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Ââåäåíèå
Â êàíóí 1960 ãîäà çíàìåíèòûé ôèçèê-òåîðåòèê Ðè÷àðä Ôåéíìàí ïðî÷èòàë ëåê-

öèþ î íåêîòîðûõ ïåðñïåêòèâàõ ðàçâèòèÿ ôèçèêè. Ïðåäëàãàåìûå Ôåéíìàíîì èäåè
áûëè íàñòîëüêî íåîæèäàííûìè è ïàðàäîêñàëüíûìè, ÷òî êòî-òî èç ñëóøàòåëåé äàæå
ñïðîñèë: "Âû, êîíå÷íî, øóòèòå, ìèñòåð Ôåéíìàí?"1 Îäíàêî ñåé÷àñ ñòàëî î÷åâèäíî,
÷òî ýòà ëåêöèÿ ïðåäñòàâëÿëà ñîáîé ðåäêèé ñëó÷àé ïðàêòè÷åñêè áåçîøèáî÷íîãî íà-
ó÷íîãî ïðîãíîçà. Òåì íè ìåíåå, äàæå ñïóñòÿ 50 ëåò ýòà çíàìåíèòàÿ ëåêöèÿ îñòàåòñÿ
àêòóàëüíîé è îòêðûâàåò ïåðñïåêòèâû ðàçâèòèÿ íàíîòåõíîëîãèé â áóäóùåì. Ïîýòîìó
â êà÷åñòâå ââåäåíèÿ ê ìîåé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ÿ ïîçâîëþ ñåáå èñïîëüçîâàòü
íåêîòîðûå öèòàòû èç ëåêöèè âåëèêîãî Ôåéíìàíà2.

"Ìíå õî÷åòñÿ îáñóäèòü îäíó ìàëîèçó÷åííóþ îáëàñòü ôèçèêè, êîòîðàÿ ïðåä-
ñòàâëÿåòñÿ âåñüìà âàæíîé è ïåðñïåêòèâíîé. Îíà îòëè÷àåòñÿ îò äðóãèõ íàïðàâ-
ëåíèé òåì, ÷òî ïî÷òè íå ñâÿçàíà ñ ôóíäàìåíòàëüíûìè ïðîáëåìàìè ôèçèêè (òî
åñòü â íåé íå ðåøàþò ïðîáëåìû âðîäå: "×òî ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòðàííûå ÷àñòè-
öû?"). Å¼ ìîæíî ñðàâíèòü ñêîðåå ñ ôèçèêîé òâåðäîãî òåëà, ãäå èññëåäóþò ìíî-
æåñòâî ñòðàííûõ, íî ÷ðåçâû÷àéíî âàæíûõ è ïîëåçíûõ ýôôåêòîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â
ñëîæíûõ ñèñòåìàõ è íåîæèäàííûõ ñèòóàöèÿõ.

ß õî÷ó ðàññìîòðåòü ïðîáëåìó êîíòðîëÿ è óïðàâëåíèÿ ñòðîåíèåì âåùåñòâà â
î÷åíü ìàëûõ ìàñøòàáàõ". "Âíèçó ðàñïîëàãàåòñÿ ïîðàçèòåëüíî ñëîæíûé ìèð ìà-
ëûõ ôîðì, è êîãäà-íèáóäü (ãîäó, íàïðèìåð, â 2000-ì) ëþäè áóäóò óäèâëÿòüñÿ òîìó,
÷òî äî 1960 ãîäà íèêòî íå îòíîñèëñÿ ñåðüåçíî ê èññëåäîâàíèÿì ýòîãî ìèðà". "Ðå÷ü
èäåò íå î ôàíòàñòè÷åñêèõ èäåÿõ âðîäå àíòèãðàâèòàöèè, à îá èñïîëüçîâàíèè óæå
èçâåñòíûõ íàì çàêîíîâ. Ìû íå ïðîäâèíóëèñü â ýòîì íàïðàâëåíèè ëèøü ïîòîìó,
÷òî íå ñòàâèëè ïåðåä ñîáîé ïîäîáíîé çàäà÷è".

Â êà÷åñòâå îñíîâíûõ íàïðàâëåíèé ðàçâèòèÿ ôèçèêè íà íàíîìàñøòàáàõ, ðàçâè-
òèå êîòîðûõ Ôåéíìàí ñïðîãíîçèðîâàë îñîáåííî òî÷íî, ìîæíî âûäåëèòü òðè: ñæàòèå
èíôîðìàöèè, ñîâåðøåíñòâîâàíèå ìèêðîñêîïîâ è àòîìíàÿ ñáîðêà.

1Ïîçäíåå ýòà ôðàçà ñòàëà íàçâàíèåì åãî èçâåñòíîé êíèãè.2Ïåðåâîä ýòîé çàìå÷àòåëüíîé ëåêöèè íà ðóññêèé ÿçûê ìîæíî íàéòè, íàïðèìåð, â æóðíàëå "Õè-
ìèÿ è æèçíü", �12, ñòð. 20 (2002). Âî èçáåæàíèè ïóòàíèöû öèòàòû èç ëåêöèè âûäåëåíû êóðñèâîì.
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Ñæàòèå èíôîðìàöèè. "Ïðåäïîëîæèì, ÷òî íàì íåîáõîäèìî çàïèñàòü èíôîðìà-
öèþ, èñïîëüçóÿ êàêîé-ëèáî êîä âðîäå êîìáèíàöèè òî÷åê è òèðå". "Â êà÷åñòâå òî÷åê
è òèðå ÿ ïðåäëàãàþ èñïîëüçîâàòü ìàëåíüêèå "ïÿòíà"èëè êðàïèíêè èç àòîìîâ ìå-
òàëëà îäíîãî àòîìà, à â êà÷åñòâå òèðå - ïÿòíà àòîìîâ äðóãîãî ìåòàëëà. Ïðåäïî-
ëîæèì, ÷òî çàïèñü îäíîãî áèòà èíôîðìàöèè òðåáóåò îò íàñ ôîðìèðîâàíèÿ îäíîãî
êóáèêà ìåòàëëà îïðåäåëåííîãî òèïà ðàçìåðîì 5×5×5 = 125 àòîìîâ". "ß âû÷èñëèë
êîëè÷åñòâî áèòîâ èíôîðìàöèè âî âñåé ìèðîâîé ëèòåðàòóðå, êîòîðîå îêàçàëîñü ïðè-
ìåðíî ðàâíûì 1015. Ïîñêîëüêó äëÿ çàïèñè îäíîãî áèòà èíôîðìàöèè íàì íåîáõîäèìî
ïðèìåðíî 100 àòîìîâ, âñÿ çàáîòëèâî ñîáðàííàÿ ÷åëîâå÷åñòâîì êíèæíàÿ èíôîðìà-
öèÿ ìîæåò áûòü çàïèñàíà ïî óêàçàííîé ñõåìå â êóáèêå ìåòàëëà ñ ðàçìåðîì ãðàíè
îêîëî 1/200 äþéìà, ïðåäñòàâëÿþùåì ñîáîé êðîøå÷íóþ, åäâà ðàçëè÷èìóþ ÷åëîâå÷å-
ñêèì ãëàçîì ïûëèíêó".

Ñîâåðøåíñòâóéòå ýëåêòðîííûå ìèêðîñêîïû! "Ãîâîðÿ î âîçìîæíîñòè êîäèðîâà-
íèÿ èëè çàïèñè áèòà èíôîðìàöèè ãðóïïîé èç 5 × 5 × 5 àòîìîâ, ìû âíîâü âîçâðà-
ùàåìñÿ ê âîïðîñó î ìåòîäàõ ñ÷èòûâàíèÿ òåêñòà, çàïèñàííîãî ïîäîáíûì îáðàçîì.
Èñïîëüçîâàíèå ýëåêòðîííûõ ìèêðîñêîïîâ äëÿ òàêîãî ñ÷èòûâàíèÿ ïîêà ïðåäñòàâëÿ-
åòñÿ ñîâåðøåííî áåñïîëåçíûì, ïîñêîëüêó äàæå ó ñàìûõ ñîâðåìåííûõ ìèêðîñêîïîâ
ðàçðåøåíèå ñîñòàâëÿåò îêîëî 10 àíãñòðåì". "Íà ñàìîì äåëå, ýòà ïðîáëåìà âîâñå
íå ÿâëÿåòñÿ ñëîæíîé èëè íåðàçðåøèìîé è íå ñâÿçàíà ñ çàêîíàìè äèôðàêöèè ýëåê-
òðîíîâ. Äëèíà âîëíû ýëåêòðîíà â òàêèõ ìèêðîñêîïàõ ñîñòàâëÿåò ëèøü 1/20 àíã-
ñòðåìà, òàê ÷òî ìû âïîëíå ìîæåì ðàññìàòðèâàòü â ýëåêòðîííîì ìèêðîñêîïå
îòäåëüíûå àòîìû".

Àòîìíàÿ ñáîðêà è ïåðåñòàíîâêà àòîìîâ. "È íàêîíåö, ÿ ðèñêíó ïðåäëîæèòü åùå
îäíó èäåþ (ðàññ÷èòàííóþ, âîçìîæíî, ëèøü íà î÷åíü äàëåêîå áóäóùåå), êîòîðàÿ ìíå
ïðåäñòàâëÿåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî èíòåðåñíîé. Ðå÷ü èäåò î âîçìîæíîñòè ðàñïîëà-
ãàòü â òðåáóåìîì ïîðÿäêå àòîìû - èìåííî àòîìû, ñàìûå ìåëêèå ñòðîèòåëüíûå
äåòàëè íàøåãî ìèðà! ×òî ïðîèçîéäåò, êîãäà ìû íàó÷èìñÿ ðåàëüíî âûñòðàèâàòü
èëè óêëàäûâàòü àòîìû ïîøòó÷íî â çàäàííîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè?"

"Íà ïðîòÿæåíèè âñåé ñâîåé èñòîðèè ÷åëîâå÷åñòâî ñòàðàòåëüíî äîáûâàåò èç
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íåäð Çåìëè ìèíåðàëû, ïåðåðàáàòûâàåò èõ â îãðîìíûõ êîëè÷åñòâàõ è èçãîòîâëÿåò
èç íèõ ðàçíûå ïðåäìåòû. Ìû çàáîòèìñÿ î õèìè÷åñêîé ÷èñòîòå âåùåñòâ, î ñîñòàâå
è êîëè÷åñòâå ïðèìåñåé è ò.ä., îäíàêî ïðè ýòîì ìû âñåãäà ðàáîòàåì ñ òåì íàáîðîì è
ðàñïðåäåëåíèåì àòîìîâ, êîòîðûå ïðåäîñòàâëÿåò íàì ïðèðîäà. Íàïðèìåð, ó íàñ íåò
âîçìîæíîñòè èçó÷àòü èëè èñïîëüçîâàòü âåùåñòâî ñ "øàõìàòíîé"ñòðóêòóðîé,
ãäå àòîìû ïðèìåñåé àêêóðàòíî ðàñïîëàãàþòñÿ íà ðàññòîÿíèè 1000 àíãñòðåì äðóã
îò äðóãà.

Ìû äàæå íå î÷åíü çàäóìûâàåìñÿ íàä òåì, ÷òî ìîæíî ñäåëàòü ñî ñëîèñòîé
ñòðóêòóðîé, ñîñòîÿùåé èç ïðàâèëüíî óëîæåííûõ ñëîåâ àòîìîâ. Êàêèìè ñâîéñòâà-
ìè, âîîáùå ãîâîðÿ, ìîãóò îáëàäàòü ìàòåðèàëû, ïîñòðîåííûå èç àòîìîâ, êîòîðûå
ìû ñàìè áóäåì ðàñïîëàãàòü â çàäàííîì ïîðÿäêå? Ýòî î÷åíü èíòåðåñíûé âîïðîñ ñ
òî÷êè çðåíèÿ ÷èñòîé òåîðèè, è ÿ óâåðåí, ÷òî, íàó÷èâøèñü ðåãóëèðîâàòü è êîíòðî-
ëèðîâàòü ñòðóêòóðû íà àòîìíîì óðîâíå, ìû ïîëó÷èì ìàòåðèàëû ñ ñîâåðøåííî
íåîæèäàííûìè ñâîéñòâàìè è îáíàðóæèì ñîâåðøåííî íåîáû÷íûå ýôôåêòû".

"Ïðè ïåðåõîäå ê èçó÷åíèþ ñàìûõ ìàëåíüêèõ îáúåêòîâ ïðåäëàãàåìîãî òèïà (íà-
ïðèìåð, ýëåêòðè÷åñêèõ öåïåé, ñîñòàâëåííûõ èç íåñêîëüêèõ àòîìîâ) ìû ñòàëêè-
âàåìñÿ ñ êó÷åé ðàçíîîáðàçíûõ ÿâëåíèé, ñîçäàþùèõ íîâûå âîçìîæíîñòè. Ïîâåäåíèå
îòäåëüíûõ àòîìîâ ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíàì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è íå èìååò àíàëîãîâ
â ìàêðîñêîïè÷åñêîì ìàñøòàáå, ïîýòîìó "âíèçó"ìû áóäåì ïîñòîÿííî íàáëþäàòü
íîâûå çàêîíîìåðíîñòè è ýôôåêòû, ïðåäïîëàãàþùèå íîâûå âàðèàíòû èñïîëüçîâàíèÿ.
Íàïðèìåð, î÷åíü âåðîÿòíî, ÷òî â ìèðå àòîìîâ âìåñòî ïðèâû÷íûõ ýëåêòðè÷åñêèõ
öåïåé ìû íàó÷èìñÿ ðàáîòàòü ñ êâàíòîâûìè óðîâíÿìè ýíåðãèè, ñ âçàèìîäåéñòâèÿ-
ìè êâàíòîâûõ ñïèíîâ è ò.ï."

"Íà àòîìàðíîì óðîâíå ìû ñòàëêèâàåìñÿ ñ íîâûìè ôèçè÷åñêèìè ñèëàìè, ñ íî-
âûìè ýôôåêòàìè è íîâûìè âîçìîæíîñòÿìè, ïîýòîìó è ïðîáëåìû ïðîèçâîäñòâà
èëè âîñïðîèçâîäñòâà âåùåñòâ, ìàòåðèàëîâ è èçäåëèé äîëæíû âûãëÿäåòü ñîâñåì
ïî-èíîìó. Ìåíÿ, â ÷àñòíîñòè, âäîõíîâëÿþò âîçìîæíîñòè, çàëîæåííûå â áèîëîãè-
÷åñêèõ ÿâëåíèÿõ è ïðîöåññàõ, êîãäà ïîä âîçäåéñòâèåì õèìè÷åñêèõ ñèë âîçíèêàþò
âåñüìà ñëîæíûå è íåîæèäàííûå ñòðóêòóðû.
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Èçâåñòíûå íàì ïðèíöèïû ôèçèêè íå çàïðåùàþò ñîçäàâàòü îáúåêòû "àòîì çà
àòîìîì". Ìàíèïóëÿöèÿ àòîìàìè âïîëíå ðåàëüíà è íå íàðóøàåò íèêàêèõ çàêîíîâ
ïðèðîäû. Ïðàêòè÷åñêèå æå òðóäíîñòè å¼ ðåàëèçàöèè îáóñëîâëåíû ëèøü òåì, ÷òî
ìû ñàìè ÿâëÿåìñÿ ñëèøêîì êðóïíûìè è ãðîìîçäêèìè îáúåêòàìè, âñëåäñòâèå ÷åãî
íàì ñëîæíî îñóùåñòâëÿòü òàêèå ìàíèïóëÿöèè".

Ñïóñòÿ äâàäöàòü ëåò ïðåäñêàçàíèÿ Ðè÷àðäà Ôåéíìàíà íà÷àëè ñáûâàòüñÿ3. Â 1980
ãîäó áûë âûïóùåí ïåðâûé æåñòêèé äèñê, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ óñòàíîâêè íà ïåð-
ñîíàëüíûå êîìïüþòåðû è èìåâøèé åìêîñòü 5 Ìáàéò. Äàëüíåéøåå ðàçâèòèå âû÷èñ-
ëèòåëüíîé òåõíèêè ïîçâîëèëî òåîðåòè÷åñêè èçó÷àòü ñâîéñòâà àòîìàðíûõ ñèñòåì, èñ-
ïîëüçóÿ ðàçëè÷íûå ìåòîäû, òàêèå êàê ìåòîä ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè,
ìåòîä ôóíêöèé Ãðèíà, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî è ò.ä.
Íå ìåíåå âàæíûì ñîáûòèåì ñòàëî èçîáðåòåíèå â 1982 ãîäó ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíî-
ãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ), êîòîðîå ïîçâîëèëî íå òîëüêî "óâèäåòü"îòäåëüíûå àòîìû, íî è
ìàíèïóëèðîâàòü èìè, ñîçäàâàÿ ïðîñòåéøèå íàíîðàçìåðíûå ñòðóêòóðû. Îäíàêî çàäà-
÷è ñæàòèÿ èíôîðìàöèè è ñîçäàíèÿ íàíîñòðóêòóð ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè îñòàþòñÿ
àêòóàëüíûìè ïî ñåé äåíü (è, ñóäÿ ïî âñåìó, îñòàíóòñÿ òàêîâûìè åùå î÷åíü äîëãî).

Îñíîâíîé öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ âûÿâëåíèå àòîìíûõ ìåõàíèçìîâ, ïðèâîäÿùèõ
ê ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåäè, à òàêæå èññëåäîâàíèå âëè-
ÿíèÿ âíåøíèõ óñëîâèé íà ïðîöåññ ñàìîîðãàíèçàöèè. Â ÷àñòíîñòè, áûëè ïîñòàâëåíû
ñëåäóþùèå çàäà÷è:

1. Ðàçðàáîòàòü ÷èñëåííûé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ìîäåëèðîâàòü ýâîëþöèþ ñèñòåìû
àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà è âû÷èñëÿòü ñðåäíèå çíà÷åíèÿ íàáëþäàåìûõ
âåëè÷èí;

2. Èññëåäîâàòü îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, äèíàìèêó è óñëîâèÿ ðîñòà äâóõ-
ñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100);

3. Èññëåäîâàòü îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, äèíàìèêó è óñëîâèÿ îáðàçîâàíèÿ
ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíî-

3Îáçîð ñîâðåìåííûõ äîñòèæåíèé â îáëàñòè íàíîòåõíîëîãèé ïðèâåäåí â Ãëàâå 1
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ñòè Cu(100);

4. Èññëåäîâàòü îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, äèíàìèêó è óñëîâèÿ îáðàçîâàíèÿ
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100);

5. Èññëåäîâàòü âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ñêàíèðóþùèì òóííåëüíûì ìèêðîñêîïîì è
ïîâåðõíîñòüþ ìåäè; èññëåäîâàòü âëèÿíèå ïðîöåññà ñêàíèðîâàíèÿ íà èíòåíñèâ-
íîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.

Â ðàáîòå ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå íîâûå íàó÷íûå ðåçóëüòàòû:

1. Íà îñíîâå ìåòîäîâ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) è êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà
Ìîíòå-Êàðëî (ÊÌÌÊ) ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ
ýâîëþöèè ñèñòåìû àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðè ðàçëè÷íûõ
âíåøíèõ óñëîâèÿõ, â òîì ÷èñëå â ïðîöåññå ñêàíèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè.

2. Âûÿâëåíû îñíîâíûå äèôôóçèîííûå ïðîöåññû, ïðèâîäÿùèå ê ôîðìèðîâàíèþ
äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100). Îïðåäåëåíû îñíîâíûå ýòàïû
ýâîëþöèè ñèñòåìû àòîìîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100). Èññëåäîâàíî âëèÿíèå
òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè è ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ àòîìîâ Co íà õàðàêòåð ýâîëþöèè
ñèñòåìû.

3. Âïåðâûå óñòàíîâëåíû îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, ïðèâîäÿùèå ê ôîðìèðî-
âàíèþ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïî-
âåðõíîñòè Cu(100). Äàííûå íàíîñòðóêòóðû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé â îáùåì ñëó÷àå
óãëîâûå öåïî÷êè òîëùèíîé â 1-2 àòîìà. Èññëåäîâàíû âëèÿíèå âíåøíèõ óñëîâèé
íà õàðàêòåð ôîðìèðîâàíèÿ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð, à òàêæå èõ òåìïåðàòóð-
íàÿ óñòîé÷èâîñòü.

4. Âûÿñíåíû îñíîâíûå äèôôóçèîííûå ïåðåõîäû, îòâå÷àþùèå çà îáðàçîâàíèå ñâî-
áîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âàêàíñèè ôîðìèðóþòñÿ ïðå-
èìóùåñòâåííî íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå ãëàäêîñòè ñòó-
ïåíè íà èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.
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5. Èçó÷åíî âçàèìîäåéñòâèå èãëû ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ)
ñ ïîâåðõíîñòüþ Cu(100). Âïåðâûå ïîêàçàíî, ÷òî âëèÿíèå ïðîöåññà ñêàíèðîâà-
íèÿ íà ñòóïåí÷àòóþ ïîâåðõíîñòü Cu(100) ñâîäèòñÿ ê óìåíüøåíèþ ãëàäêîñòè
ñòóïåíè è óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.

Ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðåäñòàâëåí-
íûå â íåé ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåäè ìîãóò áûòü
èñïîëüçîâàíû ïðè àíàëèçå è èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòîâ ïî èçó÷åíèþ ñàìîîðãàíè-
çàöèè. Ïîëó÷åííûå æå çàâèñèìîñòè äèíàìèêè ñàìîîðãàíèçàöèè îò âíåøíèõ óñëîâèé
ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû, êàê â ïîñëåäóþùèõ ýêñïåðèìåíòàõ ïî èçó÷åíèþ ñàìîîð-
ãàíèçàöèè, òàê è íåïîñðåäñòâåííî â ïðîöåññå ïðîèçâîäñòâà ìàññèâîâ íàíîîáúåêòîâ ñ
çàäàííûìè ôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè.

Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå ïîëîæåíèÿ:

1. Ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè ñèñòåìû àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàë-
ëîâ òèïà (100).

2. Ìèêðîñêîïè÷åñêèé ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà
ïîâåðõíîñòè Cu(100), ñöåíàðèè ýâîëþöèè ñèñòåìû àòîìîâ Co ïðè ðàçëè÷íûõ
âíåøíèõ óñëîâèÿõ.

