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Аннотация 

В работе рассмотрены различные способы визуализации наноразмерных пор в 
структурах тонких пленок, полученных в результате моделирования процесса 
напыления. Визуализация, осуществляемая средствами программы 
VisualMolecularDynamics, основана на построении поверхностей равной плотности и 
позволяет наглядно продемонстрировать зависимость структурных свойств 
напыленных тонких оптических покрытий от условий их напыления. В качестве 
объекта визуализации взяты кластеры атомов, полученные при моделировании на 
суперкомпьютерах «Ломоносов» и «Ломоносов-2» процесса напыления нано слоев 
пленок диоксида кремния с различной энергией напыляемых атомов кремния  и 
имеющих разную  пористость. 

Ключевые слова:молекулярная динамика, пористость, диоксид кремния, тонкие 
пленки, визуализация пор 
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Введение 
 Многослойные тонкие оптические 

покрытия являются одним из основных 
элементов фотовольтаических 
устройств. Структурные и оптические 
свойства тонких покрытий существенно 
зависят от условий их изготовления [1]. 
Наноразмерные поры и каналы, обра-
зующиеся в процессе роста тонких оп-
тических покрытий, контролируют 
диффузию малых молекул из газовой 
фазы внутрь пленки. Рост концентрации 
этих молекул может приводить к изме-
нению оптических и электрических 
свойств пленок [2,3]. Эксперименталь-
ное исследование пористости тонких 
пленок затруднено вследствие малости 
размеров пор, поэтому использование 
методов атомистического моделирова-
ния для этой цели представляется обос-
нованным. Ранее на основе классиче-

ской молекулярной динамики (МД) был 
развит подход, позволяющий на атоми-
стическом уровне моделировать процесс 
роста тонких оптических покрытий [4-
7]. Полученные кластеры тонких пленок 
содержат информацию о декартовых 
координатах всех атомов, что позволяет 
проводить микроскопический анализ 
структуры, в том числе пористости.  

В настоящей работе проведен визу-
альный анализ пористости атомистиче-
ских тонких пленок, полученных по ре-
зультатам моделирования процесса 
напыления, средствами программы Vis-
ualMolecularDynamics[8]. На примере 
пленок диоксида кремния показано, что 
концентрация, размер и форма пор су-
щественно зависят от энергии осаждае-
мых на подложку атомов.    
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Метод получения ато-
мистических кластеров 
тонких пленок диоксида 
кремния 

МД моделирование процесса напы-
ления тонких оптических покрытий ор-
ганизовано как пошаговая процедура [4, 
5]. Кластер стеклообразного диоксида 
кремния с горизонтальными размерами 
10.4 нм и 9.0 нм и вертикальной толщи-
ной 5.7 нм был использован в качестве 
подложки. Кластер приготовлен из кри-
сталлической структуры α-кварца с ис-
пользованием процедуры отжига [4, 5]. 
Число групп SiO2, инжектируемых в об-
ласть моделирования за один цикл, 
равнялось 25, другие параметры моде-
лирования совпадали с теми, что ис-
пользовались в предыдущих работах 
[6,7]. Для вычисления энергии меж-
атомных взаимодействий использова-
лось силовое поле 
DESIL[4].Моделирование напыления 
проводилось программой KUVALDA [3], 
установленной на суперкомпьютерах 
«Ломоносов» и «Ломоносов-2» Супер-
компьютерного Центра МГУ им. М. В, 
Ломоносова[9]. Максимальное число 
ядер достигало 512. Для МД моделиро-
вания использовалась GROMACS[10].  

Визуализация пор в 
тонких пленках  

 Визуализация пор основана на 
построении поверхности постоянной 
плотности. Величина плотности в про-
извольной точке кластера, характеризу-
емой радиусом-вектором r


, вычисляется 

по следующей формуле: 
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где ir


 - радиус-вектор, проведенный в 

точку, где находится i-ый атом. Полное 
число атомов в кластере равно N, α – 
параметр, который определяется путем 
умножения  радиуса Ван-дер-Ваальса 
атома на весовые и масштабные коэф-
фициенты, позволяющие пользователю 
регулировать визуальное представление 

поверхности (см. ниже описание пара-
метров). Радиус Ван-дер-Ваальса атома 
кислорода был взят равным R(O) = 0.152 
нм [11], кремния R(Si) = 0.21 нм  [12].  

