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Stowa kluczowe
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Glownym celem niniejszej pracy doktorskiej byto
opracowanie parametryzacji potencjalu ReaxFF przy-
stosowanego do modelowania procesow rozpylania w
uktadach ztozonych z atoméw wegla, wodoru i tlenu.
Jego pierwsza wersja, obejmujgca wylgcznie weglo-
wodory, zostala wykorzystana do wzbogacenia wiedzy
wynikajgcej z badan eksperymentalnych dotyczacych
zachowania ukladoéw organicznych bombardowanych
przez duze klastry argonu, ze szczegdlnym uwzglednie-
niem kgtow emisji i energii kinetycznej rozpylonych
czastek.

Po rozszerzeniu potencjalu o tlen, pochylitem sig¢
nad jednym z najgorgtszych obecnie tematow w spo-
fecznosci SIMS, tj. wykorzystania duzych klastrow
molekul wody, ktére pozwalaja na zwiekszenie sygnatu
od emitowanych zjonizowanych fragmentéw nawet o
dwa rzedy wielkosci w poréwnaniu do klastrow argonu
o podobnej wielko$ci! Moim celem bylo rzucenie $wia-
tla na mozliwy mechanizm odpowiedzialny za wystg-
pienie tego wzmocnienia.
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Stowa kluczowe
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Development of a ReaxFF-like force field for modelling
sputtering of organic materials

Stowa kluczowe
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Streszczenie rozprawy
(maksymalnie 1 400 znakdw)

The main goal of this dissertation was to develop the
parameterization of the ReaxFF potential adapted for
modelling the sputtering processes in systems com-
posed of carbon, hydrogen, and oxygen atoms. Its first
version, covering only hydrocarbons, was used to en-
rich the knowledge resulting from experimental studies
on the behaviour of organic systems bombarded by
large argon clusters, with particular emphasis on emis-
sion angles and kinetic energy of sputtered particles.

After expanding the potential to oxygen, I studied one
of the hottest currently topics in the SIMS community -
large water clusters that allow the signal from emitted
ionized fragments to be increased by up to two orders of
magnitude compared to argon clusters of similar size!
My goal was to shed light on the possible mechanism

responsible for the existence of this amplification.

* Jezeli rozprawa jest napisana w jezyku polskim wystarczy wypelni¢ pierwszg rubryke.
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