3. Ìèêðîñêîïè÷åñêèå ìåõàíèçìû äèôôóçèè àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé
ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), è ôîðìèðîâàíèÿ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð, ñöåíàðèè
ýâîëþöèè ñèñòåìû ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ïðè ðàçëè÷íûõ âíåøíèõ óñëîâèÿõ.

4. Âëèÿíèå ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ) íà èíòåíñèâíîñòü îá-
ðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòè Cu(100).

Ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè:
Ãëàâà 1 ñîäåðæèò îáçîð ëèòåðàòóðû, ïîñâÿùåííîé ñîâðåìåííûì äîñòèæåíèÿì

â ñîçäàíèè íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ è èññëåäîâàíèè èõ ôèçè÷åñêèõ
ñâîéñòâ.
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Ãëàâà 2 ïîñâÿùåíà îñíîâíûì ìåòîäàì èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ñàìîîðãàíèçàöèè
àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ.

Â Ãëàâå 3 îáñóæäàþòñÿ ïðîöåññû ñàìîîðãàíèçàöèè àòîìîâ Co, íàïûëåííûõ íà
ïîâåðõíîñòü ìåäè, ïðèâîäÿùèå ê ôîðìèðîâàíèþ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ.

Â Ãëàâå 4 ðàññìàòðèâàþòñÿ ïðîöåññû, ïðèâîäÿùèå ê ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóê-
òóð èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè ìåäè.

Â Ãëàâå 5 èññëåäóþòñÿ âëèÿíèå ÑÒÌ íà ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé ïðè ñêà-
íèðîâàíèè ïîâåðõíîñòè ìåäè.

Â çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû.
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Ãëàâà 1

Ìàãíèòíûå íàíîñòðóêòóðû íà

ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà (îáçîð

ëèòåðàòóðû)

Çàäà÷à îá èçó÷åíèÿ ìàãíèòíûõ íàíîñòðóêòóð ïðîäèêòîâàíà, â ïåðâóþ î÷åðåäü, íåîá-
õîäèìîñòüþ óâåëè÷åíèÿ ïëîòíîñòè çàïèñè íà ìàãíèòíûõ íîñèòåëÿõ. Íà ïóòè ðåøåíèÿ
ýòîé òåõíè÷åñêîé ïðîáëåìû ÷åëîâå÷åñòâî óæå äîñòèãëî îãðîìíûõ óñïåõîâ. Òàê, íà-
÷àâ ñâîé ðîñò ñ 2 Êáèò/êâ. äþéì (1956 ãîä), ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè ïëîòíîñòü çàïèñè
äîñòèãëà 70 Ãáèò/êâ. äþéì ó êîììåð÷åñêèõ ïðîäóêòîâ è ïðåâûñèëà 100 Ãáèò/êâ.
äþéì ó ëàáîðàòîðíûõ îáðàçöîâ. Ïî ðàñ÷åòàì ñïåöèàëèñòîâ ïëîòíîñòü çàïèñè ìîæåò
â áëèæàéøåå âðåìÿ âîçðàñòè åùå â 10 ðàç è äîñòèãíóòü 1 Òáèò/êâ. äþéì, îäíàêî,
äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå ïëîòíîñòè çàïèñè â ðàìêàõ ñóùåñòâóþùèõ ñåãîäíÿ òåõíîëî-
ãèé íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì. Ïîýòîìó óæå ñåé÷àñ ïðèõîäèòñÿ èñêàòü íîâûå,
ïåðñïåêòèâíûå òåõíîëîãèè çàïèñè è õðàíåíèÿ èíôîðìàöèè. Â êà÷åñòâå îäíîãî èç
íàèáîëåå âåðîÿòíûõ êàíäèäàòîâ çäåñü ðàññìàòðèâàþòñÿ ñàìîîðãàíèçóþùèåñÿ ìàã-
íèòíûå ðåøåòêè. Â îñíîâå ýòîé òåõíîëîãèè ëåæèò èäåÿ ñîçäàíèÿ íàíîðàçìåðíûõ
èçîëèðîâàííûõ ÿ÷ååê ìàãíèòíîãî ìàòåðèàëà, îðãàíèçîâàííûõ â ðåãóëÿðíûå ìàññèâû.
Èñïîëüçîâàíèå ñàìîîðãàíèçóþùèõñÿ ìàãíèòíûõ ðåøåòîê ïîçâîëèò óâåëè÷èòü ïëîò-
íîñòü çàïèñè äî 10 Òáèò/êâ. äþéì.
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Èçîëèðîâàííûå ÿ÷åéêè ñàìîîðãàíèçóþùåéñÿ ìàãíèòíîé ðåøåòêè ìîãóò ïðåäñòàâ-
ëÿòü ñîáîé ëèáî îòäåëüíûå àäàòîìû íàïûëÿåìîãî âåùåñòâà, ëèáî íåáîëüøèå íàíî-
ñòðóêòóðû, îáðàçóþùèåñÿ èç ýòèõ àäàòîìîâ â ðåçóëüòàòå ñàìîîðãàíèçàöèè. Îäíàêî,
ìàãíèòíûå ÿ÷åéêè äîëæíû îáëàäàòü áîëüøèì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì, äîñòàòî÷íûì
äëÿ ñ÷èòûâàíèÿ èíôîðìàöèè, à òàêæå âûñîêîé ýíåðãèåé ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè
(ÝÌÀ) äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ ñïîíòàííîãî ïåðåìàãíè÷èâàíèÿ ÿ÷åéêè. Â äàííîé ãëàâå
(i) ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ àäàòîìîâ
3d, 4d è 5d ìåòàëëîâ, à òàêæå ìàëûõ êëàñòåðîâ íà ìåòàëëè÷åñêèõ ïîäëîæêàõ, (ii)
ðàññìîòðåíû ïåðñïåêòèâíûå ìåòîäû ñîçäàíèÿ ìàññèâîâ ìàãíèòíûõ íàíîñòðóêòóð íà
ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ, (iii) ïîêàçàíà âàæíàÿ ðîëü ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé â îáðàçî-
âàíèè íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ è ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìû
ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé.

1.1 Ìàãíèòíûå ñâîéñòâà àäàòîìîâ è íåáîëüøèõ íà-

íîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà

Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííîé è ìàãíèòíîé ñòðóêòóðû àäàòîìîâ è êëàñòå-
ðîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ðàçëè÷íûõ ab initio ìåòîäîâ
îñíîâàííûõ íà òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè [1, 2]. Îäíèì èç òàêèõ
ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ôóíêöèé Ãðèíà [3, 4]. Îñíîâíûì åãî äîñòîèíñòâîì ÿâëÿåòñÿ
íàèáîëüøàÿ ïðèáëèæåííîñòü ìîäåëè ê ðåàëüíîñòè, êîãäà äåôåêò ðàññìàòðèâàåòñÿ íà
ôîíå áåñêîíå÷íîãî êðèñòàëëà. Äëÿ òàêîé ñèñòåìû ñíà÷àëà ñòðîèòñÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà
èäåàëüíîãî êðèñòàëëà, à çàòåì îïðåäåëÿþòñÿ ôóíêöèè Ãðèíà ñèñòåìû ñ äåôåêòîì
è ìíîãèå ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà, òàêèå êàê ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ, ýëåêòðîííàÿ
ïëîòíîñòü, ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû.

Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàáîòàõ [5, 6, 7, 8, 9] â ðàìêàõ ìåòîäà ôóíêöèé Ãðè-
íà ïîêàçàëè, ÷òî íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ, òàêèõ êàê Cu, Ag, Au, Pt, Pd, Ni è Fe,
àäàòîìû 3d ìåòàëëîâ íàõîäÿòñÿ â ñòàáèëüíîì âûñîêîñïèíîâîì ñîñòîÿíèè è èìåþò
ñóùåñòâåííî áîëüøèé ìàãíèòíûé ìîìåíò ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðèìåñÿìè â èäåàëüíîì
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Ðèñ. 1.1: Ìàãíèòíûé ìîìåíò 3d àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) [8].

êðèñòàëëå è ïåðâîì ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå (ðèñ. 1.1). Ýòî ñâÿçàíî ñ óìåíüøåíèåì
÷èñëà áëèæàéøèõ ñîñåäåé äëÿ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè. Îòìåòèì, ÷òî àòîìû Ni íà
ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïîêàçûâàþò îòñóòñòâèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà âñëåäñòâèå ãèáðè-
äèçàöèè d ýëåêòðîíîâ Ni ñ sp ýëåêòðîíàìè ïîâåðõíîñòè Cu(100). Áîëåå èíòåðåñíîå, ñ
òî÷êè çðåíèÿ ìàãíåòèçìà, ïîâåäåíèå ïîêàçûâàþò àäàòîìû 4d è 5d ìåòàëëîâ, íåìàã-
íèòíûå â èäåàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå, íî ìàãíèòíûå íà ïîâåðõíîñòè. Òàê
äëÿ íåìàãíèòíûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ 4d è 5d ìåòàëëîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) îáíàðó-
æèâàþòñÿ áîëüøèå ìàãíèòíûå ìîìåíòû, âîçíèêàþùèå âñëåäñòâèå óìåíüøåíèÿ ÷èñëà
ñîñåäåé âîêðóã àäàòîìà (ðèñ. 1.2 è ðèñ. 1.3).

Â ðàáîòå [6] ìåòîäîì ôóíêöèé Ãðèíà èññëåäîâàëèñü ìàãíèòíûå ñâîéñòâà äèìå-
ðîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) è áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìíîãèå ïå-
ðåõîäíûå ìåòàëëû, íåìàãíèòíûå â ñâîåì êðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè, áóäóò èìåòü
ìàãíèòíûé ìîìåíò â êîíôèãóðàöèè äèìåðà íà ïîâåðõíîñòè Ag(100). Ñðàâíåíèå ìàã-
íèòíûõ äèìåðîâ 3d, 4d è 5d ìåòàëëîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) ñ ìàãíèòíûìè ìîìåí-
òàìè ñâîáîäíûõ äèìåðîâ ïîêàçàëî îáùåå óìåíüøåíèå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà äèìåðîâ
íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) ïî ñðàâíåíèþ ñî ñâîáîäíûìè äèìåðàìè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ñëåä-
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Ðèñ. 1.2: Ìàãíèòíûé ìîìåíò 4d àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) [8].

Ðèñ. 1.3: Ìàãíèòíûé ìîìåíò 5d àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) [8].

ñòâèåì âçàèìîäåéñòâèÿ sp-óðîâíÿ ïîäëîæêè ñ d-ñîñòîÿíèÿìè äèìåðîâ. Îäíàêî ýòîò
ýôôåêò âíîñèò ëèøü íåáîëüøèå ïîïðàâêè â ìàãíèòíûé ìîìåíò 3d-äèìåðîâ. Îòìå-
òèì, ÷òî åäèíñòâåííûì èñêëþ÷åíèåì â ðÿäó 3d ìåòàëëîâ ÿâëÿåòñÿ Co, äëÿ êîòîðîãî
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ìàãíèòíûé ìîìåíò äèìåðà íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) áîëüøå, ÷åì ìàãíèòíûé ìîìåíò
ñâîáîäíîãî äèìåðà. Ìàãíèòíûå ìîìåíòû 4d è 5d äèìåðîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100)
óìåíüøàþòñÿ íà âåëè÷èíû áîëåå çíà÷èòåëüíûå, âïëîòü äî ïîëíîãî èñ÷åçíîâåíèÿ ìàã-
íåòèçìà. Îäíàêî è ñðåäè 4d è 5d äèìåðîâ íà ïîâåðõíîñòè Ag(100) åñòü îáëàäàþùèå
âûñîêèì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì.

Èíòåðåñíûå ðåçóëüòàòû âëèÿíèÿ ðîñòà è ïåðåìåøèâàíèÿ ìàëûõ êëàñòåðîâ ñ ïîä-
ëîæêîé íà ìàãíèòíûå ñâîéñòâà ìàëûõ êëàñòåðîâ áûëè ïîëó÷åíû â ðàáîòå [7]. Â ýòîé
ðàáîòå ìåòîäîì ôóíêöèè Ãðèíà íàéäåíû ìàãíèòíûå ìîìåíòû àòîìîâ êëàñòåðîâ 3×3

Ru, Rh, Os, Ir, Fe è Co íà ïîâåðõíîñòè Ag(100), â ðàçëè÷íûå ïîëîæåíèÿ êîòîðûõ áûëè
âíåäðåíû àòîìû ïîäëîæêè. Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ðàçëè÷íûå êîíôèãóðàöèè òàêèõ
êëàñòåðîâ ñ ïðèìåñÿìè îáëàäàþò ñóùåñòâåííî îòëè÷àþùèìèñÿ îò èäåàëüíîãî 3 × 3

êëàñòåðà ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè. Òàêæå íà ïðèìåðå Co, Rh è Ir áûë ðàññìîòðåí
ðîñò êëàñòåðîâ, íà÷èíàÿ ñ àäàòîìà äî êëàñòåðà èç 21 àòîìà. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ
âåëè÷èíû ñðåäíåãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà àòîìîâ êëàñòåðà, â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåíà
è êîíôèãóðàöèè, îêàçàëèñü ìîíîòîííûìè ëèøü äëÿ êëàñòåðîâ Co. Òàêèì îáðàçîì,
ìàãíèòíûé ìîìåíò êëàñòåðà Co íà ìåòàëëè÷åñêîé ïîäëîæêå îêàçàëñÿ ïðÿìî ïðî-
ïîðöèîíàëüíûì êîëè÷åñòâó àäàòîìîâ â êëàñòåðå è ïðàêòè÷åñêè íåçàâèñÿùèì îò ãåî-
ìåòðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè êëàñòåðà. Ýòîò ôàêò äåëàåò êëàñòåðû êîáàëüòà îñîáåííî
ïðèâëåêàòåëüíûìè êàíäèäàòàìè íà ðîëü íîñèòåëåé èíôîðìàöèè áóäóùåãî.

Â ðàáîòå [10] áûëè èçó÷åíû ìàãíèòíûå ñâîéñòâà àäàòîìîâ è ìàëûõ êëàñòåðîâ
Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100). Â ðàáîòå èññëåäîâàëèñü êëà-
ñòåðû èç 4-õ, 5-è è 9-è àòîìîâ Co. Îñíîâíûì îòëè÷èåì îò ñëó÷àÿ ìàëûõ êëàñòåðîâ
íà ïîâåðõíîñòè ìåäè [11] ÿâëÿåòñÿ îòðèöàòåëüíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè ìàãíèòíîé àíè-
çîòðîïèè (ÝÌÀ), ò.å. ðàçíîñòè ýíåðãèé ìåæäó íàïðàâëåíèåì ìàãíèòíîãî ìîìåíòà
ïàðàëëåëüíî è ïåðïåíäèêóëÿðíî íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè. Îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ
ÝÌÀ îçíà÷àþò, ÷òî êëàñòåðàì ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî èìåòü íàìàãíè÷åííîñòü ïà-
ðàëëåëüíî ïîâåðõíîñòè.

Äðóãîé õàðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ ïîãðóæåííûõ êëàñòåðîâ Co ÿâëÿåòñÿ ñóùå-
ñòâåííî ìåíüøåå àáñîëþòíîå çíà÷åíèå ÝÌÀ ïî ñðàâíåíèþ ñ êëàñòåðàìè íà ïîâåðõíî-
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ñòè. Èç ñðàâíåíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ êëàñòåðà Co9 íà è â ïîâåðõíîñòè Cu(100) [11,
10] âèäíî, ÷òî ïîãðóæåíèå êëàñòåðà â ìåäíóþ ïîäëîæêó óìåíüøàåò ÝÌÀ è äåëà-
åò ðàñïðåäåëåíèå îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ áîëåå îäíîðîäíûì. ÝÌÀ êðàéíèõ àòîìîâ
óìåíüøàåòñÿ ïî÷òè â äâà ðàçà ïðè ïîãðóæåíèè. Ñòîèò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî îðáè-
òàëüíûå ìîìåíòû äëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíîãî íàïðàâëåíèÿ íàìàãíè÷åííîñòè ïðè ïîãðó-
æåíèè êëàñòåðà ìåíÿþòñÿ íå ñòîëü ñóùåñòâåííî, à ñïèíîâûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû
àòîìîâ Co óìåíüøàþòñÿ ìåíåå ÷åì íà 2%.

Åùå îäíèì èíòåðåñíûì ñëåäñòâèåì ðàáîòû [10] ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ÝÌÀ àòîìîâ Co
â íåêîìïàêòíîì êëàñòåðå Co5 çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì â êîìïàêòíûõ êëàñòåðàõ Co4

è Co9. Ýòî ÿâëåíèå õàðàêòåðíî òàêæå äëÿ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòÿõ Ag(100)
è Au(100) [12, 13]. Áîëåå òîãî, ñîãëàñíî ðàáîòå [12] ÝÌÀ àòîìîâ Co â òðèìåðå íà
ïîâåðõíîñòè Ag(100) ïðåâûøàåò äàæå ÝÌÀ îäèíî÷íîãî àäàòîìà Co. Òàêèì îáðàçîì,
íàèáîëüøàÿ ÝÌÀ õàðàêòåðíà äëÿ íåêîìïàêòíûõ íàíîñòðóêòóð.

Ìàãíèòíûå ìîìåíòû àäàòîìîâ è êëàñòåðîâ çàâèñÿò òàêæå îò ïîñòîÿííîé ðåøåòêè
ïîäëîæêè. Òàê ðàâíîâåñíàÿ ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè Ag íà 12% áîëüøå ÷åì ó Cu, ÷òî
ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïî ïðè÷èíå ñóæåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòî-
ÿíèé. Âû÷èñëåíèÿ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïîêàçûâàþò, ÷òî ñ òî÷êè çðåíèÿ êðèòåðèÿ
Ñòîíåðà ìàãíèòíûé ìîìåíò íà ïîâåðõíîñòè Au è Ag äîëæåí áûòü áîëüøå, ÷åì íà
ïîâåðõíîñòè Cu. Ðåçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àäàòîìîâ 3d-ìåòàëëîâ
íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu(100) è Ag(100), ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [14], ïîäòâåðæäàþò ýòîò
âûâîä. Çàìåòèì, îäíàêî, ÷òî ðàçëè÷èå ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ àäàòîìîâ 3d-ìåòàëëîâ
íà ïîâåðõíîñòÿõ Ag è Cu íå î÷åíü âåëèêî (èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿåò òîëüêî Ni, íåìàã-
íèòíûé íà ïîâåðõíîñòè Cu). Òàêèì îáðàçîì, ïîâåðõíîñòè Ag è Cu îäèíàêîâî ïðèãîä-
íû äëÿ ðàçìåùåíèÿ íà íèõ íàíîðàçíåðíûõ íîñèòåëåé èíôîðìàöèè, îäíàêî ñ òî÷êè
çðåíèÿ ìàññîâîãî ïðîèçâîäñòâà áîëåå îïðàâäàííûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå
ìåäíûõ ïîäëîæåê ïî ïðè÷èíå áîëåå øèðîêîãî ðàñïðîñòðàíåíèÿ ìåäè â ïðèðîäå.
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1.2 Ôîðìèðîâàíèå íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìå-

òàëëà

Äëÿ ñîçäàíèÿ òî÷å÷íûõ ìàãíèòíûõ îáúåêòîâ íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëîâ øèðîêî
ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä ëèòîãðàôèè [15, 16]. Ýòîò ìåòîä ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü íàíîñòðóê-
òóðû ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè è ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ñîçäàíèÿ íàíîòî÷åê ñ ëèíåéíû-
ìè ðàçìåðàìè áîëüøå 20 íì. Îäíàêî äëÿ ñîçäàíèÿ íàíîñòðóêòóð ìåíüøèõ ðàçìåðîâ
ìåòîä ëèòîãðàôèè íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íå ïðèìåíèì. Â äàííîì ïàðàãðàôå îáñóæäà-
þòñÿ ïåðñïåêòèâíûå ìåòîäû ñîçäàíèÿ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëîâ, òàêèå
êàê ìàíèïóëèðîâàíèå àòîìàìè ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà
(ÑÒÌ) è èõ ñàìîîðãàíèçàöèÿ.

1.2.1 Ìåòîäû ñîçäàíèÿ íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà
Èññëåäîâàíèå è ñîçäàíèå íàíîîáúåêòîâ ìåíüøèõ ðàçìåðîâ ñòàëî âîçìîæíûì ïîñëå
èçîáðåòåíèÿ ÑÒÌ [17], à òàêæå äðóãèõ âèäîâ ñêàíèðóþùèõ ìèêðîñêîïîâ [18, 19, 20].
Â òàêèõ ìèêðîñêîïàõ îñòðàÿ èãëà ïîäîäâèãàåòñÿ íà ðàññòîÿíèå 1-10 �A ê èññëåäóåìîìó
îáúåêòó, ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü ïðîâîäèòü èçìåðåíèÿ, íåäîñòóïíûå äëÿ äðóãèõ ìåòî-
äèê. Ïîìèìî èññëåäîâàíèÿ õàðàêòåðèñòèê íàíîñòðóêòóð, ÑÒÌ ìîæíî èñïîëüçîâàòü
äëÿ ñîçäàíèÿ èñêóññòâåííûõ ñòðóêòóð ñî ñòðîãî çàäàííûì ðàñïîëîæåíèåì àòîìîâ.
Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî ïîäâåñòè ÑÒÌ èãëó áëèçêî ê àòîìó íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà,
â ðåçóëüòàòå ÷åãî ìåæäó èãëîé è àòîìîì âîçíèêàåò ñèëüíîå ýëåêòðîìàãíèòíîå âçà-
èìîäåéñòâèå, è àòîì íà÷èíàåò äâèãàòüñÿ ïî ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè âñëåä çà èãëîé.
Âïåðâûå âîçìîæíîñòü ñîçäàíèÿ èñêóññòâåííûõ íàíîñòðóêòóð ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ áûëà
ïðîäåìîíñòðèðîâàíà ñîòðóäíèêàìè íàó÷íîãî îòäåëà IBM â 1990 ãîäó [21]. Ïðè òåì-
ïåðàòóðå 4 K àâòîðû âûëîæèëè íà ïîâåðõíîñòè Ni(110) ëîãîòèï IBM èç àòîìîâ Xe
(ðèñ. 1.4). Âîçìîæíîñòü ìàíèïóëèðîâàíèÿ àäàòîìàìè íà ïîâåðõíîñòè îáúÿñíÿåòñÿ
òåì, ÷òî áàðüåðû äëÿ äèôôóçèè àäàòîìîâ ïî íàïðàâëåíèþ ê ÑÒÌ èãëå âûðîæäà-
þòñÿ, à áàðüåðû äëÿ äèôôóçèè â ïðîòèâîïîëîæíîì íàïðàâëåíèè ðåçêî óâåëè÷èâà-
þòñÿ [22, 23]. Íåäàâíèå òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ
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ìîæíî ïåðåäâèãàòü ïî ïîâåðõíîñòè Cu(111) è Ag(111) íå òîëüêî îòäåëüíûå àòîìû, íî
è íåáîëüøèå êëàñòåðû [24]. Èçó÷åíèå ñâîéñòâ èñêóññòâåííûõ íàíîñòðóêòóð ïðèâåëî ê
îòêðûòèþ ðÿäà íîâûõ ôèçè÷åñêèõ ÿâëåíèé, òàêèõ êàê êâàíòîâûé êîíôàéíìåíò [25].
Îäíàêî, äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â ïðîìûøëåííîñòè ìåòîä ñîçäàíèÿ èñêóññòâåííûõ íàíî-
ñòðóêòóð íåïðèìåíèì ââèäó êîëîññàëüíîé ñòîèìîñòè ïðîèçâîäèìûõ òàêèì ìåòîäîì
èçäåëèé.

