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Resumen

Parte de lainvestigacion cientifica actua involucrael empleo de diversas herramientas computacionales,
tanto tedricas como de experimentacion. La simulacion computaciona puede brindar acercamientos
valiosos alaresolucion de problemas cientificos. Lamicroscopia de fuerzaatdbmica (AFM) congtituye
una de las técnicas de microscopia de sonda local; busca escanear |as fuerzas interatébmicas que
pueden establ ecerse entre una muestray una sonda. El movimiento oscilatorio del cantiléver se puede
modelar matemati camente utilizando los primeros armoni cos de la ecuacion de un oscilador armoénico
forzado con amortiguamiento. El hecho de que sea posible modelar matematicamente permite que
ambos comportamientos puedan ser programados'y computados parala prediccion del comportamiento
fisico anivel tedrico.
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Modeling the dynamics of an AFM Atomic Force Microscopy cantilever

Abstract

Currently some research involves computing, as well as experiment. On the other hand, computer
simulation can provide valuable approaches to scientific problems. The atomic force microscopy
(AFM) is one of the scanning probe microscopy techniques, which locally scans interatomic forces
between a sample and a probe. The oscillatory motion of the cantilever can be smulated mathematically
using a forced damped harmonic oscillator model. The fact that it is possible to mathematically
approach the behaviour of the cantilever-sample system, allows them to be programmed and computed
to predict the physical behavior at atheoretical level.
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I ntroduccion

En AFM se hace oscilar la sonda con una
frecuenciay amplitud determinadas; luego, por
medio de un sistema el ectrénico de sensores 'y
retroalimentacion, se mide la manera en que la
interaccion con lamuestra afecta el movimiento
oscilatorio. La frecuencia de resonancia, €l
desfase y la amplitud de la oscilacion enlazan
ladindmicade lavibracion de la sonda con las
interacciones entre muestray sonda. Todos estos
pardmetros han sido utilizados como variable
de retroalimentacién. Uno de los modos
dinémicos mas conocidosesel AFM de amplitud
modulada (AM-AFM). El AM-AFM o modo de
contacto excita el cantiléver a su frecuenciade
resonancia libre y la amplitud de la oscilacion
se utiliza como la variable de retroalimentacion
para medir la topografia de la superficie de la
muestra. La componente de lainteraccién entre
sonday muestra se puede modelar mediante las
ecuaciones de mecéanica de contacto.

Desde lainvencion del AFM (Binning, 1998),
se ha acumulado mucho trabajo respecto a la
metodologia y teorizacion, buscando obtener
mas provecho de esta herramienta. En la
publicacion “High-Q Dynamic Force
Microscopy” presentan una técnica de
microscopia de fuerza dindmica con laintencion
de generar imagenes en liquidos. La técnica
consistia, a grandes rasgos, en aumentar €l valor
del factor de calidad del cantiléver entres Grdenes
de magnitud. El articulo reporta simulaciones
computacionales que muestran que lafuerzade
interaccion entre la punta del cantiléver y la
muestra disminuye en dos 6rdenes de magnitud
debido a la modificacion hecha al factor de
calidad del cantiléver. “Dynamic AFM using
the FM technique with constant excitation
amplitude’, corresponde ala primeravez en que
se propone controlar el comportamiento del
cantiléver modulando la frecuencia y
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manteniendo la amplitud de la oscilacién
constante. Los autores apoyan su propuesta
mediante simulacién computacional. El articulo
muestra la relacion entre distancia de la
frecuencia y amplitud, e infiere que las dos
variables medidas se comportan debido aaportes
tanto conservativos como disipativos.

Ta vez unade las publicaciones que ha obtenido
estatus clasico corresponde a“ Dynamic atomic
force microscopy methods’ (Garciay Perez,
2002). Este articulo de revision resume laextensa
teoria que involucra la dinamica vibracional de
un cantiléver con excitacion senoidal y en
interaccion con una superficie. Estainteraccion
dota a esta dinamica de un carécter no linea que
los autores exploran de manera exhaustiva
basados en € trabajo de sus colegas. El articulo
se divide basicamente en dos grandes partes
corresponden a modulacién de amplitud y
modulacion de frecuencia. Los autores enfatizan
en laindependenciafisicade los fendmenos que
seobtienen a utilizar las técnicas de modulacion
lo que ha generado dos comunidades cientificas
distintas. El articulo detalla aspectos fisicos
como la mecanicade contacto y los modelos de
diferente complejidad que se utilizan para
aproximar la interaccion entre la punta del
cantiléver y la muestra. Es esta interaccion la
gue determina el comportamiento
intrinsecamente no lineal de la microscopia de
fuerza atdbmica, generando e fendmeno que €l
articulo mencionacomo bifurcacion; e cantiléver
tiene dos maneras digtintas de comportarse segin
la separacion entre puntay superficiey depende
de las distintas fuerzas de interaccion que estén
presentes. Por otro lado, € articulo hace hincapié
en un fendmeno que permite la identificacion
de la presencia de materiales en debido a
cambios en frecuencia usando la técnica de
modulacion de amplitud.
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Esta revision aumenté el interés por la
investigacion tedricadeladinamicade cantiléver
y ha dado origen ala busqueda de solucionesy
alamegoriadelaconstruccion e implementacion
de instrumentos de microscopiay espectroscopia

