
Міністерство освіти та науки України 
Криворізький державний педагогічний університет 

 
ККооммпп’’ююттееррннее  ммооддееллюювваанннняя  
ттаа  ііннффооррммааццііййнніі  ттееххннооллооггііїї  
вв  ппррииррооддннииччиихх  ннааууккаахх  

 
 

Збірник наукових праць 

 

Кривий Ріг 
Видавничий відділ КДПУ 

2000 



 2 

ББК 32.973.3 
К 63 
УДК 681.3.001.57+37.01:007 
 

Комп’ютерне моделювання та інформаційні технології 
в природничих науках: Збірник наукових праць. – Кривий 
Ріг: Видавничий відділ КДПУ, 2000. – 464 с. 
 

Збірник містить статті з різних аспектів застосування мо-
делювання у природничих науках та освітній діяльності, нових 
технологій навчання фізики, математики та інформатики. Значну 
увагу приділено інформаційним технологіям в управлінській 
діяльності. 

Для студентів вищих навчальних закладів, аспірантів, 
наукових та педагогічних працівників. 
 
Редакційна колегія: 

В.М. Соловйов, доктор фізико-математичних наук 
Є.Я. Глушко, доктор фізико-математичних наук 
О.І. Олейніков, доктор фізико-математичних наук 
В.І. Хорольський, доктор технічних наук, професор 
О.А. Учитель, доктор технічних наук, професор 
В.І. Шанда, кандидат біологічних наук, професор 
І.О. Теплицький, відповідальний редактор 
С.О. Семеріков, відповідальний секретар 

 
Рецензенти: 

В.М. Назаренко – д-р техн. наук, проф., зав. кафедри інформа-
тики, автоматики та систем управління Криворізького 
технічного університету, академік Міжнародної Академії 
комп’ютерних наук і систем 

А.Ю. Ків – д-р фіз.-мат. наук, професор, завідувач кафедри тео-
ретичної фізики Південноукраїнського державного педа-
гогічного університету (м. Одеса) 

 
Затверджено Вченою Радою Криворізького державного педа-

гогічного університету (протокол №8 від 18.04.2000 р.) 
 

ISBN 966-7048-05-7 



 16

ВЛИЯНИЕ ИЗЛУЧЕНИЙ ПОДПОРОГОВЫХ ЭНЕРГИЙ НА 
РЕКОНСТРУКЦИЮ ПОВЕРХНОСТИ SI (001) 

 
А.Е. Кив1, В.Н. Соловьев2, Т.И. Максимова2 

1 Israel, Beer-Sheva, Ben-Gurion University 
2 Украина, г. Кривой Рог, Криворожский государственный педа-

гогический университет 
 
Возможность управления свойствами полупроводников пу-

тем ионной бомбардировки, в частности, применение этого ме-
тода для очистки поверхности представляет значительный прак-
тический интерес. Основной задачей нашего исследования явля-
лось выявление с помощью методов компьютерного моделиро-
вания наиболее благоприятных условий применения радиацион-
ной обработки поверхности с целью ее стабилизации. 

Реальная поверхность Si существенно отличается от идеаль-
ной кристаллической структуры в объеме полупроводника. Не 
являясь естественной поверхностью скола, поверхность Si (001) 
получается при выращивании Si разными методами. 

Обычно для приготовления чистых поверхностей Si (001) 
используются повторяющиеся циклы ионами [1], как правило, 
ионами Ar. При этом обычно используются ионы с энергиями Em 
от нескольких кэВ до энергий порядка 1000 кэВ. Использование 
такого широкого энергетического спектра ионов приводит к то-
му, что в результате столкновения налетающего иона с атомом 
кремния, дополнительная энергия, передаваемая последнему, 
достигает величины порядка 100 эВ. Это значение в несколько 
раз превышает пороговую энергию дефектообразования в крем-
нии [2], что увеличивает длину пробега ионов и является причи-
ной неизбежного возникновения радиационных дефектов в под-
поверхностных слоях [3], часть которых стабилизируется и влия-
ет на физические свойства полупроводника. 

