
wang nizej réoznicag potencjalow kontaktowych. Z uwagi na trudnoéci techniczne
zwigzane z pomiarem pradu pojemnosciowego (czyli tadunku réwnowazacego po-
ziomy Fermiego, ktory przeptynat w jednostce czasu), lord Kelvin zaproponowat
spolaryzowanie ukladu dodatkowym napieciem U, wprawienie jednej z oktadek
kondensatora w drgania z okreslong czestotliwoscia i amplituda i pomiar pradu.
Natezenie przeptywajacego wowcezas pradu jest proporcjonalne do napigcia pomie-
dzy oktadkami kondensatora: I ~ U + C'PD. Podanie napiecia kompensujacego
rownego U = —C'PD spowoduje ze natezenie pradu bedzie réwne zeru. Wow-
czas, znajac CPD oraz majac dang prace wyjscia jednego z materiatléw, mozna
wyznaczy¢ warto$é pracy wyjscia drugiego materiatu.

2.4.2 Roznica potencjaléw kontaktowych CPD

Roéznica potencjatéow kontaktowych pomiedzy dwoma metalami jest zjawiskiem
wynikajacym z istnienia pracy wyjscia elektronu. Jego wyttumaczenie opiera sie
na modelu gazu elektronéw swobodnych. Jezeli dwa r6zne metale sa w kontakcie
elektrycznym, wowczas pomiedzy punktami lezacymi tuz na zewnatrz powierzchni
tych metali istnieje réznica potencjatow, zwana roznicg potencjatow kontaktowych
CPD (ang. Contact Potential Difference). Zwykle wielkos¢ ta jest rzedu 1 V i
nie zalezy od rozmiaru i ksztaltu przewodnikéw, zalezy natomiast od ich rodzaju
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i stanu ich powierzchni. Sposéb potaczenia obydwu metali nie ma znaczenia;
moga by¢ one stopione, zetkniete, potaczone przewodnikiem z materiatu trzeciego
lub nawet oddzielone od siebie odpowiednio cienka warstwa materiatu bedacego
izolatorem, w ktérym bedzie zachodzil proces tunelowania elektronéw. Poten-
cjat kontaktowy powstaje rowniez dla metali oddzielonych warstwa prézni. Przy
powierzchni kazdego z metali wytwarza sie wowczas atmosfera gazu elektronow
swobodnych generowanych przez emisje termiczna.

Roéznica potencjatow kontaktowych rozwazana w niniejszej pracy odnosi sie do
substancji bedacych ze soba w kontakcie elektrycznym i w tej samej temperaturze.
Roéznica temperatur spowodowataby bowiem dodatkowe efekty termoelektryczne.

I[stnienie r6znicy potencjatow kontaktowych miedzy metalami zostato odkryte
po raz pierwszy przez Volte. W pdzniejszym okresie zajmowali sie nim Maxwell,
Heaviside i lord Kelvin. Metoda pomiaru CPD zastosowana przez Kelvina jest
stosowana do tej pory. W praktyce, zamiast CPD stosuje sie tzw. potencjat
kontaktowy Vepp, bedacy potencjatem elektrycznym badanej probki, w sytuacji,
gdy praca wyjscia materiatu ostrza jest znana.

2.4.3 Zasada dzialania KPFM

W KPFM odpowiednikiem kondensatora ptaskiego uzywanego w oryginalnym
eksperymencie lorda Kelvina jest drgajaca dzwignia zakoniczona ostrzem (jako
jedna oktadka) oraz badana probka (jako druga oktadka). Zamiast pomiaru pradu
pojemnosciowego dokonuje si¢ pomiaru sity elektrostatycznej pomiedzy oscyluja-
cym ostrzem i probka.

Podczas eksperymentu, ostrze umieszczone na pewnej niewielkiej wysokosci
nad powierzchnig probki, drga z czestosciag drgan wtasnych dzwigni fy, ze stalg
amplituda. Caly uklad umieszczony jest w wysokiej prézni, aby zapobiec zde-
rzeniom z czasteczkami powietrza i osadzaniu wolnych atomoéw. Skaner przesuwa
ostrze na statej wysokosci nad powierzchnia probki, utrzymujac state przesuniecie
czestotliwosci Af. Jest to wspomniany we wezesniejszym rozdziale mod modu-
lacji czestotliwosci, FM-AFM uzupeliony uktadem elektronicznym umozliwia-
jacym eliminacje oddzialywania elektrostatycznego pomiedzy ostrzem a probka
poprzez kompensacje Vepp, czyli tzw. mod FM-KPFM. Warto$¢ mierzonego
przesuniecia czestotliwosei jest proporcjonalna do gradientu sity [54]:

Af ~ fo

OF,
= (2.4)

0

Wspomniana wczesniej roznica potencjatow kontaktowych CPD jest zdefinio-
wana nastepujaco:

16



2.4. KELWINOWSKA MIKROSKOPIA SIL. ATOMOWYCH
(KPFM)

Vero
L+ I
o Eve Eu E... E.e
W, Warse . Voo Eu We, Woirioce
Voo  Eg Waurtace Voo | E,
i - i R
Vero
Rysunek 2.5: Schemat eksperymentu KPFM.
oPD — Wiip — Wsurfa067 (2.5)

(&

gdzie Wiip 1 Wanace 0dpowiadaja pracom wyjscia odpowiednio ostrza i probki,
zas e jest wartoscig tadunku elementarnego. Jesli dane dwa materialy ostrza i
probki nie sa potaczone elektrycznie, ich poziomy energetyczne prozni sa sobie
rowne, lecz poziomy Fermiego tych materialow dzieli odlegtos¢ réwna eVipp.
Jesli materialy te zostana potaczone elektrycznie, nastapi przeptyw elektronow,
ktory wyréwna poziomy Fermiego, Rys. 2.5a). Powierzchnie ostrza i probki w
wyniku tego potaczenia taduja sie elektrycznie z przeciwnymi znakami i pojawia
sie sita elektrostatyczna dziatajaca na ostrze, Rys. 2.50). Site te mozna zmniejszy¢
do zera poprzez przyltozenie pomiedzy ostrze i probke napiecia rownego Viepp,
Rys. 2.5¢).

W praktyce w eksperymentach KPFM, pomiedzy ostrze i probke przykta-
dane jest napiecie zmienne V,. o czestotliwosci zmian w = 27 f [50]. Najprostsze
przyblizenie traktuje uktad ostrze-probka jako kondensator ptaski, gdzie jedna z
oktadek odpowiada za ostrze, druga zas za probke. W przyblizeniu tym warto$é
sity elektrostatycznej (jej sktadowej prostopadtej do powierzchni probki) wynosi:
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10C
F, = —===[Vac— Vepp + Viesin (wt)]*, (2.6)
2 0z
gdzie C' jest pojemnoscia dwuoktadkowego kondensatora ’'ostrze+probka’, V.
jest wartoscia napiecia stalego, zas V,. amplituda napiecia zmiennego (ktora jest
zwykle rzedu 1 V). Wowcezas sktadowa sily o czestotliwosei w wynosi:

sz = —({;—S (‘/;ic - VCPD) ‘/ac sin (wt) . (27)

Sktadowa ta jest rejestrowana za pomoca wzmacniacza i na jego wyjsciu gene-
rowane jest state napiecie proporcjonalne do Vg.—Vepp. Napiecie to jest jednocze-
$nie wejsciem dla ukltadu tzw. regulatora kelwinowskiego. Generuje on napiecie
Vie, ktore kompensuje réznice potencjaléw kontaktowych pomiedzy ostrzem a
aktualnie skanowanym punktem powierzchni.

Zalezno$¢ amplitudy sity elektrostatycznej F, od podawanego na probke na-
piecia ilustruje rysunek 2.6. Gdy napiecie Vg + Vi sinwt bedzie miato wartosé
powodujaca minimalizacje amplitudy oscylujacej sity F,, wowczas sktadowa stata
bedzie rowna réznicy potencjatow kontaktowych: Vi, = Vepp. Napiecie to jest
w kazdym punkcie skanowania zbierane przez komputer i tworzy dwuwymiarowa
mape Vepp.

W rezultacie eksperymentu KPFM otrzymuje sie dwie mapy powierzchni,
mape topografii oraz mape rozktadu CPD, czyli lokalnego potencjatu powierzch-
niowego. Minimalizacja sily elektrostatycznej do zera w kazdym skanowanym
punkcie powoduje, ze wktad do obrazu topograficznego wnosza pozostate od-
dziatywania — sita van der Waalsa oraz oddzialywanie krotkiego zasiegu, czyli
chemiczne.

Uzyskiwane rozktady napie¢ Vepp sa wartosciami wzglednymi, poniewaz zwy-
kle warto$¢ pracy wyjscia materialu ostrza jest nieznana. Aby uzyskaé¢ wartosci
bezwzgledne, nalezy dokonaé¢ kalibracji ostrza, skanujac powierzchnie o znanej
wartosci pracy wyjscia.

2.4.4 Zastosowania, glébwne prace i zasadnicze wyniki eks-
perymentalne

Rozdzielczos¢ powierzchniowa mozliwa do uzyskania w technice opartej na mi-
kroskopii SPM zwiazana jest $cisle z rozmiarem probnika skanujacego (ostrza).
W konsekwencji takze w technice KPFM mozliwe jest obrazowanie lokalnego po-
tencjatu elektrostatycznego w skali pojedynczych nanometréow z rozdzielczoscia
energetyczna kilku milielektronowoltow [55, 56, 57|. Ta niezwykta czultosé sondy
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Rysunek 2.6: Zaleznos¢ amplitudy sity elektrostatycznej F, od podawanego na
probke napiecia Vge + Ve sinwt. W ogoélnym przypadku (gdy Vi # Vepp) oscylu-
jaca sita F, bedzie miata sktadowa o czestosci w oraz sktadowa o czestosei 2w. Gdy
Vie = Vepp, amplituda sity oscylujacej jest bliska zeru, pozostaje tylko sktadowa
o czestosci 2w.
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Kelvina pozwala bada¢ rézne rodzaje materiatow, nie tylko metale. W zakres
dostepny eksperymentom wchodza réwniez réznego rodzaju stopy, potprzewod-
niki [58, 59, izolatory a nawet probki biologiczne |60, 61].

Szczegbdlny charakter techniki KPFM wynika z mozliwosci jednoczesnego po-
miaru topografii powierzchni oraz rozktadu Vepp. Oznacza to mozliwos¢é badania
bardzo ztozonych powierzchni, na przyktad tzw. heterostruktur - dzieki obrazo-
waniu kontrastu chemicznego mozliwe jest rozréznienie podktadu od naniesionych
warstw, co w metodzie opartej na modzie dynamicznym AFM jest zwykle bardzo
trudne do uzyskania.

KPFM jest kluczowa technika w badaniu lokalnych wlasciwosci elektrosta-
tycznych powierzchni, w szczegolnosci struktur powierzchniowo niejednorodnych.
W pracach [3, 62| pokazano, ze dzieki technice KPFM mozliwe jest obrazowanie
zmian lokalnego potencjatu elektrostatycznego zwiazanego z pojedynczymi stop-
niami atomowymi. Technika ta jest uzywana takze do badania wpltywu ultracien-
kich warstw na warto$¢ pracy wyjscia materiatu [63, 51|, do wyznaczania ruchli-
wosci nos$nikow tadunku w urzadzeniach opartych o struktury organiczne [64], do
badania wlasciwosci urzadzen fotowoltaicznych zbudowanych z materialéw nie-
organicznych [65, 66| oraz ogniw stonecznych [67, 68]. W wielu przypadkach po-
miar lokalnych wtasciwosci elektrostatycznych powierzchni moze by¢ skorelowany
z mapa topografii powierzchni otrzymana w tym samym czasie [63, 65, 69, 70].
Istnieje réwniez mozliwos¢ pomiaru witasciwosci pojedynczych czasteczek zaad-
sorbowanych na powierzchni [51], dipoli powierzchniowych i powierzchniowego
transferu tadunku [68].

2.4.5 Teoria zwigzana z badaniami metoda kelwinowskiej
mikroskopii sil atomowych

2.4.5.1 AM-AFM - mod modulacji amplitudy

W modzie modulacji amplitudy AM-AFM, parametrem kontrolnym dla uktadu
sprzezenia zwrotnego jest amplituda drgan ostrza. Oznaczajac chwilowe wychyle-
nie ostrza z polozenia rownowagi jako ¢, mozna opisaé¢ ruch ostrza (zilustrowany
na rysunku 2.4) przez przyblizenie jednowymiarowe drgajacej masy m na sprezy-
nie o wspotczynniku sprezystosci k. Wowcezas rownanie ruchu ma postac:

. MW .
mg + ?Oq + kq = Fis + Fy cos(wt), (2.8)
gdzie Fy jest amplituda, a w czestodcia katowa sity wymuszajacej, Fis jest sita

oddziatywania pomiedzy ostrzem a powierzchnia, () jest dobrocia dZzwigni zas wy
jest czestoscia katowa drgan wlasnych ostrza.
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Przy braku oddzialywan ostrze-powierzchnia, réwnanie 2.8 opisuje model jed-
nowymiarowego oscylatora harmonicznego z ttumieniem. Rozwigzaniem ogdélnym
tego rownania jest [71]:

q = Acos(wt — ¢) + Be ™+ cos(w,t + ), (2.9)

gdzie w, jest rezonansowa czestoscia katowa dzwigni w ruchu thumionym [72], ¢
jest réznicy faz pomiedzy sitag wymuszajaca a drganiem ostrza, za$ 7 jest stala
czasowg drgan ttumionych dzwigni. Amplituda drgan ostrza w przyblizeniu har-
monicznym jako funkcja czestosci katowej sity wymuszajacej jest dana wzorem:

Fy/m
V=2 4 (g

W przyblizeniu harmonicznym potencjal ma ksztatt paraboliczny i jest pro-
porcjonalny do ¢%. Wtedy sita oddzialtywania ostrze-powierzchnia rosnie liniowo
z wychyleniem ostrza ¢, zas gradient tej sity jest staly. Zatem mozna napisac, ze
sita oddziatywania pomiedzy ostrzem a powierzchnia wynosi:

Aw) = (2.10)

dFis
Fis = ( d; ) q + const. (2.11)

Podstawiajac rownanie 2.11 do rownania 2.8, otrzymuje sie zmodyfikowang
stata sprezystosci dzwigni, tzw. efektywnqg statq sprezystosci ke:

dFts

ke =k —
dz

. (2.12)

Wowcezas zmieniona rezonansowa czesto$é katowa dzwigni jest dana wzorem:

[k, |k — 4
W' = — = Td (2.13)

Przyblizenie harmoniczne obowiazuje dla matych wychylenl ostrza z polozenia
rownowagi i wowczas mate zmiany czestosci rezonansowej moga byé obliczone ze
wzoru 2.13. Znak w’ okresla to, czy sila ostrze-powierzchnia jest sita odpycha-
jaca czy przyciagajaca. Zostalo to zilustrowane na rysunku 2.7. W przypadku
czestosci rezonansowej wickszej od czestosci drgan wtasnych dzwigni sita ostrze-
powierzchnia jest sita odpychajaca, zas w przeciwnym przypadku — przyciagajaca.

Aby uzyska¢ maksymalng czutosé zmian amplitudy drgan ostrza, nalezy wy-
sterowa¢ dzwignie z taka czestoscia, przy ktorej funkcja A(w) (rownanie 2.10)
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Sita przyciagajaca Sita odpychajaca

Rysunek 2.7: Zaleznos¢ amplitudy drgan ostrza od czestosci katowej sity wymu-
szajacej. Sita przyciagajaca zmniejsza a sita odpychajaca zwieksza czestotliwosé
rezonansowa drgan dzwigni.

ma najwickszy spadek. Zachodzi to dla czestosci wy, ~ wy (1£1/ \/gQ) [34].

Woéwcezas zmiana amplitudy AA dana jest wzorem:
o 2140@ dF; ts
C3V3k dz

(2.14)

2.4.5.2 FM-AFM - mod modulacji czestotliwosci

Stosowanie modu modulacji amplitudy AM-AFM ma swoje ograniczenia. Gléwna
trudno$cia pojawiajaca sie przy stosowaniu tej techniki jest duza stata czasowa
(T = 2Q/wp) dla amplitudy (rownanie 2.9) w warunkach wysokiej prozni. Od-
wrotnos¢ stalej czasowej determinuje czestotliwosé drgan dzwigni. W szczegolno-
Sci w warunkach prozni czestotliwosé ta jest mniejsza niz ~ 1 Hz. Oznaczatoby
to zbieranie danych wielkosci 256 x 256 pikseli przez okolo dobe [33]. W celu
pokonania tej trudnosci zostata wprowadzona technika modulacji czestotliwosci
FM-AFM [39]. Czas odpowiedzi uktadu w przypadku zmiany czestotliwosci jest
rzedu pojedynczego okresu oscylacji ostrza [73].

Uktad sterujacy w modzie FM sktada sie z dwoch blokéw: oscylatora i demo-
dulatora FM. Oscylator wprawia dZwignie w drgania z jej czestotliwoscig wlasng
przy pomocy drgajacej ptytki bimetalicznej, do ktérej jest przymocowana, lub
przy pomocy elementu piezoelektrycznego. Czestotliwosé drgan ostrza w tym
przypadku jest rzedu kilkuset kHz.

Przyjmujac przyblizenie harmoniczne opisane w poprzednim podrozdziale,
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otrzymujemy réwnanie 2.13. Pierwsze przyblizenie tego réwnania prowadzi do
liniowej zalezno$ci pomiedzy przesunieciem czestotliwosci drgan ostrza a gradien-
tem sity:

_Jo 9Fs

2k 0z
Liniowa zaleznos$¢ pomiedzy sita odksztatcajaca dzwignie a wychyleniem ostrza z
polozenia réwnowagi ma zastosowanie jedynie do matych wychylenn. Oznacza to,
ze mozna je zastosowac tylko do oddzialywan dhugozasiegowych, a nie obejmuje
oddziatywan krotkozasiegowych, takich jak chemiczne. Aby oszacowaé wkiad
do przesuniecia czestotliwoéci pochodzacy od pozostalych oddziatywan, mozna
zastosowaé rachunek zaburzen, traktujac oddziatywanie ostrze-powierzchnia jako
zaburzenie potencjatu harmonicznego. Zostalo to zrobione w pracy Giessibla [54].
Otrzymano wowczas zaleznosé:

Af ~ (2.15)

Af = —%<qu> (2.16)
gdzie nawiasy (...) oznaczaja usrednienie argumentu po calym zakresie drgan
ostrza.

Roéwnanie 2.16 mozna wyprowadzi¢ jak ponizej. Wychodzac z uproszczonego

rOwnania ruchu dzwigni 2.8, postaci:

mq = —kq + Fis, (2.17)

gdzie pominieto tlumienie i site wymuszajaca, przyjmuje sie zatozenie ze ruch
dzwigni jest ruchem harmonicznym a rozwiazanie rownania 2.17 ma postac¢ ogdlna
dana rozwinieciem:

q(t) = Z a, cos(nwt). (2.18)

Po wstawieniu réwnania 2.18 do rownania 2.17 otrzymujemy:

Z an [—(nw)*m + k] cos(nwt) = Fis(z + q). (2.19)

n=0

Mnozac obustronnie powyzsze rownanie przez cos(n’wt) a nastepnie catkujac
po calym okresie drgan ostrza, wspolczynniki rozwiniecia fourierowskiego a,, dane
sa rOwnaniem:

an [—(nw)*m + k] 7(1 4 6,0) = w/o Fis(z + q) cos(nwt)dt. (2.20)
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W pierwszym przyblizeniu mozna pomina¢ wyrazy wyzszego rzedu rozwinie-
cia i zostawi¢ wyraz z n = 1. W takim przypadku ruch dZwigni moze by¢ przy-
blizony wyrazeniem: ¢(t) ~ Acos(wt). Zapisujac czestotliwos¢ drgan ostrza jako
f=fo+Af =w/(2m), gdzie fo = (1/27)\/k/m, oraz zakladajac, ze |Af| < fo,

otrzymuje sie wyraz pierwszego rzedu na przesuniecie czestotliwosci drgan ostrza:

fo

_fo _Jo
kA2

A:
/ kA

T
/ Fis(z + q) cos(wot)dt = (Fis(z 4+ q)q)- (2.21)
0

Powyzsze réwnanie daje dobre przyblizenie Af nawet dla duzych amplitud
drgan ostrza.