Ðèñ. 1.4: Ëîãîòèï IBM, âûëîæåííûé èç àòîìîâ Xe íà ïîâåðõíîñòè Ni(110) ñ ïîìîùüþ
ÑÒÌ [21].

Â ïîñëåäíèå ãîäû áûëè îáíàðóæåíû ñèñòåìû, ýïèòàêñèàëüíûé ðîñò êîòîðûõ õà-
ðàêòåðèçóåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî óçêèì (ñ îòíîñèòåëüíîé øèðèíîé ìåíåå 10%) ðàñïðå-
äåëåíèåì ðàçìåðîâ îñòðîâîâ [26]. Ýòî îòêðûëî íîâûé, áîëåå ýêîíîìè÷íûé ïóòü ñî-
çäàíèÿ ìàññèâîâ ìàãíèòíûõ òî÷åê ïîñðåäñòâîì ñàìîîðãàíèçàöèè.

Íà÷èíàÿ ñ 1949 ãîäà, äëÿ îïèñàíèÿ ãåòåðîýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà òîíêèõ ïëå-
íîê èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü ïðåäëîæåííàÿ Ôðàíêîì è Âàí-äåð-Ìåðâå [27, 28]. Àâòîðû
ðàññìàòðèâàþò îäíîìåðíóþ ìîäåëü, â êîòîðîé ñèñòåìà èç îäèíàêîâûõ ñôåðè÷åñêè
ñèììåòðè÷íûõ ÷àñòèö íàõîäèòñÿ â ñèíóñîèäàëüíîì ïîòåíöèàëå, èìèòèðóþùåì ïîä-
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ëîæêó. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñêëàäûâàåòñÿ èç ýíåðãèè ÷àñòèö â ñèíóñîèäàëüíîì
ïîòåíöèàëå è ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äðóã ñ äðóãîì. Ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå ñèñòå-
ìû íàõîäèòñÿ ïóòåì ìèíèìèçàöèè ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû. Îñíîâíîé âûâîä òåîðèè
(ïðè îáîáùåíèè íà äâóõìåðíûé ñëó÷àé) ñîñòîèò â ñëåäóþùåì: åñëè ðàâíîâåñíûå ïî-
ñòîÿííûå ðåøåòêè äëÿ êðèñòàëëîâ ïîäëîæêè è íàïûëÿåìîé ïðèìåñè ðàçëè÷àþòñÿ
ìåíåå ÷åì íà 9%, òî òåîðèÿ ïðåäñêàçûâàåò ïîñëîéíûé ðîñò òîíêîé ïëåíêè, ïðè-
÷åì íàïûëÿåìûå àòîìû äîëæíû ðàñïîëàãàòüñÿ òî÷íî â ìèíèìóìàõ ïîòåíöèàëüíîé
ýíåðãèè ïîäëîæêè. Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî äàííûé òåîðåòè÷åñêèé ðåçóëüòàò áûë ïîëó-
÷åí â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì
Ëåîíàðäà-Äæîíñà, îí, êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [29], õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè òîãî âðåìåíè.

Ðèñ. 1.5: ÑÒÌ èçîáðàæåíèå ïîâåðõíîñòè Cu(111) ïîñëå íàïûëåíèÿ 0.6 MC àòîìîâ
Co [30]: (à) ó÷àñòîê ïîâåðõíîñòè ðàçìåðîì 200× 200 íì2, (á) ôðàãìåíò èçîáðàæåíèÿ
ðàçìåðîì 51.5 × 51.5 íì2, (â) âûñîòà êëàñòåðà Co è âàêàíñèîííîãî êëàñòåðà, ïîêà-
çàííûõ íà ôðàãìåíòå (á).

Îäíàêî â ïîñëåäíèå ãîäû áûëî îáíàðóæåíî áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýïèòàêñèàëüíûõ
ñèñòåì, ïðîÿâëÿþùèõ íåîáû÷íûå ìåõàíèçìû ðîñòà. ßðêèì ïðèìåðîì ìîæåò ñëóæèòü
ðîñò òîíêèõ ïëåíîê Co íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu(111) è Cu(100). Êàê èçâåñòíî, ïîñòîÿí-
íûå ðåøåòêè äëÿ êðèñòàëëîâ ìåäè è êîáàëüòà ðàçëè÷àþòñÿ íà 1.9% (aCu = 3.615 �A
è aCo = 3.545 �À), òî åñòü ñîãëàñíî òåîðèè Ôðàíêà è Âàí-äåð-Ìåðâå ýïèòàêñèàëüíûé
ðîñò â ñèñòåìå Co/Cu äîëæåí ïðîèñõîäèòü ïîñëîéíî. Îäíàêî â 1993 ãîäó áûëî îáíà-
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ðóæåíî, ÷òî ðîñò Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) íå ÿâëÿåòñÿ ïîñëîéíûì [30]. Êàê îòìå-
÷àþò àâòîðû, ïåðâûé ìîíîñëîé Co ôàêòè÷åñêè íå ñìà÷èâàåò ïîäëîæêó, â ðåçóëüòàòå
÷åãî íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ðàñòóò äâóõñëîéíûå îñòðîâà ïî÷òè òðåóãîëüíîé ôîðìû
(ðèñ. 1.5). Ïîçæå äâóõñëîéíûé ðåæèì ðîñòà îñòðîâîâ áûë îáíàðóæåí è äëÿ ñèñòåìû
Co/Cu(100) [31] (ñì. ðèñ. 1.6).

Ðèñ. 1.6: ÑÒÌ èçîáðàæåíèå ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïîñëå íàïûëåíèÿ ðàçëè÷íîãî êîëè-
÷åñòâà àòîìîâ Co [31]: (à) 0.55 MC, (á) 0.63 MC è (â) 0.91 MC. Ëèíåéíûå ðàçìåðû
èçîáðàæåíèé � 500 �A, 400 �A è 500 �A, ñîîòâåòñòâåííî.

Ýâîëþöèÿ ñèñòåìû àòîìîâ Co ñóùåñòâåííûì îáðàçîì çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû
ïîäëîæêè. Â ðàáîòå [32] èññëåäîâàí ðîñò Co íà ïîâåðõíîñòè Pt(997) ïðè ðàçëè÷íûõ
òåìïåðàòóðàõ. Ïðè ýòîì îñíîâíûì ôàêòîðîì, îïðåäåëÿþùèì òèï îáðàçóþùèõñÿ íà-
íîñòðóêòóð ÿâëÿåòñÿ ñêîðîñòü äèôôóçèè àòîìîâ Co âäîëü êðàÿ ñòóïåíè (ðèñ. 1.7).
Òàê, ïðè òåìïåðàòóðå íèæå 250 K ñêîðîñòü äèôôóçèè âäîëü êðàÿ ñòóïåíè ìàëà, ÷òî
ïðèâîäèò ê ðîñòó íåðîâíîñòåé íà ñòóïåíè (îãðóáëåíèþ ñòóïåíè). Â èíòåðâàëå òåìïå-
ðàòóð îò 250 K äî 290 K àäàòîìû Co äâèãàþòñÿ âäîëü ñòóïåíè äîñòàòî÷íî èíòåíñèâ-
íî, âñëåäñòâèå ÷åãî ôîðìèðóþòñÿ ëèíåéíûå öåïî÷êè. Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè
òåìïåðàòóðû àêòèâèçèðóþòñÿ äèôôóçèîííûå ïåðåõîäû ìåæäó ñëîÿìè, â ðåçóëüòàòå
÷åãî âìåñòî îäíîàòîìíûõ öåïî÷åê ôîðìèðóþòñÿ ïðîâîäà òîëùèíîé â íåñêîëüêî àòî-
ìîâ. Ïðè òåìïåðàòóðå âûøå 500 K ïðîèñõîäèò ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co â ïîâåðõíîñòü
Pt(997), ò.å. ïðîèñõîäèò ñïëàâëåíèå ìåòàëëîâ.

Îïèñàííàÿ âûøå òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü èìååò ìåñòî äëÿ øèðîêîãî êëàññà
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Ðèñ. 1.7: Îáðàçîâàíèå ðàçëè÷íûõ íàíîñòðóêòóð Co íà ïîâåðõíîñòè Pt(997) â çàâèñè-
ìîñòè îò òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè [32].

ãåòåðîýïèòàêñèàëüíûõ ñèñòåì. Òàê, ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû ìåäíîé ïîäëîæêè
äî 415 K â ñèñòåìå Co/Cu(100) íàáëþäàåòñÿ èíòåðåñíîå ÿâëåíèå, íàçûâàåìîå áè-
ìîäàëüíûì ðîñòîì îñòðîâîâ [33]. Íåñòàíäàðòíûé õàðàêòåð ðàñïðåäåëåíèÿ ðàçìåðîâ
îñòðîâîâ ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî ÷àñòü àäàòîìîâ Co ïîãðóæàåòñÿ â ïîäëîæêó, âûòåñíÿÿ
íà ïîâåðõíîñòü àòîìû ìåäè. Â ðåçóëüòàòå ÷åãî, íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) îáðàçóþòñÿ
ìàëûå îñòðîâà Co è áîëüøèå îñòðîâà Cu, ïîêðûòûå àòîìàìè Co. Ðàçëè÷èå ðàçìåðîâ
îñòðîâîâ Co è Cu ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì íåîäèíàêîâîé ìîáèëüíîñòè àäàòîìîâ Co è Cu
íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè.

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðè òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè íèæå 100 K íà ýïèòàêñèàëüíûé
ðîñò íà÷èíàþò ñóùåñòâåííî âëèÿòü ñòðóêòóðíûå ðåëàêñàöèè îñòðîâ è ïîäëîæêè
âáëèçè îñòðîâîâ [34, 35, 36, 37, 38]. Òàê ïî äàííûì èññëåäîâàíèé ìåòîäîì èîííîé
ïîëåâîé ìèêðîñêîïèè (ÈÏÌ) [39], ïîâåðõíîñòü ìàëûõ îñòðîâîâ íå ÿâëÿåòñÿ îäíîðîä-
íîé. Ïðè äâèæåíèè îäèíî÷íûõ àäàòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè îñòðîâà âîçíèêàåò "ïóñòàÿ
çîíà", îòäåëÿþùàÿ öåíòðàëüíóþ ÷àñòü îñòðîâà îò åãî ãðàíèöû. Àäàòîì â öåíòðå äîë-
æåí ïðåîäîëåòü ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ äîñòèæåíèÿ ãðàíèöû îñòðîâà. Ïîõîæèå
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ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû è ïðè èññëåäîâàíèè äâèæåíèÿ àäàòîìîâ ïî íàïðàâëå-
íèþ ê àäñîðáèðîâàííûì îñòðîâàì [40]. Êàê è â ñëó÷àå äâèæåíèÿ íà âåðøèíå îñò-
ðîâîâ, áûëà îáíàðóæåíà "ïóñòàÿ çîíà"âîêðóã êðàÿ îñòðîâà øèðèíîé ïîðÿäêà òðåõ
ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé. Äèôôóçèÿ àäàòîìîâ â ïðåäåëàõ "ïóñòîé çîíû"îêàçûâàåòñÿ
çíà÷èòåëüíî áîëåå áûñòðîé, ÷åì íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè. Àäàòîìû ïðèáëèæàþòñÿ ê
êðàþ îñòðîâà è, ïîñëå ïîïàäàíèÿ â "ïóñòóþ çîíó", áûñòðî ïðèñîåäèíÿþòñÿ ê êðàþ
ñòóïåíè, ò.ê. íà àäàòîì âáëèçè îñòðîâà äåéñòâóåò ïðèòÿãèâàþùèé ïîòåíöèàë, îáó-
ñëîâëåííûé äåôîðìàöèåé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ïîäëîæêè.

Ðèñ. 1.8: ÑÒÌ èçîáðàæåíèå ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè èç àòîìîâ Ce íà ïîâåðõíîñòè
Ag(111) [44]: (à) ïðè òåìïåðàòóðå 4.8 K (240× 192 íì2) è (á) ïðè òåìïåðàòóðå 3.9 K
(64× 64 íì2).

Äðóãèì èíòåðåñíûì ïðèìåðîì íèçêîòåìïåðàòóðíîé ñàìîîðãàíèçàöèè àäàòîìîâ
ÿâëÿåòñÿ ôîðìèðîâàíèå ïðàâèëüíîé ãåêñàãîíàëüíîé ñâåðõðåø¼òêè íà ìåòàëëè÷åñêèõ
ïîâåðõíîñòÿõ òèïà (111) (ðèñ. 1.8) ïðè òåìïåðàòóðàõ îêîëî 4 K [44]. Â òàêèõ ñâåðõ-
ðåøåòêàõ àäàòîìû îáû÷íî ðàñïîëàãàþòñÿ íà ðàññòîÿíèè 3-4 áëèæàéøèõ ñîñåäåé
(∼ 10 �A). Òàêîå ðàñïîëîæåíèå àäàòîìîâ íàçûâàåòñÿ äàëüíèì ïîðÿäêîì è ñâÿçàíî ñ
ñóùåñòâîâàíèåì äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ àäàòîìîâ ÷åðåç ýëåêòðîííûé
ãàç ïîäëîæêè [45]. Äàííîå âçàèìîäåéñòâèå èìååò îñöèëëèðóþùèé õàðàêòåð ñ ïåðèî-
äîì λF/2, ãäå λF � äëèííà âîëíû Ôåðìè, è óáûâàåò ñ ðàññòîÿíèåì ïî çàêîíó 1/r2.
Ñâåðõðåøåòêè ìàãíèòíûõ àäàòîìîâ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé òåîðåòè÷åñêèé ïðåäåë äëÿ
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ðàçìåðîâ è ïëîòíîñòè ðàçìåùåíèÿ ïîòåíöèàëüíûõ íîñèòåëåé èíôîðìàöèè. Çàìåòèì,
÷òî íà ïîâåðõíîñòÿõ òèïà (100) äàëüíîäåéñòâóþùèé ïîòåíöèàë óáûâàåò ïî çàêîíó
1/r5. Òàêèì îáðàçîì, ôîðìèðîâàíèÿ ñâåðõðåøåòîê íà ïîâåðõíîñòÿõ òèïà (100) íå
ïðîèñõîäèò äàæå ïðè ñâåðõíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.

Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ ñàìîîðãàíèçàöèè íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà
êàê ïðàâèëî ñâîäèòñÿ ê èñïîëüçîâàíèþ êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî
(ÊÌÌÊ), ïðåäëîæåííîãî Âîòåðîì â 1986 ãîäó [41], äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèè
êëàñòåðîâ Rh íà ïîâåðõíîñòè Rh(100). Èñïîëüçîâàíèå äàííîãî ìåòîäà îòêðûëî
ïåðåä èññëåäîâàòåëÿìè óíèêàëüíóþ âîçìîæíîñòü "âûêëþ÷àòü"èç ðàññìîòðåíèÿ òå
èëè èíûå äèôôóçèîííûå ïåðåõîäû, îöåíèâàÿ òåì ñàìûì èõ âêëàä â îáùèé ïðîöåññ
ýâîëþöèè ñèñòåìû. Òàê â ðàáîòå [42] èññëåäîâàëîñü ôîðìèðîâàíèå êîìïàêòíûõ
òðåóãîëüíûõ îñòðîâîâ Al íà ïîâåðõíîñòè Al(111) â ïðîöåññå ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà.
Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî îðèåíòàöèÿ òðåóãîëüíûõ îñòðîâîâ ñâÿçàíà ñ àíèçîòðîïèåé
äèôôóçèîííûõ ïåðåõîäîâ íà óãëàõ êëàñòåðîâ. Ýòèì æå îáúÿñíÿåòñÿ è êîððåëÿöèÿ
ìåæäó îðèåíòàöèåé àíèçîòðîïíûõ äåíäðèòîâ, ðàñòóùèõ ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå,
è îðèåíòàöèåé òðåóãîëüíûõ îñòðîâîâ, ôîðìèðóþùèõñÿ ïðè áîëåå âûñîêîé
òåìïåðàòóðå. Ïîñëå âûÿâëåíèÿ îñíîâíûì äèôôóçèîííûõ ïåðåõîäîâ, îòâå÷àþùèõ
çà íàáëþäàåìûå âåëè÷èíû (ïëîòíîñòü îñòðîâîâ, èõ ôîðìà è ò.ä.), ïîÿâëÿåòñÿ
âîçìîæíîñòü êîððåêòèðîâàòü çíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ.
Òàêîé ïîäõîä áûë óñïåøíî ïðèìåíåí ïðè èññëåäîâàíèè ýïèòàêñèàëüíîé ñèñòåìû
Ir/Ir(111) [43].

Íàêîíåö, ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì ÊÌÌÊ ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ýâîëþöèþ ñè-
ñòåìû â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð, ÷òî íå âñåãäà äîñòóïíî â ðàìêàõ îäíîãî
ýêñïåðèìåíòà. Íàïðèìåð, â ðàáîòå [60] èññëåäîâàëñÿ ðîñò îäíîñëîéíûõ îñòðîâîâ Co,
è áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè îñòðîâîâ â äàííîé ñèñòå-
ìå õàðàêòåðèçóåòñÿ îäíèì ìàêñèìóìîì è îäíèì ìèíèìóìîì, ò.å. èìååò N -îáðàçíûé
âèä. Äàííûé ýôôåêò ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî â ñèñòåìå Co/Cu(100) ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêîé
òåìïåðàòóðå ïðîèñõîäèò çàìåùåíèå àòîìîâ ïîäëîæêè àòîìàìè Co. Ýòî ïðèâîäèò ê
óìåíüøåíèþ ïëîòíîñòè îñòðîâîâ Co è îäíîâðåìåííîìó óâåëè÷åíèþ ïëîòíîñòè îñò-
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ðîâîâ Cu. Ñóììàðíàÿ ïëîòíîñòü îñòðîâîâ â ñîîòâåòñòâóþùåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð
èìååò ñïàä, îáúÿñíÿþùèé N -îáðàçíûé îáùèé âèä òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè.

1.2.2 Ýïèòàêñèàëüíûé ðîñò òîíêèõ ïëåíîê â ñèñòåìå
Co/Cu(100)

Êàê óæå îáñóæäàëîñü âûøå, ìàãíèòíûé ìîìåíò ìàëûõ êëàñòåðîâ Co íà ïîâåðõíîñòè
Cu(100) ïðÿìî ïðîïîðöèîíàëåí êîëè÷åñòâó àäàòîìîâ èç êîòîðûõ îí ñîñòîèò. Êîíå÷-
íî, äëÿ áîëüøèõ êëàñòåðîâ ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îò ÷èñëà àäà-
òîìîâ íàðóøàåòñÿ, îäíàêî, ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî äëÿ õðàíåíèÿ èíôîðìàöèè ìîãóò
áûòü èñïîëüçîâàíû ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèå êëàñòåðû. Òàê â ðàáîòå [46] áûëî ïîêà-
çàíî, ÷òî äëÿ ñîçäàíèÿ ñòàáèëüíîãî ïðè 350 K áèòà äîñòàòî÷íî 400 àòîìîâ Co. Òîò
ôàêò, ÷òî íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ìîãóò ðàñòè äâóõñëîéíûå îñòðîâà Co, ïîçâîëÿåò
óâåëè÷èòü ïëîòíîñòü çàïèñè èíôîðìàöèè åùå â äâà ðàçà. Òàêèì îáðàçîì, ìèíèìàëü-
íûé ëèíåéíûé ðàçìåð äâóõñëîéíîãî êëàñòåðà Co, ñïîñîáíîãî õðàíèòü èíôîðìàöèþ,
îêàçûâàåòñÿ ðàâíûì âñåãî ≈ 3.7 íì. Ýòîò ôàêò äåëàåò èçó÷åíèå ãåòåðîýïèòàêñèàëü-
íîé ñèñòåìû Co/Cu(100) îñîáåííî èíòåðåñíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ ðàçâèòèÿ íàíîòåõíî-
ëîãèé. Äàëåå â ýòîì ðàçäåëå áóäåò êðàòêî ðàññìîòðåíà èñòîðèÿ èçó÷åíèÿ ñèñòåìû
Co/Cu(100).

