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При рассмотрении всего многообразия применения твердых 

тел в технологических процессах, оказывается, что наиболее 
часто используются механические, химические, электрические, 
оптические свойства поверхностей и границ раздела, где объем 
образца играет лишь роль подложки, которую можно заменить 
каким-либо другим веществом. В обратных случаях, когда необ-
ходимость использования твердого тела обоснована его объем-
ными свойствами, отрицательное влияние поверхностных эф-
фектов часто делает материал непригодным для применения. 
Возникает необходимость разработки различных способов мо-
дификации поверхностей. Наиболее распространенные среди 
них в настоящее время – лазерное облучение, покрытие поверх-
ности слоем чужеродного материала, ионная бомбардировка с 
энергиями порядка нескольких килоэлектронвольт. 

Кремний является наиболее широко применяемым в микро-
электронике полупроводником. Тенденция к уменьшению инте-
гральных схем и приборов ведет к увеличению роли поверхност-
ных эффектов. За последние десятилетия микроэлектроника 
практически полностью перешла на использование интеграль-
ных схем с поверхностью кремния (001) [1]. Так как эта поверх-
ность не является естественной поверхностью скола (в отличие 
от (111)), то она особенно неустойчива. Приготовление чистой 
(001) Si поверхности (без адатомов и вакансий) требует значи-
тельных усилий. Наиболее неутешительным фактором является 
медленная релаксация поверхности после скола. Действительно, 
в плоскости скола (001) Si на один поверхностный атом прихо-
дится по две незаполненные связи (в плоскости естественного 
скола (111) Si и в плоскости (011) на один поверхностный атом 
приходится только одна оборванная связь). Димерная модель 
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реконструкции поверхности прогнозирует заполнение только 
одной ненасыщенной связи. Таким образом, у каждого поверх-
ностного атома остается по одной оборванной связи, что делает 
поверхность (001) Si достаточно химически активной, − возника-
ет необходимость разработки методов стабилизации поверхно-
сти и ее ускоренной релаксации. 

Анализ особенностей формирования и влияния радиацион-
ных допороговых и послепороговых дефектов на основные фи-
зические процессы в полупроводниках [2] привел нас к следую-
щему предположению. Облучение поверхности кремния ней-
тральными ионами с энергиями, меньшими энергии дефектооб-
разования Ed может способствовать переходу ее структуры в 
энергетически более стабильное состояние. Этот метод стабили-
зации поверхности может быть более предпочтительным, чем 
использование распространенной в настоящее время ионной 
бомбардировки с энергиями ионов порядка нескольких кило-
электронвольт [1], которая может приводить к значительным пе-
рестройкам приповерхностных слоев. 

Построение модели 
При моделировании поверхности кремния нами использован 

метод молекулярной динамики [3] с эмпирическими потенциа-
лами Стиллинджера-Вебера [4] и Китинга [5]. Расчетная ячейка 
включает 864 атома – 12 слоев по 72 атома в каждом. В модели 
введены периодические граничные условия в двух направлениях. 
Первоначально атомы расчетной ячейки располагаются в узлах 
идеальной кристаллической решетки кремния, их дальнейшие 
положения вычисляются из решения уравнений движения по ал-
горитму Верлета [3]. Шаг интегрирования 0.001 пс. Бомбарди-
ровка ионами проводилась при температуре системы 300°К. 

Потенциал Стилинджера-Вебера [4], представлен в виде 
суммы радиальной v2 и угловой v3 компонент: 

),/(22 δε ijrfv =  )/,/,/(33 δδδε kji rrrfv = , 
где 

( )[ ]14
2 exp)1()( −− −−= arBrArf       )( ar < , 

0)(2 =rf   (r≥a); 
),,(),,(),,(),,(3 kkjkijjkjiiikijkji rrhrrhrrhrrrf θθθ ++= , 
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[ ] 211 )
3
1(cos)()(exp),,( +−+−= −−

iikijiikij ararrrh θγγλθ       

),( arr ikij <  

0),,( =iikij rrh θ     ),( arr ikij < . 

Здесь ijki θθ = , ε=1.79549 эВ, δ=0.20951 нм, A=7.049556277, 
B=0.602245584, α=1.8, λ=21.0, γ=1.2. 