W réwnaniu 2.20 wszystkie wspotczynniki rozwiniecia fourierowskiego a, dla
n # 1 sa mate w poréwnaniu do amplitudy wyrazu harmonicznego a;. Jest tak
w przypadku, gdy oddzialywanie pomiedzy ostrzem a probka jest stabe. Mozna
wtedy przyblizy¢ wyrazenie z+q = z+Y -, ax cos(kwt) przez d+a; (14 cos(wt)),
gdzie d jest odlegtoscia minimalnego zblizenia ostrza do probki (rysunek 2.4).
Wowczas:

1 wd
ay =
(14 p0) k(wd — n2w?

| /T Fis [d + a1(1 4 cos(wt)] cos(nwt)wdt.  (2.22)

Wspotezynnik ag odpowiada $redniemu wychyleniu ostrza z potozenia rowno-
wagi 0.

1 T
~ 27k J,

Zwykle dzwignia ma stalg sprezystosci k rzedu 10 N /m, zas wartosci ag wyno-
sza w tym przypadku ponizej 0.01 A [74]. Dla n = 1 otrzymuje sie rownanie 2.21,
gdy przyjac a; = A, oraz:

ao Fis [d + a1(1 4 cos(wt)| wdt. (2.23)

~ 27 = 9=t (2.24)

Wyrazy anharmoniczne rozwiniecia fourierowskiego (n > 1) mozna otrzymaé
przez zmiane zmiennych w calce z rownania 2.22. Po podstawieniu u = cos(wt),
otrzymuje sie:

1 202 ! Ty (u)
n= s | Fyld 1 —= L _du, 2.25
= D R — ) /_1 is [d + a1 (1 +u)] —du (2.25)

gdzie T, (u) = cos(narccos(u)) jest n-tym wielomianem Czebyszewa pierwszego
rodzaju [74, 75]. W szczegdlnosci: Ty = 1, Ty = u, Ty = 2u* — 1, Ty = 4u® — 3u.
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Wzor rekurencyjny dla tych wielomianéw ma postaé: T,., = 2uT, — T, ;. Dla
n = 1 z rOwnania 2.25 mozna otrzymaé¢ wyrazenie na przesuniecie czestotliwosci
drgan ostrza:

Af(d) = fo /_1 Fis[d+ a1 (14 u)] — L _du. (2.26)

rkay J_4 1 —wu?

W powyzszym rownaniu czynnik 1/4/1 — u? gra role czynnika wagowego dla
sity ostrze-powierzchnia. Ma on dwie osobliwosci w tzw. punktach powrotu (u =
cosm = £1). W punktach tych, bedacych najwyzszym i najnizszym punktem
potozenia ostrza w czasie drgan, chwilowa predkos¢ ostrza spada do zera. Wynika
stad duza czutos¢ dzwigni w przypadku gdy ostrze oddziatywuje z probka jedynie
w obszarze najwiekszego zblizenia do powierzchni (gdy u = —1).
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Rozdzial 3

Sily elektrostatyczne w mikroskopii
kelwinowskie;]

3.1 Rodzaje sil w ukladzie ostrze—powierzchnia

W mikroskopii AFM mozna mierzy¢ sity dzialajace pomiedzy ostrzem a po-
wierzchniag gdy odleglosé ostrza od powierzchni zmienia sie w granicach od 0.1 —
100 nm [33]. Silty te mozna podzieli¢ na dwa rodzaje; przyciagajace i odpychajace.
Glowne rodzaje sit przyciagajacych, to sity van der Waalsa, sity elektrostatyczne i
chemiczne. Natomiast zrodlem sit odpychajacych sa gtownie zasada wykluczania
Pauliego (ci$nienie kwantowomechaniczne), oraz odpychanie kulombowskie elek-
tronow wchodzacych w sktad materiatu ostrza i powierzchni. Sity odpychajace
sg sitami krotkozasiegowymi, podczas gdy sily przyciagajace moga byé zaréwno
dlugozasiegowe (jak sity van der Waalsa czy elektrostatyczne) jak i krotkozasie-
gowe (oddzialywania chemiczne). Ponizej dokonano krotkiego przegladu wyzej
wymienionych rodzajow sit.

Sity elektrostatyczne

Jesli pomiedzy ostrzem a powierzchnig wystepuje roznica potencjalow elektrosta-
tycznych U, pojawia sie pomiedzy nimi sita elektrostatyczna. Dla odlegtosci z
ostrza od powierzchni mniejszych od promienia krzywizny ostrza R, sita ta moze
by¢ przyblizona wzorem [76, 77, 78|:

2
Fa(z) = -T2, (3.)

gdzie ¢y jest przenikalnoscig elektryczng prézni. Proporcjonalnosé sity elektro-
statycznej do odwrotnoéci odlegtosci ostrze-powierzchnia zapewnia dtugodystan-
sowy charakter tej sity. Dla typowych wartosci eksperymentalnych, np. dla
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U~1V,R~100nm iz ~ 1 nm, warto$¢ sity elektrostatycznej F, wynosi okoto
~ 3 nN [73].

W przypadku krysztaléow jonowych, takich jak KBr, NaCl czy MgQO, sity elek-
trostatyczne maja charakter bardziej krotkozasiegowy, poniewaz dla duzych od-
legtosci od powierzchni krysztatu jonowego, wklady do efektywnej sity elektro-
statycznej pochodzace od sasiadujacych obok siebie dodatnio i ujemnie natado-
wanych jonow znosza sie wzajemnie [73].

Sily van der Waalsa

Oddzialywanie van der Waalsa jest konsekwencja oddziatywania kulombowskiego
pomiedzy neutralnymi elektrycznie atomami, w ktorych zachodza fluktuacje ge-
stosci tadunku wywotane drganiami termicznymi lub fluktuacjami kwantowymi [79].
Dla dwoch atoméw, potencjal van der Waalsa pomiedzy nimi zmienia si¢ z od-
legtoscia jak ~ 275, Jednak aby obliczy¢ site van der Waalsa pomiedzy ostrzem
a powierzchnia, nalezy obliczyé¢é sume wektorowg sit pomiedzy atomami ostrza i
powierzchni, ktore sktadaja sie z bardzo wielu atoméw. Mozna w tym celu zasto-
sowaé przyblizenie Hamakera [80] dla cial makroskopowych. Ma ono zastosowa-
nie w skali rzedu ~ 10 nm [73|. Dla sferycznego ostrza o promieniu R i ptaskiej
powierzchni, potencjal van der Waalsa Vi qw 1 sita Fqw sa dane nastepujacymi
wyrazeniami [81]:

AxR
Viaw = — , 3.2
dW 62 ( )
AuR
Foaw = ———, 3.3
dwW 622 (3.3)

gdzie z jest odlegloscia najwiekszego zblizenia ostrza do powierzchni, zas Ay jest
stala Hamakera. Stata ta okresla rodzaj i wlasnosci materiatu, np. polaryzo-
walnos¢ atomowsa oraz gestos¢ materiatu ostrza i probki. Dla ostrza o promieniu
krzywizny R = 10 nm i odleglosci ostrze-powierzchnia z = 1 nm, potencjal van
der Waalsa wynosi ~ —1.6 eV a odpowiadajaca mu sita wynosi ~ 0.3 nN.

Sily chemiczne; wigzania chemiczne

Dwa lub wiecej atoméw moze potaczy¢ sie sitami chemicznymi tworzac cza-
steczke [81]. Jest to tak zwane wigzanie chemiczne. W przypadku wystapienia
wiazania chemicznego miedzy atomami koncowki ostrza a atomami powierzchni,
najczesciej spotykanym rodzajem wiazania jest wiazanie kowalencyjne. Jest ono
bardzo krotkozasiegowe, gdyz wystepuje na odlegtosciach rzedu 0.1 —0.2 nm [81].
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Typowe wartosci energii wigzan kowalencyjnych wynosza 100 — 300kgT na wia-
zanie gdzie kp jest stala Boltzmanna, natomiat silty wynosza okoto 3 — 9 nN.

Wiazanie kowalencyjne moze by¢ opisane potencjatem Morse’a Vijorse [73, 81]:

VMorse = _Ew(267K(Z7U) - 672&(270))7 (34)

gdzie F, jest energia wiagzania, o jest odlegtoscig pomiedzy atomami dla stanu
rownowagi, za$ 1/k odlegloscia charakterystyczna.

Sily magnetyczne

Sity magnetyczne maja znaczenie w eksperymencie jedynie wowczas, gdy zaréwno
ostrze jak i powierzchnia maja wlasnosci magnetyczne, przyktadowo, gdy sa
ferromagnetykami. W wiekszosci eksperymentéw warunki te nie sa spelnione,
jednak przeprowadzono eksperymenty z pomiarem sity magnetycznej. Tech-
nika do$wiadczalna umozliwiajaca pomiar tych sil nazywana jest niekiedy mi-
kroskopia MFM [34]. Sily magnetyczne mierzone sa na odlegtosciach rzedu
0.2 — 0.5 nm. Do pomiaréw tych wymagana jest réwniez bardzo niska tempe-
ratura, rzedu 7' < 15 K [82], w celu zredukowania szumu termicznego.

Powierzchnie o wtasnosciach magnetycznych sa interesujace miedzy innymi
przez ich potencjalne zastosowania techniczne. W tym kontekscie wymienié¢ tu
mozna pamieci masowe dla przemystu komputerowego i mikroelektroniki a takze
zyskujaca na znaczeniu spintronike [83].

Sily odpychajace krétkiego zasiegu

Sita odpychajaca pomiedzy ostrzem a powierzchnig jest wywotana przez ci$nienie
kwantowomechaniczne (zasada wykluczania Pauliego) oraz przez silne odpycha-
nie kulombowskie wynikajace z przekrywania sie chmur elektronowych materiatu
ostrza i powierzchni [79]. Sity te maja charakter krotkozasiegowy i dla malych
wartosci zmiennej z opisane sg potencjatlem Lennarda-Jonesa (LJ) postaci:

6 12
Vig(z) = —de (% - %) , (3.5)

gdzie € jest glebokoscig studni potencjatu, zas o jest odleglodcia pomiedzy ato-
mami dla stanu réwnowagi. Pierwszy czton wzoru 3.5, z zaleznoscia od odlegtosci
279, opisuje potencjal przyciggajacy van der Waalsa, natomiast zaleznosé¢ z 12
opisuje potencjal odpychajacy pomiedzy dwoma atomami |[79]. Podobnie jak w
przypadku oddzialywania van der Waalsa, z powodu tego, ze ostrze i powierzchnia

sktadajg sie z bardzo wielu atomoéw, suma wektorowa wszystkich sit po ksztalcie

28



3.2. ROLA I ZNACZENIE SIt. ELEKTROSTATYCZNYCH

ostrza spowoduje modyfikacje potencjatu oddziatywania. W przypadku bliskiego
kontaktu ostrza z powierzchnia, sita odpychajaca moze by¢ potraktowana jako
sita sprezysta spowodowana odksztalceniem materiatu [74].

3.2 Rola i znaczenie sil elektrostatycznych

W technice KPFM dominujaca role odgrywaja sity elektrostatyczne [50]. Jest
to spowodowane tym, ze wielkos$¢ sity elektrostatycznej dla natadowanych po-
wierzchni o rzedy wielkosci przewyzsza wielkosé sit chemicznych czy magnetycz-
nych, wystepujacych w modzie bezkontaktowym. Konkretnym przyktadem prze-
wagi sit elektrostatycznych nad innymi jest mozliwo$¢é odwrocenia obrazu to-
pograficznego na jednorodnej probce ze zmieniajaca sie w funkcji potozenia na
probee lokalna praca wyjscia [84]. Poza tym, sily elektrostatyczne zawieraja
informacje dotyczace wlasciwosci elektronowych powierzchni préobki. Wobec po-
wyzszego, doktadne zbadanie sit elektrostatycznych pomiedzy ostrzem a probka
pozwala lepiej zrozumieé zjawiska zachodzace w nanoskali, zar6wno gdy badane
sg probki roznych materiatow, wykorzystywane ostrza o roznych geometriach, jak
i gdy probuje sie wykorzysta¢ mozliwosci mikroskopii sit atomowych do inzynierii
na poziomie czasteczek i pojedynczych atomow.

3.3 Przykladowe wyniki eksperymentalne mikro-
skopii KPFM

W pracy [50] poréwnywano dwie metody KPFM: AM i FM. Stwierdzono silna
zalezno$¢ czutosci metody na zmiany CPD od geometrii uzytego ostrza. Czutosé
metody FM jest tym wicksza im bardziej ostre jest uzyte ostrze, co umozliwia
osiggniecie rozdzielczosci atomowej. Natomiast w przypadku metody AM, dobra
rozdzielczo$¢ uzyskuje sie poprzez zastosowanie ostrzy o promieniach krzywizn
porownywalnych z rozmiarami badanych struktur na powierzchni. Wyniki te sa
zgodne z przeprowadzonymi w cytowanej wyzej pracy obliczeniami teoretycznymi,
wedtug ktorych metoda AM jest czuta na site elektrostatycznag Fij, zas metoda
FM na jej gradient 0F/0z.

Powyzsza obserwacja znajduje potwierdzenie w pracy [85], gdzie badano fo-
towoltaiczne wlasciwosci powierzchni poétprzewodnika poddanego dziataniu stru-
mienia fotonéw o energii wiekszej niz wartos¢ przerwy energetycznej. Powoduje to
powstawanie par elektron-dziura w obszarze tadunku przestrzennego, oraz zmie-
nia warto$¢ lokalnego potencjatu powierzchniowego badanego poétprzewodnika.
Jako alternatywe dla pomiaru tej powierzchni przy pomocy STM, zastosowano
mod modulowanej czestotliwosci KPFM. Umozliwito to nie tylko pomiar zmie-
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nionego potencjatu powierzchniowego w wysokiej rozdzielczosci, ale takze rowno-
czesny pomiar topografii powierzchni. Zatem metoda FM jest czula na lokalne
zmiany pola (gradient) a rozdzielczo$é jest tym wieksza, im mniejszy jest pro-
mien krzywizny uzytego w pomiarze ostrza, za$ metoda AM nadaje sie bardziej
do pomiaréw wiekszych struktur, gdyz w tej metodzie ostrze jest czulte takze na
dalekozasiegowa czes¢ pola elektrostatycznego.

W pracy [51] badano réznice pomiedzy pracami wyjscia czystej powierzchni
Au(111) i powierzchni z monowarstwa fulerenu Cgy. Badany uktad byl niejedno-
rodny, tzn. zawieral wyspy fulerenowe na powierzchni czystego Au(111). Dzieki
uzyciu techniki KPFM jednoczes$nie z pomiarem map CPD uzyskano obrazy to-
pograficzne, natomiast dzieki uzyciu ostrego ostrza w modzie modulacji czesto-
tliwosci, uzyskano rozdzielczo$¢ lateralna rzedu 10 nm.

Przydatnos¢ techniki KPFM do analizowania struktur chemicznych na po-
wierzchni w skali nanometrowej zostala wykazana réwniez w pracy [3], gdzie ana-
lizowano monoatomowe wyspy KBr na podtozu InSb(001). Pomimo tego, ze w
niektorych miejscach badane probki byty topograficznie jednorodne (czyli zmien-
no$¢ w kierunku z byta mniejsza niz niepewno$¢ pomiarowa), obszary te miaty
rozne sktady chemiczne, mozliwe do wykrycia dzieki uzyskanemu kontrastowi
CPD. Czuto$¢ metody KPFM pozwala rowniez wykrywaé zmiany potencjatu elek-
trostatycznego na powierzchni wywotane przez pojedyncze stopnie atomowe.
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Rozdzial 4

Teoretyczne wyznaczanie wartosci
sit elektrostatycznych w ukladzie
ostrze—powierzchnia

4.1 Wprowadzenie

W celu ilo$ciowego okreslenia wielkosci fizycznych charakteryzujacych oddziaty-
wanie pomiedzy ostrzem a powierzchnia, potrzebny jest adekwatny model ma-
tematyczny. 7 uwagi na zlozonosé badanego uktadu, w ogdlnosci nie jest to
proste zadanie. Techniki doswiadczalne takie jak mikroskopia sit elektrostatycz-
nych (EFM), czy kelwinowska mikroskopia sit atomowych (KPFM), wykorzystuja
oddziatywanie kulombowskie ostrze-probka, ktore jako oddzialywanie dtugozasie-
gowe jest stale obecne i dominuje na odlegtosciach rzedu 1 — 100 nm. Pozwala to
na odseparowanie wptywu innych oddziatywan, takich jak sity van der Waalsa czy
chemiczne, lecz rowniez utrudnia doktadne modelowanie uktadu, bowiem jego wy-
miary charakterystyczne, takie jak rozmiary ostrza, odlegtos¢ ostrze-probka czy
rozmiary badanych struktur powierzchniowych moga r6zni¢ sie wzajemnie o kilka
rzedow wielkosci.

Potencjal elektrostatyczny w otoczeniu cial natadowanych okreslaja rownania
Poissona i Laplace’a, ktore sa liniowymi réwnaniami rézniczkowymi czastkowymi
drugiego rzedu o statych wspotezynnikach. Teoria tych rownan jest dobrze znana,
jednakze doktadny opis uktadu ostrze-powierzchnia wymaga uwzglednienia takich
czynnikéw jak skoriczony rozmiar ostrza i jego ksztalt, rozktad tadunkéw na po-
wierzchni probki czy topograficzna zmienno$é powierzchni. Nalozone wowczas
warunki brzegowe moga uniemozliwi¢ bezposrednie analityczne rozwigzanie za-
gadnienia i konieczne sa pewne uproszczenia lub metody przyblizone.
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SIL

4.2 Przeglad metod stosowanych do obliczania sil

Istnieje wiele metod teoretycznych stosowanych w celu obliczania pol i sit elek-
trostatycznych dla réznych konfiguracji. Ponizsza klasyfikacja stanowi zwiezte
podsumowanie gtéwnych stosowanych obecnie metod. W praktyce czesto spoty-
kane jest taczenie kilku metod obliczeniowych z uwagi na zwiazki pomiedzy nimi;
na przyktad metoda tadunkéw obrazowych i metoda funkeji Greena sa $cisle po-
wiazane, gdyz potencjat elektrostatyczny pochodzacy od tadunku punktowego i
jego obrazu! przy spelionych warunkach brzegowych, jest jednoczesnie funkcja
Greena dla zalozonego zagadnienia brzegowego [86].

4.2.1 Metoda ladunkéw obrazowych

Metoda tadunkéw obrazowych, zwana w literaturze takze metodg obrazéw, stoso-
wana jest w zagadnieniach polegajacych na znalezieniu rozkladu pola elektrosta-
tycznego wytworzonego przez jeden lub kilka tadunkéw o prostej strukturze prze-
strzennej znajdujacych sie w sasiedztwie cial o dostatecznie regularnych ksztat-
tach, np. plaszczyzny czy kuli. Ciata te moga by¢ przewodnikami lub dielektry-
kami.

Idea metody polega na zastgpieniu wyzej wspomnianego uktadu cial makro-
skopowych o $Scisle okreslonych potencjatach na powierzchni przez odpowiednio
dobrane i rozmieszczone dodatkowe tadunki, bez koniecznosci uwzgledniania ja-
kichkolwiek warunkéw brzegowych natozonych na badany uktad w skoriczonym
przestrzennie obszarze. Znaki, wartosci oraz rozmieszczenie tych tadunkéw mu-
szg by¢ tak dobrane, aby efekty ich obecnosci byty identyczne z efektami obecno-
$ci makroskopowych cial o zadanym potencjale na powierzchni. Oznacza to, ze
powierzchnie ekwipotencjalne wytworzone przez rozwazane i dodatkowe tadunki
musza by¢ identyczne z tymi, ktore sa zadane na powierzchniach ograniczaja-
cych uktad. Powyzszy zabieg ma uzasadnienie w twierdzeniu o jednoznaczno$ci
rozwiazan réwnania Laplace’a:

Vip = 0. (4.1)

Zgodnie z tym twierdzeniem, jezeli dla zalozonych warunkéw brzegowych Diri-
chleta lub Neumanna réwnanie 4.1 ma rozwiazanie, to jest to rozwiazanie je-
dyne [86].

Zastosowanie metody tadunkéw obrazowych w modelowaniu uktadu ostrze-
powierzchnia polega na wykorzystaniu symetrii tego uktadu. Pierwsze tego typu
modele zaktadaly, ze powierzchnia probki jest nieskoriczong plaszczyzna, a ,,0strze”
byto modelowane poprzez pojedynczy tadunek nad ta powierzchnia lub przez li-
niowy rozktad tadunku [87, 88|. Sita ostrze-powierzchnia byta przyblizana przez

Ytzw. metoda tadunkéw obrazowych omoéwiona jest w niniejszym rozdziale
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oddziatywanie kulombowskie tego rozkladu tadunku z jego obrazem wzgledem
powierzchni.