Ïåðâàÿ ðàáîòà, â êîòîðîé èçó÷àëñÿ ýïèòàêñèàëüíûé ðîñò Co íà ïîâåðõíîñòè
Cu(100) ïîÿâèëàñü â 1964 ãîäó [47]. Â äàííîé ðàáîòå áûë ðàññìîòðåí ïðîöåññ ðîñòà
ïëåíêè Co òîëùèíîé 100-1000 �À ïðè íàëè÷èè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ñ ýòîãî
âðåìåíè íà÷àëñÿ áóðíûé ïðîãðåññ â ðàçâèòèè ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ òâåðäûõ òåë.
Òàê, ñ èçîáðåòåíèåì òåõíèêè ãëóáîêîãî âàêóóìà ñòàë âîçìîæíûì êîíòðîëèðóåìûé
ðîñò òîíêèõ ïëåíîê. Â 1968 ãîäó ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíèêè ãëóáîêîãî âàêóóìà
ìåòîäîì òðàíñìèññèîííîé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè áûëè èññëåäîâàíû ïëåíêè Co
òîëùèíîé ≈ 20 �À [48]. Â ïîñëåäíèå òðè äåñÿòèëåòèÿ äëÿ èçó÷åíèÿ ýïèòàêñèàëüíîé
ñèñòåìû Co/Cu(100) èñïîëüçîâàëîñü ìíîæåñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ: Îæå-
ýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ [49, 50], äèôðàêöèÿ ìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ [51, 52, 53],
ðåíòãåíîâñêàÿ äèôðàêöèÿ [54], ñêàíèðóþùàÿ òóííåëüíàÿ ìèêðîñêîïèÿ [31, 55, 56],
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ðåíòãåíîâñêàÿ ôîòîýëåêòðîííàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ [57] è ò.ä. Â ýòèõ ðàáîòàõ áûëè
óñòàíîâëåíû ñëåäóþùèå îñíîâíûå ñâîéñòâà ýïèòàêñèàëüíîé ñèñòåìû Co/Cu(100):
ïîñòîÿííûå ðåøåòêè äëÿ êðèñòàëëîâ ìåäè è êîáàëüòà ðàçëè÷àþòñÿ íà 1.9%; ïðîöåññ
ðîñòà òîíêèõ ïëåíîê Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) íåëüçÿ â ïîëíîé ìåðå îïèñàòü
ñ ïîìîùüþ ìîäåëè ïðåäëîæåííîé Ôðàíêîì è Âàí-äåð-Ìåðâå; ðîñò äâóõ ïåðâûõ
ñëîåâ Co çàâèñèò îò ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ F : åñëè F < 0.003 MC/c, òî ðîñò òîíêîé
ïëåíêè ïðîèñõîäèò ïîñëîéíî, åñëè F > 0.3 MC/c, òî íà ïîâåðõíîñòè Cu(100)
ôîðìèðóþòñÿ äâóõñëîéíûå îñòðîâà [58]. Â ïðîöåññå ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà òàêæå
ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïåðåìåøèâàíèå ìåæäó àòîìàìè ïîäëîæêè è àäàòîìàìè Co [58].

Ïðè òåîðåòè÷åñêîì èçó÷åíèè ýïèòàêñèàëüíîé ñèñòåìû Co/Cu(100) ïîìèìî óïîìÿ-
íóòîãî âûøå ìåòîäà ÊÌÌÊ ïðèìåíÿþòñÿ ìåòîäû ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîò-
íîñòè (ÔÝÏ) è óñêîðåííîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÓÌÄ). Â ðàáîòå [59] ìåòîäîì
ÔÝÏ áûëè èññëåäîâàíû ðàçëè÷íûå ñòàáèëüíûå è ìåòàñòàáèëüíûå ñòðóêòóðû Co íà
ïîâåðõíîñòè Cu(100). Ïðè ýòîì íàèáîëåå âûãîäíûìè ñòðóêòóðàìè ñ ýíåðãåòè÷åñêîé
òî÷êè çðåíèÿ îêàçàëèñü äâóõñëîéíûå îñòðîâà Co ïîêðûòûå îäíèì ñëîåì Cu. Îäíà-
êî ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ðîñò ïîäîáíûõ ñòðóêòóð íå ðåàëèçóåòñÿ. Íàèáîëåå
âûãîäíûìè èç îñòàâøèõñÿ ñòðóêòóð ÿâëÿþòñÿ äâóõñëîéíûå îñòðîâà Co. Ïîïûòêà
îáúÿñíèòü ôîðìèðîâàíèå äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) áûëà
ñäåëàíà â ðàáîòå [61]. Îäíàêî ìåòîä ÓÌÄ, êîòîðûé ïðèìåíÿëñÿ àâòîðàìè, èìååò
ðÿä ñóùåñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé, ïîýòîìó âîïðîñ âûÿñíåíèÿ ìåõàíèçìîâ è óñëîâèé
ôîðìèðîâàíèÿ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) îñòàåòñÿ îòêðû-
òûì, à çàäà÷à òåîðåòè÷åñêîãî èçó÷åíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè äâóõñëîéíûõ êëàñòåðîâ Co
àêòóàëüíîé.

1.2.3 Ìåòîäû ñîçäàíèÿ íàíîñòðóêòóð, ïîãðóæåííûõ â ïîâåðõ-
íîñòü ìåòàëëà

Îñíîâíîé çàäà÷åé ïðè ñîçäàíèè íàíîñòðóêòóð, ïîãðóæåííûõ â ïîâåðõíîñòü ìåòàë-
ëà, ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå ñèñòåìû ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííûõ ïî ïîâåðõíîñòè íàíî-
ñòðóêòóð ïî÷òè îäèíàêîâîãî ðàçìåðà. Èíòåðåñíûé ïðèìåð ïîëó÷åíèÿ òàêèõ íàíî-

26



ñòðóêòóð ñâÿçàí ñ ýôôåêòîì êîãåðåíòíîãî ïîãðóæåíèÿ íàíî÷àñòèö â ìåòàëëè÷åñêóþ
ïîäëîæêó. Íåäàâíî ýôôåêò êîãåðåíòíîãî ïîãðóæåíèÿ áûë îáíàðóæåí ïðè íàíåñåíèè
íàíî÷àñòèö Co íà ïîâåðõíîñòü Cu(100) è Ag(100) [62]. Íàíî÷àñòèöû Co äèàìåòðîì
îêîëî 10 íì ïðè òåìïåðàòóðå 600 Ê íå îñòàþòñÿ íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè, à êîãå-
ðåíòíî ïîãðóæàþòñÿ â íå¼, ñîõðàíÿÿ ñâîþ âíóòðåííþþ ñòðóêòóðó (ðèñ. 1.9). Ïîñëå
ïîãðóæåíèÿ îíè ïðèíèìàþò îðèåíòàöèþ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ïîäëîæêè. Àâòî-
ðû ðàáîòû [62] ïðåäïîëîæèëè, ÷òî êîãåðåíòíîå ïîãðóæåíèå íàíî÷àñòèö ïðîèñõîäèò
â ðåçóëüòàòå äåéñòâèÿ íà ïîäëîæêó áîëüøèõ êàïèëëÿðíûõ ñèë. Áîëåå ïîäðîáíî ìå-
õàíèçì ïîãðóæåíèÿ íàíî÷àñòèö Co â ïîâåðõíîñòü Cu(100) áûë èññëåäîâàí ìåòîäîì
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [63]. Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ñóùåñòâóåò äâà îñíîâíûõ ìåõà-
íèçìà ïîãðóæåíèÿ íàíî÷àñòèö: (à) çà ñ÷åò ìèãðàöèè âàêàíñèé è (á) áåñïîðÿäî÷íîãî
äâèæåíèÿ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà Co-Cu. Ïðåîáëàäàíèå îäíîãî èëè äðóãîãî
ìåõàíèçìà ïîãðóæåíèÿ çàâèñèò îò êîíôèãóðàöèè íàíî÷àñòèöû Co ïîñëå íàïûëåíèÿ.

Ðèñ. 1.9: Èçîáðàæåíèÿ íàíî÷àñòèö Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðè òåìïåðàòóðå (a)
300 K è (á) 600 K. Èçîáðàæåíèÿ ïîëó÷åíû ïðè ïîìîùè ïðîñâå÷èâàþùåãî ýëåêòðîí-
íîãî ìèêðîñêîïà [62].

Â ðåçóëüòàòå êîãåðåíòíîãî ïîãðóæåíèÿ íàíî÷àñòèö â ïîâåðõíîñòè îáðàçóåòñÿ ñè-
ñòåìà ìàãíèòíûõ ãðàíóë, ðàçìåðû êîòîðûõ èìåþò äîñòàòî÷íî óçêîå ðàñïðåäåëåíèå.
Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî òàêèå ìàãíèòíûå âíåäðåíèÿ ìîãóò áûòü ïîòåíöèàëüíî ïðèìå-
íèìû äëÿ ñîçäàíèÿ óñòðîéñòâ õðàíåíèÿ èíôîðìàöèè, îïûò èçó÷åíèÿ ñâîéñòâ íàíî-
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ñòðóêòóð ïîäñêàçûâàåò, ÷òî íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûå íàíîñòðóêòóðû äîëæíû ïîëó-
÷àòüñÿ â ðåçóëüòàòå ñàìîîðãàíèçàöèè àòîìîâ ïðèìåñè. Ïîýòîìó äàëåå áóäóò ïîäðîá-
íåå ðàññìîòðåíû ïðîöåññû, ñâÿçàííûå ñ ôîðìèðîâàíèåì íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ,
ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ìåòàëëè÷åñêîé ïîäëîæêè.

Ïåðâûì ýòàïîì ïðè ñîçäàíèè íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ ïðèìåñè, ïîãðóæåííûõ â
ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà, ÿâëÿåòñÿ íàïûëåíèå àòîìîâ ïðèìåñè è ïðîêà-
ëèâàíèå ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà. Òåìïåðàòóðà ïðîêàëèâàíèÿ çàâèñèò êàê îò ñâîéñòâ
ïîâåðõíîñòè, òàê è îò òèïà íàïûëÿåìûõ àòîìîâ. Òàê òåìïåðàòóðà ïðîêàëèâàíèÿ ïî-
âåðõíîñòè Cu(100), íåîáõîäèìàÿ äëÿ ïîãðóæåíèÿ â íåå àòîìîâ Pd, In è Co ðàâíà
425 K [64], 675 K [65] è 800 K [66], ñîîòâåòñòâåííî. Ïîñëå ïðîêàëèâàíèÿ îáðàçåö
îõëàæäàåòñÿ äî êîìíàòíîé òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîé àòîìû ïðèìåñè íå ñòàíîâÿòñÿ
íåïîäâèæíûìè, à äèôôóíäèðóþò â ïåðâîì ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå ìåòàëëà.

Ïðîöåññ äèôôóçèè àòîìîâ ïðèìåñè, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ìåòàëëè÷åñêîé
ïîäëîæêè, áûë èçó÷åí â ðÿäå ðàáîò [64, 65, 66, 67, 68] ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãî
òóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ). Íà ðèñ. 1.10 ïîêàçàíà äèôôóçèÿ àòîìîâ In, ïîãðó-
æåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå [65]. Êàê
âèäíî èç ðèñóíêà, äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ In èìååò íåñêîëüêî îñîáåííîñòåé.
Âî-ïåðâûõ, ïðûæêè àòîìîâ èíäèÿ ïðîèñõîäÿò äîñòàòî÷íî ðåäêî. Ïðè êîìíàòíîé òåì-
ïåðàòóðå èíòåðâàë ìåæäó ïðûæêàìè îäíîãî àòîìà ìîæåò ñîñòàâëÿòü íåñêîëüêî ìè-
íóò. Âî-âòîðûõ, àòîìû In êàê ïðàâèëî ïåðåäâèãàþòñÿ ñðàçó íà íåñêîëüêî ìåæàòîì-
íûõ ðàññòîÿíèé, õîòÿ ìîæíî áûëî áû îæèäàòü, ÷òî îíè áóäóò ñîâåðøàòü êîðîòêèå
ïðûæêè (íà ðàññòîÿíèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé â ïîâåðõíîñòè). Â-òðåòüèõ, ñîñåäíèå àòî-
ìû èìåþò òåíäåíöèþ ñîâåðøàòü ïðûæêè îäíîâðåìåííî, â òî âðåìÿ êàê äèôôóçèÿ
íåçàâèñèìûõ àòîìîâ äîëæíà áûòü íåêîððåëèðîâàííîé.

Ñòîëü íåîáû÷íîå ïîâåäåíèå ïîãðóæåííûõ àòîìîâ ïðèìåñè ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî
íåñêîëüêèìè ñïîñîáàìè: (à) äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ îáóñëîâëåíà íàëè÷è-
åì àäñîðáèðîâàííûõ ìîëåêóë ãàçà, (á) äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ ïðîèñõîäèò
ïîñðåäñòâîì ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè àòîìîâ ïðèìåñè è ïîäëîæêè, (â) äèôôóçèÿ ïî-
ãðóæåííûõ àòîìîâ ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì èíòåíñèâíîãî äâèæåíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âà-
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Ðèñ. 1.10: Äèôôóçèÿ àòîìîâ In, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé Cu(100) [65]. Èçîá-
ðàæåíèå ïîëó÷åíî ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ. Íà ðèñóíêàõ ïîêàçàí ó÷àñòîê ïîâåðõíîñòè
140× 70 íì2.

êàíñèé.
Äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ, äåéñòâèòåëüíî, ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíà íàëè-

÷èåì àäñîðáèðîâàííûõ ìîëåêóë ãàçà íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè. Íàïðèìåð, â ðàáî-
òå [69] ïîêàçàíî, ÷òî äèôôóçèÿ àòîìîâ Pt â ïîâåðõíîñòè Pt(110) ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâè-
åì íàëè÷èÿ íà ïîâåðõíîñòè àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ âîäîðîäà. Îäíàêî, âñëåäñòâèå
ðÿäà ïðè÷èí [65] ýòîò ìåõàíèçì íå ïðèåìëåì äëÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100). Îñíîâíîé
ïðè÷èíîé çäåñü ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî àäñîðáèðîâàííûå ìîëåêóëû ãàçà íåäîëãî îñòàþòñÿ
íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè. Êðîìå òîãî, ñ ïîìîùüþ äàííîãî ìåõàíèçìà íå óäàåòñÿ
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îáúÿñíèòü íåîáû÷íîå ïîâåäåíèå ïîãðóæåííûõ àòîìîâ In, îïèñàííîå âûøå.

Ðèñ. 1.11: Ìåõàíèçì äèôôóçèè àòîìîâ ïðèìåñè ïîñðåäñòâîì ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè
àòîìîâ ïðèìåñè è ïîäëîæêè [65]: (à) àòîì Cu â ïðîöåññå äèôôóçèè ïî ïîâåðõíîñòè
Cu(100) ïîäõîäèò ê àòîìó In, (á) àòîì Cu âûòåñíÿåò àòîì In èç ïîäëîæêè è (â) àòîì
In ïîãðóæàåòñÿ â ïîäëîæêó, âûòåñíÿÿ àòîì Cu.

Ìåõàíèçì äèôôóçèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ ïîñðåäñòâîì ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè
àòîìîâ ïðèìåñè è ïîäëîæêè ñõåìàòè÷íî èçîáðàæåí íà ðèñ. 1.11 [65]. Ïîñêîëüêó ïðî-
öåññ íåïîñðåäñòâåííîé ïåðåñòàíîâêè àòîìà ïðèìåñè è ñîñåäíåãî àòîìà ïîäëîæêè èìå-
åò áîëüøîé äèôôóçèîííûé áàðüåð, äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ
ïîñðåäñòâîì ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè ñ îäèíî÷íûìè àòîìàìè ïîäëîæêè, êîòîðûå äèô-
ôóíäèðóþò ïî ïîâåðõíîñòè. Êàê áóäåò ïîäðîáíåå ðàññìîòðåíî â ãëàâå 5, îäèíî÷íûå
àòîìû Cu âñåãäà ïðèñóòñòâóþò íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), õîòÿ èõ êîíöåí-
òðàöèÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå íåâåëèêà. Äàííûé ìåõàíèçì äèôôóçèè ÿâëÿåòñÿ
îïðåäåëÿþùèì, íàïðèìåð, äëÿ ñèñòåìû Cu/Co íà ïîâåðõíîñòè Ru(001) [67].

Ìåõàíèçì äèôôóçèè àòîìîâ ïðèìåñè â ïåðâîì ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå ìåòàë-
ëè÷åñêîé ïîäëîæêè ïîñðåäñòâîì ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåí
íà ðèñ. 1.12 [65] è áûë âïåðâûå ïðåäëîæåí äëÿ îáúÿñíåíèÿ äèôôóçèè àòîìîâ Mn
â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) [68]. Â äàííîé ìîäåëè äèôôóçèÿ àòîìà ïðèìåñè
îñóùåñòâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: ñíà÷àëà ïîâåðõíîñòíàÿ âàêàíñèÿ ïîäõîäèò ê ïî-
ãðóæåííîìó àòîìó ïðèìåñè íà ðàññòîÿíèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé, çàòåì àòîì ïðèìåñè è
âàêàíñèÿ ìåíÿþòñÿ ìåñòàìè, ïîñëå ÷åãî ïîâåðõíîñòíàÿ âàêàíñèÿ óäàëÿåòñÿ îò ïîãðó-
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Ðèñ. 1.12: Ìåõàíèçì äèôôóçèè àòîìîâ ïðèìåñè ïîñðåäñòâîì ïîâåðõíîñòíûõ âàêàí-
ñèé [65]. Ñòðåëêàìè ïîêàçàíî ñëó÷àéíîå áëóæäàíèå âàêàíñèè.

æåííîãî àòîìà è ïðîäîëæàåò ñâîáîäíî äèôôóíäèðîâàòü ïî ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè.
Ñâîéñòâà ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé áóäóò ïîäðîáíî îáñóæäåíû â ïàðàãðàôå 1.3 ýòîé
ãëàâû, à òàêæå â ãëàâå 5. Çäåñü æå íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî äàííûé ìåõàíèçì äèô-
ôóçèè âåñüìà ðàñïðîñòðàíåí è áûë îáíàðóæåí òàêæå äëÿ äèôôóçèè àòîìîâ Pd [64]
è Co [66] â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100). ×òî êàñàåòñÿ äèôôóçèè àòîìîâ In â
ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) [65], òî äëÿ íåå õàðàêòåðíû ñðàçó äâà ìåõàíèçìà
äèôôóçèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ (ïîñðåäñòâîì êàê àòîìîâ ïîäëîæêè, òàê è ïîâåðõ-
íîñòíûõ âàêàíñèé).

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî àòîìû ïðèìåñè ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ìîãóò äèôôóí-
äèðîâàòü â ïåðâîì ñëîå ìåòàëëè÷åñêîé ïîäëîæêè, ýòî íå îáÿçàòåëüíî ïðèâîäèò ê
îáðàçîâàíèþ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð. Òàê â ðàáîòàõ [70] îáñóæäàëñÿ âîïðîñ î âîç-
ìîæíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ 3d ìåòàëëîâ â ïåðâîì
ñëîå ïîâåðõíîñòåé Pd(100), Au(100) è Cu(100). Ab initio ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî àäà-
òîìàì 3d ìåòàëëîâ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî ïîãðóæàòüñÿ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè
áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ. Îäíàêî äàëåêî íå âñå ïðèìåñè ñïîñîáíû ôîðìèðîâàòü ñòà-
áèëüíûå äèìåðû.

Â ðàáîòå [70] âû÷èñëåíû ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äèìåðîâ 3d ìåòàëëîâ íà ïîâåðõ-
íîñòÿõ Pd(100), Au(100) è Cu(100), à òàêæå â ïåðâîì ñëîå ýòèõ ïîâåðõíîñòåé. Êðè-
âàÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äèìåðîâ äëÿ ñëó÷àÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðèâåäåíà íà
ðèñ. 1.13 Îòðèöàòåëüíûå ýíåðãèè íà äàííîì ðèñóíêå îáîçíà÷àþò ïðèòÿæåíèå, à ïîëî-
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Ðèñ. 1.13: Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äèìåðà ïåðåõîäíîãî 3d ìåòàëëà íà ïîâåðõíîñòè
Cu(100) è â ïîâåðõíîñòè [70].

æèòåëüíûå îòòàëêèâàíèå ìåæäó àòîìàìè. Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [71], îñíîâíûå
îñîáåííîñòè ôàçîâûõ äèàãðàìì êà÷åñòâåííî ìîãóò áûòü îáúÿñíåíû âçàèìîäåéñòâè-
åì áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ïîýòîìó ïðèòÿæåíèå âåäåò ê ñåãðåãàöèè, à îòòàëêèâàíèå ê
ôîðìèðîâàíèþ òâåðäûõ ðàñòâîðîâ. Òàêèì îáðàçîì, ðàñïðåäåëåíèå 3d ïðèìåñåé íà
ïîâåðõíîñòè è â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè ìîæåò áûòü ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûì. Íà
ïîâåðõíîñòè áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ ôîðìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð ÿâëÿåò-
ñÿ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûì äëÿ âñåõ 3d ìåòàëëîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþ
êîìïàêòíûõ êëàñòåðîâ. Â òî æå âðåìÿ ôîðìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç
àòîìîâ 3d ìåòàëëîâ â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Pd(100) îêàçûâàåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè
íåâûãîäíûì. Òà æå êàðòèíà íàáëþäàåòñÿ è äëÿ 3d ïðèìåñåé â ïîâåðõíîñòè Au(100):
ïðèòÿæåíèå èìååò ìåñòî òîëüêî äëÿ àòîìîâ Co è Fe. Ïðè÷åì, ïðèòÿæåíèå ìåæäó
àòîìàìè Fe â ïîâåðõíîñòè Au(100) îêàçûâàåòñÿ ñëèøêîì ñëàáûì, è, êàê ïîêàçàëè
ýêñïåðèìåíòû [11], àòîìû Fe â ïåðâîì ñëîå Au(100) îñòàþòñÿ èçîëèðîâàííûìè.

Ñàìîé ïåðñïåêòèâíîé ïîâåðõíîñòüþ ñ òî÷êè çðåíèÿ ñîçäàíèÿ ïîãðóæåííûõ íà-
íîñòðóêòóð èç 3d àòîìîâ îêàçàëàñü ïîâåðõíîñòü Cu(100). Êàê âèäíî èç ðèñ. 1.13,
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òîëüêî àòîìû Mn è Ni îêàçàëèñü íåïðèãîäíûìè äëÿ ñîçäàíèÿ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóê-
òóð â ïåðâîì ñëîå ýòîé ïîâåðõíîñòè. Íàèáîëüøàÿ ýíåðãèÿ ñâÿçè äèìåðà õàðàêòåðíà
äëÿ àòîìîâ Fe è Co, êàê ñëåäñòâèå, â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) äîëæåí ïðî-
èñõîäèòü ðîñò ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ ýòèõ ìåòàëëîâ.

