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КОМП'ЮТЕРНЕ МОДЕЛЮ ВАННЯ
РАДІАЦІЙНО-СІ ИМ УЛЬОВАНОЇ СТАБІЛІЗАЦІЇ (001) Si ПОВЕРХНІ

^ 4__Піддубний
Соловйов

Криворізький державний педагогічний інститут

Поверхні, границі розподілу напівпровідників відіграють суттєву роль в 
процесі формування й функціонування значної кількості приладів та структур 
сучасної мікроелектроники [1]. Ідеальна поверхня є неврівноваженою 
структурою, і в залежності від умов її одержання, відпалу, пасівації може 
трансформуватись в один з більш ніж 300 відомих станів [2]. В сучасних 
теоретичних дослідженнях важливу роль відіграє комп’ютерне моделювання. 
Воно дозволяє дослідити атомну структуру, електронні, коливальні й оптичні 
властивості поверхні (див. напр. [2]). В даній роботі методом молекулярної 
дннамики з потенціалом Стілінджера-Вебера [3] досліджено особливості 
релаксації (001) поверхні кремнія при кімнатній температурі за нормальних 
умов, а також при її опроміненні низькоенергетичними іонами. Поверхня (001) 
Si була обрана зогляду на те, що вона є найбільш якісною при одержанні її 
методом молекулярно-променевої епітаксії і для неї ще не одержано в повній 
мірі переконливих експериментальних і теоретичних даних [2,4].

Для моделювання поверхні кремнія було використано метод 
молекулярної динаміки [5]. Розрахунковий осередок містив 960 атома -  12 
шарів по 80 атомів в кожиохму. В моделі було введено періодичні граничні 
умови. Спочатку атоми розрахункового осередку розташовувались в вузлах 
ідеальної кристалічної гратки кремнію, їх подальші положення обчислювались 
із розв'язку рівнянь руху за алгоритмом Верлета.

В першу черг)' нас цікавила атомна структура релаксуємої поверхні. Ми 
слідкували за радіальними та кутовими відхиленнями атомів, статистикою 
замкнутих кілець, кореляцією цих величин з повною енергією системи. В 
результаті аналізу одержаних даних виявлено, що в ході релаксації поверхні 
суттєва структурна перебудова зачіпає лише чотири перші приповерхневі шара. 
На мал.іа) приведено криву радіального розподілу атомів (КРРА) для перших 
4-х приповерхневих шарів атомів. Для порівняння, ми також приводимо КРРА 
для аморфного кремнію [7]. Можно побачити, що має місце значна схожість 
ступеня безладу на моделюємо! поверхні й в аморфному кремнії. Подібними є 
також розподіли кутів між зв'язками в приповерхневих шарах і в аморфном
кремнії (мал.іо).

Схожість структури поверхні та аморфної фази дозволяє прогнозувати 
схожість фізичних властивостей поверхні з властивостями аморфних структур, 
які значно відрізняються від властивостей кристалічних аналої ів [9].



РИС 1. Порівняння кривих радіального Рис. 16. Розподіл кутів між зв'язками в 4-х 
^п од ілу  атомів, для перших 4-х приповерхневих шарах моделюємо!
приповерхневих шарів в нашій моделі поверхні (суцільна крива) і аморфному
(суцільна крива) і для аморфного кремн.і (пунктирна крива)
кремнію (пунктирна крива).

Таким чином, метод молекулярної динаміки з емпіричним
може бути достатньо інформативним для дослідж ення структурних 
особливостей релаксуємої поверхні. В ідтворю ю чі основні результати 
неемпіричних розрахунків відносно геометричних особливостей поверхневого 
шару, він дозволяє одержати цілий ряд додаткових структурних даних. 
Одержані дані можна використовувати для цілеспрямованої модифікації 
поверхонь і прогнозування їх  структурно-залежних фізичних властивостей. 
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