Bardziej zaawansowany model zostal zastosowany w pracy [89]. Modelem
ostrza byta przewodzaca kula umieszczona w pewnej odlegtosci nad plaszczy-
zng przewodzaca, modelujaca probke. Obie czesci byly polaczone elektrycznie,
co umozliwialo swobodny przeptyw elektronéw. Dolaczona bateria utrzymywata
stala roznice potencjaléow pomiedzy tymi przewodnikami. Dodatkowo na po-
wierzchni ostrza i probki umieszczono kilka warstw krystalicznych MgO i NaCl,
ktore byly modelowane przez specjalnie zdefiniowane potencjaly. W cytowanej
pracy obliczono nie tylko site elektrostatyczna, lecz takze sity van der Waalsa i
chemiczne. Sama sila elektrostatyczna ostrze-préobka byla obliczona na podstawie
rOwnania:

Fyg = —VUy, (4.2)

gdzie Uy jest elektrostatyczng energia potencjalng uktadu ostrze-probka, zas roz-
niczkowanie odbywa si¢ po zmiennej bedacej potozeniem ostrza. Wspomniana
elektrostatyczna energia potencjalna uktadu zdefiniowana jest przez nastepujace
rOwnanie:

1 1
Ua = _iQtip‘/ts + 21: ao(r:) + 9 ZJ: ¢i9iPina (T3, 1), (4.3)

gdzie Qyip jest tadunkiem ostrza przed wlaczeniem napiecia ostrze-powierzchnia,
Vis jest roznicag potencjalow pomiedzy ostrzem a powierzchnig, ¢; jest tadunkiem
elektrycznym umiejscowionym w punkcie rj, ¢(r;) jest potencjalem elektrosta-
tycznym pochodzacym od ostrza i powierzchni w przestrzeni pomiedzy nimi, zas
®ma(Ti, rj) jest potencjatem elektrostatycznym w punkcie r; wywotanym przez la-
dunki obrazowe indukowane w obszarze ostrza i powierzchni przez jednostkowy
ladunek elektryczny umieszczony w punkcie rj.

Pierwszy sktadnik powyzszej sumy to energia elektrostatyczna uktadu ostrze-
probka traktowanego jako kondensator, drugi to elektrostatyczna energia poten-
cjalna tadunkéw punktowych wprowadzonych do uktadu, zas trzeci jest energia
potencjalng pochodzaca od tadunkéw obrazowych.

Kolejnym przyktadem potaczenia zaawansowanego modelu teoretycznego i
metody tadunkoéw obrazowych jest praca [90]|. W pracy tej rozwaza sie model hy-
brydowy ostrza i probki, ktéry podobnie jak poprzednio omoéwiona praca, sktada
sie z czesci mikroskopowej, modelujacej fragment krysztalu NaCl umiejscowio-
nego na powierzchni ostrza lub probki, oraz z cze$ci makroskopowej, modelujacej
makroskopowe metaliczne ostrze i powierzchnie, jako druga elektrode. Ostrze
byto kula o promieniu R, potaczona elektrycznie do metalicznego podtoza. Site
elektrostatyczng ostrze-powierzchnia obliczano wedlug rownania 4.2.

W przypadku prostych modeli, sita ostrze-powierzchnia moze by¢ obliczona
przez sumowanie wektorowe sit kulombowskich pomiedzy tadunkami ostrza a ich
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obrazami wzgledem powierzchni i nie jest wowczas konieczne obliczanie gradientu
energii. Jednakze w przypadku modeli ostrza, ktore sa geometrycznymi bry-
lami o skoriczonym rozmiarze, konieczne jest obliczenie potencjalow ¢(r;) oraz
¢ma(ri, ;). Funkcje te mozna wyznaczy¢ znajac funkcje Greena dla réwnania
Laplace’a. Metoda oparta na wykorzystaniu tych funkcji oméwiona jest ponizej.

4.2.2 Metoda funkcji Greena

Rozwiazanie rownania Laplace’a 4.1 lub rownania Poissona:
V2 = —dmp, (4.4)

w obszarach, gdzie istnieje niezerowa przestrzenna gestosé¢ p tadunku, dla zada-
nych warunkoéw brzegowych Dirichleta lub Neumanna (na pewnej powierzchni
S, ograniczajacej zadana objetosé uktadu) mozna otrzymaé korzystajac z dru-
giej tozsamosci Greena, przy pomocy specjalnej funkcji, zwanej funkcjg Greena.
Funkcja ta zdefiniowana jest przez nastepujace rownanie [86]:

V2G(r,r') = —47o(r — 1), (4.5)

gdzie rézniczkowanie odbywa sie po zmiennej r’, za$ d(x) jest funkcja delta-
Diraca. Ogoélne rozwigzanie réwnania 4.5 ma postac:

1
e

G(r,r') + F(r,1r'), (4.6)
gdzie funkcja F' spelnia wewnatrz zadanej objetosci V' réwnanie Laplace’a 4.1.
Dla warunkéw brzegowych Dirichleta, czyli przy zatozonych potencjatach na po-
wierzchniach przewodzacych ograniczajacych uktad, funkcja F'(r,r’) opisuje po-
tencjal elektrostatyczny wytworzony w punkcie r przez uktad tadunkoéow obra-
zowych wzgledem powierzchni metalicznych, zaindukowany przez punktowy ta-
dunek znajdujacy sie w punkcie r'. W tym sensie metoda funkcji Greena jest
tozsama z metodg obrazow, cho¢ do tego samego rozwigzania dochodzi sie réz-
nymi drogami. Za pomystem metody obrazow stoi idea fizyczna (zamiana makro-
skopowych cial na uktad tadunkéw punktowych, ktory spetnia te same warunki
brzegowe), zas za pomystem metody funkcji Greena stoi idea matematyczna (wy-
korzystanie twierdzenia Greena).

Wartos¢ potencjatu elektrostatycznego mozna wyznaczy¢, podstawiajac za
wystepujace w twierdzeniu Greena funkcje skalarne — potencjal ¢ oraz funkcje
Greena G(r,1'):

6(r) = /V p(r')G(r,r’)d?)r’—i—% ﬁ {G(r,r’)%— (r/>% s’ (47)
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gdzie S jest powierzchnia ograniczajaca objetos¢ V', p(r) jest objetosciowa geto-
Scig tadunku, za$ rozniczkowanie pod catka powierzchniowa odbywa sie w kie-
runku normalnej (po zmiennej n') do powierzchni S, na zewnatrz objetosci V.

Majac zatem dana geometryczng charakterystyke uktadu ostrze-powierzchnia
oraz znajac inne jego parametry, takie jak réznica potencjatéw pomiedzy ostrzem
a powierzchnia Vi i wartosci oraz polozenia tadunkéw, t.j. majac zdefiniowany
problem elektrostatyczny, ze znajomosci funkeji Greena dla tego problemu mozna
obliczy¢ potencjal ¢(r), energie pola, oraz site ostrze-powierzchnia. Dla bardziej
realistycznych ksztaltow modelujacych ostrze, obliczenie funkcji Greena jest za-
daniem trudnym. Jednakze istnieja rozwigzania dla szeregu réznych geometrii,
na przyktad dla uktadu dwoch nieskoriczonych ptaszezyzn [91, 92, 93, 94], a takze
dla uktadu ptaszczyzna-hiperboloida [94, 95| lub ptaszczyzna-sfera [96, 89]. W ni-
niejszej pracy metoda funkcji Greena omawiana jest rowniez w podrozdziale 4.3,
w kontekscie rozszerzonej metody tadunkéw powierzchniowych.

4.2.3 Metoda elementéow skonczonych

W przypadku prostych uktadéw modelujacych ostrze i powierzchnie, takich jak
nieskoniczony kondensator ptaski czy plaszczyzna i kula, mozna znalezé¢ rowiaza-
nia analityczne rownania 4.1 przy pomocy metody funkcji Greena [89]. Sytuacja
komplikuje sie, gdy model ostrza jest zblizony do rzeczywistego, np. ma ksztalt
stozka zakonczonego potkula. Tak postawiony problem elektrostatyczny z zada-
nymi warunkami brzegowymi mozna probowaé¢ rozwiaza¢ metodami przyblizo-
nymi, ale niekiedy najbardziej wydajne jest skorzystanie z metod numerycznych.
Jedng z takich metod, ktéra moze postuzy¢ miedzy innymi do rozwiazywania
rownania Laplace’a, jest metoda elementow skonczonych.

W metodzie tej modelowany obszar przestrzeni dzielony jest na osobne seg-
menty, w ktorych wartosci potencjatu elektrostatycznego sg state lub zmienne
liniowo. Powstaje w ten sposob efektywny uktad rownan liniowych, ktéry mozna
rozwiazaé stosujac standardowe metody numeryczne. Podejécie to zostato za-
stosowane m.in. w pracy [97]. Uklad skladal si¢ z ograniczonego przestrzennie
kondensatora ptaskiego, do ktorego gornej oktadki przymocowany byt stozek za-
konczony potkuly, ktory modelowat ostrze. Probka modelowana byta przez druga
oktadke. Kazda z elektrod miata swoj staty potencjal, zas na powierzchni ogra-
niczajacej uktad zadano warunek brzegowy Neumanna:

dp

So=0. (4.8)

Otrzymano uktad rownan liniowych, z ktérego mozna byto znalezé¢ z zadang do-
ktadnoscig rozktad potencjalu w zadanej objetosci. Majac te funkcje, sita od-
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dziatywania F, ostrze-probka obliczana byla na podstawie wzoru:
1 /09\2_ -
F= | Seo(5) ks, 1.9
/m-p 280 on n (4.9)

gdzie catkowanie odbywa sie po elemencie powierzchni ostrza dS, n jest jednost-
kowym wektorem normalnym do powierzchni ostrza, zas k jest jednostkowym
wektorem o kierunku osi z.

Wspomniana metoda byla stosowana réwniez w wielu innych pracach. Np.
wyniki dla modelowania KPFM mozna znalez¢ w pracach [98| oraz [85].

4.2.4 Uogo6lniona metoda tadunkéw obrazowych

Rozwinieciem metody tadunkéw obrazowych dla uktadu ostrze-powierzchnia zbli-
zonego ksztaltem do rzeczywistego, ale posiadajacego symetri¢ obrotowa, jest
tzw. wogdlniona metoda tadunkéw obrazowych (ang. generalized image-charge
method, GICM) [99]. Glowna idea tej metody polega na zastapieniu ostrza o
symetrii obrotowej uktadem ztozonym z N¢ tadunkéow punktowych ¢; oraz Ng
elementéw liniowych o gesto$ciach liniowych tadunku ); i dtugosciach L;, po-
tozonych wzdhuz osi symetrii ostrza. Rozmieszczenie tadunkéw musi by¢ takie,
aby spetni¢ zalozone warunki brzegowe, podobnie jak ma to miejsce w metodzie
obrazow. Uzywajac formalizmu funkcji Greena, mozna wyrazi¢ potencjat elektro-
statyczny w dowolnym punkcie r, na ,powierzchni” ostrza. Funkcja ta jest suma
dwoch przyczynkow: od tadunkéw punktowych, oraz od elementéow liniowych

tadunku:
N¢

di
o(ri) = Z ~Glrr) + i
gdzie r jest punktem na powierzchni ostrza, r; jest potozeniem danego elementu
tadunku, zas kazda z funkcji G jest funkcja Greena ztozong z dwoch sktadnikow:
G = Gy + Gresp- G jest potencjalem generowanym przez izolowany segment
tadunku, za$ Gesp jest potencjalem generowanym przez tadunki obrazowe indu-
kowane w ostrzu i powierzchni.

Opisywany model umozliwia uwzglednienie réwniez dielektrykow, znajduja-
cych sie w przestrzeni pomiedzy ostrzem a powierzchnig [100, 101|. Obliczanie
sity elektrostatycznej ostrze-powierzchnia w takim modelu sprowadza sie do zsu-
mowania sit kulombowskich dziatajacych pomiedzy znalezionym ekwiwalentnym
rozktadem tadunkoéw elektrycznych a jego obrazem.

N5 oML

G(rg,mi; Ly), (4.10)
€0

4.2.5 Metoda pojemnosciowa

W przypadku modelowania uktadu ostrze-powierzchnia w kelwinowskiej mikro-
skopii sit atomowych KPFM, ktoéra jest czula gltownie na réznice potencjatow
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kontaktowych CPD pomiedzy materialami ostrza i probkiZ, dobrym przyblize-
niem uktadu jest kondensator ptaski. Energia zgromadzona w polu elektrycznym
tego kondensatora jest wowczas rowna:

1
Eelec = 5 CV2

ts»

(4.11)

gdzie C' jest pojemnoécia elektryczna uktadu ostrze-probka. Roézniczkujac te funk-
cje wzgledem odlegtosci z pomiedzy ostrzem a powierzchnia, mozna otrzymac site
elektrostatyczna dziatajaca na ostrze:
1 9C(2) V2
2 0z W
Glowna trudno$é tego podejscia polega na znalezieniu odpowiedniego wyrazenia
na pojemnos¢ jako funkcje odlegtosci, C(z), dla rzeczywistego ksztaltu ostrza. W
pracach [102, 103] rozwinieto metode analityczna oparta na metodach aproksyma-
cyjnych, ktéra pozwala wyrazié¢ pojemnos¢ uktadu ostrze-probka jako nastepujaca
calke:

F, =

(4.12)

C(z) = VitS/ZWps(z’)as(z')dz', (4.13)

gdzie ps jest analityczna funkcja opisujaca ksztalt ostrza, zas oy jest powierzch-
niowa gestoscig tadunku ostrza. W tym przyblizeniu sita ostrze-probka dla ostrza
bedacego sfera o promieniu R wynosi

eeom RV2
- —’

P(z) = -2

(4.14)

gdzie ¢y jest stalg dielektryczng prozni, zas e jest stata dielektryczna osrodka
pomiedzy ostrzem a powierzchnig.

Wielkosé¢ wktladu sity ,,pojemnosciowej” opisanej wzorem 4.12 do caltkowitej
sity ostrze-probka silnie zalezy od wlasciwosci elektrycznych powierzchni i geo-
metrii ostrza. Jezeli pomiedzy ostrzem a probka istnieje znaczaca réznica poten-
cjatow, wtedy sita pojemnosciowa przewaza nad innymi rodzajami sit. Ta réznica
potencjaléw moze pochodzi¢ od duzej réznicy pomiedzy pracami wyjscia materia-
tow ostrza i probki, ale moze rowniez by¢ napieciem przyltozonym z zewnatrz, jak
ma to miejsce w przypadku KPFM. Metode pojemnosciows zastosowano réwniez
w pracach [104, 105, 106, 107, 108, 109].

4.2.6 Metoda elementéw brzegowych

W pracy [110] rozwazono problem elektrostatyczny polegajacy na obliczeniu sity
ostrze-powierzchnia dla nieskonczonej ptaszczyzny przewodzacej z ostrzem mo-
delowanym przez stozek zakoniczony dwiema poétkulami. Zastosowany formalizm

2Z0stalo to oméwione w rozdziale 2.4
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polegal na numerycznym rozwiagzaniu pewnego réwnania catkowego opisujacego
potencjal ostrza z zadanymi warunkami brzegowymi. Metoda ta nazywana jest w
literaturze metodq elementéw brzegowych (ang. boundary element method, BEM).
Analityczne rozwiazanie tego zagadnienia bytoby tozsame z zastosowaniem me-
tody funkcji Greena.

W modelu uwzgledniono warstwe dipolowa. Caltkowity potencjat elektrosta-
tyczny w polprzestrzeni z > 0 byl suma dwoch czynnikéw i wynosit:

¢(r) = buip(r) + Pdipal (), (4.15)

gdzie ¢yp(r) jest potencjalem pochodzacym od tadunkéw na ostrzu, zas @gipoi(r)
jest potencjatem pochodzacym od warstwy dipolowej. Zadajac nastepujacy wa-
runek brzegowy:

¢(r)

gdzie Sy, jest powierzchnia ostrza, zas Vi;, jest potencjalem ostrza, otrzymujemy
z rozwiniecia rownania 4.15 nastepujace réwnanie catkowe na gestosé powierzch-
niowa tadunku ostrza:

= Viip, (4.16)

I'Estip

/s [G(r —r')—G(r— r”)} o(r')ds'

tip

Vi e [ 2500

Lewa strona powyzszego rownania reprezentuje potencjat elektrostatyczny po-
chodzacy od tadunkow ostrza umieszczonych w punktach r’ i obrazéow tych tadun-
kow wzgledem powierzchni przewodzacej, umieszczonych w punktach r”, o (r') jest
gestosciag powierzchniowa tadunku ostrza, ¢°(r) jest potencjatem elektrostatycz-
nym powierzchni, za§ funkcje G sg elektrostatycznymi funkcjami Greena postaci
G(r) = 1/(4mep|r]). Drugi czynnik prawej strony tego rownania jest potencjatem
powierzchniowej warstwy dipolowej @gipor(r).

Rozwiazywanie rownania catkowego 4.17 ze wzgledu na nieznana gestos¢ po-
wierzchniowa tadunku o(r’) w ramach metody elementéw brzegowych sprowadza
si¢ do podzialu powierzchni ostrza Si, na zbior N elementéw i zastapienie tego
rOwnania uktadem réwnan liniowych.

W pracach [111, 112, 113] zastosowano metode elementéw brzegowych rowniez
do uktadéw ostrze—probka gdy skanowana powierzchnig jest dielektryk, oraz z
uwzglednieniem topograficznej zmiennosci powierzchni probki.

¢°(r)dzdy. (4.17)

z'=0

4.2.7 Metoda ladunkéw powierzchniowych

Innym sposobem obliczenia wartosci sity elektrostatycznej dziatajacej na ostrze
jest zastosowana w pracy [114] metoda tadunkéw powierzchniowych (ang. sur-
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face charge method, SCM). Polega ona na dyskretyzacji problemu oddziatywania
dwoch natadowanych ciat i potraktowaniu ich jako ztozonych z zadanej liczby
ptaskich segmentéw o statej wartosci powierzchniowej gestosci tadunku. W tym
sensie jest to metoda spokrewniona z omoéwiona powyzej metoda elementéow brze-
gowych.

Formalizm metody SCM

Na rysunku 4.1a) przedstawiono schemat modelowanego uktadu. Sktada sie on
z dwoch oddzielnych czesci: probki i sondy (ostrza). Zaklada sie, ze kazda z
tych czesci jest przewodnikiem elektrycznym, dodatkowo probka moze byé wie-
lospojna, czyli ztozona z kilku oddzielnych fragmentéw. Zatem w ogdlnym przy-
padku powierzchnia sktada sie¢ z m+1 réznych obszaréow, z ktorych kazdy posiada
ustalong warto$é¢ potencjatu elektrostatycznego:

¢i 1=0,1,2,...,m),

gdzie indeks i = 0 oznacza elementy ostrza. Zaktadajac, ze wartosci potencjatow
na powierzchniach przewodnikéw sa znane i ustalone, mozna $cisle wyznaczy¢
rozktad powierzchniowej gestosci tadunku o(r

(r)
1 o(r)
or0) = 4 /S ds (4.18)

gdzie S = Sy U ST U ...U Sy, obowiazuje w calej przestrzeni, wlaczajac rowniez
wszystkie powierzchnie przewodnikéw, oznaczone jako .S, po ktérych wykonywane
jest catkowanie.

Kazdy z m + 1 obszarow S; (i =0, 1,...,m) jest dzielony na n; pod-obszarow
(rys. 4.1a)), na ktorych zaklada sie stalos¢ gestosci powierzchniowej tadunku.
Wyraza sie to poprzez nastepujace warunki:

S=JAS; (i=12...,m), (4.19)
j=1
o(r) = oy = const.; r € ASj, (4.20)
gdzie AS;j; jest polem powierzchni j-tego podobszaru i-tego elementu, zas oj; jest
gestoscig powierzchniows tadunku tego podobszaru. Zgodnie z powyzszymi zato-
zeniami, spelnione jest nastepujace réwnanie:

nj

1
(b' K= UllJ /
i2 4
T r—r
e o i—1 *Te0 Jasy | 12k|
m i
def
= ZZRigk;iljaiU‘- (4.21)
i1=0 j=1
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@) Metoda tadunkéw powierzchniowych (model numeryczny)\

/D) Rozszerzona metoda fadunkéw powierzchniowych
N

cze$¢ numeryczna (ostrze)

%

czes¢ analityczna (powierzchnia)

Vi (x.,y)
\ /

Rysunek 4.1: (a) Model uktadu w obliczeniach metody SCM. Indeks i nume-
ruje fragmenty przewodnikéw, i = 0 oznacza elementy ostrza. Indeks j nume-
ruje podobszary-segmenty i-tego przewodnika o stalej gestosci powierzchniowe;j
tadunku. (b) Model uktadu w rozszerzonej metodzie SCM. Cze$¢ numeryczna
ograniczona jest tylko do modelu ostrza. Nieskoriczona plaszcezyzna (z = 0) z
dowolnie zadanym rozktadem potencjatu powierzchniowego Vi (z,y), jest w tym
modelu reprezentowana w sposoéb w pelni analityczny.
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SIL
Elementy macierzowe zdefiniowane sa nastepujaco:
1 ds
7T€0 ASilj ’r - ri2k‘

Jesli pod-obszary sa odpowiednio male, catkowanie moze by¢ tatwo wykonane:

L A%, - {inj} # {isk}. (4.23)

47'['80 |r11j — riQk‘ ’

Rijkij =

Dla macierzowych elementow diagonalnych sytuacja staje sie problematyczna z
uwagi na pojawianie si¢ nieskonczonosci. Sposobem na ominiecie tego problemu
jest zalozenie, ze rozpatrywany pod-obszar powierzchni ma ksztalt kota. Wow-
czas catka moze byé obliczona analitycznie. Wynik takiego catkowania jest na-

stepujacy:
1
2me 0

WASU.

ij,ij =

Majac wyznaczone wszystkie elementy macierzowe, problem redukuje sie do
rozwigzania ukladu réwnan liniowych:

m D
Gk = D> Y Riyiyjoj. (4.24)
110 j=1

Wymiar tego uktadu wynosi

H0+D1+D2+...+Hm,

gdzie ng oznacza liczbe elementow ostrza.

