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Достоверное определение начала контакта зонда атомно-силового микроскопа с поверхно-
стью в силовых измерениях необходимо для изучения структурных и физико-механических свойств  
материалов. В экспериментах в воздушной среде переход от бесконтактного взаимодействия  
к контактному сопровождается резким ускоренным движением острия к поверхности. В случае  
деформируемой поверхности высокая скорость изгиба кантилевера на участке бесконтактного  
взаимодействия, с одной стороны, и относительно низкая частота записи данных атомно-силового 
микроскопа, с другой стороны, не позволяют определить начало контакта из эксперимента, опира-
ясь на характерные точки силовой кривой. Для решения этой проблемы предлагается использовать  
алгоритмы машинного обучения, «натренированные» на решении множества модельных задач.  
Взаимодействие острия с поверхностью моделировали гармоническим осциллятором, варьируя пара-
метры зонда, материала и динамические условия эксперимента. Использование разработанных алго-
ритмов продемонстрировано на примере обработки результатов индентирования полиэтилена. Полу-
ченные контактные отклонения не совпадают с имеющимися точками экспериментальных кривых.

Ключевые слова: атомно-силовая микроскопия, индентирование, контакт, машинное обучение
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Abstract
Reliable determination of the tip-surface contact in atomic force microscopy measurements  

is necessary for structural and physico-mechanical analysis of the surface properties. Transition from  
non-contact interaction to contact one during experiments in air environment is accompanied by a rapid  
jump of the tip to the surface. High velocity of the tip movement in the area of non-contact interaction  
and the relatively low rate of the atomic force microscopy data capture do not allow determining of the onset 
of contact from the points of the force curve especially in the case of a deformable surface. The proposed solu-
tion is to use machine learning algorithms trained on model results. The interaction of the tip with the surface 
was modeled using a harmonic oscillator varying parameters of the probe, the material, and the experiment. 
As a result deflection of the probe in the moment of contact is predicted using input experimental parameters. 
Use of the developed algorithms is demonstrated by treating the results of the indentation of polyethylene. 
The obtained contact deflections are significantly differ from the available points of the experimental curves.

Keywords: atomic force microscopy, indentation, contact, machine learning
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Введение

Точка контакта зонда атомно-силового 
микроскопа (АСМ) с поверхностью влияет на все 
последующие определяемые свойства материа- 
ла: рельеф поверхности и структуру подпо-
верхности неоднородных материалов [1–3], их 
физико-механические свойства [3–5].

Согласно теореме Котельникова (Найк-
виста–Шеннона), непрерывный сигнал может 
быть полностью восстановлен из дискретного 
только в том случае, если частота дискретиза-
ции вдвое выше частоты исходного сигнала. 
Ограниченная частота записи АСМ-данных 
и высокая скорость изгиба кантилевера  
на участке бесконтактного взаимодействия  
при сближении зонда с поверхностью не позво-
ляют достоверно определить момент контакта 
острия с мягким материалом при исследовании 
в среде с малой вязкостью (обычно, воздух) [6]. 
Известны работы, где начало контакта является 
дополнительной неизвестной константой [7];  
в задачах микроиндентирования использова-
ние производной позволяет избавиться от не-
обходимости определения начала контакт-
ного взаимодействия [8]. На практике в по- 
давляющем большинстве случаев задач АСМ-
индентирования за точку контакта принимают 
начало отклонения кантилевера к поверхнос-
ти [9] либо момент смены направления изгиба 
кантилевера (минимум отклонения на прямом 
ходе, jump-in). В последнем случае, однако, 
поверхность уже может быть деформирована 
за счёт сил инерции и адгезии на глубину  
до нескольких нанометров. Наиболее рациональ-
ным представляется принятие за точку контак-
та в эксперименте по АСМ-индентированию 
отклонения, соответствующего абсолютному 
максимуму скорости изгиба кантилевера [6], 
однако и этот способ в большинстве случаев  
не позволяет точно определить начало контакт-
ного взаимодействия.