Modelo basico

Para simular el movimiento de la punta del
cantiléver con amplitud modulada se utiliza una
ecuacion diferencia de segundo orden no lineal.
Corresponde al modelo matematico de un
oscilador armonico forzado con
amortiguamiento.

62z ke
mae Tt

mosg 6
Q 6t

= F;; + Fj cos(wt)

(1)

En la ecuacion, m es la masa del cantiléver
simplificado en una masa puntual, z esla
posicion de lapuntadel cantiléver respecto ala
posicion de equilibrio, k es la constante de
fuerzadel cantiléver en oscilacion libre, w g es
la frecuencia de resonancia angular, Q esé€l
factor de calidad, F. son las fuerzas de
interaccion entre la superficie y la punta del
cantiléver, F, eslaamplitudy «gq lafrecuencia
angular de la onda de excitacion. Esta onda de
excitacion caracterizaa oscilador como forzado
y corresponde al impul so externo que hace vibrar
al cantiléver.

7/, sample 777

Figura 1: Esquema de las distancias relevantes del
sistema cantiléver-superficie en Garciay Perez (2002)
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La ecuacion se debe aproximar mediante un
método de integracion numerica, por ejemplo
Runge Kutta. Ademés se debe actualizar € valor
de F;; en cada paso de integracién de acuerdo
con algun modelo de fuerzas de interaccion.
Unaopcién es utilizar dos ecuaciones distintas
paracacular € valor de Fis dependiendo dela
distanciade lapuntadel cantiléver respecto ala
muestra. Si esta distanciaes menor aa que las
fuerzas de interaccion Fi. obtendrian su valor
siguiendo la ecuacion:

2 HR

r. [ —

6d?

4E;fecnvey R

ap— T — 2
3 — 3u2 ( :

2)

FE(ZD, z) =

En laecuacion (2), Eefective es el médulo de
elasticidad efectivo, R esel radio dela punta
del cantiléver, o eslaminimadistancia entre
el centro de los atomos de la puntadel AFM y
los &omos de la muestra, %= esladistancia de
la punta del cantiléver ala muestra cuando €l
cantiléver esta en posicion de equilibrio, y
Us esla constante de Poisson de la muestra,

d corresponde ala posicion instantdneade la
punta del cantiléver respecto a la muestra,
H eslaconstante de Hamaker.

El Eefeeivo  se calcula con la siguiente
ecuacion:
1 1-v] 1-of
Eefectivo E; E:  (3)

Donde Yt eslaconstante de Poisson de la punta
del cantiléver, E: y Es son los médulos de
elasticidad de la punta del cantiléver y de la
muestra.

En el caso de que la distancia sea mayor a
ap se utilizalas fuerzas de interaccion entre
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punta y muestra se calculan con siguiente
ecuacion:

HR

F..(z.z)=———
L ﬁdz

(4)

Para este caso se asumen val ores tipicos de una
muestra polimérica. Se elige el médulo de
elasticidad E; =1 GPa y una constante de
Poisson vy = 0.4 . El médulo de elasticidad
de la punta del cantiléver se le da un valor

E, = 130 GPa Yy una constante de Poisson
v, = 0.1. Laconstante defuerzade canlsiléver
se puede fijar en un valor tipico k=2 la
frecuencianatural fy = 70kHz, en y e factor
decalidad Q = 150. Deigua manerase eligen
valores realistas para la amplitud y frecuencia
de excitacion, y las dimensiones de la punta del
cantiléver.

La idea es generar graficas que comparen la
amplitud de oscilacién con la variacion de la
separacion entre la superficie de lamuestray la
punta. Para esto se selecciona unaamplitud para
el cantiléver cercanaa A =50 nm . Se€lige
unaposicién parael cantilever ae unos respecto
a la superficie de la muestra. Se integra la
ecuacion del movimiento oscilatorio armonico
y se mide laamplitud de la oscilacion. Se reduce
gradualmente la posicion del cantiléver respecto
alamuestray se mide laamplitud de oscilacion.
Finalmente se construye la grafica de la
oscilacion contra la distancia de la punta en
equilibrio respecto ala muestra.