Анализ имеющихся экспериментальных и теоретических 
данных позволяет выдвинуть предположение, что интенсивное 
подпороговое и пороговое облучение может быть использовано 
как один из способов радиационного упорядочения дефектных 
полигонов. Несомненным его преимуществом является слабое 
воздействие на атомы структурно упорядоченных слоев, недос-



 17 

таточное для разрушения «правильных» связей и образования 
точечных дефектов. 

Для реализации поставленной задачи требуется рассмотре-
ние структуры, максимально приближенной к реально получае-
мым поверхностям Si (001), содержащая не только одиночные 
точечные дефекты, но и более сложные дефектные полигоны. 

Моделирование реальной поверхности (001) кремния, а так-
же глубина радиационного воздействия требуют увеличения 
размера расчетной ячейки до величины порядка 103 атомов, по-
этому в работе использовался метод молекулярной динамики с 
использованием полуэмпирических потенциалов [4]. При таком 
выборе получаемые результаты сужаются до возможности полу-
чения энергетических характеристик системы, ее атомной струк-
туры и диагностике структурно зависимых свойств. Дополни-
тельным преимуществом является возможность исследования 
свободной релаксации разупорядоченной структуры, без каких-
либо начальных предположений относительно возможных сме-
щений поверхностных атомов. 

Движение атомов описывается уравнениями классической 
динамики с известным потенциалом взаимодействия между ато-
мами. Таким образом, точность расчетов в основном зависит от 
того, насколько корректно форма потенциала отражает реальные 
результирующие процессы межатомного и электрон–атомного 
взаимодействия. 

В работе использовались потенциалы Стиллинджера-Вебера 
[5] и Китинга [6], которые в хорошем согласии с ab initio и экс-
периментальными данными отражают не только объемные ха-
рактеристики кристалла, но и процессы, происходящие при ис-
кажении sp3, sp2 и sp гибридизации, имеющие место на поверх-
ности Si (001) [7]. 

Расчетная ячейка состоит из 864 атомов, общее число ато-
мов, включаемых в расчет, составляет 1152 атома. Были введены 
периодические граничные условия в двух направлениях. 

Исследовалось изменение реконструкции поверхности под 
влиянием облучения при температуре 300 К. Значения энергий, 
передаваемых атомам Si, выбирались в интервале от 1 до 50 эВ, 
что соответствует подпороговым и околопороговым энергиям 
налетающих частиц. 
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В ходе исследования прослеживалось изменение энергетиче-
ских и структурных характеристик поверхности в зависимости 
от энергии облучения. 

Характеризуя общие особенности релаксации, можно выде-
лить два этапа релаксации поверхности Si (001): основная и пол-
ная релаксация системы. На первом этапе происходят основные 
структурные перестройки, которые характеризуются наиболь-
шими смещениями атомов, система приходит к первому энерге-
тическому минимуму. На втором этапе полной релаксации по-
верхности дальнейшее падение энергии системы происходит бо-
лее медленными темпами. Процесс обусловлен продолжающейся 
реконструкцией приповерхностных слоев, вторичными эффек-
тами, возникающими после основных смещений атомов. 

Анализ энергетических кривых показывает, что облучение 
системы приводит к ускорению релаксации поверхности, эта 
тенденция усиливается с увеличением энергии облучения. Зави-
симость ускорения времени основной релаксации от энергии пе-
редаваемой атому кремния при облучении приведена на рис. 1. 

При Еі=30, 40 эВ время основной релаксации системы со-
кращается вдвое. Наиболее быстрый процесс основной релакса-
ции наблюдается при энергии частиц 40 эВ, но при этом энергия 
не достигает минимума, полная релаксация замедляется и, как 
будет показано в дальнейшем, не ведет к оптимизации реконст-
рукции. 

Кроме ускорения релаксации, нас интересовала возможность 
конечного энергетического выигрыша от бомбардировки после 
полной релаксации системы. Наиболее активный процесс мини-
мизации энергии наблюдается при бомбардировке 30 эВ, что со-
ответствует пороговому значению энергии для данного кристал-
лографического направления. 