В программе VMD для построения 
поверхности постоянной плотности ис-
пользуется  функция QuickSurf, имею-
щая четыре независимых параметра: 
RadiusScale, DensityIsovalue, 
GridSpacing, SurfaceQuality, и один па-
раметр, не являющийся независимым, 
Resolution. Эти параметры влияют на 
создаваемую поверхность следующим 
образом: 

Resolution - параметр, значения кото-
рого лежат в диапазоне [0.50, 8.00], 
позволяющий предварительно выста-
вить значения параметров RadiusScale, 
DensityIsovalue, GridSpacing по задан-
ному в VMD правилу. Если индивиду-
ально изменять любой из перечислен-
ных выше параметров, то значение 
Resolution не изменяется; 

RadiusScale – масштабный коэффи-
циент радиуса, минимальное значение 
0.1 и может меняться с шагом 0.1. Пара-
метры α, RadiusScale и радиус Ван-дер-
Ваальса R связаны соотношением  α = 
RadiusScale·R;    

DensityIsovalue  – безразмерная вели-
чина плотности, вычисленная по фор-
муле (1), используемая при построении 
поверхности постоянной плотности. 
Значения лежат в диапазоне [0.1, 20.0] 
и изменяются с шагом 0.1; 

GridSpacing – значение интервала 
равномерной сетки. Значение выставля-
ется, начиная с 0.5, и неограниченно 
сверху, значение можно изменять с ша-
гом 0.1. Плотность вычисляется в узлах 
сетки; 

SurfaceQuality – параметр, влияющий 
на максимальное расстояние отсечки 
для использования при суммировании 
вкладов гауссовой плотности от атомов 
или частиц в окрестности каждой точки 
решетки. Возможны 4 значения для это-
го параметра: Low, Medium, High, Max.  

Для визуализации  пор в структуре 
тонкой пленки нами были выбраны 
следующие значения перечисленных 
параметров: Resolution – 1, RadiusScale – 
1, DensityIsovalue – 0.6, GridSpacing - 1, 



SurfaceQuality – Normal. Эти величины 
параметров означают, что при исполь-
зовании функции  QuickSurf для от-
дельного атома вокруг этого атома будет 
построена сферическая поверхность, ра-
диус которой равен радиусу  Ван-дер-
Ваальса  данного атома.  Также для по-
строения рисунков, показанных ниже, 
были изменены параметры фона: 
Graphics ->Colors… ->Display -
>Background -> 8 white  и убрана иконка 

осей декартовой системы координат: 
Display ->Axes ->Off. 

На Рис. 1 показана поверхность по-
стоянной плотности, построенная по 
описанному выше алгоритму с указан-
ными значениями параметров. Высота 
кластеров около 40 нм, полное число 
шагов напыления равно 3•103. Подлож-
ка (нижняя часть кластера) выделена 
темным. Из Рис.1 видно, что шерохова-
тость поверхности  уменьшается с ро-
стом энергии осаждаемых атомов. 

 
Рисунок 1.Поверхности атомистических кластеров тонких пленок диоксида 

кремния, напыленных при энергии осаждаемых атомов кремния:  а) 0.1 эВ, б) 1 эВ,с) 
10 эВ.Энергия атомов кислорода во всех случаях равна 0.1 эВ. 

Для визуализации пор мы использовали два метода. В первом методе для каче-
ственного анализа пористости визуализируются горизонтальные слои толщиной 0.5 
нм (см. Рис. 2) 

 
Рисунок 2.Горизонтальные срезы толщиной 0.5 нм в кристалле α – кварца (а) и 

пленке, напыленной при энергии атомов кремния 0.1 эВ (b-d). Детали см. в тексте.   

 В случае пленки срезы были 
сделаны на высоте 3 нм (b), 6 нм (c) 15 

нм (d), высота отсчитывается от дна 
подложки. Так как толщина подложки 



составляет 5.7 нм (см. раздел Метод по-
лучения…), случай b) демонстрирует 
пористость стеклообразного диоксида 
кремния, с) – переходного слоя между 
подложкой и пленкой, d) – пористость 
самой пленки. Для увеличения 
наглядности изображения величина 
радиусов Ван-дер-Ваальса атомов 
кислорода и кремния были уменьшены 
вдвое при построении Рис. 2 заданием 
параметра RadiusScale равным 0.5.  

Видно, что в кристалле, как и 
ожидалось, структура пор упорядочена, 
в отличие от трех остальных случаев. 
Пористости подложки и переходного 
слоя при качестенном анализе не 
обнаруживают заметных различий. В то 
же время в срезе d) видно присутствие 
пор более крупных размеров в 
сравнении с теми, что налюдаются в 
переходном слое и стеклообразном 
диоксиде кремния. 