Ðèñ. 1.14: ÑÒÌ èçîáðàæåíèÿ îáëàñòè 10× 10 íì2, ïîëó÷åííûå ïðè ðàçëè÷íîé ðàçíî-
ñòè ïîòåíöèàëîâ ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ Cu(100) è ÑÒÌ èãëîé [66]: (à) U = −23 ìÂ,
(á) U = −60 ìÂ, (â) U = −170 ìÂ. Y � íàïðàâëåíèå äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû.

Ïðèíöèïèàëüíî âàæíûì ðåçóëüòàòîì, îòêðûâàþùèì ïóòü ê ñîçäàíèþ íàíîñòðóê-
òóð èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ, ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ìàíèïóëÿöèè àòîìàìè Co, ïîãðó-
æåííûìè â ïåðâûé ñëîé Cu(100), ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ [66].
Ïðè ñêàíèðîâàíèè ïîâåðõíîñòè ïîãðóæåííûå àòîìû Co äâèæóòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî
â íàïðàâëåíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé ([110]), ñîñòàâëÿþùèì îñòðûé óãîë ñ íàïðàâëå-
íèåì äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû (Y). Íà ðèñ. 1.14 ïîêàçàíà ïîâåðõíîñòü Cu(100) ïîñëå
ñêàíèðîâàíèÿ. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ìàíèïóëÿöèÿ ïîãðóæåííûìè àòîìàìè Co ÿâ-
ëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ýëåêòðè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è àòîìàìè Co.
Òàê ïðè ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ 23 ìÂ ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ ïåðåäâèæå-
íèÿ àòîìîâ Co íå ïðîèñõîäèò (ðèñ. 1.14 (à)). Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ
äî 60 è 170 ìÂ (ðèñ. 1.14 (á,â)) ïîãðóæåííûå àòîìû Co íà÷èíàþò äâèãàòüñÿ çà ÑÒÌ
èãëîé è îáðàçóþò àòîìíûå öåïî÷êè. Ñèñòåìà ýòèõ àòîìíûõ öåïî÷åê îêàçûâàåòñÿ
àíèçîòðîïíîé: ëèíåéíûå ó÷àñòêè ýòèõ öåïî÷åê ñîñòàâëÿþò îñòðûé óãîë ñ íàïðàâëå-
íèåì äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû. Äëèíà ëèíåéíûõ ó÷àñòêîâ öåïî÷åê óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè
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óâåëè÷åíèè ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ è ÑÒÌ èãëîé.
Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ìàíèïóëÿöèÿ ïîãðóæåííûìè àòîìàìè Co ñ ïîìîùüþ

ÑÒÌ [66] ïîçâîëÿåò ñîçäàâàòü ñâÿçàííûå íàíîñòðóêòóðû, äàííûé ìåòîä íå ìîæåò
áûòü èñïîëüçîâàí â ïðîèçâîäñòâå èç-çà åãî êîëîññàëüíîé äîðîãîâèçíû. Íàèáîëåå
èíòåðåñíûì ðåçóëüòàòîì ñ ýêîíîìè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ áûëà áû âîçìîæíîñòü
ñîçäàíèÿ ïîãðóæåííûõ íàíîñòðóêòóð â ïðîöåññå ñàìîîðãàíèçàöèè. Ê ñîæàëåíèþ,
ýòîò âîïðîñ ÿâëÿåòñÿ íåäîñòàòî÷íî èçó÷åííûì íè òåîðåòè÷åñêè, íè ýêñïåðèìåí-
òàëüíî. Â ÷àñòíîñòè, äî ñèõ ïîð îñòàþòñÿ íåðåøåííûìè ñëåäóþùèå âîïðîñû. Ïðè
êàêèõ óñëîâèÿõ âîçìîæíî ôîðìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç ïîãðóæåííûõ
àòîìîâ â ðåçóëüòàòå ñàìîîðãàíèçàöèè? ×òî áóäóò ïðåäñòàâëÿòü ñîáîé ïîãðóæåííûå
íàíîñòðóêòóðû: êîìïàêòíûå êëàñòåðû, êàê íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè, èëè àòîìíûå
öåïî÷êè, êàê ïðè ìàíèïóëÿöèè ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ? Ïîèñê îòâåòîâ íà ýòè âîïðîñû
ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé ïðîáëåìîé ñîâðåìåííîé ôèçèêè.

1.3 Îáðàçîâàíèå ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíîå íàáëþäåíèå îäèíî÷íûõ ïîâåðõíîñòíûõ âà-
êàíñèé ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå, â ñèëó èõ âûñîêîé ïîäâèæíîñòè, íåâîçìîæíî,
îíè èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ïðîöåññàõ, ïðîèñõîäÿùèõ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà. Â
ïðåäûäóùåì ïàðàãðàôå ïîäðîáíî îáñóæäàëàñü ðîëü ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ïðè
äèôôóçèè àäàòîìîâ â ïåðâîì ñëîå íåêîòîðûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïîäëîæåê [64, 65, 66,
68]. Êðîìå òîãî íàëè÷èå ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ïðèâîäèò ê ïîãðóæåíèþ àòîìîâ
ïðèìåñè â ïåðâûé ñëîé ìåòàëëè÷åñêîé ïîäëîæêè [72, 73], à òàêæå àäñîðáöèè íà ïî-
âåðõíîñòè àòîìîâ êèñëîðîäà [74]. Äàæå â ñëó÷àå èäåàëüíî ðîâíîé ïîâåðõíîñòè è îò-
ñóòñòâèÿ êàêèõ-ëèáî ïðèìåñåé ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè âëèÿþò íà äèíàìèêó àòîìîâ
ïîâåðõíîñòè. Òàê â ðàáîòå [75] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå 300-600 Ê îá-
ðàçîâàíèå êîðîòêîæèâóùèõ ïàð àäàòîì-âàêàíñèÿ ïðèâîäèò ê ïîñòîÿííîé ïåðåñòðîé-
êå ïîâåðõíîñòè Ag(100). Äàëåå áóäóò ïîäðîáíî ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìû
ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.

Ïðåæäå ÷åì ðàññìàòðèâàòü ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé
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Ðèñ. 1.15: Ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ îáúåìíûõ âàêàíñèé â 3d ìåòàëëàõ [76].

Ðèñ. 1.16: Ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ îáúåìíûõ âàêàíñèé â 4d ìåòàëëàõ [76].

íåîáõîäèìî ñêàçàòü íåñêîëüêî ñëîâ îá ýíåðãèè ôîðìèðîâàíèÿ êàê ïîâåðõíîñòíûõ,
òàê è îáúåìíûõ âàêàíñèé. Íà ðèñ. 1.15, 1.16 è 1.17 ïðèâåäåíû ýíåðãèè ôîðìèðî-
âàíèÿ îáúåìíûõ âàêàíñèé â 3d, 4d è 5d ìåòàëëàõ, âû÷èñëåííûå ìåòîäîì ôóíêöèé
Ãðèíà [76]. Èç ïðèâåäåííûõ ãðàôèêîâ âèäíî, ÷òî ôîðìèðîâàíèå âàêàíñèé íàèáîëåå
âûãîäíî â òàêèõ ìåòàëëàõ, êàê Cu, Pd, Ag, Pt, Au. Êîíöåíòðàöèÿ âàêàíñèé â ýòèõ
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Ðèñ. 1.17: Ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ îáúåìíûõ âàêàíñèé â 5d ìåòàëëàõ [76].

ìåòàëëàõ óæå ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé äëÿ òî-
ãî, ÷òîáû âàêàíñèè èãðàëè ñóùåñòâåííóþ, à èíîãäà è ðåøàþùóþ ðîëü, â ïðîöåññàõ,
ïðîèñõîäÿùèõ â ìåòàëëå.

Â ðàáîòå [77] ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè áûëè âû÷èñëåíû
ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé, êàê â îáúåìå, òàê è íà ïîâåðõíîñòè (111) ñëåäóþ-
ùèõ ìåòàëëîâ: Al, Cu, Ag, Rh. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äàí-
íîé ðàáîòå, ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [76]. Ïðè ýòîì
ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòè (111) íà 30-40% ìåíüøå, ÷åì ýíåð-
ãèÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé â îáúåìå òåõ æå ìåòàëëîâ. Â ðàáîòå [78] áûëè âû÷èñëåíû
ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòÿõ ìåòàëëîâ Ag, Cu, Ni, Pb, Al, Pd ñ
íèçêèìè èíäåêñàìè. Âû÷èñëåíèÿ áûëè âûïîëíåíû ìåòîäîì ïîãðóæåííîãî àòîìà è
îòëè÷àþòñÿ îò ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [77] íå áîëåå ÷åì íà 25%. Àíàëèçèðóÿ ðåçóëüòàòû
ðàáîòû [78] ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû. Íàèáîëüøàÿ ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ ïî-
âåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ñîîòâåòñòâóåò ïëîòíîóïàêîâàííîé ïîâåðõíîñòè (111), ýíåðãèÿ
ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòÿõ (100) è (110) ìåíüøå, ÷åì íà ïîâåðõíî-
ñòè (111) íà 10-25% è 60-65%, ñîîòâåòñòâåííî. Òàêèì îáðàçîì, èìåííî ãðàíè (110)
êðèñòàëëà ñëóæàò èñòî÷íèêîì îáúåìíûõ âàêàíñèé [79].
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Ïðîñòåéøèì ìåòîäîì óâåëè÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé è ïîëó-
÷åíèÿ âàêàíñèîííûõ îñòðîâîâ ÿâëÿåòñÿ èîííàÿ áîìáàðäèðîâêà ïîâåðõíîñòè. Îäíàêî
òàêîé ìåòîä ïîëó÷åíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ìîæåò ïðèâåñòè ê íåæåëàòåëüíîìó
ðàçðóøåíèþ ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòè. Ïîýòîìó äàëåå áóäóò ðàññìîòðåíû òîëüêî ìå-
õàíèçìû îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé â ðåçóëüòàòå åñòåñòâåííûõ ïðîöåññîâ
ñàìîîðãàíèçàöèè íà ïîâåðõíîñòè.

Îäíèì èç ïðîöåññîâ ñàìîîðãàíèçàöèè, ïðèâîäÿùèõ ê îáðàçîâàíèþ áîëüøîãî êî-
ëè÷åñòâà ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, ÿâëÿåòñÿ ðîñò òîíêèõ ïëåíîê ïðè íèçêîé òåì-
ïåðàòóðå. Â ðàáîòå [80] ìåòîäîì ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèè áûë ýêñïåðèìåíòàëüíî
èññëåäîâàí ðîñò òîíêîé ïëåíêè Cu íà ïîâåðõíîñòè Cu(100). Áûëî âûÿñíåíî, ÷òî
ïðè òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè íèæå 160 Ê êîíöåíòðàöèÿ âàêàíñèé ïðè ôèêñèðîâàí-
íîé òåìïåðàòóðå íå çàâèñèò îò òîëùèíû ïëåíêè (èññëåäîâàëèñü ïëåíêè òîëùèíîé äî
15 ìîíîñëîåâ). Ýòîò ôàêò ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî âàêàíñèè âñòðîåíû â òîíêóþ
ïëåíêó è íå ïåðåìåùàþòñÿ â ïðîöåññå äàëüíåéøåãî ðîñòà. Êîíöåíòðàöèÿ âàêàíñèé
ïðîÿâëÿåò ïðîñòóþ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü: ìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ îò 2% ïðè
òåìïåðàòóðå 110 Ê äî íóëÿ ïðè òåìïåðàòóðå 160 Ê. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, âàêàíñèè,
ñôîðìèðîâàâøèåñÿ ïðè òåìïåðàòóðå 110 Ê, íå èñ÷åçàþò ïðè íàãðåâàíèè ïîäëîæêè
äî 200 Ê. Ïðè äàëüíåéøåì íàãðåâàíèè êîíöåíòðàöèÿ âàêàíñèé ìåäëåííî óìåíüøà-
åòñÿ è äîñòèãàåò íóëÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå.

Òåîðåòè÷åñêè ïðîöåññ ðîñòà òîíêîé ïëåíêè Cu íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) áûë èñ-
ñëåäîâàí ìåòîäîì óñêîðåííîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [81]. Îäíàêî êîíöåíòðàöèÿ
âàêàíñèé, îáðàçóþùèõñÿ â òîíêîé ïëåíêå ïðè íèçêîòåìïåðàòóðíîì ðîñòå, ïî ìíåíèþ
àâòîðîâ ñóùåñòâåííî ìåíüøå 2%. Ðåçóëüòàòû æå, ïîëó÷åííûå ìåòîäîì ðåíòãåíîâñêîé
äèôðàêöèè [80], îáúÿñíÿþòñÿ íàëè÷èåì íà ïîâåðõíîñòè íàíîðàçìåðíûõ íåðîâíîñòåé,
êîòîðûå ïîÿâëÿþòñÿ â ïðîöåññå ðîñòà òîíêîé ïëåíêè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.

Ôîðìèðîâàíèå âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòÿõ íåêîòîðûõ ìåòàëëîâ ìîæåò ïðîèñõîäèòü
âñëåäñòâèå íàëè÷èÿ íà ïîâåðõíîñòè àòîìîâ ïðèìåñè. Òàê â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáî-
òå [82] ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ïîêðûòèè ïîâåðõíîñòè Cr(100) îäíèì ìîíîñëîåì êèñëîðîäà
êîíöåíòðàöèÿ õðîìîâûõ âàêàíñèé â ïåðâîì ìîíîñëîå äîñòèãàåò 17%. Îáðàçîâàíèå
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ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ïðîèñõîäèò êàê ïðè àäñîðáöèè ìîëåêóë O2 ïðè êîìíàò-
íîé òåìïåðàòóðå, òàê è ïðè àäñîðáöèè àòîìîâ O ïðè áîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ.
Òåîðåòè÷åñêè ýòîò ýôôåêò áûë èññëåäîâàí ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîò-
íîñòè [83]. Ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ïåðâîãî ìîíîñëîÿ ïîâåðõ-
íîñòè Cr(100) ïîñëå àäñîðáöèè àòîìîâ êèñëîðîäà ñòàíîâèòñÿ ïîäîáíîé ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðå êðèñòàëëà NaCl. Â ðåçóëüòàòå ÷åãî ýíåðãèÿ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè íà
ìåñòå àòîìà Cr ñòàíîâèòñÿ çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè Cr(100).
Ïîäîáíûé ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿ íåêîòîðûõ 3d

è 4d ìåòàëëîâ, òàêèõ êàê Ti, V è Nb ïðè àäñîðáöèè àòîìîâ C, N è O.
Îïèñàííûå âûøå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé òàê èëè

èíà÷å ñâÿçàíû ñ íàïûëåíèåì âåùåñòâà íà ïîâåðõíîñòü ìåòàëëà. Îäíàêî ïîâåðõíîñò-
íûå âàêàíñèè ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿ è íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè. Êàê áûëî îòìå÷åíî âû-
øå, íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî ôîðìèðîâàíèå âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòè (110).
Îäíàêî êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [79], ðîæäåíèå è àííèãèëÿöèÿ âàêàíñèé ïðîèñõîäèò íå
íà âñåé ïîâåðõíîñòè, à ïðåèìóùåñòâåííî âáëèçè ñòóïåíåé. Â ðàáîòàõ [72, 73] ðàññìîò-
ðåíû ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100). Ïðè÷åì â ðàáîòå [73] ðàññìàòðèâàþòñÿ ñòóïåíè íàïðàâëåííûå1 êàê âäîëü
[110], òàê è âäîëü [100]. Ñòîèò îäíàêî îòìåòèòü, ÷òî ñòóïåíü, íàïðàâëåííàÿ âäîëü
[100], ÿâëÿåòñÿ íåóñòîé÷èâîé è â ðåçóëüòàòå ôëóêòóàöèé ðàçáèâàåòñÿ íà ó÷àñòêè,
íàïðàâëåííûå âäîëü [110] è [1	10].

Èòàê, íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà âàêàíñèè îáðàçóþòñÿ âñëåäñòâèå òåìïåðà-
òóðíûõ ôëóêòóàöèé ñòóïåíåé. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ôëóêòóàöèÿ ñòóïåíåé çàâèñèò íå
òîëüêî îò òåìïåðàòóðû, íî è îò âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ, íàïðèìåð, â ïðîöåññå ñêàíè-
ðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ. Áûëî îáíàðóæåíî [84, 85], ÷òî íàïðàâëåíèå
ñêàíèðîâàíèÿ ñòóïåíåé íà ïîâåðõíîñòè Ag(110) âëèÿåò íà èõ ôîðìó (ðèñ. 1.18). Â
ñëó÷àå ñêàíèðîâàíèÿ ñòóïåíè ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå â íàïðàâëåíèè ïåðïåí-
äèêóëÿðíîì ñòóïåíè (ðèñ. 1.18 (à)) èçîáðàæåíèå ñòóïåíè îêàçàëîñü íåðîâíûì, â òî
âðåìÿ êàê ïðè ñêàíèðîâàíèè â íàïðàâëåíèè ïàðàëëåëüíîì ñòóïåíè (ðèñ. 1.18 (á))

1Äëÿ òîãî, ÷òîáû èçáåæàòü ïóòàíèöû ìåæäó ññûëêàìè è êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèìè íàïðàâëåíè-
ÿìè, ïîñëåäíèå áóäåì âûäåëÿòü êóðñèâîì.
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Ðèñ. 1.18: ÑÒÌ èçîáðàæåíèÿ ñòóïåíè íà ïîâåðõíîñòè Ag(110), ïîëó÷åííûå ïðè êîì-
íàòíîé òåìïåðàòóðå [84]. Ñòðåëêàìè óêàçàíî íàïðàâëåíèå, âäîëü êîòîðîãî äâèãàëàñü
ÑÒÌ èãëà.

ñòóïåíü âûãëÿäèò ðîâíîé. Òàêèì îáðàçîì, ñòóïåíü ÿâëÿåòñÿ ðîâíîé ïðè êîìíàòíîé
òåìïåðàòóðå, à íåðîâíîñòü ñòóïåíè ñâÿçàíà èñêëþ÷èòåëüíî ñ âçàèìîäåéñòâèåì ìåæ-
äó ïîâåðõíîñòüþ è êîí÷èêîì ÑÒÌ èãëû. Èç ñðàâíåíèÿ äàííûõ ÑÒÌ ñêàíèðîâàíèÿ ñ
ìîäåëèðîâàíèåì ôëóêòóàöèè ñòóïåíè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî áûëà îïðåäåëåíà ýíåð-
ãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÑÒÌ èãëû ñ ïîâåðõíîñòüþ: 0.14 ýÂ. Òàêæå âçàèìîäåéñòâèå ÑÒÌ
èãëû ñ ïîâåðõíîñòüþ áûëî îáíàðóæåíî äëÿ ïîâåðõíîñòè Pb(110). Â òî æå âðåìÿ, ìíî-
ãî÷èñëåííûå ïîïûòêè îáíàðóæèòü âëèÿíèå ÑÒÌ èãëû íà ôëóêòóàöèþ ñòóïåíåé íà
ïîâåðõíîñòÿõ Ag(111), Cu(111) è Pt(111) íå ïðèâåëè ê óñïåõó [84].

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî âîïðîñ î âëèÿíèè ÑÒÌ èãëû íà ôëóêòóàöèþ ñòóïå-
íåé íà ðàçëè÷íûõ ïîâåðõíîñòÿõ ìåòàëëà îñòàåòñÿ íå äî êîíöà èçó÷åííûì. Åùå áî-
ëåå èíòåðåñíûì ÿâëÿåòñÿ âîïðîñ î òîì, êàê ïðîöåññ ñêàíèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ
âëèÿåò íà êîíöåíòðàöèþ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé âáëèçè ñòóïåíåé. Òàêèì îáðàçîì,
èçó÷åíèå ìåõàíèçìîâ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, îñîáåííî â ïðîöåññå
ñêàíèðîâàíèÿ, ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì âîïðîñîì ñîâðåìåííîé ôèçèêè.
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Ïîñòàíîâêà çàäà÷è
Îñíîâíîé öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ âûÿâëåíèå àòîìíûõ ìåõàíèçìîâ, ïðèâîäÿùèõ

ê ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè ìåäè, à òàêæå èññëåäîâàíèå âëè-
ÿíèÿ âíåøíèõ óñëîâèé íà ïðîöåññ ñàìîîðãàíèçàöèè. Â ÷àñòíîñòè, áûëè ïîñòàâëåíû
ñëåäóþùèå çàäà÷è:

1. Ðàçðàáîòàòü ÷èñëåííûé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ìîäåëèðîâàòü ýâîëþöèþ ñèñòåìû
àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà è âû÷èñëÿòü ñðåäíèå çíà÷åíèÿ íàáëþäàåìûõ
âåëè÷èí;

2. Èññëåäîâàòü îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, äèíàìèêó è óñëîâèÿ ðîñòà äâóõ-
ñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100);

3. Èññëåäîâàòü îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, äèíàìèêó è óñëîâèÿ îáðàçîâàíèÿ
ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíî-
ñòè Cu(100);

4. Èññëåäîâàòü îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, äèíàìèêó è óñëîâèÿ îáðàçîâàíèÿ
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100);

5. Èññëåäîâàòü âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ñêàíèðóþùèì òóííåëüíûì ìèêðîñêîïîì è
ïîâåðõíîñòüþ ìåäè; èññëåäîâàòü âëèÿíèå ïðîöåññà ñêàíèðîâàíèÿ íà èíòåíñèâ-
íîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.
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Ãëàâà 2

Ìåòîäèêà êîìïüþòåðíîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè àäàòîìîâ è

ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð íà

ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà

Îïèñàíèå ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà, â îáùåì ñëó÷àå ÿâëÿ-
åòñÿ ñëîæíîé êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé çàäà÷åé è íå èìååò àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ.
Îäíàêî ðàçâèòèå âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè ñäåëàëî âîçìîæíûì ýôôåêòèâíîå ÷èñ-
ëåííîå ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè àäàòîìîâ, à òàêæå ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîñòðóêòóð.
Èñïîëüçóåìûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäû ìîæíî ðàçäåëèòü íà äâå
ãðóïïû: ab initio è ïîëóêëàññè÷åñêèå ìåòîäû. Ab initio ìåòîäû áàçèðóþòñÿ íà îñíîâ-
íûõ ïðèíöèïàõ êâàíòîâîé ìåõàíèêè è îáëàäàþò âûñîêîé òî÷íîñòüþ. Ê ñîæàëåíèþ,
ýòè ìåòîäû íà ñåãîäíÿøíèé äåíü îêàçûâàþòñÿ íåïðèìåíèìûìè äëÿ èññëåäîâàíèÿ
ñèñòåì, ñîñòîÿùèõ èç áîëüøîãî ÷èñëà ÷àñòèö, â ñâÿçè ñ êîëîññàëüíûì îáúåìîì íåîá-
õîäèìûõ âû÷èñëåíèé.