Недостающие данные экспериментальной 
кривой взаимодействия могут быть получены 
при помощи «натренированных» алгоритмов 
машинного обучения. Машинное обучение 
(МО) – класс методов искусственного интеллек-
та, характерной чертой которого является 
не прямое решение задачи, а предсказание 
результата на основе предварительно 
проведённого обучения (решение множества 
подобных задач). Применение МО в области 

сканирующей зондовой микроскопии началось  
со второй половины 1990-х гг. [10]. Лавино-
образный скачек публикаций наблюдается с на- 
чала 2020 года. Большое количество работ 
посвящено использованию МО в первичной 
обработке [11, 12] и анализе [13–15] микро-
изображений. Известны работы в области МО 
и обработки силовых кривых индентирования: 
определение механических свойств [16, 17], 
определение точки контакта АСМ-зонда с поверх- 
ностью при исследовании в жидкости [18], пе-
реход к кривым напряжение-деформация [16, 19].

В настоящей работе точка начала контакта 
определялась с применением модели МО, 
«натренированной» на модели гармонического 
осциллятора. Помимо параметров зонда, экспе-
римента и материала, в модель входила и 
частота записи АСМ-данных. Предложенный 
подход использован для обработки результатов 
быстрого индентирования – массивов силовых 
кривых, полученных на неоднородном поли-
мере – полиэтилене.

Эксперимент   

Демонстрация работы методик показана  
на примере исследования поверхности поли-
этилена. Известно, что этот полимер имеют 
развитую ламеллярную структуру, которая  
скрыта внешним поверхностным низко-
молекулярным слоем. 

В работе использовали АСМ Ntegra Prima 
в режиме быстрого индентирования Hybrid 3.0: 
скорость Vz сближения – 5 мкм/с, максималь-
ное усилие – ≈ 10 нН, частота записи данных –  
31,2 кГц. Применяли зонды CSG30 с калиб-
рованными радиусом острия R и жёсткостью 
k: R = 35 нм, k = 0,8 Н/м; резонансная частота 
ω0 = 55 кГц. Радиус острия калибровали мето-
дом слепого восстановления (использовали 
тестовые структуры TGT1), жёсткость – мето-
дом тепловых колебаний.

С каждого материала были получены наборы 
силовых кривых d(z) – зависимости изгиба d 
кантилевера от вертикального перемещения z 
сканера с высоким разрешением в плоскости xy 
(шаг сканирования ≈ 10 нм). Типичная кривая 
индентирования полиэтилена представлена 
на рисунке 1. Перемещение z(t) изменяется по 
линейному закону со скоростью Vz . Обработку 
силовых кривых проводили собственными 
алгоритмами. 
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Рисунок 1 – Типичная кривая контактного взаимо-
действия зонда атомно-силового микроскопа  
с поверхностью полиэтилена. Характерные точки, 
используемые в обсуждении: A – начало отклонения 
зонда к поверхности; B – завершение скачка зонда;  
C – отлипание зонда от поверхности на обратном ходе   

Figure 1 – A typical contact interaction curve of the atomic 
force microscope tip with the surface of polyethylene. 
Characteristic points used in the discussion: A – beginning 
of the probe deflection to the surface; B – jump-in point; 
C – detachment of the tip from the surfacе

Наблюдаемый рельеф поверхности зависит 
от приложенной нагрузки. Высота рельефа h 
при отклонении d* кантилевера вычисляется:  
h(x,y,d*) = -(z(x,y,d*) – min(h(d*))). Например, 
чтобы определить рельеф, соответствующий 
усилию в момент завершения скачка зонда  
к поверхности (точка B на рисунке 1), нужно 
использовать значения z с силовых кривых, 
соответствующие d* ≡ dB.

Модель взаимодействия зонда с материалом   

При исследовании участка начального 
взаимодействия зонда с материалом используется 
модель гармонического осциллятора: 

 где d – изгиб; m – эффектив-

ная масса, m = k/(2πω)2; k и ω – соответственно 
жёсткость и первая резонансная частота 
кантилевера. 

