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Suomen supertietokoneet
hiukkaspommituksen jaljilla

12.8.2008 13:10 — Kalevi Nikulainen

Helsingin yliopiston materiaalifysiikan osaston
tutkimusryhma on luonut realistisen atomimallin, jolla
tutkitaan valonvahvistusta. Mallin avulla ryhnma on
simuloinut tieteen tietotekniikan keskuksen CSC:n
supertietokoneilla ionijalkien muodostumista ja selvittanyt,
mita piin elektronisille ominaisuuksille tapahtuu
hiukkaspommituksessa.

Puolijohde on materiaali, jonka sahkonjohtavuutta voidaan
kontrolloida lampotilaa muuttamalla tai epapuhtauksilla.
Tavanomaisimpien puolijohteiden optiset ominaisuudet
ovat kysyttyja optoelektronisissa laitteissa.

CSC:n mukaan uusi nanokiteita hyodyntava lahestymistapa on
tuonut k&den ulottuville paljon toivotun piipohjaisten
elektronisten laitteiden yhdistdmisen optisiin piireihin

samoilla edullisilla piisiruilla.

Italialainen tutkimusryhma on osoittanut, etta piinanokiteet
upotettuna kiteytyméattémaan piidioksidiin voivat tuottaa
keskitettyad laservaloa. Rajapinnan virheiden luonne selittaa
IImion osittain.

Molekyylidynamiikkaa kayettty hyvaksi

Jotta voidaan selvittda rajapintavirheiden luonne ja niiden
osuus nanokiteiden ja epajarjestyneiden aineiden
valonvahvistuksessa, on tarkeaa, ettad systeemista on luotettava
atomimalli. Flyura Djurabekova ja hanen tutkimusryhménsa
Helsingin yliopiston materiaalifysiikan osastolta ovat

luoneet realistisen atomimallin molekyylidynamiikan (MD)
avulla.

Mallin avulla saa perusteellisen kasityksen
rajapintavirheiden luonteesta. Ryhman analyysit virheista
paljastivat suuren maaran koordinaatiovirheita, jotka taytyy
passivoida systeemin optisten ominaisuuksien
parantamiseksi. Simulaatiot osoittivat myos pii-happi-
kaksoissidosten olemassaolon. Naiden sidosten tiedetdan
olevan sateilykeskuksia piinanokiteen ja epajarjestyneen
piidioksidin rajapinnassa.
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Nanokiderakenteiden ionisateilytys, joka on osa
optoelektronisten laitteiden valmistusprosessia, aiheuttaa
suurina annoksina nanokiteisen rakenteen muuttumisen
epéajarjestyneeksi. Nanokiteiden pieni koko saattaa muuttaa
aineen amorfoitumiskayttaytymista. MD-simulaatioiden avulla
tutkimusryhma selvitti, etta upotettujen nanokiteiden
amorfointiannokset, seka piissa etta germaniumissa, ovat yli
kolme kertaa pienemmat kuin vastaavissa yksikiteisissa
materiaaleissa.

Rakenteiden ymmartaminen

Erittdin suurenergiset raskaat ionit, kuten kulta, aiheuttavat
elektronisen virittymisen takia vahingoittuneita alueita,

ionijalkia, kulkiessaan materiaalin I&pi. Viimeisimmaét kokeet
epajarjestyneesta piista osoittivat ensimmaisté kertaa ydin-kuori-
hienorakenteen ionijaljissa.

Tutkimusryhma tutkii jalkien muodostumista MD-

simulaatioiden avulla ja on pystynyt todistamaan, etta jaljessa
on alitihea ydin ja ylitihe& kuori. Simulaatioissa jaljen mitat
vastaavat hyvin kokeellisia tuloksia. lonijalkien rakenteen ja
muodostumisen ymmartaminen on tarkeda materiaalitieteissa ja
ydinfysiikassa, jotta saadaan kasitys materiaalien vaurioista

ja muutoksista. Myds geokronologia, arkeologia ja
planeettainvalisen aineen tutkimus hyotyvat ionijalkien
tutkimuksesta.

Tutkimusryhma on myos vertaillut tavallisen, kiteisen piin ja
epéajarjestyneen piin elektronista rakennetta. Tutkimus on
tarkeaa, jotta voidaan paremmin ymmartaa, mita tapahtuu piin
elektronisille ominaisuuksille hiukkaspommituksessa,

jossa esimerkiksi piianturit hiukkaskiihdyttimissa ovat.

CSC:n mukaan tutkimus on viela kesken, mutta alustavat
tulokset valaisevat, mita tapahtuu piin energia-aukolle, kun
materiaali muuttuu epégjarjestyneeksi ja minkélainen
elektronirakenne materiaaliin muodostuu. Energia-aukko
ja uudet elektronitilat maaraavat suurelta osin kuinka
puolijohteesta, kuten piista, tehty laite toimii.

http://www.digitoday.fi/tiede-ja-
teknoloqia/2008/08/12/suomen-supertietokoneet-
hiukkaspommituksen-jaljilla/200820807/66

www.digitoday.fi - Kaikki digitaloudesta


http://www.digitoday.fi/tiede-ja-teknologia/2008/08/12/suomen-supertietokoneet-hiukkaspommituksen-jaljilla/200820807/66
http://www.digitoday.fi/tiede-ja-teknologia/2008/08/12/suomen-supertietokoneet-hiukkaspommituksen-jaljilla/200820807/66
http://www.digitoday.fi/tiede-ja-teknologia/2008/08/12/suomen-supertietokoneet-hiukkaspommituksen-jaljilla/200820807/66