Obliczanie sily elektrostatycznej dzialajacej na ostrze

Po wyznaczeniu powierzchniowych gestosci tadunku dla kazdego pod-obszaru, o;,
mozna nastepnie wyznaczy¢ warto$é sity elektrostatycznej dziatajacej na ostrze.
Pole elektryczne E;; na powierzchni j-tego segmentu i-tego przewodnika z gestoscia
powierzchniows fadunku oy; jest dane wzorem:

E; = ﬁnij, (4.25)

€o

gdzie nj; jest jednostkowym wektorem normalnym do ptaszczyzny w ktoérej lezy
j-ty segment. Gestosé energii pola jest réwna wartosci sily elektrostatycznej fj;
dziatajacej na jednostkowa powierzchnie, a zatem mozna napisac:

1 o
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SIL

Calkowita sita elektrostatyczna dziatajaca na ostrze (obszar opisany indek-
sem i = 0) jest suma przyczynkow od wszystkich segmentow ostrza i wyraza sie
WZOrem:

no 1 ng
FO = ZijASOj = 2_50 ZO'ngSOjnoj. (427)
j=1

=1

4.2.8 Podsumowanie oméwionych metod

Wymienione metody obliczania sity elektrostatycznej w ukltadzie ostrze - po-
wierzchnia mozna podzieli¢ na dwie grupy. Pierwsza grupe reprezentuja metody
analityczne, do ktorych zaliczaja sie metoda tadunkéw obrazowych, metoda funk-
cji Greena i metoda pojemnosciowa. Pozwalaja one obliczy¢ doktadng wartosé
sity elektrostatycznej dziatajacej na ostrze w ramach przyjetego modelu. Zwykle
model taki jest dos¢ odlegla charakteryzacja rzeczywistego ostrza i powierzchni,
gdyz jego realizacja w konkretnym przypadku jest kompromisem miedzy prostota
modelu a ztozono$cig zastosowanego aparatu matematycznego. Jest to spowodo-
wane trudnosciami w znalezieniu funkcji Greena G(r,r’) lub funkcji C'(z) jakie
pojawiaja sie przy probach wyjscia poza modele takie jak liniowy rozktad tadunku
- plaszczyzna, czy kula - plaszczyzna.

Druga grupe metod reprezentuja metody numeryczne. Nalezg do nich metoda
elementow skonczonych, uogélniona metoda tadunkéw obrazowych, metoda ele-
mentéw brzegowych i metoda tadunkéw powierzchniowych. Modele ostrza sa w
tych metodach bardziej zblizone do rzeczywistego ksztaltu w poréwnaniu do me-
tod analitycznych, zas doktadno$é obliczenia sity elektrostatycznej ostrze-probka
zalezy jedynie od ilosci segmentow ostrza i ptaszczyzny modelujacej probke. Za-
tem w modelach numerycznych ograniczeniem jest moc obliczeniowa komputera
realizujacego zadane mu operacje matematyczne.

Czesto spotykana sytuacja jest taczenie wyzej wymienionych metod, przy wy-
korzystaniu mocnych stron kazdej z metod sktadowych. Zwykle takie potaczenie
polega na opisie analitycznym pewnego poduktadu badanego modelu, i zastoso-
waniu opisu numerycznego pozostatej jego czeéci. Zabieg taki ma na celu zmniej-
szenie zasobow komputerowych potrzebnych do wykonania operacji numerycz-
nych. Przykladem tego moze by¢ zastosowane w pracy [99] polaczenie metody
tadunkow obrazowych i metody elementéw skonczonych.
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4.3 Rozszerzona metoda ladunkéw powierzchnio-
wych

Metoda zastosowana w obecnej pracy, czyli rozszerzona metoda SCM [1], opiera
sie na wykorzystaniu (omoéwionego wstepnie w punkcie 4.2.2) formalizmu funkcji
Greena w potaczeniu z oméwiona w punkcie 4.2.7 metoda tadunkéw powierzch-
niowych. Dzieki wyrazeniu wkladu od nieskoniczonej plaszczyzny modelujace;j
probke w sposéb analityczny, obliczenie sity ostrze-probka redukuje sie do zasto-
sowania metody SCM tylko do powierzchni ostrza, co pokazano na rysunku 4.1b).
Pozwala to na zmniejszenie rozmiaru ukladu réwnan liniowych 4.24 do wartosci
rownej liczbie elementéw ostrza ng, a co za tym idzie, na o wiele doktadniejsze
obliczenie wartodci sity ostrze-préobka, przy tych samych zasobach sprzetowych,
co w klasycznej metodzie SCM.

4.3.1 Formalizm rozszerzonej metody SCM

W metodzie tej rozwaza si¢ nieskoniczona ptaszczyzne opisang réwnaniem z = 0,
oraz ostrze umieszczone nad ta ptaszczyzna, w obszarze z > 0. Na plaszczyznie
zaklada sie rozkltad (w ogolnosci niejednorodny) potencjatu elektrostatycznego
opisany funkcja V;(z,y), natomiast powierzchnia ostrza ma staly potencjal rowny
Vb. Zgodnie z wzorem 4.7, wynikajacym z drugiej tozsamosci Greena, potencjal
elektrostatyczny w potprzestrzeni z > 0 moze byé wyrazony z uzyciem funkcji
Greena w nastepujacy sposob:

]' / / 3/
o /Z>0 G(r,*")p(r")d’r" + ®4(r), (4.28)

O(r) =

gdzie p(r') jest gestoscia objetosciowa tadunku w zadanym obszarze, G(r, ') jest
funkcja Greena dla nieskoniczonej plaszczyzny z = 0, postaci:

1 1

Te—v| x|

G(r,r’) (4.29)
gdzie punkt rj = [2/,y/, —2’] jest obrazem punktu ' = [2/, v/, /| wzgledem ptasz-
czyzny z = 0. Drugi sktadnik sumy we wzorze 4.28, czyli funkcja ®4(r), opisuje
wktad do potencjalu pochodzacy od nieskoriczonej ptaszczyzny i wyraza si¢ wzo-
rem: . oG (x. v
r,T
d(r) = — —Vi (2, ) dy 4.30
0= 3= § Ry (.30
gdzie catkowanie odbywa sie po calej plaszczyznie 2/ = 0.
W przypadku gdy w obszarze z > 0 nie ma innych tadunkéw elektrycznych niz
te na powierzchni ostrza, woéwczas catka objeto$ciowa z rownania 4.28 przechodzi
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w calke powierzchniowsa z nieznana funkcjg rozktadu gestosci powierzchniowej
tadunku o(r) na powierzchni ostrza. Jako ze rownanie to obowiazuje dla kazdego
punktu nalezacego do obszaru z > 0, obowiazuje réowniez dla kazdego punktu
powierzchni ostrza. Zatem zgodnie z poczatkowym zalozeniem: ®(r) = V4 dla
kazdego punktu r powierzchni ostrza, z rownania 4.28 otrzymuje sie podstawowe
rownanie rozszerzonej metody SCM (Sy;, oznacza powierzchnie ostrza):

V- i) = = [ Glrroas (431)

47T€0 tip

Jest to rownanie catkowe z niewiadoma funkcja o(r). Rownanie to jest row-
nowazne rownaniu 4.18 i do jego numerycznego rozwiazania, a takze w celu poz-
niejszego obliczenia sktadowych silty elektrostatycznej ostrze-probka stosuje sie te
sama procedure, co w oméwionej w poprzednim podrozdziale metodzie SCM.

Zaleta prezentowanej metody jest to, iz w przeciwienstwie do oryginalnej me-
tody SCM, nie jest wymagana reprezentacja numeryczna nieskoriczonej plasz-
czyzny razem z ostrzem, a zamiast tego potrzebna jest jedynie numeryczna re-
prezentacja samej powierzchni ostrza (rysunek 4.10)). Daje to razem wieksza
doktadno$é obliczenia silty elektrostatycznej ostrze-probka przy stalym rozmiarze
uktadu réwnan liniowych, w poréwnaniu do klasycznej metody SCM.

Rozszerzona metoda tadunkéw powierzchniowych pracuje jednakowo efektyw-
nie dla dowolnego rozktadu Vi(x,y) potencjatu elektrostatycznego na plaszczyz-
nie. W niniejszej pracy rozpatrywano rozktady: skokowy, pas, wyspe prosto-
katna i kilka wysp prostokatnych. Istnieje tez mozliwos$¢ analitycznego wyrazenia
wktadu od kotowej wyspy potencjatu o zadanym promieniu.

4.3.1.1 Funkcje ¢(r) dla rozwazanych rozkladéow potencjatu

Zaktadajac, ze rozktad potencjalu na ptaszczyznie jest prostokatna wyspa o roz-
miarach a x b, potencjale Vi # 0 i wspohrzednych wierzchotkow: [—a/2,—b/2],
[a/2,—b/2], [-a/2,b/2], [a/2,b/2], zas potencjal otoczenia wynosi Vy = 0, funkcja
®,(r’) dana jest poprzez nastepujaca catke powierzchniowa:

a/2 b/2 de‘dy

—b/2 Jr =13

/

(4.32)
—a/2
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Prostokatna wyspa potencjatu
Obliczajac powyzsza catke, dostajemy dla funkcji @ (r") nastepujacy wzor:

00) = 215 57) — 1 (55w +
b

a a b
w(=557) ~1(-557)] (433)
gdzie funkcja f ma nastepujaca postac:
-B-y)
N CErI A CET s
Kwadratowa wyspa potencjatu odpowiada przypadkowi, gdy a = b. Majac ob-

liczong funkcje @4 (r) dla kwadratowej wyspy potencjatu, mozna nastepnie znalezé
wyrazenia dla skoku i pasa potencjatu, stosujac odpowiednie przejscia graniczne.

f(a, B, 1) ' arctan (4.34)

Pas potencjatu

Stosujac przejscie graniczne: b — oo w funkcji ®(r’) dla prostokatnej wyspy
potencjalu, mozna otrzymaé funkcje ®4(r’) dla pasa potencjalu o szerokosci a.
W ogolnym przypadku postac¢ tej funkcji jest nastepujaca:

i) = 2 [amtan (2= — avetan (2= “2)} | (4.35)

™ V4 z

gdzie parametry a; i ay to wspotrzedne brzegdéw pasa na osi z, zas as — a; = a.

Skok potencjalu

Stosujgc przejscie graniczne: as — oo we wzorze 4.35, mozna otrzymaé funkcje
®,(r’) dla skoku potencjatu. Postac tej funkcji jest nastepujaca:

o,(r) =V, E + % arctan (:” - “)} , (4.36)

z

gdzie parametr a jest wspotrzedna krawedzi skoku na osi x.

Kolowa wyspa potencjalu

Dla kotowej wyspy potencjalu o promieniu a i srodku w punkcie x = 0,y = 0,
funkcja @4 (r') dana jest przez nastepujaca calke:

Z/‘/l /a /\/a2—$2 dl’dy

o,(r) = )
1([‘) T P ’I‘ _ I'/’3

(4.37)
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Powyzsza catka réwniez moze byé obliczona analitycznie i wyraza sie poprzez
calki eliptyczne [112].

4.3.2 Niejednorodne rozklady potencjatu

Przyktadem niejednorodnego rozktadu potencjatu jest uktad ztozony z jednej lub
kilku wysp potencjatu na powierzchni oraz ostrza KPFM, umieszczonego na pew-
nej wysokosci nad powierzchnig. W takim przypadku, energia pola elektrosta-
tycznego ukladu jest dana wzorem [115]:

1
Wa = —ZcijViVj, (4.38)

gdzie: Cjj jest pojemnoscia wzgledna pary przewodnikow ¢ i j a V; jest potencjatem
1-tego przewodnika.

Wowczas sktadowa F), sity elektrostatycznej dziatajacej na ostrze jest dana
przez nastepujaca forme kwadratows dla zbioru potencjatow Vi:

N

def  OWy 1
Foodf _
z 0z 2 Z

aC;
SV (439)

1j=0

czyli ma postac¢ funkcji kwadratowej ze wzgledu na jeden dowolnie wybrany po-
tencjal, na przyktad potencjal ostrza, V. W takim przypadku, sktadowsg F), sity
dziatajacej na ostrze mozna wyrazi¢ ogélna zaleznoscia:

F, = a+Vo+9Vy, (4.40)

gdzie a, [ 1 sg zaleznymi od geometrii oraz od potencjaléw pozostatych prze-
wodnikéw, wspotezynnikami o wymiarach odpowiednio: [N], [N/V], [N/VZ].

4.3.3 Model ostrza i powierzchni

Parametry ostrza uzytego do symulacji zostaty tak dobrane, aby najdokltadniej
odzwierciedli¢ rzeczywisty ksztalt i wymiary ostrza uzywanego w eksperymen-
tach. W obecnie uzywanym modelu nie uwzgledniono dzwigni, na ktorej za-
mocowane jest ostrze. Podyktowane to bylo istniejacymi obliczeniami z ktoérych
wynika, Ze jesli ostrze jest wystarczajaco dlugie (uzyte w obliczeniach ma dltugosé
10 pm) lub odlegtosé dy,;, pomiedzy ostrzem a powierzchnia probki jest mata w
poréwnaniu z rozmiarami ostrza, mozna zaniedba¢ wptyw dzwigni [116].
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[Xc,yc,dmin]

Vi(X,y)

Rysunek 4.2: Schemat ostrza uzytego do symulacji: diugo$¢ ostrza wynosi Ly,
rozwartos$¢ stozka wymnosi 20, promien matej pétkuli wynosi 7,. Promien na-
noostrza wynosi rpan.. Odleglosé ostrza od skanowanej powierzchni wynosi dyiy.
Potencjal przytozony do ostrza wynosi V. Rozkltad potencjatu na powierzchni
probki modelowany jest przez funkcje Vi(z,y).

Powierzchnia ostrza uzywanego w obliczeniach sktada sie z gornej potkuli,
Scietego stozka i potkuli dolnej z opcjonalnie dotaczona mniejsza potkula, tzw.
nanoostrzem, Rys. 4.2. Przyjmujac realistyczne wartosci parametrow opisujacych
geometri¢ modelowanego uktadu, wysoko$¢ calego ostrza, Ly, wynosi 10 pm,
rozwartos¢ stozka modelujacego ostrze 20 = 20°, promien dolnej potkuli ry, =
10 nm. Promien nanoostrza wynosi ry.,, = 0.5 nm. Parametry uktadu zostaty
tak dobrane, aby powstata gtadka powierzchnia, bez zalaman czy ostrzy (w sensie
matematycznym), z wyjatkiem miejsca, gdzie nanoostrze (najmniejsza potkula)
taczy sie z ostrzem. W zaleznosci od tego, czy w modelu ostrza uwzgledniane byto
nanoostrze czy tez ostrze nie posiadato tej dodatkowej czesci, liczba segmentéow
zawierala sie w przedziale od 6400 do 8400.

Na rysunku 4.3 przedstawiono tréjwymiarowe zobrazowanie uktadu ostrze +
powierzchnia, z zaznaczeniem podziatu ostrza na segmenty uzywane w metodzie

SCM.
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Rysunek 4.3: Trojwymiarowe przedstawienie uktadu ostrze-powierzchnia. Jest to
model pogladowy, rysunek nie zachowuje skali.

4.3.4 Zastosowane przyblizenia do obliczania Vi,

W celu znalezienia mapy potencjatu korygujacego Vi;.s, mozna skorzystac¢ z kilku
rodzajow przyblizenn. W najprostszym przypadku oznacza to potraktowanie uktadu
ostrze—powierzchnia jako statycznego, czyli nie zmieniajacego sie w czasie (przy-
blizenie zerowej amplitudy drgan ostrza). Majac wowczas rozktad sit elektrosta-
tycznych dziatajacych na ostrze w funkcji przesuniecia wzgledem mierzonej wyspy,
oraz poréwnujac ten rozktad dla réznych rozmiaréw wysp, mozna zbadaé czutosé
ostrza na obecnos¢ badanych rozktadéw potencjatu o réznych rozmiarach. Pelne
przyblizenie uktadu KPFM w opisanym powyzej modelu polega na uwzglednie-
niu skonczonej amplitudy drgan ostrza. W przyjetym schemacie teoretycznym
przyblizenie to jest najdokladniejsze i umozliwia poréwnanie otrzymanych map
rozkladu potencjatu korygujacego Vii.s z danymi eksperymentalnymi. Ponizej
opisano zastosowane przyblizenia.

4.3.4.1 Model statyczny

W pierwszym etapie obliczen zastosowano model, w ktéorym potozenie ostrza nie
zmienia sie w czasie (drgania o zerowej amplitudzie). Dla takiego modelu zna-
leziono sity elektrostatyczne pomiedzy ostrzem a probka dla trzech wybranych
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potencjalow probnych ostrza. Wowcezas, korzystajac z metody interpolacji, zna-
leziono potencjal ostrza, ktory minimalizuje wartosé sity elektrostatycznej ostrze-
probka.

Z rownania (4.40), opisujacego site elektrostatyczna dla niejednorodnego roz-
ktadu w przypadku statycznym, wynika, ze istnieje taki potencjal ostrza, Vj,
ktory minimalizuje warto$é bezwzgledna zetowej sktadowej sity elektrostatyczne;j
ostrze-probka, |F,| [18]. Potencjal ten wynosi:

r B
AN p— 4.41
bias 2,}/ ( )
Wielkosé ta przyjmowana jest w niniejszych obliczeniach jako potencjat kory-
gujacy dla ostrza w przypadku statycznym, czyli przy braku drgan ostrza.

4.3.4.2 Liniowy model dynamiczny

W drugim etapie obliczenn zastosowano model, w ktérym ostrze zamocowane na
koncu dzwigni o wspotezynniku sprezystosci k i czestotliwosei drgan wtasnych
fo, drga z zadang amplitudg A. Gdy drgajaca dzwignia jest zblizana do probki,
jej czestotliwos¢é drgan zmienia sie o wartos¢ Af z powodu niezerowej wartosci
gradientu sity elektrostatycznej pomiedzy ostrzem a probka. Jesli przyjac zatoze-
nie o statosci gradientu sity w caltym zakresie drgan ostrza, wowczas przesuniecie
czestotliwodei drgan ostrza Af dane jest wzorem [39]:

af _ 1 {8}72(2)} . (4.42)

fo 2k | 0z

dla z = 2., gdzie z. jest polozeniem rownowagi ostrza, F,(z) jest z-towa sktadowa
sity elektrostatycznej ostrze-probka, k jest wspotczynnikiem sprezystosci dzwigni,
fo jest jej czestotliwoscia drgan wlasnych.

Po zrézniczkowaniu po zmiennej z réwnania (4.40) otrzymujemy w dalszym
ciggu zalezno$é¢ kwadratowa gradientu sily od napiecia Vy. Umozliwia to znale-
zienie potencjatu korygujacego dla matych drgan ostrza, przy pomocy tego sa-
mego algorytmu minimalizacji, co w przypadku obliczen dla modelu statycznego.
Oznacza to, ze istnieje taki potencjat ostrza, Vy, ktoéry minimalizuje wartosé bez-
wzgledna zetowej sktadowej gradientu silty elektrostatycznej ostrze-probka:

yema _ P (4.43)
bias 27,7 .

gdzie o' = 0x/0%|,=4,,,,1 T =alub z = ~.
Potencjal ten przyjmowany jest w niniejszych obliczeniach jako potencjal ko-
rygujacy ostrza dla liniowego modelu dynamicznego.
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4.3.4.3 Nieliniowy model dynamiczny

W eksperymentach FM-KPFM uzywane wartosci amplitud oscylacji ostrza sa
bardzo duze w poréwnaniu do zasiegu oddzialywania ostrze-powierzchnia. Wtedy
oba poprzednio wprowadzone przyblizenia przestaja obowiazywaé¢. Mozna jed-
nak stworzyé¢ kolejne przyblizenie, w ktérym dzwignia moze by¢ rozpatrywana
jako stabo zaburzony oscylator harmoniczny a przesuniecie czestotliwodci drgan
ostrza Af moze byé¢ obliczone przy pomocy klasycznej teorii zaburzen pierw-
szego rzedu [54] (punkt 2.4.5.2 niniejszej pracy). Wowcezas wzgledne przesuniecie
czestotliwosci drgan ostrza dane jest wzorem:

Af 1 ! wdu
— = —— | FEldun+ Al +u)]—, 4.44
fo kA J_4 [ (1+w) V1—u? (4.44)

gdzie: F), jest zetowsa sktadowa sity elektrostatycznej ostrze-probka, k jest wspot-
czynnikiem sprezystosci dzwigni, fy jest czestotliwoscia drgan wlasnych dzwigni,
dmin jest odlegloscia minimalnego zblizenia ostrza do probki, A jest amplituda
drgan ostrza, zas u jest bezwymiarowa zmienng, po ktorej przeprowadzane jest
calkowanie.