Коэффициент демпфирования α вычисляет-
ся, используя выражение для балки [20]:

α = η0LW  3/H3,

где H – расстояние между поверхностями 
образца и кантилевера, H = Htip + h, Htip – высота 
пирамидального острия (Htip = 15 мкм), h – изме-
нение зазора (рисунок 2a); η0 – вязкость воздуха 
(1,98 × 10-5 Па∙с); L и W – длина и ширина 
кантилевера. Вблизи поверхности h << Htip , 
поэтому α ≈ η0 LW 3/Htip

3.
В задаче индентирования поверхность 

движется к острию с постоянной скоростью Vz . 
Расстояние h между острием и поверхностью: 
h(t) = h0 – z + d(t), где h0 – начальный зазор (в 
модели h0 = 40 нм); z = Vz t.

Ftot – внешние силы, действующие со сто-
роны поверхности. На участке бесконтактного 
взаимодействия, когда зазор больше равновес-
ного расстояния a0 , внешней силой является 
ван-дер-ваальсово притяжение: Ftot = Fvdw 
при h > a0. В воздушной среде поверхности 
зонда и материала обычно покрыты плёнкой 
жидкости. Наличие на поверхности жидкой 
плёнки вызывает дополнительное смещение 
острия в сторону поверхности в момент 
контакта острия с поверхностью жидкости. 
Ни в одном из проведённых экспериментов 
такого явления не выявлено. Поэтому, учитывая 
невысокую относительную влажность (≈ 25 %) 
в экспериментах, жидкой плёнкой можно 
пренебречь.

Вблизи поверхности, но вне контакта 
действует сила адгезии: Ftot = Fadh при  
h ≤ a0 . Контактное взаимодействие при h ≤ 0 
(рисунок 2b) в настоящей работе представлено 
качественно для полноты демонстрации работы 
модели и детально не рассмотрено.

Сила Ван-дер-Ваальса между плоскостью 
и сферой радиуса R при h > a0 (для полимеров 
a0 ≈ 0,5 нм) вычисляется:  

где Ats – параметр взаимодействия (константа 
Гамакера) между острием и поверхность в среде. 
На меньшем расстоянии между поверхностями 
действует адгезия, которую вычисляем по моде-

ли Дерягина–Мюллера–Топорова: 

при h ≤ a0. Определение константы взаимо-
действия является отдельной нетривиальной 
проблемой. В настоящей работе для оценки 
Ats используем усилие Fadhв момент отлипания  

md d kd Ftot � � �� ,

F A R
h h Rvdw

ts� �
�� �

2

3 2

3

2 2
,

F A R
avdw
ts� �
6
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зонда от поверхности (экспериментальная  
кривая обратного хода зонда, см. рисунок 1 – 
точка С): Fadh = Fvdw ; отсюда:  

Дифференциальное уравнение движения 
решается относительно d численно методом 
Эйлера с шагом интегрирования ∆t = 0,5 нс. 
Начальные условия: d(0) = 0, dd / dt = 0.

Модель достаточно точно описывает скачок 
зонда к поверхности полимера (рисунок 2c), 
включая прохождение точки контакта с по-
верхностью и внедрение зонда в полимер. 
Отклонение кантилевера в момент контакта  
(при h = 0), вычисленное на основе модели, 
находится значительно выше, чем завершение 

скачка зонда к материалу и не совпадает  
ни с одной из точек экспериментальной  
кривой. Это объясняется тем, что высокая  
скорость изгиба в окрестности поверхности 
и недостаточная частота записи данных  
не позволяют зафиксировать истинное начало 
контакта. То есть момент завершения скачка, 
а также ближайшие точки АСМ-кривой, 
соответствуют состоянию, когда острие  
уже внедрилось на некоторую глубину  
в мягкую поверхность. Можно показать,  
что в зависимости от параметров эксперимен-
та [6], ошибка определения точки контакта  
может быть довольно существенной.