Рассматривалась относительная величина падения энергии 
∆Еі в расчете на один атом: 

N
EEE

i
ti −

=∆ 0  (1) 

где Е0 – значение полной энергии, к которой срелаксировала сис-
тема без бомбардировки; Еt

i – значение полной энергии, к кото-
рой срелаксировала система при бомбардировке низкоэнергети-
ческими ионами; i – энергия, передаваемая атому при его соуда-
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рении с частицей; N – количество атомов, которые входят в зону 
облучения. 

Рис. 1. Зависимость ускорения времени основной релакса-
ции от энергии передаваемой атому кремния при облучении. За 
единицу принято время t основной релаксации поверхности без 
бомбардировки. 

 
Положительное значение ∆Еі означает, что бомбардировка 

привела к понижению энергии системы и, как следствие, улуч-
шению ее структуры. Изменение знака ∆Еі свидетельствует о 
«набивании» дефектов и увеличении числа напряженных ано-
мальных связей в этих слоях, Этот процесс характерен для усло-
вий, когда энергия облучения превышает пороговую (при 40 эВ 
процесс происходит до 7-го слоя включительно). 

Процесс понижения полной энергии атомов в приповерхно-
стных слоях проходит неравномерно. Выяснение степени влия-
ния низкоэнергетического облучения на каждый из приповерх-
ностных слоев показывает, что этот процесс наиболее активен в 
первом и во втором приповерхностных слоях, выполняется соот-
ношение ∆Е1>∆Е2≥∆Е3, ∆Е4, где ∆Еn – энергетический выигрыш 
в n-м слое. 

Подпороговые значения энергий налетающих частиц ведут к 
тому, что в четырех верхних приповерхностных слоях формиру-
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ются низкоэнергетические конфигурации атомов. Влияние бом-
бардировки на пятый слой уже незначительно, в более глубоких 
слоях ∆Еn=0 (n>5). Таким образом, глубина влияния подпорого-
вого облучения и изменения энергии системы соответствует глу-
бине дефектных полигонов, наблюдаемых на поверхности Si 
(001) без облучения. 

Все перечисленные особенности изменения энергетических 
характеристик свидетельствуют о том, что подпороговое облу-
чение разбивает дефектные полигоны в приповерхностных сло-
ях. Как известно из теории дефектообразования [2], такие поли-
гоны характеризуются аномальными возбужденными связями, 
что ведет к их неустойчивости и подвижности, поэтому для их 
разрушения требуется более низкая энергия, чем для разрушения 
естественных для кремния связей. 

При высоких энергиях облучения наблюдаемый процесс по-
вышения энергии в глубоких слоях, начиная с четвертого, свиде-
тельствует о том, что в этом случае энергии, сообщаемой атому 
достаточно не только для того, чтобы разрушить дефектные свя-
зи, но и разбить правильные полигоны на более глубоком уров-
не. 

При энергии налетающих частиц 30 эВ, в расчете на один 
атом энергетический выигрыш ∆Е30 составляет: в первом слое 
0.125 эВ/ат, во втором 0.153 эВ, в третьем 0.153 эВ/ат, в четвер-
том –0.014 эВ/ат. Величина падения энергии в расчете на один 
приповерхностный атом приведена в табл. 1. 

Проявляется тенденция к уменьшению числа аномальных 
полигонов с напряженными связями. При всех энергиях нале-
тающих частиц наблюдается увеличение числа n-членных колец 
с n=6, характерных для объема кристалла и соответственное 
уменьшение числа аномальных колец. 

Наибольшее падение количества аномальных колец проис-
ходит для n=5. Анализ имеющихся зависимостей полной энер-
гии на один атом кластера [8] показывает, что такие кольца наи-
более энергетически невыгодны (рис. 4.11). Из всех наблюдае-
мых в приповерхностных слоях n-членных колец, где n изменя-
ется от 3 до 8, именно в этом случае создается конфигурация с 
максимальной энергией. Интересно отметить, что при энергиях 
облучения ~10 эВ может возрастать число колец с n=4, которые 
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наряду с n=6 также характеризуются минимальным значением 
энергии. 

 

Таблица 1. Изменение полной энергии ∆Еi поверхности Si 
(001) в расчете на один атом кремния при получении поверхно-
сти в условиях низкоэнергетического облучения (по сравнению с 
аналогичными результатами без бомбардировки). 