Â äàííîé ãëàâå ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè
àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà ñîâîêóïíîñòü ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ)
è êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî (ÊÌÌÊ). Çàäà÷à îá èññëåäîâàíèè ñàìîîðãà-
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íèçàöèè íàíîñòðóêòóð ïðè òàêîì ïîäõîäå ðåøàåòñÿ â äâà ýòàïà. Ñíà÷àëà ìåòîäîì
ÌÄ âû÷èñëÿþòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû âñåõ ñîáûòèé, êîòîðûå ìîãóò ïðîèçîéòè
â èññëåäóåìîé ñèñòåìå ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå íà òðåáóåìîì èíòåðâàëå âðåìå-
íè. Çàòåì, ýòè ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû èñïîëüçóþòñÿ â ÊÌÌÊ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ
ýâîëþöèè ñèñòåìû.

2.1 Âû÷èñëåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ

Â äàííîì ðàçäåëå îïèñàíû ïðåäïîñûëêè èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäà ÌÄ äëÿ àòîìíûõ ñè-
ñòåì, à òàêæå ïîòåíöèàë ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, èñïîëüçóåìûé äëÿ ðàñ÷åòîâ.

2.1.1 Òåîðèÿ ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè
Ñîâðåìåííûé âàðèàíò òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ÒÔÝÏ) áûë
ïðåäëîæåí Õîýíáåðãîì, Êîíîì èØýìîì â ñåðåäèíå 60-õ ãîäîâ [1, 2]. Òåîðèÿ îñíîâàíà
íà äâóõ òåîðåìàõ, êîòîðûå âûäåëÿþò ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ êàê ôóíäàìåíòàëüíóþ
ïåðåìåííóþ äëÿ îïèñàíèÿ ëþáîé ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû. Ðàññìîòðèì ñèñòåìó N
ýëåêòðîíîâ, çàêëþ÷åííûõ â áîëüøîì ÿùèêå è äâèæóùèõñÿ ïîä âëèÿíèåì âíåøíåãî
ëîêàëüíîãî ïîòåíöèàëà v(r) è âçàèìíîãî êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ. Ãàìèëüòîíèàí
òàêîé ñèñòåìû èìååò âèä1

Ĥ = T̂ + V̂ + Û , (2.1)

ãäå

T̂ =
∫
dr∇ψ∗(r)∇ψ(r), (2.2)

V̂ =
∫
drv(r)ψ∗(r)ψ(r), (2.3)

Û =
1

2

∫
drdr′

ψ∗(r)ψ∗(r′)ψ(r′)ψ(r)

|r− r′|
, (2.4)

ãäå T̂ îïåðàòîð êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè, V̂ îïèñûâàåò âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ ñ
âíåøíèì ïîëåì, Û ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå.

1Çäåñü è â äàëüíåéøåì èñïîëüçóåòñÿ ñèñòåìà àòîìíûõ åäèíèö: h̄ = e = 1, me =
1
2
.
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Îïåðàòîð ïëîòíîñòè îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ρ̂(r) = ψ∗(r)ψ(r), (2.5)

ãäå ïîäðàçóìåâàåòñÿ ñóììèðîâàíèå ïî ñïèíîâûì èíäåêñàì.
Ïåðâàÿ òåîðåìà óòâåðæäàåò, ÷òî ïîëíàÿ ýíåðãèÿ E îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ëþáîé

ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèîíàëîì ïëîòíîñòè ρ(r). Â ýòîì êîíòåê-
ñòå ðàçëè÷íûå ìíîãîýëåêòðîííûå ñèñòåìû ðàçëè÷àþòñÿ òîëüêî ïî ëîêàëüíîìó âíåø-
íåìó ïîòåíöèàëó v(r), äåéñòâóþùåìó íà ýëåêòðîíû. Äàëåå, îòäåëÿÿ îò ïîëíîé ýíåð-
ãèè ÿâíîå âçàèìîäåéñòâèå ñ âíåøíèì ïîòåíöèàëîì v(r), òåîðåìà òàêæå óòâåðæäàåò,
÷òî îñòàòîê ÿâëÿåòñÿ óíèâåðñàëüíûì ôóíêöèîíàëîì ïëîòíîñòè ρ(r), ò.å. íå çàâèñÿ-
ùèì îò âíåøíåãî ïîòåíöèàëà:

E[ρ] =
∫
drv(r)ρ(r) + F [ρ], (2.6)

Ôóíêöèîíàë F â âûðàæåíèè (2.6) çàâèñèò òîëüêî îò ρ, íî íå îò v.
Âòîðàÿ òåîðåìà óòâåðæäàåò, ÷òî äëÿ ëþáîé ñèñòåìû, ò.å. äëÿ ëþáîãî v(r), ôóíê-

öèîíàë E[ρ] èìååò ìèíèìóì, ðàâíûé ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ E0, ïðè ñëåäóþùåì
óñëîâèè íîðìèðîâêè:

N [ρ] ≡
∫
drρ(r) = N, (2.7)

ãäå N � ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå. Äðóãèìè ñëîâàìè∫
drv(r)ρ(r) + F [ρ] ≥

∫
drv(r)ρ0(r) + F [ρ0] = E0, (2.8)

ãäå F̂ = T̂ + Û , ρ0 - ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû N ýëåêòðî-
íîâ.

Âàæíîñòü òåîðåì, î êîòîðûõ ãîâîðèëîñü âûøå, çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî îíè ïîç-
âîëÿþò ïîñòðîèòü ýêâèâàëåíòíóþ îäíî÷àñòè÷íóþ ôîðìóëèðîâêó ñëîæíîé ìíîãî÷à-
ñòè÷íîé çàäà÷è. Ñîãëàñíî âûøåèçëîæåííîìó òðåáóåòñÿ îòûñêàòü ìèíèìóì ôóíêöèî-
íàëà ïîëíîé ýíåðãèè E[ρ] íà ìíîæåñòâå âñåõ v-ïðåäñòàâèìûõ ïëîòíîñòåé2 ρ(r). Áåðÿ

2Ïëîòíîñòü ÷àñòèö íàçûâàåòñÿ v-ïðåäñòàâèìîé, åñëè îíà ÿâëÿåòñÿ ïëîòíîñòüþ îñíîâíîãî ñîñòî-
ÿíèÿ ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû â íåêîòîðîì ïîòåíöèàëå v(r).
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µ â êà÷åñòâå ìíîæèòåëÿ Ëàãðàíæà è èñïîëüçóÿ óñëîâèå (2.7), ïîëó÷àåì óðàâíåíèÿ
Ýéëåðà

δE[ρ]

δρ(r)
= µ. (2.9)

Ïîñêîëüêó ÿâíàÿ ôîðìà ôóíêöèîíàëà E[ρ] íåèçâåñòíà, ïåðåïèøåì ïîëíóþ ýíåðãèþ
â âèäå

E[ρ] = Ts[ρ] +
1

2

∫
drdr′

ρ(r)ρ(r′)

|r− r′|
+
∫
drv(r)ρ(r) + Exc[ρ], (2.10)

ãäå Ts[ρ] � ôóíêöèîíàë êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè íåâçàèìîäåéñòâóþùåãî ýëåêòðîííîãî
ãàçà, Exc[ρ] � ôóíêöèîíàë îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè, îïðåäåëÿåìûé ñëåäóþ-
ùèì îáðàçîì:

Exc[ρ] = F [ρ]− Ts[ρ]−
1

2

∫
drdr′

ρ(r)ρ(r′)

|r− r′|
. (2.11)

Òîãäà óðàâíåíèå Ýéëåðà ïðèíèìàåò âèä
δTs[ρ]

δρ(r)
+ ve�(r) = µ, (2.12)

ãäå

ve�(r) = v(r) +
∫
dr

ρ(r)

|r− r′|
+ vxc(r), (2.13)

è

vxc(r) ≡
δExc[ρ]

δρ(r)
. (2.14)

Òàêèì îáðàçîì, óðàâíåíèå Ýéëåðà (2.12) ÿâëÿåòñÿ óðàâíåíèåì äëÿ íåâçàèìîäåé-
ñòâóþùèõ ÷àñòèö, äâèæóùèõñÿ â ýôôåêòèâíîì ïîòåíöèàëå ve�(r). Ïîýòîìó, çàäàâ
ve�(r), ìîæíî ðàññ÷èòàòü ρ(r) è Ts[ρ], ðåøàÿ îäíî÷àñòè÷íîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà
ñ ïîòåíöèàëîì ve�(r):

[
−∇2 + ve�(r)

]
ψi(r) = εiψi(r), (2.15)

ρ(r) =
N∑

i=1

|ψi(r)|2. (2.16)

44



Óðàâíåíèÿ (2.13) (2.15) è (2.16) îáðàçóþò ñèñòåìó ñàìîñîãëàñîâàííûõ óðàâíåíèé
Êîíà-Øýìà [2].

Îñíîâíîé ïðîáëåìîé ïðè èñïîëüçîâàíèè ÒÔÝÏ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ÿâíûé âèä
îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè íå èçâåñòåí. Îäíàêî íà ïðàêòèêå óñïåøíî
èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûå ïðèáëèæåíèÿ äëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè, òàêèå
êàê ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè, ãðàäèåíòíûå ïîïðàâêè, à òàêæå îïèñàíèå
Exc ñ ïîìîùüþ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé äûðêè. Òàêèì îáðàçîì, òî÷íîñòü ÒÔÝÏ
äîñòèãàåò 1%.

2.1.2 Ïîèñê îñíîâíîãî ñîñòîÿíèé ñèñòåìû ìåòîäîì ÌÄ
Â ðàáîòå [86] áûë ïðåäëîæåí ìåòîä ÌÄ, ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî ìîæíî ïîëó÷èòü ñâîé-
ñòâà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êàê óïîðÿäî÷åííûõ, òàê è íåóïîðÿäî÷åííûõ ñèñòåì è îñó-
ùåñòâèòü ab initio ìîäåëèðîâàíèå3.

Â îòëè÷èå îò ìåòîäà ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ çàïèøåì ôóíêöèîíàë ïîëíîé ýíåð-
ãèè, â êîòîðûé òåïåðü âîéäóò êîîðäèíàòû ÿäåð {Rl} è ïàðàìåòðû {αν}, ñâÿçàííûå,
íàïðèìåð, ñ îáúåìíûìè ñâîéñòâàìè, íàïðÿæåíèÿìè è ò.ä. [87]:

E({φi}, {Rl}, {αν}) =
∑

i

∫
Ω

drφ∗i (r)(−∇2)φi(r) + U [ρ(r), {Rl}, {αν}], (2.17)

ãäå {φi(r)} � îðòîíîðìèðîâàííûå âîëíîâûå ôóíêöèè, óäîâëåòâîðÿþùèå ñèñòåìå
óðàâíåíèé Êîíà-Øåìà (2.13), (2.15), (2.16). Ôóíêöèîíàë U ñîäåðæèò êóëîíîâ-
ñêîå îòòàëêèâàíèå ÿäåð è ýôôåêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè,
âêëþ÷àÿ âçàèìîäåéñòâèå ñ ÿäðàìè, õàðòèåâñêèé ÷ëåí, îáìåííî-êîððåëÿöèîííîå
âçàèìîäåéñòâèå.

Ìèíèìèçàöèÿ ôóíêöèîíàëà (2.17) ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê ñëîæíàÿ îïòèìèçàöèîí-
íàÿ çàäà÷à ñ öåëåâîé ôóíêöèåé E è âàðèàöèîííûìè ïàðàìåòðàìè {φi}, {Rl} è {αν}.

3Ôàêòè÷åñêè èçëàãàåìûé çäåñü ìåòîä ÿâëÿåòñÿ àëüòåðíàòèâîé ðåøåíèþ ñàìîñîãëàñîâàííûõ
óðàâíåíèé Êîíà-Øåìà; äðóãèìè ñëîâàìè ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â òàêîé ôîðìóëèðîâêå
ïðèâîäèò ê ðåøåíèþ èñõîäíîé êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé çàäà÷è.
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Ñ÷èòàÿ, ÷òî ýòè ïàðàìåòðû çàâèñÿò îò âðåìåíè ââåäåì Ëàãðàíæèàí [87]:

L =
1

2
µ
∑

i

∫
Ω

dr|φ̇i|2 +
1

2

∑
i

MlṘ
2
l +

1

2

∑
ν

µνα̇
2
ν − E[{φi}, {Rl}, {αν}] (2.18)

ãäå ∫
Ω

drφ∗i (r, t)φj(r, t) = δij. (2.19)

Â (2.18)Ml � ìàññû èîíîâ, µ è µν � ïðîèçâîëüíûå ïàðàìåòðû. Èç Ëàãðàíæèàíà (2.18)
ïîëó÷àåì óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ {φi}, {Rl} è {αν} [87]:

µφ̈i(r, t) = − δE

δφ∗i (r, t)
+
∑
k

Λikφk(r, t), (2.20)

MlR̈l = −∇Rl
E, (2.21)

µνα̈ν = − ∂E

∂αν

, (2.22)
ãäå Λik � ìíîæèòåëè Ëàãðàíæà, ââåäåííûå äëÿ òîãî, ÷òîáû óäîâëåòâîðèòü óñëîâèþ
(2.19). Èç òðåõ ïîñëåäíèõ óðàâíåíèé òîëüêî (2.21) îïèñûâàåò äâèæåíèå èîíîâ, äèíà-
ìèêà æå, ñâÿçàííàÿ ñ {φi} è {αν}, ôèêòèâíà è äîëæíà ðàññìàòðèâàòüñÿ òîëüêî êàê
ñðåäñòâî ðåàëèçàöèè âû÷èñëèòåëüíîé ñõåìû.

Ïîñëå òîãî êàê â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ ñèñòåìû (2.20)-(2.22) íàéäåíû ïàðàìåòðû
{φi}, {Rl} è {αν}, ìîæíî ðàññ÷èòàòü êëàññè÷åñêóþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ ïî ôîð-
ìóëå:

K =
1

2
µ
∑

i

∫
Ω

dr|φ̇i|2 +
1

2

∑
l

MlṘ
2
l +

1

2

∑
ν

µνα̇
2
ν . (2.23)

Ïîñëå ýòîãî ðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå < K > âû÷èñëÿåòñÿ êàê ñðåäíåå ïî âðåìåíè âäîëü
òðàåêòîðèé, ïîëó÷åííûõ èç ñèñòåìû (2.20)-(2.22). Ðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå < K > ñâÿ-
çàíî ñ òåìïåðàòóðîé ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû, ñëåäîâàòåëüíî âàðüèðóÿ ñêîðîñòè
{φ̇i}, {Ṙl} è {α̇ν}, òåìïåðàòóðó ñèñòåìû ìîæíî ïëàâíî ïîíèæàòü. Ïðè T = 0 äî-
ñòèãàåòñÿ ñîñòîÿíèå ðàâíîâåñèÿ {φ̈i} = 0, è òîãäà óðàâíåíèå (2.20) ñ òî÷íîñòüþ äî
óíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ñîâïàäàåò ñ óðàâíåíèåì Êîíà-Øåìà (2.15), à ìíîæèòåëè
Ëàãðàíæà � ñ ñîáñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè ýíåðãèè εi äëÿ çàïîëíåííûõ ñîñòîÿíèé.

Îñíîâíûì ïðåèìóùåñòâîì, äåëàþùèì îïèñàííûé âûøå ìåòîä óíèâåðñàëüíûì,
ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî çäåñü ñàìîñîãëàñîâàííîñòü, èîííàÿ ðåëàêñàöèÿ îáúåìà è íàïðÿæå-
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íèé äîñòèãàþòñÿ îäíîâðåìåííî â ðàìêàõ åäèíîé ñõåìû. Ïðè ýòîì âåëè÷èíà êèíå-
òè÷åñêîé ýíåðãèè (2.23) ÿâëÿåòñÿ ìåðîé îòêëîíåíèÿ ñèñòåìû îò ñàìîñîãëàñîâàííîãî
ìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè.

2.1.3 Ïîëóêëàññè÷åñêàÿ ÌÄ è ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àäà-
òîìîâ

Â ïðåäûäóùåì ïàðàãðàôå áûë ðàññìîòðåí ìåòîä ab initio ÌÄ, ýêâèâàëåíòíûé ðåøå-
íèþ ñàìîñàãëîñîâàííîé ñèñòåìû óðàâíåíèé Êîíà-Øåìà, à ñëåäîâàòåëüíî, è ðåøåíèþ
èñõîäíîé êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé çàäà÷è. Åñëè æå íàñ èíòåðåñóåò òîëüêî ðàâíîâåñ-
íîå ðàñïîëîæåíèå èîíîâ {Rl}, òî ïåðåõîä ê óïðîùåííîé (ïîëóêëàññè÷åñêîé) ÌÄ îñó-
ùåñòâëÿåòñÿ ñëóäóþùèì îáðàçîì. Èç ñèñòåìû óðàâíåíèé (2.20)-(2.22) âûðàçèì ïà-
ðàìåòðû {φi} è {αν} ÷åðåç ðàâíîâåñíûå êîîðäèíàòû èîíîâ {Rl}, òîãäà ôóíêöèîíàë
ïîëíîé ýíåðãèè (2.17) ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

E({φi}, {Rl}, {αν}) = E({φi({Rl})}, {Rl}, {αν({Rl})}) ≡ EC({Rl}), (2.24)

ãäå EC � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ êðèñòàëëà. Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïîëóêëàñ-
ñè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ EC , ïîëó÷åííîå â ðàìêàõ ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè. Òàêèì îá-
ðàçîì, ïîèñê ðàâíîâåñíûõ êîîðäèíàò èîíîâ â êðèñòàëëå ñâîäèòñÿ ê ìèíèìèçàöèè
ôóíêöèîíàëà ïîëíîé ýíåðãèè4 ïóòåì ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (2.21)
è (2.24).

Êàê èçâåñòíî, ìåæàòîìíàÿ ñâÿçü â ïåðåõîäíûõ ìåòàëëàõ îïðåäåëÿåòñÿ âûñîêîé
ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿíèé (ÏÑ) ýëåêòðîíîâ d-çîíû [88]. Â ìîäåëè Ôðèäåëÿ [89] èñïîëüçó-
åòñÿ ïðÿìîóãîëüíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ôóíêöèè ÏÑ. Êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [89], ýíåðãèÿ

4Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû:
Etot =

1
2

∑
l

MlṘ
2
l + EC({Rl}) + Ẽ(T ), (2.25)

ãäå Ẽ(T ) � âêëàä òåïëîâîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ. Îäíàêî âñå äèôôóçèîííûå áàðüåðû âû÷èñëåíû â
ïðåäïîëîæåíèè T → 0, ïîýòîìó âêëàä ïîñëåäíåãî ÷ëåíà â âûðàæåíèè (2.25) òàêæå ñòðåìèòüñÿ ê
íóëþ.
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ñâÿçè ïðîïîðöèîíàëüíà øèðèíå ïðÿìîóãîëüíîé ôóíêöèè ÏÑ √12µ2 , ãäå
µ2 =

∫ ∞

−∞
ε2ρ(ε)dε (2.26)

- å¼ âòîðîé ìîìåíò. Â ôîðìóëå (2.26) ρ(ε) îáîçíà÷àåò ïðîåêöèþ íà íåêîòîðûé óçåë
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåø¼òêè ÏÑ d-ýëåêòðîíîâ ñ äàííûì íàïðàâëåíèåì ñïèíà è íà÷à-
ëî îòñ÷¼òà ýíåðãèè âûáðàíî â öåíòðå d-çîíû [90]. Â ïðèáëèæåíèè ñèëüíîé ñâÿçè
µ2 ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç èíòåãðàëû ïåðåêðûòèÿ àòîìíûõ d-îðáèòàëåé (ïàðàìåòðû
Ñëýòåðà-Êîñòåðà) [89]:

µ2 = z[(ddσ)2 + 2(ddπ)2 + 2(ddδ)2], (2.27)
ãäå z - êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî äëÿ àòîìà â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåø¼òêå.

Â ðàìêàõ ìåòîäà ìîäèôèöèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà Ðîñàòî-Æèëëîïà-Ëåãðàíäà
(ÐÆË) [91] ïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïàðàìåòðû Ñëýòåðà-Êîñòåðà ýêñïîíåíöèàëüíî
çàâèñÿò îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè [88]. Â ñëó÷àå äâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû
ïðèòÿãèâàþùèé ïîòåíöèàë äëÿ àòîìà i ìîæåò áûòü çàïèñàí êàê:

Ei
B = −

∑
j

(ξαβ)2 exp

{
−2qαβ(

rij

rαβ
0

− 1)

}1/2

. (2.28)

Â ïðàâîé ÷àñòè ðàâåíñòâà (2.28) çàïèñàíî âûðàæåíèå äëÿ êâàäðàòíîãî êîðíÿ èç µ2

÷åðåç ïàðàìåòðû ξαβ, qαβ è rαβ
0 ; rij = |Ri−Rj| � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè i è j. Ïî-

òåíöèàë (2.28) ÿâëÿåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íûì, ïîñêîëüêó îí íå ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â
âèäå ñóììû ïàðíûõ êîìïîíåíò. Â ìåòàëëàõ ãëàâíûé âêëàä â ýíåðãèþ ñèñòåìû çàâè-
ñèò îò âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ âñåõ àòîìîâ è íå ïðåäñòàâèì â âèäå ñóììû ýíåðãèé
èíäèâèäóàëüíûõ ñâÿçåé [89].