Mozna zauwazy¢, ze dla malych wartosci A, rownanie (4.44) sprowadza sie
do postaci rownania (4.42). Z réwnania (4.40) oraz réwnania (4.44), wynika, ze
Af/fo przyjmuje postac¢ funkcji kwadratowej zmiennej Vg, ale z innymi wspot-
czynnikami ay, f; 1 71, pochodzacymi z catkowania F, w réwnaniu (4.44). Zatem
dla ogélnego przypadku nieliniowego, potencjal korygujacy moze by¢ zapisany
jako

B

V(int) _ .
2m

bias (445)

W niniejszej pracy do obliczenia przesuniecia czestotliwosci zastosowano row-
nanie (4.44) oraz stablicowane sily elektrostatyczne ostrze-powierzchnia, ktore
uzyskano z modelu opisanego w podrozdziale 4.3.3. Otrzymuje sie proporcjonal-
no$¢ przesuniecia czestotliwosci drgan ostrza do kwadratu napiecia ostrze-probka.
Uwidocznione to zostato na Rys. 4.4. Rysunek przedstawia zaleznosé przesunie-
cia czestotliwosci drgan ostrza od przylozonego do ostrza napiecia. Widoczna
jest zaleznos¢ kwadratowa. Przy pomocy dopasowania wielomianu sprawdzono
zgodnosé tych krzywych z zaleznoscig paraboliczna. Otrzymano bardzo dobra
zgodno$¢. Wykorzystujac metode interpolacji parabolicznej, mozna na tej pod-
stawie znalezé¢ warto$¢ potencjatu korygujacego Viias dla ostrza w nieliniowym
modelu dynamicznym.
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4.3. ROZSZERZONA METODA LADUNKOW
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Rysunek 4.4: Zalezno$é przesuniecia czestotliwosci drgan ostrza od napiecia przy-
lozonego do ostrza dla czterech wysp kwadratowych o rozmiarach: 5, 10, 30 i
100 nm. Zbadano odstepstwo tej zaleznosci od zaleznosci parabolicznej i otrzy-
mano niemal doskonala zgodno$é z zaleznosciag kwadratowa. Dopasowywano
funkcje postaci: y = A + Bx + Cx2?. Niepewnosci wspotezynnikow A, B i C
byly rzedu 1072, natomiast odchylenie standardowe wyniosto 107,
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Rozdzial 5

Wyniki symulacji 1 poréwnanie ich z
eksperymentem

W niniejszej pracy rozpatrzono (omoéwione w poprzednim rozdziale) niejedno-
rodne rozktady potencjatu elektrostatycznego na powierzchni. Do obliczenia sity
elektrostatycznej pomiedzy ostrzem a probka wykorzystano rozszerzona metode
tadunkow powierzchniowych (podrozdziat 4.3). Metode te mozna zastosowaé do
dowolnych powierzchniowych rozktadéw potencjatu. W obliczeniach rozwazono
kilka roznych funkcji Vj(z, y) powierzchniowych rozktadéw potencjatu: skoki po-
tencjalu od 0 do 1 V, pasy potencjatu 1 V otoczone przez potencjat 0 V oraz
wyspy kwadratowe o réznych rozmiarach. Wiekszosé wynikéw zaprezentowanych
w niniejszym rozdziale zostata opublikowana w czasopismie Japanese Journal of

Applied Physics [4].

5.1 Uklad numer 1: skok potencjatu

5.1.1 Definicja

Pierwszym rozpatrywanym niejednorodnym rozkladem potencjatu byt rozktad
skokowy. Jest on zdefiniowany nastepujaco:

0V, dla z <0,
Vilzy) = {1\/, dla = > 0. (5-1)

Funkcja ®4(r) dla rozwazanego rozktadu potencjatu jest zdefiniowana réowna-
niem 4.36.
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5.1. UKEAD NUMER 1: SKOK POTENCJALU

[V]

bias

Rysunek 5.1: Vi dla rozktadu skokowego, jako funkcja potozenia ostrza

Te. Vb(ifsme) oznacza potencjal korygujacy dla przypadku statycznego, [réwna-

nie (4.41)], a Vb(ii;t) oznacza wynik dla przypadku dynamicznego z amplituda
drgan ostrza A = 40 nm, [réwnanie (4.45)].
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5.1. UKEAD NUMER 1: SKOK POTENCJALU

5.1.2 Uzyskane wyniki

Wyniki symulacji dla potencjatu korygujacego Vi,as sa przedstawione na rysunku 5.1.
Dla mniejszych odlegtosci ostrze-powierzchnia, dp,;,, = 1 nm, réznica pomiedzy
przypadkiem statycznym a dynamicznym jest pomijalnie mata. Natomiast dla
wiekszych odlegtosci ostrza od powierzchni, d,,;, = 5 nm, oba przyblizenia réz-
nia sie wartosciami Vs juz w okolicach x, = 0, prowadzac do réznych wartosci
uzyskiwanej rozdzielczosci.

Definicja rozdzielczosci

W wielu pracach, w ktoérych oblicza sie wartosci sit ostrze—probka lub wartosci
potencjalu korygujacego, uzywa sie pojecia rozdzielczosci. Wielkosé ta zwykle
jest zdefiniowana jako pewna odleglosé (rozdzielczosé przestrzenna). Zakladajac,
ze rozktad potencjalu na plaszczyznie ma ksztalt skoku w kierunku osi x od
wartosci 0 V do wartosci 1 V, zas potencjal korygujacy Viias = Viias(7) jest ciagta
funkcja zmiennej x, rozdzielczos¢ p, mozna zdefiniowaé¢ wzorem 5.2. Ponizsza
definicja uzywana jest w pracach [112, 97, 51].

def
P = |wy — 2, (5.2)

przy czym wartosci wspotrzednej ostrza x; i xo spetniaja ponizszy warunek:

H/i)ias(ml) - Vbias(_oo>’ _ 1 ‘Vbias(x2> - Vbias<_oo)’ _ § (5 3)
H/bias(_oo) - Vbias(oo)| 47 |Vbias<_oo) - Vbias(oo)’ 4 '

Tak zdefiniowana rozdzielczo$é przestrzenna jest rowna odleglosci pomiedzy
dwoma punktami x; i x5 skanowania skoku potencjatu wzdtuz osi x, w ktoérych
to punktach warto$¢ potencjatu korygujacego przyjmuje odpowiednio 1/4 i 3/4
swojej maksymalnej wartosci. W tym sensie zwrot ,polepszenie rozdzielczosci”
oznacza zmniejszenie wartosci pg. Niekiedy uzywa si¢ innej pary wartosci gra-
nicznych, na przyktad 0.11 0.9, jak to jest czynione w pracy [51], oraz w niniejszej

pracy.

5.1.3 Pordéwnanie z eksperymentem

W pracy [50], jako jeden z jej elementow, dokonano poréwnania obrazow KPFM
uzyskanych ze skanowania brzegu wyspy chlorku potasu (KCl) na powierzchni
ztota Au(111) przy pomocy dwoch modoéow pracy, AM i FM. Z uwagi na to, ze
wielkosci tych wysp byty rzedu 1 pm, za$ promien krzywizny koricowki uzytego
w pomiarach ostrza byt rowny 15 nm, brzeg takiej wyspy moglt by¢ z dobrym
przyblizeniem traktowany jako nieskoriczony skok potencjatu. Zaréwno ekspery-
ment, jak i obliczenia teoretyczne wykonane we wzmiankowanej pracy, pokazuja,
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5.2. UKLAD NUMER 2: PAS POTENCJALU

ze uzyskiwana rozdzielczos¢ jest znacznie lepsza w przypadku modu FM. Jest to
spowodowane tym, ze mod ten jest czuly na zmiany gradientu sity elektrosta-
tycznej, podczas gdy mod AM jest czuly na zmiany samej sity elektrostatycznej
i moze by¢ uzyty do pomiaréw wickszych obszaréw powierzchni.

Taki sam wniosek wynika z rezultatéw obliczen teoretycznych zamieszczonych
w pracy [112]|. Rozdzielczosé skanowania dla skoku potencjatu (zdefiniowana jako
odlegtosé¢ miedzy punktami 1/4 i 3/4 maksymalnej wartosci potencjatu korygu-
jacego), jest lepsza w przypadku modu FM. W przypadku obliczeri wykonanych
w niniejszej pracy jest to wyraznie widoczne dla odleglosci ostrze-probka rownej
5 nm. Przyjmujac definicje rozdzielczosci jako odlegtosé pomiedzy punktami 0.1
a 0.9 maksymalnej wartosci potencjatu dla funkcji skoku, dla odlegtosci ostrze-
probka réwnej 5 nm, rozdzielczosé dla Vb(if; ) (mod FM) jest rzedu 20 nm, podczas

gdy dla Vb(force) (mod AM), jest ponad rzad wielkosci wicksza.

ias

5.2 Uklad numer 2: pas potencjalu

5.2.1 Definicja

Laczac dwa rozktady skokowe o przeciwnych znakach, przesuniete wzgledem siebie
o odlegtos¢ a, otrzymujemy pas potencjatu. Jest on zdefiniowany nastepujaco:

B 1V, dla |z] <a/2,

Vilz,y) = { 0V, dla |z| > a/2. (54)

Funkcja @4 (r) dla rozwazanego rozkladu potencjatu jest zdefiniowana réwna-
niem 4.35, dla a; = —a/2 i ay = a/2.

5.2.2 Uzyskane wyniki

Na wykresach pokazano wartosci Vi, dla modelu nieskonczonego pasa poten-
cjatu 1 V, otoczonego przez potencjal 0 V o szerokosciach 10 nm (rysunek 5.2)
i 100 nm (rysunek 5.3) dla pieciu réznych wartosci odlegtosci minimalnej ostrze-
powierzchnia dpi, (5, 10, 15,20, 25 nm). Przy zblizaniu ostrza do powierzchni na-
stepuje stopniowa poprawa odtworzenia potencjatu paska. Dla pasa o szerokosci
10 nm wida¢ znaczne polepszenie rozdzielczosci od odlegtoscei 25 nm do odleglosci
5 nm.

W przypadku wykresu dla pasa o szerokosci 100 nm, nie nastepuje znaczne po-
lepszenie rozdzielczosci przy zblizaniu ostrza do powierzchni; szerokosé pasa jest
bardziej zblizona do rozmiaréw ostrza i dla odlegtosci dy,;, = 5 nm uzyskiwana jest
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Rysunek 5.2: Potencjal korygujacy dla pasa potencjalu 1 V (zdefiniowanego row-
naniem 5.4) o szerokosci 10 nm, otoczonego przez potencjat 0 V.

juz bardzo dobra rozdzielczos¢. Ma tu znaczenie stosunek promienia dolnej pot-
kuli modelowego ostrza do szerokosci paska. Im ten stosunek jest mniejszy (ostre
ostrze) tym rozdzielczo$¢ wyznaczenia granic paska potencjatu jest lepsza. Wnio-
sek ten znajduje potwierdzenie w rezultatach obliczen zawartych w pracy [112].
Zmniejszenie odlegtosci ostrze-probka lub stosunku promienia ostrza do szerokosci
pasa, polepsza jakos¢ odtworzenia rozktadu potencjatu na powierzchni.

5.3 Uklad numer 3: wyspa potencjalu

5.3.1 Definicja

W nastepnej kolejnoéci rozwazone zostaty kwadratowe wyspy potencjatu na po-
wierzchni. Definicja tego rozktadu jest nastepujaca:
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wee [V]
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Rysunek 5.3: Potencjal korygujacy dla pasa potencjatu 1 V (zdefiniowanego row-
naniem 5.4) o szerokosci 100 nm, otoczonego przez potencjal 0 V.
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5.3. UKLAD NUMER 3: WYSPA POTENCJALU

1V, dla |z| <a/2 1 |y| <a/2,

Vi(z.y) = { 0V, dla |z|>a/2 lub |y > a/2. (5:5)

Funkcja @4 (r) dla rozktadu potencjalu w ksztalcie kwadratu jest zdefiniowana
rownaniem 4.33, dla a = b.

5.3.2 Uzyskane wyniki

Na rysunku 5.4 przedstawiono dwuwymiarowa mape Vi dla obliczen statycz-
nych przy odleglosci d,;, = 1 nm. Przy tej odleglosci ostrze-powierzchnia, od-
wzorowanie CPD jest juz bardzo dobre. Na ilustracji zaznaczono granice wyspy
potencjatu. Wyspa ma ksztalt kwadratu o boku a = 10 nm. Liczby na rysunku
oznaczaja lokalne wartosci Vias.

Rysunek 5.5 przedstawia zalezno$é¢ potencjatu korygujacego Vb(if;)srce) od po-
lozenia ostrza x. (przypadek statyczny). Linia skanowania jest osia symetrii
wWyspy, opisang przez prosta o rownaniu y. = 0. By zanalizowaé¢ zalezno$¢ wspo-
mnianej funkcji od rozmiaru wyspy, zbadano dwie wyspy o réznych rozmiarach:
a=a =Hnmia=a = 10 nm. Z wykresu widaé, ze gdy wyspa jest duza
w poréwnaniu z promieniem ostrza, lub gdy odlegtos¢ ostrze-powierzchnia dy;,
jest mata, obliczone wartosci potencjatu korygujacego sa najbardziej zblizone do
rzeczywistych. W rozpatrywanym przypadku jest to okolo 50-60% wartosci po-
tencjatu wyspy. Dla mniejszych wysp i wiekszych odleglosci ostrze-powierzchnia,
odtworzenie potencjatu wyspy jest gorsze niz w poprzednim przypadku i wynosi
okoto 5% (nad $rodkiem wyspy). Jest to rowniez widoczne na rysunku 5.6, gdzie
pokazano zaleznosé Vb(iz): ) od rozmiaru wyspy a w przypadku statycznym. Obli-
czenia zostaly wykonane dla czterech réznych wysokosci d,, ostrza nad srodkiem
wyspy (x. = y. = 0). Dla wysp o malym rozmiarze (male a), obliczony potencjat
korygujacy jest znacznie mniejszy od rzeczywistego potencjatlu wysp (wynosza-
cego 1 V).

Podsumowujac, mozna powiedzie¢, ze wyniki obliczen zaprezentowane na ry-
sunkach 5.5 1 5.6 wskazuja na lepsze odtwarzanie wartosci potencjatu dla wysp
o duzych rozmiarach i/lub dla mniejszych odleglosci ostrze-powierzchnia.

5.3.3 Poréwnanie z eksperymentem

W pracy [5] mierzono wartosci prac wyjscia dla szeregu wysp KBr na powierzch-
niach InSb(001), oraz przeprowadzono analize zaleznosci mierzonego potencjatu
korygujacego od Sredniego rozmiaru wyspy a. Rozktad punktéow doswiadczal-
nych zostal poréwnany z obliczeniami dla wysp o réznych rozmiarach, co zostato
uwidocznione na wykresie 5.10. Wyniki obliczen zgadzaja si¢ z eksperymentem
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Rysunek 5.4: Dwuwymiarowy skan wyspy 10 x 10 nm o potencjale 1 V (symula-
cja).
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Rysunek 5.5: Potencjal korygujacy Vblas ) dla dwoch wysp kwadratowych, o boku
51 10 nm, obliczony dla przypadku statycznego (wzor (4.41)), jako funkcja poto-
zenia ostrza x.. Linia skanowania jest osig symetrii wyspy, okreslong rownaniem
ye = 0. Obliczenia bez nanoostrza.
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Rysunek 5.6: Potencjal korygujacy Vb(if:gce) dla wysp kwadratowych, obliczony z
rownania (4.41) (przypadek statyczny), jako funkcja rozmiaru wyspy a, dla czte-
rech réznych odlegtosci ostrza od powierzchni dy,;,. Krzywe zostaly otrzymane

dla ostrza nad srodkiem wyspy (z. = y. = 0). Obliczenia bez nanoostrza.
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5.4. ZBADANIE WPLYWU OBECNOSCI DZWIGNI NA
UZYSKANE WARTOSCI Viias

dla konkretnych warto$ci parametrow geometrycznych ostrza, co m.in. stanowi
podstawe do dalszych badari pod katem nowego typu algorytmu dekonwolucji.
Ponadto, w przypadku obecnosci nanoostrza, wyniki obliczen dla wysp, za-
prezentowane w dalszej czesci pracy zgadzaja sie z tymi przedstawionymi w
pracy [51], gdzie dla wyspy potencjalu o rozmiarze a = 5 nm, uzytego ostrza
o promieniu 7, = 15 nm i odlegltosci ostrze-probka réwnej dp,i, = 1 nm, doda-
nie nanoostrza powoduje polepszenie odtworzenia potencjatu wyspy o kilkanascie
procent. Obliczenia w pracy [51] przeprowadzono dla przyblizenia gradientowego.

5.4 Zbadanie wplywu obecnosci dzwigni na uzy-
skane wartosci Vi,

W celu zbadania, czy pominiecie dzwigni w modelu uktadu ostrze—powierzchnia
wplywa znaczaco na wartosci obliczonych potencjatéw korygujacych, przepro-
wadzono obliczenia uwzgledniajace jej obecnosé. Wyniki przedstawione w tym
podrozdziale nie zostaly opublikowane; zastosowany model dzwigni jest (w prze-
ciwieristwie do modelu ostrza) nierealistyczny i stanowi jedynie pomoc w orien-
tacyjnym oszacowaniu rzedu wielkosci poprawki, jaka wnosi obecno$é¢ dzwigni do
wynikéw uzyskanych w badanym modelu. Dzwignia byta modelowana przez wa-
lec o wysokosci h. = 10 nm, ktoérego promien R, zmieniat si¢ w granicach od
1-10 pm. Schemat modelu ostrza z dotaczona dzwignia zostal przedstawiony na
rysunku 5.7. Podobny model dZzwigni zastosowano w pracy [106].

Dla tak skonstruowanego modelu, przeprowadzono obliczenia Vi, W przy-
padku statycznym, dla kilku kwadratowych wysp potencjatu o rozmiarach miesz-
czacych sie w granicach od kilkudziesieciu nm do 2 pm. Roéznice w wartosciach
Viias dla ostrza z dzwignig o réznych rozmiarach nie przekraczaja 1% maksymal-
nej wartosci Viias. Wynik ten jest zgodny z ustaleniami zawartymi w pracy [100],
gdzie stwierdza sie, iz mozna pominaé¢ wpltyw dzwigni dla probek metalicznych.
Ponadto w niedawno opublikowanej pracy [117] na temat wplywu dZwigni na ob-
razy KPFM stwierdza sie, ze dzwignia wnosi istotny wktad, jednakze dla bardzo
dhugich ostrzy staje si¢ on mniej znaczacy, co dotyczy zwlaszcza modu FM. W
niniejszej pracy realizowano symulacje tego przypadku. Poréwnanie ich wynikéw
dla modelu z dZwignia i bez dZwigni pozwala stwierdzi¢, ze dodanie dzwigni nie
wplywa znaczaco na wartosci obliczanych wielkosci.

62



5.5. POROWNANIE PRZYBLIZEN: GRADIENTOWEGO I
CALKOWEGO
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he

Rtip

Rysunek 5.7: Schemat ostrza z dotaczona dzwignia uzyta w celu obliczen wplywu
dZzwigni na wartosci V.. DZwignia modelowana jest przez walec o zmiennym
promieniu R., ktory umieszczony jest zamiast goérnej potkuli w gltéwnym mo-
delu ostrza. Grubo$¢ dzwigni wynosi h. = 10 nm. W modelu nie uwzgledniono
nanoostrza.