Машинное обучение   

Обработка массивов силовых кривых тре-
бует многократных модельных вычислений, 
что занимает существенное время. Для опре-
деления отклонения в момент контакта пред-
ложено использовать методы МО, один раз 
«натренированные» на решении множества 
модельных задач. Варьировались радиус сфе- 
ры R от 6 до 40 нм с шагом 2 нм, скорость 
сближения Vz от 1 до 20 мкм/с с шагом 1 мкм/с, 
константа взаимодействия Ats (от 2 до 40) × 10-20 Дж 
с шагом 0,25 × 10-20 Дж. Изменялись размеры 
кантилеверов L, W и T, используя номинальные 
значения стандартных прямоугольных зондов 

производства TipsNano. Диапазон и шаг ∆ изме-
нения размеров, а также номинальная жёст- 
кость зондов приведены в таблице.

Используя размеры из таблицы, вычисляли 
резонансную частоту ω и жёсткость k балки [21]:

где E и ρ – модуль упругости и плотность 
материала зонда (кремний). Предварительное 
исследование показало, что варьирование равно-
весного расстояния a0 не оказывает влияния 
на измеренные отклонения dc кантилевера  
в момент контакта с поверхностью, поэтому  
при моделировании фиксировали a0 = 0,5 нм.

Рисунок 2 – Моделирование бесконтактного (a) и контактного (b) взаимодействия зонда атомно-силового 
микроскопа с поверхностью. На (c) показан начальный участок взаимодействия зонда с поверхностью  
полимера [6]: расчёт в рамках модели и типичная экспериментальная кривая. Отмечен полученный  
из модели момент контакта острия с поверхностью   

Figure 2 – Modeling of non-contact (a) and contact (b) interactions of the atomic force microscope probe with a surface; 
(c) the initial interaction of the probe with a polymer surface [6], calculation in the frame of the model, and a typical experi-
mental curve. The moment of the tip-surface contact obtained from the model is marked
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Коэффициенты модели МО были сохранены 
в отдельный файл для удобства дальнейшей 
обработки экспериментальных АСМ-данных. 
Объём полученного файла полной модели  
в сжатом состоянии более 500 Мб. Ссылка  
на него, а также пример использования могут 
быть предоставлены автором по запросу.

На рисунке 4 представлены наблюдаемые 
рельефы поверхности полиэтилена на различ- 
ных стадиях взаимодействия зонда с по-
верхностью. В момент начала отклонения (точка 
A на рисунке 1) к поверхности наблюдаем 
огибающую рельефа (рисунок 4a). В точке 
завершения скачка к поверхности (точка B 
на рисунке 1) на рельефе видны фрагменты 
внутренней ламеллярной структуры полиэти- 
лена (рисунок 4b), которые в полной мере 
проступают на рельефе при максимальной 

нагрузке (рисунок 4c). То есть, в точке завер- 
шения скачка острие находится в контакте с ма- 
териалом, деформируя внешний низкомо-
лекулярный слой, скрывающий внутреннюю 
структуру полимера.

Карта и распределение константы взаимо-
действия показаны на рисунке 5: в силу не-
однородной структуры полимера константа 
взаимодействия также имеет контраст, кор-
релирующий с ламеллярной структурой мате- 
риала. Среднее значение 12 × 10-20 Дж нахо-
дится в удовлетворительном соответствии 
с наблюдаемым значением для полиэтилен-
кремний (16 × 10-20 Дж, [22]).

При помощи модели МО, используя вход- 
ные параметры {Ats , R, k, ω0 , Vz }, были рассчи-
таны отклонения dc в момент контакта для каж-
дой точки АСМ-изображения. 
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сближения и радиуса острия (коэффициенты 
корреляции 0,03 и 0,05 соответственно; макси-
мальная ошибка предсказания – 0,35 нм). 
Ошибка предсказания имеет обратную кор-
реляцию с константой взаимодействия и 
жёсткостью кантилевера: коэффициенты кор-
реляции -0,33 и -0,31, т. е. чем выше Ats или k, 
тем ошибка предсказания меньше. Последнее 
продемонстрировано на рисунке 3b, где по-

