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ВЛИЯНИЕ РЕЖИМА ФОРМИРОВАНИЯ ПОВЕРХНОСТИ 
' Si <001) НА ЕЕ АТОМНУЮ РЕКОНСТРУКЦИЮ

А.Е.Кив1, В.Н. Соловьев2, Т.И. Максимова3
'г. Беер-Шева, Университет Бен Гурион 

2г. Черкассы, Институт социального управления, 
экономики и права

V. Кривой Рог, Криворожский государственный педагогический
университет

В рамках данного исследования нас интересовала реконструкция 
поверхности Si (001) и приповерхностных слоев, на глубине порядка 
нескольких постоянных решетки кремния. Моделирование 
поверхности кремния проведено методом молекулярной динамики с 
использованием полуэмпирических потенциалов. В работе 
исследовано влияние температурных условий в диапазоне от 100 К 
до 1500 К на динамику реконструкции.

Реальная поверхность Si сильно отличается от идеальной 
кристаллической структуры в объеме полупроводника. Данная 
поверхность не является естественной поверхностью скола. 
Обычно для приготовления чистых поверхностей (001) 
используются повторяющиеся циклы бомбардировки ионами, 
как правило, ионами Аг с первичной энергией 100 эВ, с 
последующим лазерным отжигом в сверхвысоком вакууме (при 
Т ~  1200 К) или кратковременным нагревом кристалла до 1500 К. 
При этом условия могут быть крайне неравновесными. Это 
приводит к возникновению множества дефектов структуры.

Из-за сильной угловой зависимости ковалентной связи, на 
поверхности кремния наблюдаются относительно большие 
смещения приповерхностных атомов и деформации электронных 
энергетических спектров, что осложняет трактовку 
экспериментальных данных и ab initio моделирование.

Проведенный анализ используемых аналитических методов 
свидетельствует о том, что в большинстве аналитических 
моделей из первых принципов не проводится свободная 
релаксация всей системы атомов. Т акже часто вводится 
искусственное демпфирование, которое предполагает ооыуление 
всех скоростей для достижения системой равновесия, что ведет к
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уемой системы от реальных температур, 
отходу м0Д^ п  'работе поверхность кремния моделировал, 

в Д пекулярной динамики, что позволило моделиров? 
методом мс лаксацию атомов в разных температур,'.1' 
свободную ч̂етная ячейка содержала 1152 атома, расчет^ 
условиях- ‘ чЄской формы, линейные размеры которой * 
ячейка к  составили 32.5x32.5 А. В двух направлениях
ПЛ0СК°в1дены периодические граничные условия.
был” В 1̂0дЄЛи был использован потенциал СтиллиндЖера.

- а р г0 ф у н к ц и о н а л ь н а я  форма достаточно точно отражает 
ВЄ°сим ость химического связывания от локального 
3оординационного числа, что позволяет корректно описывать 

поведение стр у к ту р н ы х  дефектов, вызывающих искажения sp2 и 
s°’B гибридизации. Релаксация системы проводилась По 

алгоритму Верле. Шаг интегрирования составил Ю'14с. 
Эволюция поверхностной реконструкции наблюдалась на
временах порядка 5000 шагов.

В работе варьировались начальные температурные условия в 
диапазоне от 100 К до 1500 К и условия охлаждения/нагрева
поверхности. Результаты моделирования показывают, что 
игнорирование в модели начального температурного режима 
может приводить к искажению результатов. Нагрев кристалла Si, 
(001) поверхность которого уже отрелаксирована при низких 
температурах, дает значительно более высокую степень 
симметрии, чем реконструкция, наблюдаемая
экспериментальными методами. Алгоритмы минимизации 
энергии, где температура не является регулируемым фактором,» 
фактически приводится к нулю, ведут к моделированию
поверхности, далекой от реальной Si (001) " °веР " ^  “  
следствие, искажению получаемых структурных 
поверхностных параметров.  ̂ пости '

Выявленные особенности реконструкции повер- и 
(001) позволяют сделать вывод о  том, что степень си1̂ ыМИ 
глубины перестройки атомов являются чувствитель 
режиму создания поверхности. дл

Полученные данные мож но использова^  
целенаправленной модификации поверхност 
прогнозирования их структурно-зависимых физически
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