5.5 Poréwnanie przyblizen: gradientowego i cal-
kowego

W celu poréwnania dwoch rodzajow przyblizen dotyczacych modelu dynamicz-
nego, wykonano obliczenia, ktérych wyniki uwidocznione sg na rysunkach 5.8
i 5.9. Z uwagi na zmienno$¢ innych parametrow, dla wygodnej analizy ustalono
odleglosé ostrze-powierzchnia dy,;, = 1 nm (ktora dla przyblizenia catkowego jest
odlegloscia maksymalnego zblizenia ostrza do powierzchni). Rozpatrzono dwa
rozmiary wysp; a = 5 nm (rysunek 5.8) oraz @ = 10 nm (rysunek 5.9). Po-
nadto, aby zbadaé¢ jaki wptyw na odtworzenie potencjatu wyspy w danym przy-
blizeniu ma tzw. ,ostre ostrze”, poréwnano przypadek z obecno$cia nanoostrza,
Tnano = 0.5 nm z przypadkiem jego braku, czyli gdy rpan, = 0.

Liniowy model dynamiczny moze by¢ rozpatrywany jako granica modelu nie-
liniowego z bardzo mala amplitudg drgan ostrza, tzn. gdy A — 0. Pordéwnano
dwie warto$ci amplitud drgan ostrza, czyli A =2 nm i A = 20 nm. Z tego po-
rOwnania wynika, ze lepsze odtworzenie potencjatu danej wyspy ma miejsce dla
malych wartosci A, w szczegdlnosci przypadek z amplituda A = 2 nm daje znacz-
nie lepsze odtworzenie potencjaltu wyspy niz przypadek z amplitudg A = 20 nm.
Wspomniana zaleznosé jest przedstawiona na wstawkach rysunkow 5.8 1 5.9, gdzie
uwidoczniono jak zmienia sie Vi.s dla szerokiego zakresu amplitud A. Z wykre-
sOw mozna wyciagnaé¢ wniosek, iz obecno$é¢ nanoostrza badz jego brak, nie ma
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5.5. POROWNANIE PRZYBLIZEN: GRADIENTOWEGO I
CALKOWEGO

0,5

(inty ' ' 3 ‘
V r [n m] A[nm] : : 0,44

bias ' nano : 3 —sa—r =_5nm7 i

Vbias [V]

Rysunek 5.8: Potencjal korygujacy dla kwadratowej wyspy o boku ¢ = 5 nm
jako funkcja polozenia ostrza x., obliczona wzdtuz osi symetrii wyspy (y. = 0),
dla odlegtosci ostrze-powierzchnia d,;,, = 1 nm. Obliczenia dla przyblizenia gra-
dientowego, [rownanie (4.43)] odpowiadaja amplitudzie drgan ostrza A = 0. Dla
przyblizenia catkowego, [rownanie (4.45)], A # 0. Wszystkie obliczenia prze-
prowadzono dla dwoch wartosci promienia nanoostrza r,.... Wstawka pokazuje
zalezno$¢ potencjatu korygujacego jako funkcji amplitudy drgan ostrza A, obli-
czong dla punktu nad srodkiem wyspy: x. = y. = 0.
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5.5. POROWNANIE PRZYBLIZEN:

GRADIENTOWEGO 1
CALKOWEGO
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Rysunek 5.9: Podobnie jak na rysunku 5.8 przy czym rozmiar wyspy wynosi

a = 10 nm.
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5.6. DEDUKCJA PARAMETROW GEOMETRYCZNYCH
OSTRZA Z WYKRESU Vpag

istotnego wplywu na wspomniana wyzej zaleznosé.

Istotna rola amplitudy oscylacji ostrza jest wyrazniejsza w przypadku wysp o
mniejszym rozmiarze, co wida¢ z poréwnania wykreséw 5.8 oraz 5.9. Na pod-
stawie analizy tych wykreséw mozna wyciagnaé¢ ogdlny wniosek, iz zastosowanie
duzych amplitud stabiej odtwarza potencjal wyspy niz w przypadku amplitud
matych. Wynika tez z tego, ze powszechnie uzywane w symulacjach przyblizenie
gradientowe daje istotne réznice w wartosciach Vi,s w poréwnaniu do blizszego
rzeczywistej sytuacji (a zarazem blizszego danym eksperymentalnym) przyblize-
nia catkowego [4].

5.5.1 Wplyw nanoostrza

Podobnie jak w modelu statycznym, tak i w modelach liniowym dynamicznym i
nieliniowym dynamicznym, dodanie do modelu ostrza nanoostrza pozwala na uzy-
skanie wickszej doktadnosci odtworzenia potencjalu wyspy. Dotyczy to wszyst-
kich prezentowanych w niniejszej pracy danych. Obserwacja ta jest zgodna z
obliczeniami wykonanymi inna metoda niz SCM; [50, 51]. Wplyw obecnosci
nanoostrza jest mniejszy gdy skanowane sg wyspy o wiekszych rozmiarach.

5.6 Dedukcja parametrow geometrycznych ostrza
z wykresu Vi

W celu poréwnania wynikow obliczert Vi,s z wynikami eksperymentalnymi, za-
stosowano nieliniowy model dynamiczny. Badanym ukltadem eksperymentalnym
byty wyspy KBr na podtozu InSh(001), wyniki pomiaréw sa opublikowane w pra-
cach [2, 3]. Wynik tego por6wnania pokazany jest na rysunku 5.10. Parametry
uzyte do symulacji byty zgodne z ich warto$ciami w eksperymencie; amplituda
oscylacji ostrza A = 40 nm oraz odleglto$¢ minimalnego zblizenia ostrza do po-
wierzchni dp,;, = 1 nm. Jedynym zmiennym parametrem uzytym w obliczeniach
byt promieni ostrza. Wybrano trzy wartosci, r4p, = 5, 10, and 20 nm. Naj-
wieksza zgodnosé z wynikami eksperymentalnymi uzyskano dla promienia ostrza
r4p = 20 nm. Ostrze o takim promieniu byto réwniez wykorzystane w ekspery-
mencie [3, 5.

Wyniki pokazane na rysunku 5.10 moga by¢ podstawa do efektywnego wyzna-
czania geometrycznych parametréw ostrza, tylko na podstawie wynikéw ekspery-
mentu KPFM dla wysp potencjatu o pewnym zakresie rozmiarow [118]. Metoda
tu opisana jest realizacja pewnego rodzaju problemu odwrotnego (szerzej opisa-
nego w rozdziale 6), polegajacego na znalezieniu promienia krzywizny ostrza,
majac dane wyniki pomiaréow KPFM dla wysp o réznych rozmiarach.
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Rysunek 5.10: Potencjal korygujacy Vb(ll;]st ) dla dynamicznego przyblizenia nielinio-
wego, porOwnany z wynikami eksperymentalnymi dla wysp KBr na powierzchni
InSb(001) [2, 3|, jako funkcja rozmiaru wyspy a. Ostrze bylo umieszczone nad

srodkiem wyspy: x. = y. = 0. Obliczenia bez nanoostrza.
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5.7. ANALIZA ROZDZIELCZOSCI W UKLADZIE DWOCH
WYSP

5.7 Analiza rozdzielczos$ci w uktadzie dwéch wysp

W nastepnej kolejnosci rozpatrzono uktad dwoch réwnej wielkosei kwadrato-
wych wysp potencjatu o boku a, umieszczonych symetrycznie wzgledem poczatku
uktadu wspotrzednych na plaszczyznie i w zmiennej wzajemnej odleglosei [4].
Wyniki dla wysp o rozmiarze a = 5 nm sa przedstawione na rysunku 5.11.

Podstawowe pytanie dotyczace tego uktadu, to w jakiej odlegtosci od siebie
powinny by¢ wyspy, by byly rozréznialne jako osobne. Na wykresach widoczne
sa dwa maksima, ktérych wzajemna odlegto$¢ moze by¢ traktowana jako pewna
funkcja odlegtosci pomiedzy §rodkami wysp. W szczegolnosci, dla dwoch styka-
jacych sie wysp odlegtos¢ maksiméw wynosi 0 nm, natomiast odlegtos¢ pomiedzy
srodkami wysp wynosi @ nm. Do pomiaru odlegtosci pomiedzy wyspami zastoso-
wano bezwymiarowy parametr d/a, gdzie d jest odlegloscia pomiedzy srodkami
wysp. Przypadek d/a = 2.0 odpowiada odleglosci pomiedzy brzegami wysp row-
nej 5 nm. W przypadku tym dwa maksima na wykresie sa bardzo wyraznie
rozroznialne, co jest zgodne z danymi eksperymentalnymi, gdzie mozna wyraz-
nie rozrozni¢ dwie wyspy KBr ktorych odlegtosé sasiadujacych krawedzi wynosi
okoto 4 nm [119]. Wynik eksperymentalny opublikowany w pracy [3] uzyskany
w Zaktadzie Fizyki Nanostruktur i Nanotechnologii UJ, zamieszczony jest na ry-
sunku 5.12.

W celu dalszej analizy uktadu dwoch wysp oraz oszacowania rozdzielczo-
Sci jaka mozna uzyskaé¢ w metodzie KPFM, dla kazdej krzywej z rysunku 5.11
przeprowadzono dopasowanie sumy dwoch funkeji Gaussa, jako aproksymacji
tego uktadu. Przyblizenie tego typu jest czesto spotykane w literaturze [120,
121], w szczegolnosci rozmiar wyspy przyblizany jest zwykle przez szerokosé po-
towkows krzywej Gaussa. Parametrami charakterystycznymi kazdej z otrzyma-
nych krzywych sa potozenia maksiméw oraz wzgledna roéznica pomiedzy mak-
simum i minimum lokalnym (w punkcie z. = 0). Dla kazdej z szesciu krzy-
wych z rysunku 5.11 obliczono znormalizowana wysokos¢ minimum lokalnego;
Vbias{minimum } /Vi,s{maximum}, a nastepnie dopasowano do tej funkcji ciagla
krzywa, co jest przedstawione na rysunku 5.13. W celu znalezienia optymalne;j
warto$ci bezwymiarowego parametru d/a, wykonano rézniczkowanie wspomnia-
nej powyzej funkcji wzgledem tego parametru. Minimum tej pochodnej wyste-
puje dla wartosci d/a = 2.08, co jest bardzo bliskie wartosci uzyskanej z wezesniej
wspomnianych pomiaréw eksperymentalnych.
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Rysunek 5.11: Potencjat korygujacy Vi)(izlst ) dla nieliniowego modelu dynamicznego

[rownanie (4.45)] jako funkcja polozenia ostrza z., obliczona wzdtuz osi symetrii
uktadu, y. = 0, dla dwoch wysp (wstawka). Obliczenia przeprowadzono dla
amplitudy drgan ostrza A = 40 nm, odlegtosci ostrze-powierzchnia d,,;, = 1 nm
oraz bez nanoostrza (rpa.m, = 0 nm). Wartos¢ d/a = 1.0 odpowiada pojedyncze;
wyspie prostokatnej o rozmiarach 2a x a.
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WYSP

0.1 0.2 0.3 um

Rysunek 5.12: Obraz topograficzny wysp KBr na powierzchni InSb(001), wy-
konany w Zakladzie Fizyki Nanostruktur i Nanotechnologii UJ opublikowany w
pracy [3]. Widoczne sa dwie blisko lezace wyspy, ktorych krawedzie sa oddalone
od siebie w przyblizeniu o okoto ~ 4 nm.

70



5.7. ANALIZA ROZDZIELCZOSCI W UKLADZIE DWOCH
WYSP

1,0 - | - ' ' ' |
: — F =V, {min}/ V,,, {max} |
08 |
i m—  dF/dX 1
06 - |
04t |
02F |

Rysunek 5.13: Wykres Vijas{minimum}/Vi,s{maximum} w funkcji bezwymia-
rowego parametru d/a dla uktadu dwoch wysp i jego pochodna wzgledem tego
parametru. Optymalna wartos$é¢ d/a wynosi 2.08.
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Rozdzial 6

Problem odwrotny w mikroskopii
kelwinowskie;]

6.1 Sformulowanie problemu odwrotnego

Majac kompletny (w ramach modelu) opis danego uktadu fizycznego, mozna prze-
widzie¢ pewne wtasciwosci tego uktadu, ktére moga by¢ nastepnie zweryfikowane
przy pomocy eksperymentu. Ten tak zwany problem modelowania uktadow fi-
zycznych jest w nauce powszechnie stosowany. W literaturze spotyka sie czasem
nazwe forward problem. Natomiast tak zwany problem odwrotny (ang. inverse
problem) polega na tym, aby wychodzac od danych wynikoéw eksperymentalnych,
znalezé¢ wartosci parametrow lub funkcji charakteryzujacych badany uktad.

Wiekszos¢ zagadnien wymagajacych modelowania odwrotnego prowadzi do
modeli o duzej liczbie parametrow, od dziesiatkéw tysiecy do niekiedy milionéw,
co wynika z koniecznosci doktadnego odwzorowania tréjwymiarowego srodowi-
ska [122|. Powstato wiele metod matematycznych miedzy innymi opartych na
modelowaniu stochastycznym [123], ktore w przypadku duzych modeli wymagaja
ogromnych mocy obliczeniowych. Wiele réznorodnych probleméw fizyki, medy-
cyny, geofizyki itp. zostato opisanych i zbadanych w licznych publikacjach.

W celu obliczenia rozktadu powierzchniowego V.5 dla danej probki, potrzebny
jest rozktad roznicy potencjatow kontaktowych CPD probki i ostrza. Poprzednio
prezentowane obliczenia opieraty sie na tym schemacie. Byto to zatem klasyczne
modelowanie (forward problem). Problem odwrotny w tym przypadku jest na-
tomiast odwroceniem powyzszej procedury (Rys. 6.1) i polega na obliczeniu roz-
ktadu CPD na powierzchni badanej probki na podstawie tzw. odpowiedzi KPFM,
czyli mapy potencjatu korygujacego Vias dla tego rozktadu CPD.

W poréwnaniu do modelowania wprost, problem odwrotny w ogbélnym przy-
padku nie ma jednoznacznego rozwiazania. W przypadku obliczania powierzch-
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forward problem
(metoda SCM)

CPD

inverse problem
(optymalizacja N x N)

Rysunek 6.1: Poréwnanie forward i inverse problem. W niniejszej pracy zamiast
optymalizacji NxN przeprowadzono optymalizacje jednoparametrowsa, stosujac
algorytm progowania, ktory zostal opisany w dalszej czesci pracy.

niowego rozktadu tadunku na podstawie odpowiedzi KPFM, nie ma wystarcza-
jacej liczby danych by uzyskaé¢ jednoznaczny wynik. Spowodowane jest to przez
kilka czynnikéw. Probki materialéow badane w eksperymentach moga zawieraé
oprocz tadunkéw na powierzchni, tadunki uwiezione pod powierzchnig na pewnej
glebokosci, ktore rowniez daja wktad do catkowitej sity elektrostatycznej pomie-
dzy ostrzem a probka. Poza tym, z uwagi na ograniczona czutos¢ probnika kel-
winowskiego, obrazowany jest jedynie fragment skanowanej powierzchni. Jednak
tadunki poza obszarem skanowania réwniez moga wplywaé na catkowite oddzia-
lywanie elektrostatyczne [111]. W celu znalezienia jednoznacznego rozwiazania w
ramach danego modelu, nalezy dokona¢ niekiedy daleko posunietych uproszczen,
z zachowaniem jednak istotnych cech badanego uktadu.

6.2 Najwazniejsze uzyskane rezultaty

Istnieje szereg prac, poswieconych rekonstrukeji rozktadu CPD w oparciu o dane
eksperymentalne. Jedna z najczesciej cytowanych w literaturze, jest praca [110]
gdzie zaprezentowano wydajny algorytm dekonwolucji skanéw KPFM dla przy-
padku jednowymiarowego. Badanym uktadem byta powierzchnia GaP (110) ze
stopniem atomowym na ktéorym lokalizowaly sie powierzchniowe tadunki elek-
tryczne. Zastosowanym modelem ostrza byt Sciety stozek dopetlniony dwiema
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potkulami z zalozonym staltym potencjalem elektrostatycznym. Obliczenia reali-
zowano wedtug formalizmu funkcji Greena.

Zgodnie 7z przyjetym w pracy modelem teoretycznym, mierzony potencjal ko-
rygujacy ostrza wyraza sie poprzez splot dwoch funkcji: potencjatu elektrosta-
tycznego na powierzchni probki i tak zwanej funkcji rozktadu punktowego (ang.
point spread function), ktora zawiera informacje o geometrii ostrza, takie jak
dhugos¢ ostrza, kat rozwarcia stozka modelujacego powierzchnie ostrza czy pro-
mien krzywizny ostrza. Idea dekonwolucji polega w tym przypadku na obliczeniu
transformaty Fouriera splotu, ktora jest rowna iloczynowi transformat Fouriera
funkcji sktadowych splotu. Zastosowana w cytowanej pracy procedura dekon-
wolucji rzeczywistego rozktadu powierzchniowego potencjatu elektrostatycznego
polegata na zastosowaniu powyzszego schematu, z uwzglednieniem filtracji szu-
moéw przy pomocy filtru Wienera.

Powyzej cytowane wyniki zostaly uogoélnione w pracy [111], gdzie modelo-
wano nie tylko powierzchnie prébek metalicznych, ale réwniez dielektrycznych i
gdzie po raz pierwszy w literaturze przeprowadzono obliczenia dwuwymiarowe;j
dekonwolucji rozktadu powierzchniowej gestosci tadunku. Dalsze uogélnienie tego
modelu zawarte jest w pracy [105|, w ktorej dzieki obliczeniu funkcji rozktadu
punktowego poprzez bezposrednie scatkowanie specjalnie zdefiniowanej funkcji
po ksztalcie ostrza, mozliwa jest dekonwolucja takze dla asymetrycznych funkcji
rozktadu, ktore lepiej oddaja rzeczywista geometrie ostrza.

W kolejnej pracy [124] oblicza sie potencjal korygujacy w oparciu o oméwiona
w rozdziale 4.2.5 metode pojemnosciows, a zaproponowana metoda dekonwolu-
cji rozkltadu potencjatlu powierzchniowego wykorzystuje specjalnie zdefiniowana
macierz, ktorej elementy zawieraja informacje o geometrii ostrza. W oblicze-
niach dodatkowo uwzglednana jest dZwignia i jej wptyw na uzyskiwane rozktady
potencjatu korygujacego. Obliczenia prowadzono dla pojednyczej prostokatnej
wyspy potencjalu i poréwnano je z wynikami pomiarowymi dla takiej wyspy z
polifluorenu na podtozu krzemowym. Stwierdzono dobra zgodnos$é¢ symulacji z
eksperymentem, jednak w konkluzji autorzy stwierdzaja, iz z uwagi na zastoso-
wane uproszczenia (symetria osiowa wzdtuz osi dZzwigni oraz pojedyncza wyspa
prostokatna) model wymaga uogolnienia.

W pracy [125] autorzy tacza opisana w rozdziale 4.2.4 uog6lniong metode ta-
dunkéw obrazowych z zastosowaniem wielowarstwowej sieci neuronowej z algoryt-
mem wstecznej propagacji bledu. Dzieki zastosowaniu tej techniki obliczeniowej,
mozliwe jest nie tylko rozwigzanie problemu odwrotnego, ale réwniez ustalenie
wartosci statej dielektrycznej badanej probki i to przy braku danych na temat
geometrii uzytego ostrza. Symulowang technika eksperymentalna byta mikro-
skopia sit elektrostatycznych EFM, wiec obliczano jedynie sile ostrze-probka i
gradient tej sity.
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6.3 Formalizm przeprowadzonych obliczen

Procedura znajdowania rozktadu CPD przy pomocy opisanego w rozdziale 4.2.7
modelu teoretycznego jest nastepujaca: dany obraz KPFM (mapa potencjatu
korygujacego Viias) dzielony jest na sektory na planie prostokata o zadanych roz-
miarach. Kazdy sektor ma przyjeta stata wartosé Vi.s (dyskretyzacja): Viasli, 7],
i,7 = 1,2,.... Warto$¢ Vis w punkcie [i, j] wybiera sie dla $rodka prostokat-
nego sektora: pi; = [zi,y;]. Dla kazdego punktu p;;, przyjmowana jest startowa
warto$¢ potencjatu powierzchniowego (réznicy potencjatéow kontaktowych CPD)
‘/ifjo) . Nastepnie, dla tak zadanego rozkltadu CPD obliczane jest Vi.s w punk-
tach ri; = [, Yj, dmin), Przy czym obliczone wartosci oznaczone sa jako Vit [i, j].
Definiuje si¢ nastepujaca funkcje bledu:
2

6 Z] il ] = V2| (6.1)

gdzie Vi l[i, j] jest zdyskretyzowanym rozkladem potencjatu korygujacego po-
chodzacym z eksperymentu. Funkcja ta podlega minimalizacji ze wzgledu na 7
parametrow ktore sa wartosciami funkeji Vi [7, 7].