строены зависимости средней ошибки от изме-
нения Ats и k. В целом, можно ожидать, что 
ошибка предсказания точки контакта для дан- 
ного типа зондов (жёсткость от 0,1 до 5 Н/м) 
при самой неблагоприятной комбинации пара-
метров не превышает 0,3 нм, что, учитывая, 
среднюю величину скачка таких зондов  
к поверхности в 3…4 нм (см. рисунок 1 и 2c), 
является удовлетворительным результатом.

a b

Рисунок 3 – Предсказанные моделью машинного обучения и проверочные отклонения зонда в точке контакта 
для модели, «натренированной» на полных и неполных данных (a); пунктиром показана прямая под углом  
в 45°, то есть предсказанные результаты довольно точно совпадают с проверочными данными. На (b) показана 
погрешность машинного обучения при вариации жёсткости балки и константы взаимодействия

Figure 3 – Predicted and test cantilever deflections at the contact point for a machine learning model trained on full  
and trimmed data (a); the dotted line goes at 45°, thus predicted results fit the test data quite well. The error of prediction 
for the variations of the cantilever stiffness and interaction constant is shown in (b)
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Рисунок 5 – Карта и распределение константы 
взаимодействия зонда с исследуемой поверхностью

Figure 5 – The map and the distribution of the interaction 
constant of the polyethylene

При помощи модели МО, используя входные 
параметры {Ats , R, k, ω0 , Vz }, были рассчитаны 
отклонения dc в момент контакта для каждой 
точки АСМ-изображения. Полученный рельеф 
в момент контакта (рисунок 6a) качественно  
не отличается от огибающей поверхности (ри-
сунок 4a), однако абсолютный изгиб зонда в мо- 
мент контакта более чем в два раза меньше, 
чем изгиб в точке завершения скачка зонда  
к поверхности.

Таким образом, в данном случае в момент 
завершения скачка к поверхности, зонд  
уже вдавливается в материал на глубину  
больше 1 нм (в случае более мягких материалов 
можно ожидать и более существенное 
вдавливание).

Рисунок 4 – Изображения (размер 2 × 1 мкм2) полученной на атомно-силовом микроскопе поверхности 
полиэтилена в момент отклонения зонда к поверхности (a), в точке завершения скачка зонда (b) и при мак-
симальном усилии (c)   

Figure 4 – Images of the polyethylene surface (2 × 1 μm2) obtained by atomic force microscopy at the onset of the probe 
deflection to the surface (a), at the point of the jump-in (b) and at the maximum applied load (c)

a b c

a b

Рисунок 6 – Рельеф в момент контакта (a) и соответствующее распределение отклонения кантилевера (b). 
Вставкой на (b) показано отклонение в момент завершения прыжка

Figure 6 – Surface at the moment of contact (a) and the corresponding distribution of the cantilever deflection (b).  
The inset in (b) shows the deflection at the moment of jump-in 
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Полученные точки контакта дополняют 
силовые кривые и не совпадают с имеющимися 
точками начального участка взаимодействия.

Заключение

Исследован начальный участок кривой 
индентирования: притяжение острия зонда 
атомно-силового микроскопа под действием 
сил Ван-дер-Ваальса в воздушной среде  
к (деформируемой) поверхности полимера.  
На этапе бесконтактного взаимодействия кан-
тилевер развивает высокую скорость изгиба, 
которая, в силу относительно низкой частоты 
записи данных, ведёт к потере значимых 
точек силовой кривой. В частности, это делает 
невозможным точное определение начала 
контакта острия с поверхностью.

Недостающие данные предлагается по- 
лучать методами машинного обучения, 
«натренированными» на решении множества 
модельных задач на основе гармонического 
осциллятора. Предлагаемый подход проил-
люстрирован определением точки контакта 
острия с поверхностью и может быть 
расширен для нахождения других параметров 
материала. Машинное обучение во много раз 
ускоряет обработку массивов силовых кривых 
экспериментов по быстрому индентированию.
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