10 (a) o :,,gy:'.!l_m..
€ 8 & ’
E f'“‘{
'8 6 &
2 s i
£ &
B &
qE: 2 P —a— High amplitude solution
ol —O— Low amplitude solution

Tip-surface separation (nm)
Figura 2 :Comportamiento de laamplitud de la
oscilacion comparada con la separacion de la
superficiey lapuntaen Garciay Perez (2002)
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2. Analisis computacional

El articulo “ Analytical solutions of thefirst three
frequency shifts of AFM (...)” (Shueer-Muh
Lin, 2006) propone un método para determinar
el cambio de frecuenciatomando en cuentalas
fuerzas de interaccion y utiliza el modelo
Lennard-Jones. El autor realiza simulacionesy
muestra como laamplitud y la distancia punta-
muestra disminuyen a aumentar el cambio en
frecuencia. Evidenciatambién como los cambios
en frecuencia contribuyen mas alas oscilaciones
en primer orden que en Ordenes superiores. Con
un cantiléver de mayor frecuencia de oscilacion
natural o bien con constante de resorte menor,
€l cambio de frecuenciaen oscilacionesde primer
orden aumenta. También emite conclusiones
acerca de la altarigidez necesaria para repeler
perturbaciones externas. En otra publicacion
proponen obtener el cambio de frecuencia de
unasondaen formadeV cercanaaunasuperficie
inclinada (Shueei-Muh Lin, Lee, y Chen, 2006).
Propone un modelo analitico y o compara con
otros dos: gradiente de fuerza y perturbacion.
L os autores obtuvieron mayores cambios en
frecuencia cuando la amplitud de oscilacién
como Yy distancia punta-muestra disminuyen.
También descubrieron aspectos que aumentan
la magnitud del cambio en frecuencia como el
uso de un cantiléver conicoy no en formadeV,
el incremento del grosor en labase del cantiléver
y €l radio de la punta. Por otro lado, € aumento
del &ngulo deinclinacion disminuye el valor del
cambio en frecuencia. En otro trabajo analitico,
los autores buscan la relacion entre cambio de
frecuencia en diferentes 6rdenes de magnitud y
un angulo de oscilacion (Shuee-Muh Lin, Liauh,
Wang, y Ho, 2007). El articulo muestra que tanto
ladireccién como magnitud de lasinclinaciones
afectan los cambios en frecuencia. Nuevamente,
laamplitud y ladistancia punta-muestrainfluyen
més significativamente en la oscilacion
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fundamental que en ordenes superiores de
oscilacion. En otra publicacion (Shueei-Muh
Liny Lin, 2009) los autores miden los errores
que se pueden dar por disipacion de energia.
Acotan que aumentar el cambio en frecuencia
podriaayudar adisminuir los errores relacionados
con la compensacion de latensidn en corriente
directa. En “Frequency shifts and analysis of
AFM accompanying with coupled
flexural—torsional motions” (Shueei-Muh Lin
y Wang, 2009) establecen un modelo analitico
del sistema del cantiléver y muestran como los
primeros dos érdenes de oscilacion se relacionan
con el movimiento de flexiony el tercer orden
incluye componentes de torsion. Los autores
observan como afecta la distancia de la base a
la punta del cantiléver y como influenciavalor
de la constante Hamaker en los cambios en
frecuencia cuando las oscilaciones son de

amplitudes pequefias.

En Solares (2007) €l autor propone un tipo de
modulacion en frecuenciay en amplitud que
busca eliminar el fenémeno de biestabilidad y
reducir las fuerzas de interaccion entre sonday
muestra. Describe € modelo tedrico aplicandolo
de manera virtual en una molécula de
bacteriorodopsina. John Melcher y colegas
estudian como flujos de energia espontaneos en
muestras liquidas originan contrastes de fase
Melcher et al. (2009). “Theory of amplitude
modulation atomic force microscopy with and
without Q-Control” Hdlscher y Schwarz (2007)
revisan los fundamentos de microscopia de
amplitud modulada. Muestra la teoria analitica
deAM-AFM y compara mediante simulaciones
numeéricas las ecuaciones de los model os. Expone
una manera de suprimir el comportamiento
biestable en AM-AFM: Mueve €l cantiléver en
su frecuencia de resonancia, incrementael factor
de calidad y restringe las fuerza punta-muestra
alaregion atractivay de no contacto. Ademas
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demuestra que la deformacién elastica de la
muestra se puede evitar.

El articulo “Cantilever dynamicsin atomic force
microscopy” (Raman; Melcher y Tung, 2008)
se revisa la dinamica de AM-AFM vy las
posibilidades que se obtienen de su simulacion
computacional. Los autores aseveran que existen
muchas posibilidades de avanzar en la
comprension e implementacion de ladindmica
de cantiléver y el desarrollo de nueva
instrumentacion.