Îòòàëêèâàþùåå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó èîíàìè êðèñòàëëà îïèñûâàåòñÿ ìîäèôè-
öèðîâàííûì ïîòåíöèàëîì Áîðíà-Ìàéåðà [91]:

Ei
R =

∑
j

(
Aαβ

1 (rij − rαβ
0 ) + Aαβ

0

)
exp

{
−pαβ(

rij

rαβ
0

− 1)

}
. (2.29)

Â ôîðìóëàõ (2.28) è (2.29) α, β - èíäåêñû êîìïîíåíò, Aαβ
1 , Aαβ

0 , ξαβ, pαβ, qαβ, rαβ
0 -

ïàðàìåòðû ìîäåëè. Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ êðèñòàëëà îïðåäåëÿåòñÿ ñóììîé:
EC =

∑
i

Ei
C =

∑
i

(
Ei

B + Ei
R

)
. (2.30)
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Cu-Cu Co-Co Co-Cu
Aα,β

1 , eV/�A 0.00 -0.3583 -0.7921
Aα,β

0 , eV 0.086 0.139 -0.049
ξα,β, eV 1.2240 1.5247 0.7356
pα,β 10.96 7.679 8.183
qα,β 2.278 2.139 3.344
rα,β
0 , �A 2.556 2.378 2.405

Òàáëèöà 2.1: Ïàðàìåòðû ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.

Ïàðàìåòðû â âûðàæåíèÿõ (2.28) è (2.29) îïòèìèçèðóþòñÿ ñ ó÷¼òîì ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè ñâÿçè, ïîñòîÿííîé ðåø¼òêè è óïðóãèõ êîíñòàíò äëÿ ÷è-
ñòûõ êîìïîíåíò. Â ìåòîäå ìîäèôèöèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà ÐÆË ó÷èòûâàþòñÿ òàê-
æå ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ãåòåðîãåííûõ íàíîñòðóêòóð, ïîëó÷åííûå â ðàì-
êàõ êâàíòîâîé òåîðèè [6, 9, 14]. Òàê, ïðè îïòèìèçàöèè ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Co-Cu
â ðàáîòå [91] èñïîëüçîâàëèñü çíà÷åíèÿ ýíåðãèè îäèíî÷íîé ïðèìåñè Co â îáú¼ìå Cu,
à òàêæå ýíåðãèè ñâÿçè ìàëûõ êëàñòåðîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu. Ðåçóëüòèðóþùèå
çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ èç ðàáîòû [91] ïðèâåäåíû â òàáëèöå 2.1.

2.2 Ìîäåëèðîâàíèå ýâîëþöèè ñèñòåìû àòîìîâ

Ýâîëþöèÿ ñèñòåìû àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü
ðàçëè÷íûõ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ: äèôôóçèÿ îäèíî÷íûõ àòîìîâ â ïðåäåëàõ îä-
íîãî ìîíîñëîÿ, ïåðåõîäû îäèíî÷íûõ àòîìîâ ìåæäó ñëîÿìè, ñäâèãè è ïîâîðîòû äè-
ìåðîâ è ò.ä. Â äàííîì ðàçäåëå ñíà÷àëà îáñóæäàåòñÿ âîïðîñ î âû÷èñëåíèè ñêîðîñòåé
ïåðåõîäà ìåæäó ðàçëè÷íûìè óñòîé÷èâûìè ñîñòîÿíèÿìè àòîìîâ â ðàìêàõ òåîðèè ïå-
ðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ. Çàòåì ðàññìàòðèâàþòñÿ îáùèå âîïðîñû, ñâÿçàííûå ñ ìîäåëèðî-
âàíèåì ýâîëþöèè ñèñòåìû àòîìîâ ìåòîäàìè Ìîíòå-Êàðëî. È, íàêîíåö, ïðåäëàãàþòñÿ
êîíêðåòíûå ðåàëèçàöèè ìåòîäà ÊÌÌÊ, èñïîëüçóåìûå äàëåå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ýâî-
ëþöèè ñèñòåì, ðàññìîòðåííûõ â ãëàâàõ 3, 4 è 5.
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2.2.1 Òåîðèÿ ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ
Â ðàìêàõ òåîðèè ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ (ÒÏÑ) ïåðåõîäû ìåæäó àäñîðáèðîâàííûìè
ïîëîæåíèÿìè ïðåäñòàâëÿþòñÿ êàê ïîòîê àòîìîâ ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùóþ ïîâåðõíîñòü
ðàçäåëà â êîíôèãóðàöèîííîì ïðîñòðàíñòâå. Äàííûé ïîòîê ÿâëÿåòñÿ ðàâíîâåñíûì
ñâîéñòâîì ñèñòåìû, è äëÿ åãî îïèñàíèÿ íå òðåáóåòñÿ çíàíèÿ äåòàëåé äâèæåíèÿ àòî-
ìîâ. Ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî (i) êàæäîå ïåðåñå÷åíèå ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà ñîîò-
âåòñòâóåò ôàêòè÷åñêîìó ïåðåõîäó â íîâîå ñîñòîÿíèå, ò.å. ìíîãîêðàòíûå ïåðåñå÷åíèÿ
ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà èñêëþ÷àþòñÿ, è (ii) ïîñëåäîâàòåëüíûå ïåðåõîäû èç îäíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ â äðóãîå íåêîððåëèðîâàíû ìåæäó ñîáîé, ò.å. ñèñòåìà òåðÿåò ïàìÿòü î ñâîåé
ïðåäøåñòâóþùåé ýâîëþöèè ê ìîìåíòó íîâîãî ïåðåõîäà. Îáîçíà÷àÿ ïåðåõîäíîå ñî-
ñòîÿíèå ñèìâîëîì TS, äàííûé ïðîöåññ ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê A ⇀↽ TS → B, ãäå A
è B � íà÷àëüíîå è êîíå÷íîå ñîñòîÿíèÿ ñîîòâåòñòâåííî. Êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [92],
÷àñòîòà òàêîãî ïåðåõîäà äà¼òñÿ âûðàæåíèåì:

νTST =
1

βh

Q′

Q
e−β∆Ed , (2.31)

ãäå ∆Ed � ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð (ðàçíîñòü ýíåðãèé ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè TS è A), Q′ è
Q � ñîîòâåòñòâóþùèå ñòàòèñòè÷åñêèå ñóììû, îïèñûâàþùèå êîëåáàòåëüíîå äâèæåíèå
ñèñòåìû, h � ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà è β = (kBT )−1. Ñîñòîÿíèå TS õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷èñ-
ëîì êîëåáàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû íà åäèíèöó ìåíüøèì, ÷åì èñõîäíîå ñîñòîÿíèå
A. Ýòî îáóñëîâëåíî âûðîæäåíèåì êîëåáàíèé âäîëü íàïðàâëåíèÿ AB ïðè ïåðåõîäå
÷åðåç ñåäëîâóþ òî÷êó ïîòåíöèàëüíîé ïîâåðõíîñòè.

Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ êîîðäèíàòû àòîìîâ ñèñòåìû â ðàâíîâåñíîì è â
ïåðåõîäíîì ñîñòîÿíèÿõ îïðåäåëÿþòñÿ âèäîì ïîòåíöèàëà ñèñòåìû V ({ri}). Â ðàâíî-
âåñíîì ñîñòîÿíèè ïîòåíöèàë V ({ri}) èìååò ëîêàëüíûé ìèíèìóì â êîíôèãóðàöèîí-
íîì ïðîñòðàíñòâå: ∇V = 0 è âñå ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ìàòðèöû ∂2V

∂xi∂xj
íåîòðèöà-

òåëüíû. Äëÿ ñåäëîâîé òî÷êè ñïðàâåäëèâû óñëîâèÿ: ∇V = 0 è âñå, çà èñêëþ÷åíèåì
îäíîãî, ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ìàòðèöû ∂2V

∂xi∂xj
íåîòðèöàòåëüíû. Äèôôóçèîííûé ïóòü

ìåæäó íà÷àëüíûì è êîíå÷íûì ñîñòîÿíèÿìè, ñîîòâåòñòâóþùèé ìèíèìàëüíîé ýíåð-
ãèè ñèñòåìû, ìîæåò áûòü ïîëó÷åí ïóò¼ì ñëåäîâàíèÿ âäîëü íàïðàâëåíèÿ ãðàäèåíòà
ïîòåíöèàëà, íà÷èíàÿ èç äàííîãî ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ. Òàêèì îáðàçîì ìîæåò áûòü
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îïðåäåëåíî ïîíÿòèå ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ äàæå äëÿ î÷åíü ñëîæíûõ äèôôóçèîííûõ
ïðîöåññîâ.

×àñòîòà ïåðåõîäîâ àäàòîìà ìåæäó óñòîé÷èâûìè àäñîðáèðîâàííûìè ïîëîæåíèÿ-
ìè, ñîãëàñíî ôîðìóëå (2.31), îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèì áàðüåðîì ∆Ed è ïðåä-
ýêñïîíåíöèàëüíûì ôàêòîðîì Q′/Q. Ïîñêîëüêó ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ∆Ed âõîäèò
â ïîêàçàòåëü ýêñïîíåíòû â (2.31), åãî âëèÿíèå îêàçûâàåòñÿ áîëåå çíà÷èìûì, ÷åì ó
ôàêòîðà Q′/Q. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïðîñòîé ÷èñëåííîé îöåíêè âåëè÷èíû Q′/Q îáû÷íî
äåëàåòñÿ ïðåäïîëîæåíèå î ãàðìîíè÷åñêîì õàðàêòåðå âñåõ êîëåáàíèé â ñèñòåìå. Ïóñòü
â êîëåáàòåëüíîå äâèæåíèå âîâëå÷åíû N àòîìîâ, ñ÷èòàÿ àäàòîì. Ïðè óñëîâèè íåïî-
äâèæíîñòè èõ öåíòðà ìàññ îáùåå ÷èñëî êîëåáàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ñîñòàâëÿåò
3N − 3 â óñòîé÷èâîì ñîñòîÿíèè è 3N − 4 â ïåðåõîäíîì. Îáîçíà÷àÿ ñîîòâåòñòâóþùèå
íîðìàëüíûå ÷àñòîòû ÷åðåç νm è ν ′k, ìîæíî çàïèñàòü [93]:

Q′

Q
=

∏3N−4
k=1 q(ν ′k)∏3N−3
m=1 q(νm)

, (2.32)

ãäå q(ν) � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèë-
ëÿòîðà. Âûðàæåíèå (2.32) ìîæíî óïðîñòèòü, åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî ïðè äâèæåíèè àäàòî-
ìà, ãëàâíûì îáðàçîì, èçìåíÿþòñÿ òîëüêî ñîáñòâåííûå ÷àñòîòû, ñâÿçàííûå ñ ñàìèì
àäàòîìîì. Òîãäà ïðèáëèæåííî ìîæíî çàïèñàòü [93]:

Q′

Q
=

q(ν ′1)q(ν
′
2)

q(ν1)q(ν2)q(ν3)
. (2.33)

Çäåñü {ν1, ν2, ν3} � ÷àñòîòû àäàòîìà â èñõîäíîì ñîñòîÿíèè è {ν ′1, ν ′2} � ÷àñòîòû â ïå-
ðåõîäíîì ñîñòîÿíèè, ñîîòâåòñòâóþùèå äâóì ñòåïåíÿì ñâîáîäû, îðòîãîíàëüíûì íà-
ïðàâëåíèþ äèôôóçèè. Èññëåäîâàíèÿ, âêëþ÷àþùèå ðàññìîòðåíèå êëàñòåðîâ àòîìîâ
ïîâåðõíîñòè, ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðèáëèæåíèå (2.33) äëÿ âûðàæåíèÿ (2.32) ÿâëÿåòñÿ
âïîëíå àäåêâàòíûì [93].

Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà q(ν) äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿ-
òîðà ìîæåò áûòü íàéäåíà â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé èëè êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Â ðàìêàõ
êâàíòîâîé ìåõàíèêè ñïðàâåäëèâî âûðàæåíèå [93]:

q(ν) =
e−βhν/2

1− e−βhν
. (2.34)
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Ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó q(ν) â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ìîæíî ïîëó÷èòü, ïå-
ðåõîäÿ â âûðàæåíèè (2.34) ê ïðåäåëó ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå:

q(ν) =
1

βhν
. (2.35)

Òîãäà âûðàæåíèå (2.31) ïðèíèìàåò âèä:

νCM
TST = ν0e

−β∆Ed , (2.36)

ãäå ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ôàêòîð ν0 äàåòñÿ âûðàæåíèåì:

ν0 =
ν1ν2ν3

ν ′1ν
′
2

. (2.37)

Âûðàæåíèå (2.36) èìååò âèä èçâåñòíîãî èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ çàêîíà Àððå-
íèóñà [94].

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå êàê ïðåäýñïîíåíöèàëüíûé ôàêòîð ν0,
òàê è ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ∆Ed çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòå-
ìû. Òàê â ðàìêàõ ÒÏÑ çàâèñèìîñòü ïðåäýñïîíåíöèàëüíîãî ôàêòîðà îò òåìïåðàòóðû
ìîæíî âûðàçèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì [95, 96, 97, 98]:

ν0(T ) =
kBT

h
exp

(
∆Svib

kB

)
exp

(
−∆Uvib

kBT

)
, (2.38)

ãäå ∆Svib è ∆Uvib � ðàçíîñòü êîëåáàòåëüíîãî âêëàäà â ýíòðîïèþ è ðàçíîñòü âíóòðåí-
íåé ýíåðãèè ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè TS è A. Â ãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ðåøåòî÷íîé
äèíàìèêè òåðìîäèíàìè÷åñêèå âåëè÷èíû Svib è Uvib âû÷èñëÿþòñÿ ñëåäóþùèì îáðà-
çîì:

Uvib = kBT

νmax∫
0

N(ν)
(

1

2
x+

x

ex − 1

)
dν (2.39)

è
Svib = kB

νmax∫
0

N(ν)
(
− ln(1− e−x) +

x

ex − 1

)
dν, (2.40)

ãäå x = hν/kBT è N(ν) � ïëîòíîñòü ôîíîííûõ ñîñòîÿíèé.
Â ðàáîòàõ [95, 96, 97, 98] ðàññìàòðèâàëèñü ñîáûòèÿ ñâÿçàííûå ñ äèôôóçèåé àäà-

òîìîâ è âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòÿõ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Âû÷èñëåíèÿ íà îñíîâå
ôîðìóë (2.38)�(2.40) ïîêàçàëè, â ÷àñòíîñòè, ÷òî ïðåäýñïîíåíöèàëüíûå ôàêòîðû äëÿ
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ðàçëè÷íûõ ñîáûòèé íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) îñòàþòñÿ ïîñòîÿííûìè ïðè èçìåíåíèè
òåìïåðàòóðû â èíòåðâàëå 200-600 K. Áîëåå òîãî, ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû ∆Ẽd, âû-
÷èñëåííûå ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå (T < 600 K) îòëè÷àþòñÿ îò ýíåðãåòè÷åñêèõ
áàðüåðîâ ∆Ed, âû÷èñëåííûõ ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå íå áîëåå, ÷åì íà 10%.

2.2.2 Ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî
Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî (ÌÊ) â ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêå áàçèðóåòñÿ íà âû÷èñëåíèè ìà-
òåìàòè÷åñêèõ îæèäàíèé. Ïðè ýòîì êîíå÷íàÿ öåëü ìåòîäà � âû÷èñëåíèå âåëè÷èí,
ÿâëÿþùèõñÿ ðåçóëüòàòîì ìíîãîêðàòíîãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè
çðåíèÿ ìåòîä ÌÊ áàçèðóåòñÿ íà ñëåäóþùèõ äâóõ òåîðåìàõ [99].

Òåîðåìà 1 (Çàêîí áîëüøèõ ÷èñåë)
Ïóñòü x1, . . . , xn � ñëó÷àéíûå ïåðåìåííûå, âûáðàííûå â ñîîòâåòñòâèè ñ
ôóíêöèåé ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè µ(x), óäîâëåòâîðÿþùåé ñîîòíîøåíèþ

+∞∫
−∞

µ(x)dx = 1. (2.41)

Ïðåäïîëîæèì òàêæå, ÷òî èíòåãðàë

I =

+∞∫
−∞

f(x)µ(x)dx (2.42)

ñóùåñòâóåò. Òîãäà äëÿ ëþáîãî ε > 0 âûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå

lim
n→∞

P

{
I − ε ≤ n−1

n∑
i=1

f(xi) ≤ I + ε

}
= 1 (2.43)

Äàííàÿ òåîðåìà ãàðàíòèðóåò ñõîäèìîñòü ìåòîäà. Âòîðîé âîïðîñ ñîñòîèò â îöåíêå
ïîãðåøíîñòè, îáóñëîâëåííîé êîíå÷íîñòüþ âûáîðêè5, åñëè ïîñëåäíÿÿ èìååò äëèíó n.

Òåîðåìà 2 (Öåíòðàëüíàÿ ïðåäåëüíàÿ òåîðåìà)
5Íå îñòàíàâëèâàÿñü íà ýòîì ïîäðîáíî, îòìåòèì, ÷òî ñêàçàííîå íèæå âåðíî, åñëè ñëó÷àéíûå ïå-

ðåìåííûå êîððåëèðîâàíû, êàê â ñëó÷àå ìàðêîâñêîé öåïè [100].
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Ïóñòü
σ2 =< (f(x)− I)2 >µ=

+∞∫
−∞

f 2(x)µ(x)dx− I2 (2.44)

� äèñïåðñèÿ ôóíêöèè f(x). Òîãäà

P

{
|n−1

n∑
i=1

f(xi)− I| ≤ λσn−1/2

}
= (2π)−1/2

+λ∫
−λ

exp(−x2/2)dx+O(n−1/2).

(2.45)

Äëÿ çàäàííîãî äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà âåðõíÿÿ ãðàíèöà ïîãðåøíîñòè ïðîïîð-
öèîíàëüíà σ è îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíà êâàäðàòíîìó êîðíþ èç n.

Îñíîâíàÿ çàäà÷à ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõàíèêè, êîòîðóþ ìû õîòèì ðåøàòü, ôîðìó-
ëèðóåòñÿ ñëåäóþùåì îáðàçîì. Ïóñòü N � ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå. Ñâÿæåì ñ êàæ-
äîé ÷àñòèöåé i íàáîð äèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ (si), ïðåäñòàâëÿþùèõ ñîáîé ñòåïåíè
ñâîáîäû. Íàáîðû ((s1), . . . , (sN)) îïèñûâàþò ôàçîâîå ïðîñòðàíñòâî Ω. Ïóñòü x îáî-
çíà÷àåò òî÷êó â ôàçîâîì ïðîñòðàíñòâå Ω. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ñèñòåìà îïèñûâàåòñÿ
ãàìèëüòîíèàíîì H(x), â êîòîðîì ÷ëåí ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé îïóùåí6.

Òðåáóåòñÿ âû÷èñëèòü íàáëþäàåìóþ âåëè÷èíó A äàííîé ñèñòåìû. Äëÿ îïðåäåëåí-
íîñòè áóäåì ðàññìàòðèâàòü êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü, ò.å. ñ÷èòàòü, ÷òî ÷èñëî ÷àñòèö
N , îáúåì V è òåìïåðàòóðà T � ôèêñèðîâàíû. Òîãäà íàáëþäàåìàÿ âåëè÷èíà A âû-
÷èñëÿåòñÿ êàê

< A >=
1

Z

∫
Ω

A(x) exp

(
−H(x)

kBT

)
dx, (2.46)

ãäå
Z =

∫
Ω

exp

(
−H(x)

kBT

)
dx, (2.47)

� ñòàòèñòè÷åñêèé èíòåãðàë. Çàìåòèì, ÷òî â ñîñòîÿíèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå-
ñèÿ ðàñïðåäåëåíèå ïî ñîñòîÿíèÿì x èìååò âèä:

Peq(x) =
1

Z
exp

(
−H(x)

kBT

)
dx. (2.48)

6Ýòî âîçìîæíî, òàê êàê âêëàä ÷ëåíà ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé äîïóñêàåò àíàëèòè÷åñêîå ðàññìîò-
ðåíèå.
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Èñïîëüçóÿ (2.48) è (2.43), ïîëó÷èì èç (2.46):
< A >=

∫
Ω

A(x)Peq(x)dx ≈ n−1
n∑

i=1

A(xi), (2.49)

ò.å. âû÷èñëåíèå íàáëþäàåìîé A ñâîäèòñÿ ê ïðîñòîìó àðèôìåòè÷åñêîìó óñðåäíåíèþ.
Ñõîäèìîñòü ìåòîäà îáåñïå÷èâàåò öåíòðàëüíàÿ ïðåäåëüíàÿ òåîðåìà. Îòìåòèì, ÷òî
ïîñêîëüêó âûðàæåíèå (2.48) ñïðàâåäëèâî äëÿ ñîñòîÿíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíî-
âåñèÿ, òî ñîñòîÿíèÿ xi ìîãóò áûòü ñãåíåðèðîâàíû êàê â ðåçóëüòàòå ðàçëè÷íûõ ÌÊ
èñïûòàíèé, òàê è â ðåçóëüòàòå îäíîãî åäèíñòâåííîãî ÌÊ èñïûòàíèÿ.

Ïåðåéäåì òåïåðü ê ïîñòðîåíèþ àëãîðèòìà ÌÊ. Çàäàäèì âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà
W (x, x′) ñèñòåìû èç ñîñòîÿíèÿ x â ñîñòîÿíèå x′. Äëÿ ãàðàíòèè òîãî, ÷òî ñîñòîÿíèÿ
ðàñïðåäåëÿòñÿ, â êîíå÷íîì ñ÷åòå, â ñîîòâåòñòâèè ñ Peq(x) íà W (x, x′) äîëæíû áûòü
íàëîæåíû ñëåäóþùèå îãðàíè÷åíèÿ:

1. Äëÿ âñåõ äîïîëíèòåëüíûõ ïàð (S, S̄) íàáîðîâ òî÷åê ôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà ñó-
ùåñòâóþò x ∈ S è x′ ∈ S̄ òàêèå, ÷òî W (x, x′) 6= 0.

2. Äëÿ âñåõ x, x′: W (x, x′) ≥ 0.
3. Äëÿ âñåõ x: ∑

x′
W (x, x′) = 1.

4. Äëÿ âñåõ x: ∑
x′
W (x, x′)Peq(x

′) = Peq(x).
Ïåðâîå èç ýòèõ îãðàíè÷åíèé åñòü óòâåðæäåíèå î ñâÿçàííîñòè èëè ýðãîäè÷íîñòè.

Âòîðîå è òðåòüå îãðàíè÷åíèÿ � ýòî îãðàíè÷åíèÿ ïîëîæèòåëüíîñòè è ñîõðàíåíèÿ âå-
ðîÿòíîñòè. ×åòâåðòîå îãðàíè÷åíèå ãîâîðèò î ðàâíîâåñíîñòè ðàñïðåäåëåíèÿ, â ñîîò-
âåòñòâèè ñ êîòîðûì äîëæíû ðàñïðåäåëÿòñÿ ñîñòîÿíèÿ.