∆Еi, эВ № 
слоя і=1 эВ і=10 эВ і=20 эВ і=30 эВ і=40 эВ 

1 –0.014 0.083 0.069 0.125 –0.042 
2 –0.028 0.069 –0.042 0.153 –0.056 
3 0.049 0.194 0.083 0.153 0.028 
4 –0.083 0.042 0.028 –0.010 –0.056 
5 –0.056 0.0 0.028 0.016 –0.015 

 
Следующей важной особенностью изменения структуры 

приповерхностных слоев является наблюдаемое «восстановле-
ние» приповерхностных слоев. Разупорядоченная поверхность 
характеризуется значительными смещениями атомов (табл. 3.4), 
при этом атомы могут покидать тот условный слой, в котором 
они находились первоначально (до релаксации). В наибольшей 
степени эта особенность характерна для атомов трех верхних 
слоев, представляющих собой разупорядоченную фазу. В ре-
зультате подобных смещений слои могут значительно разрых-
ляться, между фазой разупорядочения и кристаллическими 
слоями, начиная с четвертого, образуются пустоты. 

В ходе бомбардировки наблюдается заполнение возникших 
пустот и возвращение атомов в слой. В слой возвращаются от 
18% до 48% атомов. Наиболее эффективное восстановление на-
блюдается при энергии облучения 30 эВ (48%). При более низ-
ких энергиях облучения процент атомов, возвращающихся в 
слой, составляет 18–25 %. 

Восстановление 3-го слоя начинается при энергиях облуче-
ния порядка ~20 эВ. Максимальный эффект наблюдается при 
энергиях, близких к пороговому значению, в этом случае все 
атомы 3-го слоя могут периодически возвращаться в слой. Одна-
ко полное восстановление не является устойчивым. Связи ато-
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мов довольно подвижны и наблюдаются колебания в степени 
уплотнения этого слоя, хотя в целом даже минимальное восста-
новление третьего слоя довольно существенно – в слой возвра-
щается свыше 47% атомов, которые выходят из слоя без бомбар-
дировки. 

Результатом подобных перестроек является практически 
полное исчезновение пустот и более сглаженный переход между 
разупорядоченной и кристаллической фазой, что проявляется в 
тенденции к замыканию ненасыщенных связей. Так как без бом-
бардировки пустоты возникали между разупорядоченной и кри-
сталлической фазой, то в наибольшей степени данная особен-
ность проявляется для атомов четвертого слоя. Без бомбарди-
ровки атомы этого слоя практически не выходят из узловых по-
ложений, однако, вследствие разупорядочения верхних слоев, в 
нем образовывается значительное число оборванных связей. 
Восстановление верхних приповерхностных слоев стимулирует 
процесс замыкания оборванных связей. Если без бомбардировки 
порядка 82–86 % атомов имели все четыре насыщенные связи, то 
после облучения все связи насыщаются у 90–92 % атомов. 

При повышении энергии до величины, превышающей поро-
говое значение, наблюдалось дополнительное разбиение верхних 
слоев, сильное разрушение из структуры. Подобный эффект 
имел место и при увеличении дозы облучения в несколько раз. 
Разрушения затрагивали два приповерхностных слоя. Хотя энер-
гия, сообщаемая атомам кремния, порядка 40–50 эВ эффективна 
для восстановления 3–4 приповерхностных слоев (в слой воз-
вращается около 40% атомов), при і=40 эВ влияние отдельных 
ударов распространяется до 7-го слоя, в 5, 6, 7 слоях возникают 
дополнительные дефекты. 

Таким образом, результаты исследования показывают, что 
восстановление дефектных участков и улучшение их структуры 
наиболее эффективно при использовании энергий налетающих 
частиц вблизи пороговых значений. Превышение порогового 
значения может иметь обратный эффект и приводить к дополни-
тельному распространению дефектных участков. 

Выявленные особенности влияния низкоэнергетического об-
лучения на восстановление дефектных поверхностных слоев по-
зволяют использовать их при приготовлении чистой поверхности 
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Si (001), что позволяет заменить процесс «выбивания» верхних 
разупорядоченных слоев вследствие их облучения высокоэнер-
гетическими ионами на их частичное или полное восстановление 
в результате низкоэнергетической бомбардировки. 
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