El articulo “Effects of higher oscillation modes
on TM-AFM measurements’ (Pishkenari y
Meghdari, 2011) utilizatanto dinamicamolecular
como el método de elementos finitos para
modelar lainteraccion de la punta de un micro-
cantiléver con unamuestra. Los autores observan
las deformaciones el asticas ocasionadas por €l

cantiléver en lamuestray aseguran que modelar
la punta del cantiléver como una masa puntual

evitaobservar aspectosrelevantes de ladindmica

“Dynamic analysis of tapping-mode AFM
considering capillary force interactions”
(Korayem; Kavous y Ebrahimi, 2011) explora
s mulaciones numéricas de un sistema cantiléver-
superficie. Ademésincluye interaccion con capas
de fluidos capilares. Los autores exponen
diagramas de amplitud y fase contra separacion
muestra-punta, obteniendo luego & valor minimo
de separacion. El articulo acota que cuando la
punta se acerca a la distancia en gque se activa
la fuerza capilar, la oscilacion puede volverse
caotica. En ambientes poco himedos la
oscilacion en larama de baja amplitud crece, y
por otro lado la humedad no parece afectar la
oscilacion en la rama de amplitud alta.

“Sensitivity and resonant frequency of an AFM
with sidewall and top-surface probes (...)”
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(Kahrobaiyan; Ahmadian; Haghighi y Haghighi,
2010) examina las sensibilidades a frecuencia
de resonancia en flexion y en torsion de un
cantiléver. Los autores deducen que los modos
de orden inferior son méas sensitivos a valores
de bajarigidez de contacto, y la situacion es
inversa para valores altos. Ademas el articulo
comparalos valores de sensitividad a diferentes
ordenes tomando en cuenta modificaciones en
las dimensiones del cantiléver. En Goémez y
Garcia (2010) se detalla un método para
identificar disipacion de energia a nanoescala.
Se calculalacurvade disipacion paralaenergia
de adhesién ala muestra, interacciones de ato
alcance y procesos visco-elasticos. Las curvas
son una combinacion de |os diferentes procesos
combinados.

En Wangy Yau (2011) los redactores emplean
latransformacién diferencial para considerar el
fendmeno cadtico y de bifurcacién en un
cantiléver. El articulo comparalos resultados de
desplazamiento y velocidad a diferentes valores
de amplitud con |las obtenidas por Runge-K utta,
ademas distingue que el comportamiento
dinémico depende de la amplitud de oscilacién
pasando por distintos tipos de movimiento:
subarmaonico, cadtico y multiperiodico. En Pai,
Wang, y Lin (2010) se examinaladindmicadel
cantiléver también mediante transformacion
diferencial. Los autores presentan diagramas de
bifurcacion, retratos de fase, espectros de
potencia, mapas de Poicaré, y el ploteo de los
maximos exponentes de Lyapunov. Corroboran
también la dependencia de la dinamica con los
valores de amplitud pasando por diferentestipos
de movimiento: cadtico, multiperiddico,
oscilacion fundamental y de érdenes superiores.

En Kahrobaiyan; Ahmadian; Haghighi y
Haghighi (2010) se descompone la dinamicade
un cantiléver en formade V tanto en amplitud
como en frecuenciamodulada. En Schwartz et
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al. (2011) los autores estudian las reacciones
dieléctricas a nanoescala en capas de polimero
utilizando microscopia de fuerza el ectrostética.
En Edami y Jalili (2012) se modela un sistema
AFM mediante parametros distribuidos y se
confrontalainerciarotaciona y su caracteristica
esfuerzo deformacion con el modelo Euler-
Bernoulli.

En los responsables plantean un controlador de
deslizamiento robusto para incrustar nano-
particulas en sustratos. Se describen las
limitaciones de la modulacion de amplitud. Los
autores ensefian unaformade obtener las fuerzas
Van der Waals utilizando curvas de distancia-
fase. Se especifican los procesos dinamicos de
dos escenarios experimentales. asperezasingular
y miltiple. En losredactores explican un proceso
de mecanizado empleando un cantiléver deAFM.
La fuerzas entre punta-muestra compone un
rasgo que determina el resultado de una
mecanizacion y la amplitud se destina a
parametro de control de la profundidad del

mecani zado.

Conclusiones

El modelado de las condiciones fisicas que
gobiernan la dindmica del cantiléver en fuerza
atomica puede ser un medio Util de ganar una
mejor percepcion de su funcionamiento. La
comprension de estos aspectos tedricos podria
llevar a una mejoria general de la técnica de
AFM. En casos especificos, el mayor
conocimiento del sistema conjunto de muestra
y cantiléver puede provocar unamejor utilizacion
delas herramientas de visudizaciony asi megores
estudios por medio de AFM. En €l Laboratorio
Naciona de Nanotecnologiaesusual laobtencidn
de imagenes de microscopia de sonda. La
comparacion con model os tedricos puede resultar
en una invaluable fuente paralameoriade los
estudios y mediciones de microscopia.
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