Analizowane w niniejszej pracy obrazy-skany KPFM mialy (po przeskalowa-
niu do mniejszego rozmiaru) wymiary 80 x 80 pikseli. W ogoélnym przypadku
wymagatoby to minimalizowania funkcji z 6400 parametrami, wiec koszt czasowy
tych obliczen bytby zbyt wielki. Aby temu zaradzi¢, zastosowano algorytm po-
zwalajacy na optymalizacje funkcji z jednym parametrem, ktorym jest tzw. prag
odciecia. Jest to jeden z algorytméw segmentacji obrazéow cyfrowych, zwany al-
gorytmem prostego progowania |126].

Algorytm ten, zastosowany do analizy skanéow KPFM mozna opisa¢ nastepu-
jaco: pochodzacy z cksperymentu rozktad potencjatu korygujacego Vior[i, j], po
dyskretyzacji i normalizacji od wartosci 0.0 do 1.0, poddawany jest nastepujacej
operacji:

® 0.0, dla Vbelzg[z Jjl < Ty,
Vit = { 1.0, dla VS5 > T4, (6.2)

gdzie Ty jest progiem odciecia przyjmujacym wartos$ci od 0.0 do 1.0 co ustalong
wartoscé, zas V( ) jest wartoscia CPD dla danego Ti.

Dla kazdej z tak otrzymanych wartosci CPD, obliczany jest rozktad Vi [4, 4],
a nastepnie obliczana jest zdefiniowana wzorem 6.1 funkcja bledu 6 = (7).
Szukany rozktad CPD to taki, dla ktorego funkcja ta przyjmuje minimum.

W opisanym modelu nie zaktada sie konwolucji rozktadu CPD z funkcja geo-
metrii ostrza, tak jak czyni sie to w pracach [110, 111]| gdyz geometria ostrza
uwzgledniana jest w rachunkach numerycznych, a odtworzone CPD uzyskuje sie
metoda ,,obliczenn wprost” zamiast dekonwolucji.
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6.3.1 Filtry Wienera

Kazdy obraz uzyskany elektronicznie (w tym obrazy z eksperymentow przy uzyciu
mikroskopow AFM) jest z reguly zaszumiony, co wynika miedzy innymi z pracy
urzadzen elektronicznych, w ktorych obecne sa drgania cieplne. W niektoérych
przypadkach szumy te uniemozliwiajg identyfikacje drobniejszych szczegotow da-
nego obrazu.

Istnieje szereg roznego rodzaju filtrow, przy pomocy ktoérych mozna zreduko-
waé szumy. Przy zatozeniu niezaleznosci sygnatu od szumu (czyli braku korelacji),
najlepsze rezultaty filtracji mozna uzyskac stosujac filtr Wienera, zwany takze fil-
trem optymalnym. Nazwa wziela sie stad, ze filtr ten minimalizuje $redni btad
kwadratowy pomiedzy obrazem a(z,y) a jego estymatorem a(x,y):

(] =it

Filtr Wienera speliajacy powyzsze kryterium jest zdefiniowany wzorem [127,
128]:

2
dxdy> = minimum. (6.3)

def | A(u, v)[?

|Au, v) P + ([N (u, v)[?)’
gdzie A(u,v) jest transformata Fouriera F obrazu a(z,y), zdefiniowana wzo-
rem 6.5, za$ N(u,v) jest widmem mocy szumu.

Wopt (1, v)

(6.4)

def oo e —i[uztvy]
Awm:?w%m:/ /‘a@me ddrdy.  (6.5)

Analizowany w niniejszej pracy skan KPFM pochodzacy z eksperymentu zo-
stat poddany filtracji filtrem Wienera. Filtr ten zostal dobrany w taki sposéb,
aby odseparowaé sktadowe wysokich czestosci przestrzennych (u,v). Dzieki temu
na obrazie wejSciowym nie pojawiaja sie fluktuacje, i mozna wyraznie rozrézni¢
krawedzie wysp, co jest kluczowe dla operacji progowania. Jesli przyja¢ ozna-
czenie Vias(z,y) dla obrazu, wowczas przefiltrowany obraz Vbias(x, y) wyraza sie
przy pomocy nastepujacego wzoru:

%ias(xa y) = ?_I{Wopt(ua U)?{%ias(xa y)}}) (66)

gdzie Y f(x,y)} jest odwrotng transformata Fouriera funkcji f(x,vy), o naste-
pujacej wlasnodci:

FHFH (@ 9)}} = f.y). (6.7)

76



6.4. UZYSKANE WYNIKI

6.4 Uzyskane wyniki

Ponizsze wyniki obliczen dla problemu odwrotnego sa wynikami wstepnymi. W
kolejnym etapie prac, konieczne jest usprawnienie modelu oraz przetestowanie
go na szerszej grupie danych. Dalsze modyfikacje obejmuja problem odwrotny
dla skoriczonej amplitudy drgari ostrza, oraz analize skanow KPFM dla wysp
potencjatu, lezacych bardzo blisko siebie; prezentowany w obecnej pracy model
dobrze odtwarza jedynie wyspy, ktore sa wyraznie odseparowane.

Z uwagi na to, iz pelne rozwigzanie problemu odwrotnego w KPFM jest
problemem optymalizacji N x N wymiarowej (zakladajac podzial obszaru po-
wierzchni na ktérej ma byé odtworzony rozktad CPD na N? fragmentéw), a co
za tym idzie, wymaga duzej mocy obliczeniowej, zredukowano przestrzen poszu-
kiwann do jednego parametru. Pozwolito to zaoszczedzi¢ czas obliczeniowy nie
redukujac rozmiaru skanéw, przy jednoczesnym zachowaniu jakos$ci wystarczaja-
cej w pierwszym przyblizeniu.

Ponizej przedstawiono obliczenia dla problemu odwrotnego w przypadkach
teoretycznym i do$wiadczalnym. W obu zastosowana byla standardowa geometria
ostrza uzywana we wczesniejszych obliczeniach, tzn. promieri krzywizny ostrza
ryp = 10 nm, dlugosé ostrza L, = 10um, odleglo$¢ ostrze-powierzchnia dyin =
1 nm. Obliczenia realizowano bez nanoostrza (rpan, = 0 nm).

6.4.1 Obliczenia dla teoretycznej mapy KPFM

W celu przetestowania opisanego wyzej algorytmu, utworzono najpierw pewien
teoretyczny rozktad potencjalu powierzchniowego. Na jego podstawie obliczono
rozktad Vi, ktory byl potraktowany jako dane wejsciowe dla problemu odwrot-
nego. W niniejszych obliczeniach przyjeto rozmiar obszaru poszukiwania réwny
200x 200 nm, co przy zatozonym statym podziale powierzchni réwnym 80 x 80 seg-
mentéw, daje rozmiar pojedynczego segmentu rowny 2.5 X 2.5 nm.

Na rysunku 6.2a) przedstawiony jest zalozony teoretyczny rozktad CPD na
badanej powierzchni. Na jego podstawie obliczono rozktad odpowiedzi KPFM,
czyli potencjal korygujacy. Otrzymano wowczas dwuwymiarows funkcje Viob (ry-
sunek 6.20)). Funkcja ta postuzyta jako dane wejsciowe do problemu odwrotnego.

Prog odciecia T} zmienial si¢ od wartosci 0.0 do 1.0 co 0.05. Przyjeto, ze
wyspy na powierzchni maja potencjat rowny 1 V. Dla kazdej wartosci progu
odciecia, ktorej odpowiadal Scisle okreslony rozklad CPD, obliczano rozktady
Viih | oraz blad zdefiniowany wzorem 6.1. Nastepnie wykonano wykres btedu w
funkeji progu odciecia, pokazany na rysunku 6.2f). Widoczne na nim minimum
$wiadezy o istnieniu optymalnego dopasowania rozktadu CPD. Ow optymalny
rozklad przedstawiony jest na rysunku 6.2d), a obliczone na jego podstawie Vi

bias
na rysunku 6.2c).
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6.4. UZYSKANE WYNIKI

W celu poréwnania profili wejsciowego potencjatu korygujacego ze zrekon-
struowanym CPD, na rysunku 6.2¢) przedstawiono przekr6j mapy Vit i zre-
konstruowanego CPD wzdtuz wybranego kierunku, zaznaczonego w punkcie c).
Analizowane rozklady to kotowe wyspy potencjatu, o srednicach 80 nm i 10 nm.
W przypadku duzej wyspy kolowej, maksimum potencjatu korygujacego Vi, ma
warto$¢ wicksza niz 0.95 wartosci CPD, zgodnie z wcze$niejszymi obliczeniami
przedstawionymi w rozdziale 5 na rysunku 5.6. W przypadku mniejszej wyspy
kotowej, o drednicy 10 nm, maksimum potencjatu korygujacego wynosi okoto
0.45 wartos$ci CPD, podczas gdy wcze$niejsze obliczenia daja warto$é¢ ponad 0.6.
Wynika to z tego, ze procedura progowania dla matych wysp daje wieksza nie-
pewnosé, w szczegblnosci pole powierzchni wyspy moze ulec zmniejszeniu.

6.4.2 Analiza eksperymentalnego skanu KPFM

W nastepnym etapie dokonano obliczenn problemu odwrotnego dla rzeczywistego
eksperymentu. Analizowanym obrazem byl skan KPFM uzyskany w grupie ba-
dawczej prof. Marka Szymonskiego, w Zaktadzie Fizyki Nanostruktur i Nanotech-
nologii UJ przez prof. dr hab. Franciszka Kroka. Przedstawia on wyspy bromku
potasu (KBr) na powierzchni (001) krysztalu antymonku indu (InSb). Skan ten
zostal poddany filtracji wienerowskiej w celu odseparowania szuméw w obrazie,
a nastepnie poddany konwersji do obrazu 8-bitowego (256 odcieni szarosci).

Z powodow praktycznych, wynikajacych z rozmiaru analizowanego obrazu
(mial on wymiar okoto 600 x 600 pikseli), zostal on przeskalowany do rozmiaru
80 x 80 pikseli, co umozliwito znaczace skrocenie czasu obliczen przy jednocze-
snym zachowaniu istotnych szczegoétéow obrazu. Skladal sie on zatem z 6400
kwadratowych segmentow.

W prezentowanych obliczeniach odlegltos$é ostrze-powierzchnia wynosita dy,;, =
1 nm, za$ promien krzywizny ostrza wynosit 4, = 10 nm. Przyjeto, ze warto-
sci CPD dla wysp na powierzchni sg state i réwne 1 V. Takie zalozenie ma sens
jako pierwsze przyblizenie, a takze dlatego, poniewaz badane powierzchnie byty
pokryte ta sama substancja chemiczna, zmieniata sie jedynie ich konfiguracja i
wzajemne rozmieszczenie. Konsekwencja powyzszego zatozenia byta konieczno$é
znormalizowania mapy Vii.s, tak aby wartosci potencjatow korygujacych dla wysp
o danej wielkosci odpowiadaty zatozonym rozktadom powierzchniowym CPD o
wartosci 1 V. Wspomniana normalizacja okreslona jest przez nastepujace réwna-
nie:

‘/’I’IOI‘HI(:L,7 y) —

bias —Vi:)ias(aav)y (68)
gdzie V3ot (z, y) jest rozktadem potencjatu korygujacego po normalizacji, Viias (2, )

bias
jest rozkladem potencjatu korygujacego przed normalizacja, Viia* jest maksy-

bias
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Rysunek 6.2: (a) Zadany rozktad CPD, (b) Obliczony na jego podstawie potencjal
korygujacy Vo (c) Obliczone Vil na podstawie zrekonstruowanego CPD z

bias’ bias
rysunku d), (d) Rekonstrukcja CPD, (e) Przekr6j mapy Vi i CPD w funkcji

zadanej wspotrzednej, (f) Zaleznosé btedu dopasowania Vi, 0od przyjetego progu
odciecia.
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malna wartoscia potencjalu korygujacego dla aktualnego skanu, zas Vijas(@ay)
jest teoretyczna wartoscia potencjatu korygujacego odczytana z wykresu 5.6 dla
jednowoltowej wyspy o §rednim rozmiarze a,,, oszacowanym na podstawie analizy
aktualnego skanu.

Na rysunku 6.3 zostal przedstawiony wynik obliczenn dla problemu odwrot-
nego. Podobnie jak w przypadku teoretycznym, réowniez skan doswiadczalny
poddano cyfrowej segmentacji obrazu. Prog odciecia Ty przyjmowal wartosci
od 0.0 do 1.0 co 0.05. Dla kazdej mapy CPD odpowiadajacej konkretnej warto-
$ci progu odciecia obliczano rozklady Vit oraz blad zdefiniowany wzorem 6.1.
W tym przypadku jednak algorytm progowania zostal zastosowany dwukrotnie.
W pierwszym etapie zastosowano klasyczne progowanie, jak w opisanym powy-
zej algorytmie dla obrazu teoretycznego. W drugim etapie algorytm ten zostat
wzbogacony o tzw. maske bitowg, tzn. zerowanie pikseli oryginalnego obrazu,
ktore znalazly sie poza obszarem wyspy. Jako maski dla rozkladu Vil uzyto
optymalnego rozktadu CPD z pierwszego etapu. Uzyskany w ten sposéb ,nowy”
rozklad Vi,.0 zostal poddany standardowej operacji progowania, wezesniej opisa-
nej. Dzieki temu mozliwe byto pozbycie sie wplywu pikseli lezacych pomiedzy
wyspami i dajacych istotny wktad do wartosci btedu.

Analizowany skan KPFM przedstawiony jest na rysunku 6.3a). Punkt b)
przedstawia rezultat filtracji Wienera tego skanu, za$ punkt c¢) przedstawia prze-
filtrowany skan po przeskalowaniu. Rekonstrukcja CPD w problemie odwrotnym
przedstawiona zostata w punkcie d). Na rozkladzie tym dobrze widoczne sa wy-
raznie odseparowane wyspy. Niektore z nich leza na tyle blisko siebie, Ze na
zrekonstruowanej mapie CPD zlewaja sie w pojedynczy ksztalt, co jest spowodo-
wane zastosowang jednoparametrowa optymalizacja. Zaleznosé¢ btedu dopasowa-
nia Viias 0od przyjetego progu odciecia przedstawiona jest w punkcie f). Ptlaska
czesé krzywej bledu w funkcji progu odciecia jest konsekwencja tego, ze prawie
wszystkie piksele na oryginalnym obrazie maja warto$¢ réwna lub wieksza od
pewnej warto$ci granicznej, co sprawia, ze dla wartosci progu odciecia od 0.0 do
0.4 (w pierwszym etapie operacji progowania) warto$¢ btedu ma stala wartosé.

Na rysunku 6.3¢) przedstawiono przekréj mapy Vit i CPD w funkcji odle-
glosci y.. Wida¢ na nim wyraznie, ze potencjal powierzchniowy rozcigga sie poza
granice wysp 1 nigdy nie przyjmuje wartosci 0 V. Wynika z tego potrzeba ko-
lejnego, doktadniejszego przyblizenia, czyli optymalizacji wielowymiarowej. Na
podstawie analizy przekroju mapy Vi i CPD pokazanego w punkcje €), oraz
mapy zrekonstruowanego CPD w punkcie d) wida¢, ze pomimo zastosowania naj-
prostszego algorytmu optymalizacji, istnieje pewna minimalna odlegto$é¢ pomie-
dzy dwiema wyspami, dla ktérej mozna je rozrézni¢ jako osobne.
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Rysunek 6.3: (a) Oryginalny skan KPFM wysp KBr na InSb(001) (b) Skan KPFM
poddany gruboziarnistej filtracji filirem Wienera, (c) Przefiltrowany skan po prze-
skalowaniu do rozmiaru 80 x 80 pikseli, (d) Rekonstrukcja mapy CPD dla skanu
KPFM, (e) Przekroj mapy Viok i CPD w funkeji zadanej wspohrzednej, (f) Za-

lezno$é btedu dopasowania Vi,s 0od przyjetego progu odciecia.
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6.5. PODSUMOWANIE WYKONANYCH BADAN I DALSZE
PERSPEKTYWY

6.5 Podsumowanie wykonanych badan i dalsze per-
spektywy

Podsumowujac, pomimo zastosowania gruboziarnistego podziatu 80 x 80 pikseli,
oraz prostego algorytmu optymalizacyjnego jako pierwszego przyblizenia, wyspy
potencjatu na odtworzonych obrazach CPD sa w wiekszosci rozréznialne, jed-
nak zastosowany algorytm nadaje sie bardziej do rekonstrukeji granic wysp CPD
niz doktadnej wartosci potencjatu. Zwickszenie liczby elementéw ostrza, liczby
segmentow na analizowanych obrazach, oraz przejscie do pelnego przyblizenia —
obliczent dla skoriczonej amplitudy drgan ostrza — wymaga wiekszej mocy obli-
czeniowej niz dostepna dla komputera Surface. Algorytm realizujacy problem
odwrotny zastosowany w przedstawionych powyzej obliczeniach nadaje sie do
stosunkowo prostego zréwnoleglenia.

Dalsze udoskonalenie zaprezentowanej metody (w celu przeszukiwania nie
tylko wartosci potencjalu wysp, ale rowniez potencjatu jako funkcji potozenia)
wymagaltoby uzycia procesorow rownoleglych i innych, wydajniejszych algoryt-
moéw. Jednym z takich algorytméw moglyby byé sieci neuronowe. Pomyslne ich
zastosowanie do rozwiazywania problemu odwrotnego w przypadku analizy ska-
now EFM [125], sugeruje taka mozliwos¢ rowniez w przypadku analizy skanow
KPFM.
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Rozdzial 7

Podsumowanie pracy 1 wnioski

7.1 Rezultaty poszczegoélnych czeSci pracy

W niniejszej pracy przedstawiono wyniki obliczen oddziatywan elektrostatycz-
nych pomiedzy ostrzem a probka w kelwinowskiej mikroskopii sit, KPFM, beda-
cej bezkontaktowa odmiang mikroskopii sit atomowych, AFM. Zaprezentowane w
pracy wyniki, z wyjatkiem obliczeri dla problemu odwrotnego i wpltywu dZzwigni,
zostaly opublikowane |5, 4]. Skoncentrowanie sie na oddzialywaniach elektrosta-
tycznych wynika z ich charakteru dtugozasiegowego (w poréwnaniu na przyktad
do krotkozasiegowych sit chemicznych), oraz z tego, ze wartos¢ sit elektostatycz-
nych przekracza o rzedy wielkosci wartos¢ pozostalych rodzajow sit wystepuja-
cych w modzie bezkontaktowym (chemicznych i magnetycznych).

Do obliczen wykorzystano rozszerzona metode tadunkéw powierzchniowych [1],
(opisana w podrozdziale 4.3). Laczy ona w sobie formalizm funkcji Greena jako
metode analityczna, oraz klasyczna metode SCM (opisana w punkcie 4.2.7) jako
metode numeryczna. Rozszerzona metoda tadunkéw powierzchniowych moze byé
wykorzystana do analizy uktadu: ostrze o dowolnym ksztatcie i powierzchnia o
dowolnym rozktadzie elektrostatycznego potencjatu powierzchniowego. Przy wy-
korzystaniu formalizmu funkcji Greena, cze$¢ ukladu zwiazana z powierzchnia
mozna opisa¢ analitycznie, a co za tym idzie, rozmiar uktadu réwnan liniowych
zwigzany jest jedynie z liczba podobszaréw na jakie podzielono ostrze, wiec uzy-
skuje sie dzieki temu wicksza doktadno$é przy tej samej co w klasycznej metodzie
SCM wielkosci mocy obliczeniowej. Znajac wartosci potencjatow elektrostatycz-
nych ostrza i powierzchni, dostaje si¢ uktad réwnan liniowych o wymiarze zalez-
nym jedynie od gestosci podziatu powierzchni ostrza na podobszary.

W celu analizy oddzialywania elektrostatycznego ostrza z powierzchnia, za-
stosowano model ostrza, odpowiadajacy realnym uktadom pomiarowym, stoso-
wanym w kelwinowskiej mikroskopii sit (KPFM). Ksztalt i rozmiary tego ostrza
dobrane zostaly tak, by jak najdoktadniej oddawaly one rzeczywiste parametry
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wystepujace w badaniach.