 Второй способ изображения де-
монстрируется на рис. 3. Точка обзора 

помещена внутрь кластера со стороны 
подложки. Светлый прямоугольник  - 
поверхность напыленной пленки. При 
данном способе преставления вещество 
пленки прозрачно, а «кляксы» и «пят-
на»  - это области, в которых вещество 
отсутствует, то есть поры. Рисунки в од-
ном столбце соответствуют одному зна-
чению энергии напыленных атомов 
кремния. Верхний ряд отличается от 
нижнего ряда значениями параметров 
освещения: в верхнем ряду включены 
параметры Display->(Light 0 and Ligth 1), 
в нижнем ряду отключены все парамет-
ры Ligth 0,1,2,3). 

Из рис. 3 следует, что при увеличении 
энергии осаждаемых атомов кремния 
концентрация пор и их размеры умень-
шаются, а форма пор становится ближе 
к сферической. Этот результат согласу-
ется с тем, что увеличение энергии оса-
ждаемых атомов приводит к увеличе-
нию плотности растущей пленки [5].

 

 
Рисунок 3.Визуализация пор в случае, когда точка обзора помещена внутрь 

структур, напыленных при энергии осаждаемых атомов кремния:  а) 0.1 эВ, б) 1 эВ,с) 
10 эВ. Энергия атомов кислорода во всех случаях равна 0.1 эВ. 



Создание анимации по 
результатам визуализа-
ции атомистических 
структур программой 
VMD 

Для более наглядного представления 
формирования внутренней структуры 
растущей  пленки была сделана покад-
ровая анимация (см.Рис.4). 

 
 
Алгоритм получения изображения 

напыленной структуры в программе 
VMD следующий: 

Запустить VMD 
File->New Molecule…->Filename-

>Browse…->Load 
Graphics ->Colors… ->Display -

>Background -> 8 white 
Graphics ->Colors… ->Name-

>{выбираем элементы и ставим им в со-
ответствие цвета; в нашем случае: 
S,O,K,F->2 gray и N,C->6 silver} 

Display ->Axes ->Off 
Graphics->Representation… 
Далее в открывшемся окне устанав-

ливаем следующие параметры 
Coloring Method->Name 
Drawing Method->QuickSurf 
Resolution –>1 
RadiusScale –> 1 
DensityIsovalue –> 0.6 
GridSpacing -> 1, 
SurfaceQuality –> Normal 
Для получения окна нужного размера 

и сохранения картинки с нужным раз-
мером, например 400x800 (ширина, 
высота),  нужно ввести в консоли VMD 
следующее: 

display resize 400  800  
далее для сохранения полученного 

изображения в консоли следует напи-
сать следующее: 

render snapshot name1.bmp 
На рис.4 показана анимация, в кото-

рой структура уменьшается от 400 до 5 
ангстрем с шагом 5 ангстрем и увеличи-
вается обратно. Она зациклена и пред-
ставлена в формате gif. Для ее создания 
нужно сделать набор изображений, со-
ответствующие срезам на перечислен-

ных выше высотах. Это делается с по-
мощь указанного выше алгоритма с из-
менением следующего параметра: 

Graphics->Representation… 
Selected Atoms-> (z<X), 
Где X меняем при создании картин-

ки. Т.е. X=400, 395, 390, …, 5  
Эти действия можно автоматизиро-

вать, например, с помощью программы 
AutoIt [13]. Также с помощью програм-
мы XnView[14] все сохраненные изоб-
ражения можно преобразовать в формат 
gif для уменьшения веса данных файлов 
и дальнейшей их обработки. Создание 
анимации, представленной на рис.4, 
производилось в программе 
ImageMagick[15]. В  демонстрируемой 
анимации  каждое изображение длится 
1 секунду.  

Заключение 
 Продемонстрирована возмож-

ность визуализации наноразмерных пор 
в атомистической структуре кластеров 
тонких пленок, полученных молекуляр-
но-динамическим моделированием 
процесса напыления. Визуализация вы-
полненас использованием программы 
VMD [8] с помощью построения поверх-
ности постоянной плотности. Результа-
ты визуального анализа наглядно де-
монстрируют, что при низкой энергии 
напыляемых атомов концентрация пор 
в растущей пленке существенно выше, 
чем при использовании высокоэнерге-
тических методов напыления. 

Работа выполнена при поддержке 
Российского Научного Фонда, грант 14-
11-00409. 
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