Для исследования возможного влияния нейтральных низко-
энергетических ионов на процесс релаксации поверхности, от-
дельным ее атомам передавались импульсы, соответствующие 
энергии налетающей частицы. Энергия ионов Еi выбирались из 
интервала (5 – 50) эВ (пороговая энергия дефектообразования 
для Si в направлении <001> 30001 ≈><

dE  эВ [2]). Число атомов, 
которым одновременно передавалась энергия налетающего иона, 
выбиралось так, чтобы обеспечить экспериментально исполь-
зуемые потоки порядка 1016 см-2с-1. 

Обсуждение результатов моделирования 
Моделировалась сильно разупорядоченная поверхность 

(001) кремния. В такой модели реконструкция распространяется 
на четыре приповерхностные слоя, кривая радиального распре-
деления (КРРА) атомов 4-х приповерхностных слоев напоминает 
КРРА аморфного кремния [6,7]. 

Без бомбардировки характерна следующая реконструкция 
атомов по слоям. В первом слое мы наблюдаем ряды как сим-
метричных димеров, реконструированных по типу 2×1, так и 
асимметричных наклонных и изогнутых димеров [8]. Реконст-
рукция четвертого слоя сохраняет симметрию 1×1. Третий слой 
атомов играет роль демпфирующего слоя, связывающего по-
верхностные слои, не имеющие трансляционной симметрии, и 
нижние слои, характеризующиеся трансляционной симметрией. 

В ходе реконструкции часть атомов первого слоя смещается 
вниз (13-18 %), в то время как часть атомов третьего слоя смеща-
ется вверх (7-16.5 %). Таким образом, оба эти слоя разрыхляют-
ся, возникают 3-х членные кольца, связывающие атомы третьего 
слоя с первым. Если в объеме наблюдаются 6-членные кольца, в 
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идеальной модели поверхностных димеров – 5-ти и 6-ти членные 
кольца, то здесь мы наблюдаем кольца с числом атомов от двух 
до восьми, среди которых 5-ти и 6-ти членные кольца преобла-
дают. Из теории дефектообразования [2] известно, что подобные 
аномальные кольца характеризуются напряженными неустойчи-
выми связями. 

 
Рис.1. Зависимость степени релаксации поверхности от энергии 
налетающего иона. 

 
Бомбардировка нейтральными ионами с энергиями порядка 

пороговой энергии Ed для  кристаллического направления <001> 

( 30001 ≈><
dE эВ [2]) ускоряла релаксацию и приводила к стабиль-

ному энергетическому выигрышу системы (рис.1). Максималь-
ное ускорение релаксации и наибольший энергетический выиг-
рыш 0.08 эВ на каждый атом из четырех приповерхностных сло-
ев наблюдались при энергии налетающих ионов, равной порого-
вой энергии для данного направления.  

Ускорение релаксации сопровождалось улучшением струк-
туры поверхности. Улучшение структуры первого слоя (его уп-
лотнение) наблюдалось при энергиях ионов 10 – 30 эВ. Соответ-
ственно 18 – 46 % атомов возвращались в слой. Восстановление 
третьего слоя наблюдается при энергиях ионов 20 – 40 эВ. При 
бомбардировке порядка 30 эВ слой может восстанавливаться до 
100 %. Однако, напряженность связей третьего слоя делает их 
подвижными, поэтому восстановление и разрыхление третьего 
слоя носит периодический характер. При пороговом и подпоро-
говом облучении увеличивается количество 6-членных колец, 
уменьшается число аномальных полигонов. 

При облучении поверхности нейтральными ионами с энер-
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гиями выше пороговой влияние отдельных ударов распространя-
ется до 7-го приповерхностного слоя, – возникают структурные 
дефекты в пятом, шестом, седьмом слоях, наблюдается большее 
разупорядочение первого слоя. 

Таким образом, облучение поверхности нейтральными ио-
нами с подпороговыми и пороговыми энергиями ведет к ускоре-
нию релаксации поверхности и улучшению ее структурных ха-
рактеристик. 

Обнаруженная ускоренная релаксация поверхности под пуч-
ком низкоэнергетических ионов позволяет надеяться на возмож-
ность обеспечения радиационно-стимулированной технологии 
формирования стабильных поверхностных структур. Получен-
ные данные можно использовать для целенаправленной модифи-
кации поверхностей и прогнозирования их структурно-
зависимых физических свойств. 
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