W obliczeniach zaprezentowanych w niniejszej pracy zastosowano trzy przy-
blizenia: statyczne, liniowe dynamiczne (zwane takze gradientowym), oraz nie-
liniowe dynamiczne. W przyblizeniu statycznym obliczano site¢ elektrostatyczna
dziatajaca na nieruchome ostrze, a nastepnie, wykorzystujac fakt, ze wartoscé tej
sity jest kwadratows funkcjg napiecia przyltozonego pomiedzy ostrze a probke,
obliczano potencjal korygujacy, Vb(if;)srce , jako warto$¢ minimalizujaca te funkcje.
Przyblizenie liniowe dynamiczne polegalo na obliczeniu przesuniecia czestotliwo-
Sci drgan ostrza przy pomocy rownania 4.42, przy zalozeniu statosci gradientu sity
elektrostatycznej w catym zakresie drgan ostrza. Przyblizenie to jest stuszne dla
maltych amplitud. Obliczanie Fotencjalu korygujacego w liniowym modelu dyna-
micznym, oznaczonego jako V}Dir:d), jest analogiczne jak w przypadku statycznym.
Przyblizenie nieliniowe dynamiczne jest najdoktadniejsze ze wszystkich trzech
rozpatrywanych, gdyz uwzglednia zaleznosé sity elektrostatycznej od odlegtosci
ostrze—probka dla dowolnej amplitudy drgan ostrza. Przypadek ten opisywany
jest przy pomocy réwnania 4.44. Jako ze zalezno$¢ przesuniecia czestotliwosci od
wartosci napiecia pomiedzy ostrzem a probka jest zaleznoscig kwadratowa, analo-
gicznie jak w poprzednich dwéch przyblizeniach, istnieje taka warto$é¢ potencjatu
elektrostatycznego ostrza, ktéra minimalizuje wartos¢ przesuniecia czestotliwosci
jego drgan.

W pracy zastosowano trzy rézne ksztalty niejednorodnych rozktadéw poten-
cjatu elektrostatycznego na powierzchni probki; skok potencjatu od wartosci 0 V
do 1 V, pas potencjatu bedacy ztozeniem dwoch rozkladow skokowych o prze-
ciwnych zwrotach, pojedyncze kwadratowe wyspy potencjatu oraz uktad dwoch
kwadratowych wysp. Zastosowany model ostrza umozliwia uwzglednienie tzw.
nanoostrza, czyli polsferycznej koncoéwki o srednicy 1 nm, ktéra ma symulowaé
pojedynczy zaadsorbowany atom. Zgodnie z innymi tego typu obliczeniami, obec-
no$¢ nanoostrza polepsza odwzorowanie CPD, lecz nieznaczaco, zwtaszcza dla du-
zych wysp. Nanoostrze wpltywa znaczaco na uzyskiwane obrazy KPFM jedynie
dla wysp potencjatu o rozmiarach poréwnywalnych z jego srednica.

Poréwnanie wynikow dla trzech zastosowanych przyblizen pozwala stwierdzic,
ze przyblizenie gradientowe (czesto stosowane w pracach teoretycznych dotycza-
cych symulacji KPFM) moze prowadzi¢ do duzych bledow gdy zastosowane am-
plitudy sa duze (czyli w obszarze, w ktorym zalozenie o statosci gradientu sity w
calym zakresie drgan ostrza przestaje obowiazywac). Oznacza to, ze przy rozpa-
trywaniu drgan ostrza o duzej amplitudzie nalezy stosowaé przyblizenie catkowe.

Obliczenia dla kilku wysp kwadratowych o rozmiarach zmieniajacych sie w
szerokim zakresie (opisane w rozdziale 5), implikuja mozliwo$é¢ znajdowania geo-
metrycznych charakterystyk ostrzy uzytych w eksperymentach KPFM, a co za
tym idzie, ich geometryczng dekonwolucje z obrazu KPFM. Wskazuje na to po-
rownanie wynikow eksperymentalnych z obliczeniami [5]. Godny podkreslenia jest
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fakt, ze w celu ,odwiktania” ksztaltu ostrza z danych eksperymentalnych, w zapre-
zentowanej w niniejszej pracy metodzie nie ma potrzeby stosowania splotu niezna-
nej funkeji CPD z funkcja geometrii ostrza, jak czyni sie to w pracach [110, 111].

Symulacje uktadu dwoch wysp kwadratowych o zmieniajacej si¢ wzajemnej
odleglosci na powierzchni, umozliwiaja (po aproksymacji uzyskanych krzywych
potencjatu korygujacego Vi)(ii;t ) przy pomocy sumy dwoch funkeji Gaussa) okresle-
nie jak blisko siebie moga leze¢ badane wyspy, by byly rozréznialne jako osobne.
Uzyskana w ten sposob rozdzielczo$é teoretyczna zgadza sie w przyblizeniu z
wynikami eksperymentalnymi [119].

W pracy podjeto réwniez probe zastosowania udoskonalonej metody SCM do
rozwiazania tzw. problemu odwrotnego (inverse problem), ktéry polega na obli-
czeniu na podstawie odpowiedzi KPFM oraz danych dotyczacych geometrycznych
parametrow ostrza, rozktadu CPD na powierzchni. W ogélnym przypadku pro-
blem taki jest problemem niedookreslonym, w wyniku zbyt matej ilosci informac;ji
potrzebnych do otrzymania oryginalnego rozktadu CPD (problem ten zasygna-
lizowano w pracy [111], w rozdziale IV). Jednak po zastosowaniu przyblizen i
uproszczen, mozna uzyskaé jednoznaczny wynik. Uproszczenie w tym przypadku
polegato na zastosowaniu gruboziarnistego podziatu powierzchni prébki jako ob-
szaru poszukiwania. W wyniku minimalizacji funkcji okre$lonej wzorem 6.1,
otrzymano poszukiwany rozktad CPD.

7.2 Problemy nie rozwiazane i plan dalszych ba-
dan

W przyjetym w niniejszej pracy modelu uktadu KPFM wszystkie wyspy byly na
poziomie powierzchni. W rzeczywistosci jednak, wyspy potencjatu na powierzchni
sg zawsze strukturami tréojwymiarowymi. Jednym z zagadnien nie rozwigzanych
w niniejszej pracy jest uwzglednienie wysp o réznej wysokosci wzgledem ptasz-
czyzny odniesienia z = 0. W takim przypadku nalezy m.in. uwzglednié¢ efekty
zwiazane z gromadzeniem si¢ tadunku na brzegach wysp o réznej wysokosci.

Kolejny problem do rozwigzania w tym przypadku to obliczenia dla skoriczonej
amplitudy drgan ostrza. Uzyskanie obrazéw zblizonych jakoscia do uzyskiwanych
w eksperymencie jest mozliwe, jednak wymaga zwiekszenia mocy obliczeniowe;j
co najmniej o rzad wielkosci. Naturalnym rozwigzaniem sg obliczenia réwnolegte
i przeniesienie programu na maszyne wieloprocesorows.

Zastosowany w obecnej pracy model ostrza nie uwzglednia dZwigni, na ktorej
ostrze jest umocowane. Jakkolwiek wstepne obliczenia wptywu obecnosci dZzwigni
byly przeprowadzone (dla prostego i symetrycznego modelu dzwigni), to pelny
model wymaga zastosowania realistycznego modelu dzwigni, z uwzglednieniem

85



7.2. PROBLEMY NIE ROZWIAZANE I PLAN DALSZYCH
BADAN

jej odksztalcen w czasie drgan. Niektore aspekty tego problemu zostaty pokrotce
przedyskutowane w podrozdziale 5.4.

Istotnym brakiem eksploatowanego w niniejszej pracy modelu jest nieuwzgled-
nienie kwantowej natury powierzchni i ziarnistoéci tadunku elektrycznego. Za-
stosowany model matematyczny jest modelem cigglym i jako taki dobrze opisuje
makroskopowe ciata natadowane i dziatajace miedzy nimi sity. Jednak aby moc
doktadnie opisa¢ oddziatywania wystepujace miedzy koncoéwka ostrza a atomami
na powierzchni, nalezatoby uwzgledni¢ silty chemiczne i lokalne potencjaty elek-
trostatyczne, podobnie jak zostato to zrobione w pracach [129, 108, 90].

Podejscie do problemu odwrotnego zaprezentowane w niniejszej pracy umoz-
liwia zastosowanie tej metody takze dla gestszej siatki punktéw na powierzchni,
jednak wymaga to odpowiednio wickszej mocy obliczeniowej. Takie obliczenia
zostaly przeprowadzone dla rzeczywistych skanéw KPFM, uzyskanych w Zakta-
dzie Fizyki Nanostruktur i Nanotechnologii. Choé¢ obrazy zostaly przeskalowane
do mniejszej rozdzielczosci, daje sie na nich rozrézni¢ pojedyncze wyspy. Dotyczy
to jednak tylko tych wysp, ktore sa wyraznie odseparowane od wysp sasiednich.
Dla uktadow z blisko lezacymi wyspami aktualny program nie dziala zadowala-
jaco, zas zastosowany algorytm realizujacy jednoparametrowy problem odwrotny
wymaga zwiekszenia wymiaru przestrzeni poszukiwar. Niemniej w przyjetym
modelu udaje sie zminimalizowaé wczesniej zdefiniowang funkcje btedu, co daje
pewne przyblizenie rozktadu CPD dla rzeczywistych skanéw KPFM.
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Dodatek A

Opis metody obliczeniowe]

Wyniki zaprezentowane w niniejszej pracy uzyskano przy pomocy uczelnianego
serwera obliczeniowego, nalezacego do Zaktadu Fizyki Nanostruktur i Nanotech-
nologii Instytutu Fizyki Uniwersytetu Jagielloniskiego. Serwer ten jest maszyna
posiadajaca dwa dwurdzeniowe procesory Intel Xeon, oraz pamieé¢ operacyjna 4
GB. Na serwerze zostal zainstalowany oraz skonfigurowany system operacyjny
Linux Suse 10.1.

W niniejszym dodatku opisano oprogramowanie, ktore zostato uzyte do ob-
liczeri zaprezentowanych w pracy. Gléowny program obliczajacy silty elektrosta-
tyczne ostrze—probka, potencjaly korygujace i mapy KPFM a takze kilka mniej-
szych programoéw pomocniczych zostato napisanych w jezyku C. Programy te
korzystaja z biblioteki Lapack! do obliczeri algebry liniowej o wysokiej doktadno-
sci.

A.1 Sposoby przygotowania i modyfikacji danych

Wspomniane wyzej oprogramowanie umozliwia obliczenia potencjatu koryguja-
cego ostrza dla trzech przyblizen, oméwionych w Rozdziale 4: przyblizenia sta-
tycznego (gdy ostrze KPFM utrzymywane jest na statej wysokosci nad probka),
przyblizenia gradientowego (uwzgledniajacego drgania ostrza, ale zakladajacego
liniowa zalezno$¢ miedzy sita ostrze-probka a wychyleniem ostrza), oraz przybli-
zenia catkowego (uwzgledniajacego caly zakres drgan ostrza). Ponadto mozna
prowadzié¢ obliczenia odpowiedzi KPFM (czyli obliczenia rozktadu Vepp przy da-
nym z eksperymentu rozktadzie powierzchniowym Vi) w ramach problemu od-
wrotnego. Ponizej zostaly omowione wszystkie wspomniane przypadki, oraz pliki
uzywane w obliczeniach.

Thttp:/ /www.netlib.org/lapack/
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A.1.1 Obliczenia w przyblizeniu statycznym

Przyblizenie statyczne polega na obliczaniu sity elektrostatycznej ostrze—probka
dla nieruchomego ostrza umieszczonego na wysokosci z. nad punktem o wspot-
rzednych z., y. skanowanej powierzchni. Ponizej zostaly wyliczone pliki potrzebne
do tych obliczen.

e input.dat

Jest to plik wejsciowy zawierajacy dane dotyczace ksztattu ostrza, jego po-
lozenia w przestrzeni oraz liczby segmentéw z jakich ostrze sktada sie w
metodzie SCM. W pliku zawarte sa rowniez informacje o ksztalcie i poto-
zeniu wysp potencjalu na powierzchni. Aby zmienié¢ ktory$ z parametrow,
nalezy wyedytowaé ten plik przy pomocy jakiegos edytora tekstu, np. vi.

® Scm.C

Jest to plik Zrodtowy metody scm. Plik ten jest wejsciem skryptu kompilacja.sh.
Dziatanie programu jest nastepujace. Zostaje otwarty do odczytu plik
input.dat, z ktoérego pobierane sa dane dotyczace rozktadu potencjatu na
powierzchni oraz geometrii ostrza. Na podstawie tych danych obliczana jest
funkcja @4 (r), wartosci pol segmentoéw ostrza oraz wektoréw normalnych do
tych segmentow. Nastepnie, gdy wszystkie dane znajda sie w odpowiednich
tablicach, rozwiazywane jest réwnanie 4.31. Wynikiem jest macierz z war-
tosciami gestodci powierzchniowych tadunku dla kazdego segmentu ostrza.
Na podstawie tych danych, dla kazdego potozenia ostrza wzdluz zadanej
Sciezki skanowania obliczana jest z rownania 4.27 wartos¢ sity elektrosta-
tycznej ostrze—powierzchnia. Dla trzech wartosci napie¢ probnych ostrze—
powierzchnia obliczana jest wartosé sity, a nastepnie, przy pomocy metody
minimalizacji, znajdowana warto$¢ Vi, dla aktualnego potozenia ostrza.
Wyniki obliczeri zapisywane sa do plikow output.dat (geometria ostrza
dla kazdego kroku) i wyspa.dat (wyniki obliczen gestosci powierzchniowej
tadunku, wartosci trzech sktadowych sity ostrze—powierzchnia oraz wartosci

Viias dla kazdego kroku).

e kompilacja.sh

Plik ten jest skryptem powloki linuksowej?, stuzacym do kompilacji pliku
zrodtowego scm. c. Jako kompilator uzywany jest program gce. Plik kompilacja.sh
zawiera Sciezki do bibliotek lapack, wczesniej zainstalowanych w systemie.
W niniejszych obliczeniach wykorzystano biblioteke numeryczng Intel MKL.

2domys$lna powloka jest powloka bash; jesli w systemie wystepuje inna, nalezy zmieni¢
powtoke komendg chsh bash
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e output.dat

W pliku tym zawarte sa wszystkie informacje dotyczace geometrycznej
struktury ostrza, a takze wspotrzedne ostrza dla wszystkich punktéow ob-
liczeniowych zadanych jako dane wejsciowe w pliku input.dat. Oprocz
tego, w pliku output.dat zawarte sg wartosci skltadowych Fy, Fy, F, sity
elektrostatycznej ostrze—probka dla wszystkich punktéw, dla jakich prze-
prowadzano obliczenie, oraz odpowiednie wartosci Vi, dla tych punktow.

e wyspa.dat

Plik ten zawiera wyniki obliczert wszystkich sktadowych sit elektrostatycz-
nych, catkowitego tadunku ostrza oraz potencjalu korygujacego Vias dla
kazdego punktu obliczenia. Liczba wierszy tego pliku jest réwna liczbie
punktow obliczeniowych.

A.1.2 Obliczenia w przyblizeniu gradientowym

Obliczenia w przyblizeniu gradientowym wymagaja tych samych plikow wejscio-
wych co w przyblizeniu statycznym, tworzone sg rowniez takie same co do struk-
tury pliki wyjéciowe. Jedyna réznica pomiedzy tymi dwoma typami obliczen jest
zawarto$é pliku zrédtowego scm.c, w ktorym zamiast minimalizacji sity elektro-
statycznej, przeprowadzana jest minimalizacja réznicy tej sity dla dwoch potozen
ostrza we wspotrzednej z w zaleznosci od polozenia ostrza we wspotrzednych

A.1.3 Obliczenia w przyblizeniu catkowym

Przyblizenie catkowe r6zni si¢ od pozostatych dwoch przyblizen liczba punktow,
dla ktorych program oblicza site elektrostatyczna ostrze—probka. Wynika to z ko-
niecznosci obliczenia sity elektrostatycznej dla wielu wysokosci ostrza nad punk-
tem powierzchni o wspotrzednych x.,y.. Wartosci tych sit sa wykorzystywane w
programie obliczajacym numerycznie catke 4.44. Zatem czas obliczen dla przy-
blizenia catkowego jest kilkudziesieciokrotnie dtuzszy niz dla pozostatych dwoch
przyblizeni?.

e input.dat

Plik ten jest co do struktury niemal taki sam jak dla pozostalych dwoch
przyblizen. Jedyna roznica jest dodatkowa linia zawierajaca informacje o
liczbie punktow obliczenia sity wzdtuz zmiennej 2.

3W praktyce czas ten mozna znacznie zredukowaé jesli program zostanie uruchomiony na
maszynie wieloprocesorowej, takiej jak Surface.
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e calka.c

Program, ktory oblicza warto$é catki 4.44. Na wejsciu czyta plik force.dat,
produkowany przez glowny program metody scm, natomiast na wyjsciu
produkuje plik delta_omega.dat, ktory zawiera przesuniecia czestotliwo-
Sci drgan ostrza w zaleznosci od potozenia w granicach zadanych w pliku
input.dat. Plik delta_omega.dat jest wejSciem dla programu vbias.c.

e vbias.c

Program ten pobiera na wejéciu dane z pliku delta_omega.dat i dokonuje
minimalizacji funkcji przesuniecia czestotliwosci drgan ostrza w zaleznosci
od potencjatu ostrza (jest to funkcja kwadratowa, wiec ma $cisle okreslone
minimum). W wyniku tej minimalizacji, powstaje plik vbias.dat, ktory
zawiera koncowe obliczenie potencjatu korygujacego w przyblizeniu catko-
wym, czyli ymo)

bias

e output.dat
Plik wyjsciowy produkowany przez gléwny program metody scm. Jego
struktura jest taka sama jak dla pozostalych dwoch przyblizen.

e force.dat

Plik wyjsciowy zawierajacy wartosci sit elektrostatycznych ostrze—probka
dla wielu wysokosci ostrza nad punktem powierzchni o wspotrzednych z., ye.
Dane z tego pliku stuza do obliczenia catki okreslajacej przesuniecie czesto-
tliwosci drgan ostrza Af.

e delta_omega.dat

Plik ten zawiera wartosci przesunie¢ czestotliwosci drgan ostrza w zaleznosci
od potozenia nad punktem x., y., w granicach zadanych w pliku input.dat.
Plik delta_omega.dat jest wejéciem programu vbias.c.

e vbias.dat

Plik zawiera obliczone wartosci Véii;lst ) dla wszystkich punktow x., ye, duin
potozenia ostrza.

A.1.4 Obliczenia inverse problem

W obliczeniach realizujacych problem odwrotny wykorzystywane jest na obecnym
etapie jedynie przyblizenie statyczne. Wynika to z koniecznosci wielokrotnego ob-
liczania dwuwymiarowych map CPD w celu optymalizacji V.. Dla takiego przy-
blizenia czas obliczen jest bardzo dlugi pomimo uzywania wszystkich procesoréw
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dostepnych w systemie i wynosi zwykle okoto doby dla uzywanej w niniejszej
pracy rozdzielczosci wynoszacej 80 x 80 pikseli.

e input.dat

Plik zawiera jedynie informacje o geometrycznych parametrach ostrza oraz o
wartosci jego potencjatu elektrostatycznego. Informacje dotyczace rozktadu
potencjatu na powierzchni zawarte sa w osobnym pliku, vcorr_exp.dat.

® scm_inverse.c

Glowny plik Zrodtowy metody inverse. Zawiera algorytm przeszukiwania
optymalnego rozktadu CPD. Ogoélny zarys dzialania programu jest naste-
pujacy. Z pliku input.dat pobierane sa dane dotyczace geometrii ostrza.
7 pliku vcorr_exp.dat pobierane sa dane dotyczace rozktadu potencjatu
powierzchniowego. Nastepnie, przy pomocy algorytmu opisanego w roz-
dziale 6, obliczany jest optymalny powierzchniowy rozktad CPD, ktory za-
pisywany jest do pliku cpd_opt.dat. Powierzchniowy rozktad Vi.s(z,y)
dla optymalnego rozktadu CPD zapisywany jest do pliku vc_opt.dat. Dla
kazdego kroku optymalizacji obliczany jest btad dopasowania zdefiniowany
wzorem 6.1. Wartosci tego btedu zapisywane sa do pliku blad.dat.

e vcorr_exp.dat
Plik zawiera mape Vii.s(z,y) potencjatu korygujacego. Dane te moga po-
chodzi¢ z eksperymentu lub byé¢ wygenerowane sztucznie. W przypadku
danych z eksperymentu zwykle konieczna jest redukcja rozdzielczosci.

e output.dat
Plik wyjsciowy, identyczny co do struktury i zawartych w nim informacji z
plikiem uzywanym we wczesniej omoéwionych przyblizeniach.

e vc_opt.dat
Plik zawiera mape powierzchniowego rozkladu Via.s(x,y), obliczonego dla
optymalnego rozktadu CPD.

e cpd_opt.dat
Optymalny powierzchniowy rozktad CPD, bedacy rozwiazaniem problemu
odwrotnego.

e blad.dat

Plik zawiera przebieg funkcji btedu zdefiniowanej wzorem 6.1 podczas opty-
malizacji. Minimum tej funkcji okresla jednoznacznie optymalny rozktad
CPD, zawarty w pliku cpd_opt.dat.
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