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ çàäàíû è ñîñòîÿíèÿ x0, x1, . . . ñãåíå-
ðèðîâàíû. Ýâîëþöèÿ âåðîÿòíîñòè P (xi), ñ êîòîðîé ðàñïðåäåëåíû ñîñòîÿíèÿ, ìîæåò
áûòü çàïèñàíà â âèäå óðàâíåíèÿ [101, 102, 103]:

dP (x, t)

dt
= −

∑
x′
W (x, x′)P (x, t) +

∑
x′
W (x′, x)P (x′, t). (2.50)

Óðàâíåíèå (2.50) ÿâëÿåòñÿ ñêîðîñòíûì óðàâíåíèåì. Ïåðâûé ÷ëåí îïèñûâàåò ñêîðîñòü
âñåõ ïåðåõîäîâ èç ðàññìàòðèâàåìîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãèå, à âòîðîé ÷ëåí îïèñûâàåò
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ñêîðîñòü ïåðåõîäîâ èç âñåõ äðóãèõ ñîñòîÿíèé â ðàññìàòðèâàåìîå. Ñòàöèîíàðíîå ðå-
øåíèå îñíîâíîãî óðàâíåíèÿ (2.50) äàåòñÿ âûðàæåíèåì

W (x, x′)Peq(x) = W (x′, x)Peq(x
′), (2.51)

êîòîðîå íàçûâàåòñÿ óñëîâèåì äåòàëüíîãî ðàâíîâåñèÿ èëè ìèêðîñêîïè÷åñêîé îáðà-
òèìîñòè. Äëÿ ñõîäèìîñòè ìàðêîâñêîé öåïè ê ðàâíîâåñíîìó ðàñïðåäåëåíèþ óñëîâèå
äåòàëüíîãî ðàâíîâåñèÿ (2.51) ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì, à â áîëüøèíñòâå ïðàêòè÷åñêè
âàæíûõ ñëó÷àåâ è äîñòàòî÷íûì [103, 104, 105]. Â ñëó÷àå êàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ
èç (2.51) ñëåäóåò, ÷òî

W (x, x′)

W (x′, x)
= exp

(
−H(x′)−H(x)

kBT

)
= exp

(
−∆E

kBT

)
. (2.52)

Òîãäà îäèí èç âîçìîæíûõ ñïîñîáîâ çàäàíèÿ âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ ñëåäóþùèé [106,
107]:

W (x, x′) =


ωxx′ exp

(
−∆E

kBT

)
, åñëè ∆E > 0,

ωxx′ , åñëè ∆E ≤ 0,
(2.53)

ãäå ωxx′ � âåùåñòâåííûå ïîëîæèòåëüíûå ÷èñëà, òàêèå ÷òî
∑
x′
ωxx′ = 1 è ωxx′ = ωx′x. (2.54)

×èñëà ωxx′ äëÿ ðàçíûõ âàðèàíòîâ ìåòîäà ÌÊ îïðåäåëÿþòñÿ ïî-ðàçíîìó.
Ðàññìîòðèì òåïåðü âîïðîñ î òîì, êàê ìîæíî ñ ïîìîùüþ ÌÊ âû÷èñëÿòü ìàòåìà-

òè÷åñêîå îæèäàíèå ôèçè÷åñêîé âåëè÷èíû A, â ñëó÷àå íåðàâíîâåñíîé òåðìîäèíàìè-
÷åñêîé ñèñòåìû, ò.å. èññëåäîâàòü ýâîëþöèþ âåëè÷èíû A = A(t)7. Ýòà çàäà÷à ñóùå-
ñòâåííî îñëîæíÿåòñÿ òåì, ÷òî ôîðìóëà (2.49) äëÿ ñëó÷àÿ íåðàâíîâåñíîé òåðìîäèíà-
ìè÷åñêîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ, âîîáùå-òî ãîâîðÿ, íåâåðíîé. Îäíàêî åñëè õàðàêòåðíûå
âðåìåíà èçìåíåíèÿ âåëè÷èíû A(t) è ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ P (x, t) ìíîãî áîëüøå
ñðåäíåãî âðåìåíè îäíîãî ÌÊ øàãà

τA, τP � ∆ti, (2.55)
7Çäåñü âàæíî îòìåòèòü, ÷òî êàæäîìó ïåðåõîäó xi → xi+1 ìîæíî ñîïîñòàâèòü íåêîòîðûé âðåìåí-

íîé èíòåðâàë ∆ti, òîãäà âðåìÿ ýâîëþöèè ñèñòåìû t =
n∑

i=1

∆ti, ãäå n � êîëè÷åñòâî ÌÊ øàãîâ. Âîïðîñ
î ìåòîäå âû÷èñëåíèÿ âðåìåííûõ èíòåðâàëîâ ∆ti, íà äàííîì ýòàïå íå ÿâëÿåòñÿ ïðèíöèïèàëüíûì è
áóäåò ïîäðîáíî ðàññìîòðåí ïðè îáñóæäåíèè ÊÌÌÊ.
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òî ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ðàññìàòðèâàåìàÿ ñèñòåìà, ýâîëþöèîíèðóÿ, ïðîõîäèò ÷åðåç
ïîñëåäîâàòåëüíîñòü êâàçèðàâíîâåñíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé è äëÿ âû÷èñ-
ëåíèÿ âåëè÷èíû A(t) ìîæíî ïðèáëèæåííî ïîëüçîâàòüñÿ ôîðìóëîé (2.49). Íåîáõîäè-
ìî òàêæå îòìåòèòü îäíî ñóùåñòâåííîå îòëè÷èå ìåòîäîâ âû÷èñëåíèÿ íåðàâíîâåñíîé
âåëè÷èíû A(t) è ðàâíîâåñíîé âåëè÷èíû A. Ïîñêîëüêó äëÿ âû÷èñëåíèÿ A(t) íåîá-
õîäèìî ïðîâîäèòü óñðåäíåíèå ïî ñîñòîÿíèÿì xi, â êîòîðûõ ñèñòåìà îêàçûâàåòñÿ â
ìîìåíò âðåìåíè t, òî ñîñòîÿíèÿ xi ìîãóò áûòü ñðåíåðèðîâàíû òîëüêî â ðåçóëüòàòå
ðàçëè÷íûõ ÌÊ èñïûòàíèé.

2.2.3 Ðåøåòî÷íûé êèíåòè÷åñêèé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî
Ðàññìîòðèì ñíà÷àëà îáùóþ ñõåìó ðåøåòî÷íîãî ÊÌÌÊ [41, 108]. Êàê è â ïðåäûäóùåì
ïàðàãðàôå áóäåì ðàññìàòðèâàòü êàíîíè÷åñêèé àíñàìáëü. Ñîñòîÿíèå ñèñòåìû xi â
äàííîì ñëó÷àå çàäàåòñÿ íàáîðîì êîîðäèíàò N àòîìîâ {Rj}i, ãäå j = 1, N , ïðè÷åì
âñå àòîìû ðàñïîëàãàþòñÿ ñòðîãî â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Íà êàæäîì ÌÊ
øàãå àòîì ñ êîîðäèíàòàìè Rj ïåðåõîäèò â îäèí èçM ñîñåäíèõ óçëîâ ñ êîîðäèíàòàìè
R′

j, ò.å. âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà èç ñîñòîÿíèÿ x â ñîñòîÿíèå x′ îïðåäåëÿåòñÿ êàê
W (x, x′) ≡ W ({R1, . . . ,Rj, . . . ,RN}, {R1, . . . ,R

′
j, . . . ,RN}). (2.56)

Âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà W (x, x′) ëèáî ðàâíà íóëþ, åñëè ïåðåõîä ïî òåì èëè èíûì ïðè-
÷èíàì ñ÷èòàåòñÿ íåâîçìîæíûì (íàïðèìåð, åñëè óçåë ñ êîîðäèíàòàìè R′

j óæå çàíÿò)
èëè âû÷èñëÿåòñÿ ñîãëàñíî ôîðìóëå (2.53). Äëÿ òîãî, ÷òîáû ñîãëàñîâàòü âûðàæå-
íèÿ (2.53) è (2.36) âûáåðåì ÷èñëà ωxx′ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ωxx′ =


C−1ν0 exp

(
−∆Ex′→x

d

kBT

)
, åñëè ∆E > 0,

C−1ν0 exp

(
−∆Ex→x′

d

kBT

)
, åñëè ∆E ≤ 0,

(2.57)

ãäå C � íîðìèðîâî÷íàÿ êîíñòàíòà. Ïîñêîëüêó ∆E = ∆Ex→x′
d −∆Ex′→x

d , îêîí÷àòåëü-
íîå âûðàæåíèå äëÿ âû÷èñëåíèÿ âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäà â ðåøåòî÷íîì ÊÌÌÊ èìååò
ñëåäóþùèé âèä:

W (x, x′) = C−1ν0 exp

(
−∆Ex→x′

d

kBT

)
, (2.58)
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ãäå
C =

∑
x′
W (x, x′) =

∑
Rj ,R′

j

ν0 exp

−∆E
Rj→R′

j

d

kBT

 . (2.59)

Âûðàæåíèå (2.59) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó ÷àñòîò ïåðåõîäîâ N àòîìîâ ñèñòåìû
â ñîñåäíèå ïîëîæåíèÿ, ïåðåõîä â êîòîðûå ñ÷èòàåòñÿ âîçìîæíûì. Äëÿ òîãî, ÷òîáû
â ñõåìå (2.58)-(2.59) ó÷åñòü âñå N × M ïåðåõîäîâ, ïîëîæèì äëÿ íåâîçìîæíûõ ïå-
ðåõîäîâ ∆Ex→x′

d → ∞. Òîãäà ìîæíî ïðîíóìåðîâàòü âñå ïåðåõîäû (x → x′) = α è
ñîîòâåòñòâóþùèå èì ÷àñòîòû νRj→R′

j
= να, ãäå α = 1, N ×M .

Àëãîðèòìè÷åñêè âûáîð îäíîãî èç N ×M ïåðåõîäîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì
îáðàçîì. Ãåíåðèðóåòñÿ ñëó÷àéíîå ÷èñëî γ, ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîå â èíòåðâàëå
(0, 1). Çàòåì íîìåð ïåðåõîäà α îïðåäåëÿåòñÿ èç ñëåäóþùåãî ñîîòíîøåíèÿ:

C−1
α−1∑
i=1

νi < γ ≤ C−1
α∑

i=1

νi. (2.60)

Òàêèì îáðàçîì, íà îäíîì øàãå àëãîðèòìà ÌÊ âûáèðàåòñÿ îäíî ñîáûòèå.
Ðàññìîòðèì òåïåðü, êàê â ÊÌÌÊ âû÷èñëÿåòñÿ èíòåðâàë âðåìåíè ∆t, ñîîòâåò-

ñòâóþùèé îäíîìó ÌÊ øàãó. Ïðåäïîëàãàåòñÿ [99], ÷òî êàæäûé ïåðåõîä x → x′ ÿâ-
ëÿåòñÿ ìãíîâåííûì ñîáûòèåì, à ïðîöåññ äèôôóçèè àòîìîâ ÿâëÿåòñÿ ïóàññîíîâñêèì,
ò.å. èíòåðâàë âðåìåíè ∆t åñòü íåïðåðûâíàÿ ñëó÷àéíàÿ âåëè÷èíà, ðàñïðåäåëåííàÿ â
èíòåðâàëå (0,∞) ñ ïëîòíîñòüþ âåðîÿòíîñòè

p(x) = Ce−Cx, (2.61)

ãäå C � âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå (2.59). Âûáîð èíòåðâàëà ∆t â ÊÌÌÊ àëãîðèòìàõ
îñóùåñòâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ãåíåðèðóåòñÿ ñëó÷àéíîå ÷èñëî γ′ (íåêîððåëè-
ðîâàííîå ñî ñëó÷àéíûì ÷èñëîì γ), ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííîå â èíòåðâàëå (0, 1).
Òîãäà èíòåðâàë ∆t íàõîäèòñÿ èç óðàâíåíèÿ

∆t∫
0

p(x)dx = γ′. (2.62)

Óðàâíåíèå (2.62) ñ ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ (2.61) èìååò ïðîñòîå àíàëèòè÷åñêîå ðå-
øåíèå:

∆t = −C−1 ln(γ′) (2.63)
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Èòàê, îäèí øàã ÊÌÌÊ àëãîðèòìà ñîñòîèò èç ñëåäóþùèõ òðåõ îñíîâíûõ ýòàïîâ:

1. Âû÷èñëåíèå ÷àñòîò ïåðåõîäîâ8 ïî ôîðìóëå (2.36).

2. Âû÷èñëåíèå íîðìèðîâî÷íîãî êîýôôèöèåíòà C êàê ñóììû ÷àñòîò âñåõ ïåðåõî-
äîâ.

3. Ãåíåðàöèÿ ñëó÷àéíîãî ÷èñëà γ ∈ (0, 1) è âûáîð ïåðåõîäà ñîãëàñíî (2.60).

4. Ãåíåðàöèÿ ñëó÷àéíîãî ÷èñëà γ′ ∈ (0, 1) è âû÷èñëåíèå èíòåðâàëà âðåìåíè ∆t ïî
ôîðìóëå (2.63).

Êðàòêî îáñóäèì îñîáåííîñòè êîíêðåòíûõ ðåàëèçàöèé ìåòîäà ÊÌÌÊ, êîòîðûå
èñïîëüçîâàëèñü äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòîâ, èçëîæåííûõ â ãëàâàõ 3, 4 è 5.

Ýïèòàêñèàëüíûé ðîñò Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100). Ðàññìîòðèì ñëåäóþùóþ
ñèòóàöèþ. Â íà÷àëüíûé ìîìåíò íà èäåàëüíî ðîâíóþ ïîâåðõíîñòü Cu(100) íà÷èíàþò
ðàâíîìåðíî íàïûëÿòüñÿ àòîìû Co ñî ñêîðîñòüþ F . Íàïûëåííûå àòîìîâ Co çàêàí÷è-
âàåòñÿ, êîãäà èõ êîëè÷åñòâî9 ñòàíîâèòñÿ ðàâíûì D. Ïîñëå ÷åãî ñèñòåìà ïðîäîëæàåò
ýâîëþöèîíèðîâàòü äî òåõ ïîð ïîêà âðåìÿ å¼ ýâîëþöèè íå äîñòèãíåò íåêîòîðîãî çíà-
÷åíèÿ τ . Â êà÷åñòâå ýëåìåíòàðíûõ ñîáûòèé ðàññìàòðèâàþòñÿ ïðûæêè àòîìîâ Co;
ïðûæêè àòîìîâ Cu íå ðàññìàòðèâàþòñÿ, ò.å. ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïðè ðàññìàòðèâà-
åìûõ òåìïåðàòóðàõ ñîáûòèÿ, ïðèâîäÿùèå ê ïîÿâëåíèþ ñâîáîäíûõ àòîìîâ Cu, ìà-
ëîâåðîÿòíû. Òðåáóåòñÿ âû÷èñëèòü ñðåäíèå ÷èñëî àòîìîâ âî âòîðîì ñëîå êëàñòåðîâ
Co.

Ïîñëå îêîí÷àíèÿ íàïûëåíèÿ êîëè÷åñòâî àòîìîâ Co â ñèñòåìå N = DN0, ãäå N0

� êîëè÷åñòâî àòîìîâ â ìîíîñëîå ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè, îñòàåòñÿ ïîñòîÿííûì. Òàêèì îá-
ðàçîì, ìû èìååì äåëî ñ êàíîíè÷åñêèì àíñàìáëåì. Ïðè ýòîì êàæäûé àòîì ìîæåò

8Çàìåòèì, ÷òî âû÷èñëåíèå ÷àñòîò âñåõ ïåðåõîäîâ íåîáõîäèìî îñóùåñòâèòü òîëüêî íà ïåðâîì
øàãå ìîäåëèðîâàíèÿ. Íà ïîñëåäóþùèõ øàãàõ ïåðåñ÷åò ÷àñòîò ïåðåõîäîâ èìååò ñìûñë ïðîâîäèòü
òîëüêî äëÿ òåõ àòîìîâ, îêðóæåíèå êîòîðûõ ïîìåíÿëîñü â ðåçóëüòàòå ïðåäûäóùåãî ïðûæêà. Äàííûé
òåõíè÷åñêèé ïðèåì ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ.9Êîëè÷åñòâî íàïûëåííûõ àòîìîâ D èçìåðÿåòñÿ â ìîíîñëîÿõ, à ñêîðîñòü íàïûëåíèÿ F â ìîíî-
ñëîÿõ â ñåêóíäó.
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Ðèñ. 2.1: Äèôôóçèîííûå ïðîöåññû íà ïîâåðõíîñòè Cu(100): (à) ïðûæêè àòîìà â ïðå-
äåëàõ ìîíîñëîÿ, (á) ïåðåõîä àòîìà íà îäèí ìîíîñëîé íèæå, (â) ïåðåõîä àòîìà íà
îäèí ìîíîñëîé âûøå, (ã) äèôôóçèÿ ïîâåðõíîñòíîé âàêàíñèè, (ä) ñäâèãè è ïîâîðî-
òû äèìåðîâ (êîíå÷íûå ïîëîæåíèÿ àòîìîâ îòìå÷åíû ÷åðíûìè è ñèíèìè êðåñòèêàìè
ñîîòâåòñòâåííî).

ñîâåðøàòü ñëåäóþùèå ïåðåõîäû: äèôôóçèÿ âíóòðè ìîíîñëîÿ (ñì. ðèñ. 2.1à) è ïåðå-
õîäû ìåæäó ñëîÿìè (ðèñ. 2.1á,â). Òàêèì îáðàçîì, êàæäûé àòîì ìîæåò ïåðåõîäèòü â
îäèí èç M = 20 ñîñåäíèõ óçëîâ, ñëåäîâàòåëüíî, ïîëíîå ÷èñëî ïåðåõîäîâ â ñèñòåìå
ðàâíî 20DN0.

Ñèòóàöèÿ íåñêîëüêî óñëîæíÿåòñÿ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ýâîëþöèè ñèñòåìû â ïðî-
öåññå íàïûëåíèÿ, ïîñêîëüêó ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå íå ôèêñèðîâàíî. Â ïðèíöèïå,
äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ ìîæíî îòäåëüíî ðàçðàáîòàòü ÊÌÌÊ äëÿ áîëüøîãî êàíîíè÷åñêîãî
àíñàìáëÿ [99], îäíàêî áîëåå óäîáíî ïîñòóïèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì. Áóäåì ñ÷èòàòü,
÷òî ìû ïî-ïðåæíåìó ðàññìàòðèâàåì ñèñòåìó èç N = DN0 ÷àñòèö, íî ýòà ñèñòåìà
ðàçäåëåíà íà äâå ÷àñòè: Nreal àòîìîâ ó÷àñòâóåò â äèôôóçèîííûõ ïðîöåññàõ íà ïî-
âåðõíîñòè, à Nvirt = DN0 − Nreal àòîìîâ íàõîäÿòñÿ â ñïåöèàëüíîì ðåçåðâóàðå. Ýòîò
ðåçåðâóàð óñòðîåí òàêèì îáðàçîì, ÷òî ÷àñòèöû â íåì ìîãóò ñîâåðøàòü 20Nvirt − 1

ïåðåõîäîâ âíóòðè ðåçåðâóàðà ñ ÷àñòîòàìè ðàâíûìè íóëþ è 1 ïåðåõîä, ñâÿçàííûé ñ
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íàïûëåíèåì àòîìà íà ïîâåðõíîñòü, ÷àñòîòà ýòîãî ïåðåõîäà ðàâíà

νev =
F

D
. (2.64)

Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ïîëíîå ÷èñëî ïåðåõîäîâ â òàêîé ñèñòåìå ïî-
ïðåæíåìó ðàâíî 20DN0, ò.å. ìû âîçâðàùàåìñÿ ê ìåòîäó ÊÌÌÊ äëÿ êàíîíè÷åñêîãî
àíñàìáëÿ.

Äèôôóçèÿ àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100). Çàäà÷à ôîðìóëèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ìîíîñëîå èìååòñÿ NCu

àòîìîâ Cu è NCo àòîìîâ Co, à òàêæå Nvac = N0 − NCu − NCo ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé, N0 � êîëè÷åñòâî àòîìîâ â ìîíîñëîå ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè. Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî
ïåðåõîäû àòîìîâ ìåæäó ñëîÿìè ïðè ðàññìàòðèâàåìîé òåìïåðàòóðå ìàëîâåðîÿòíû,
ò.å. äèôôóçèÿ àòîìîâ Cu è Co ïðîèñõîäèò â ïðåäåëàõ îäíîãî ìîíîñëîÿ. Òðåáóåòñÿ
âû÷èñëèòü ñðåäíåå ÷èñëî äèìåðîâ, òðèìåðîâ è ò.ä. èç àòîìîâ Co, ôîðìèðóþùèõñÿ â
ïðîöåññå ýâîëþöèè ñèñòåìû.

Ñ òî÷êè çðåíèÿ òåîðèè ðåøåòî÷íîãî ÊÌÌÊ ýòà çàäà÷à çíà÷èòåëüíî ïðîùå ðàñ-
ñìîòðåííîé âûøå, ïîñêîëüêó ñèñòåìà àòîìîâ Cu è Co ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êàíîíè-
÷åñêèé àíñàìáëü áåç êàêèõ-ëèáî äîïîëíèòåëüíûõ ïðåäïîëîæåíèé. Êðîìå òîãî, ïî-
ñêîëüêó ÷èñëî ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé Nvac � NCu + NCo, èìååò ñìûñë ðåøàòü
ïîñòàâëåííóþ çàäà÷ó, êàê çàäà÷ó îá ýâîëþöèè ñèñòåìû âàêàíñèé. Áóäåì ñ÷èòàòü,
÷òî ïîâåðõíîñòíàÿ âàêàíñèÿ ìîæåò ñîâåðøàòü ïðûæêè òîëüêî â ñîñåäíèå óçëû êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè (ðèñ. 2.1ã). Òîãäà ïîëíîå ÷èñëî ïåðåõîäîâ â ñèñòåìå ðàâíî
4Nvac.

Îáðàçîâàíèå âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100). Â äàííîì
ñëó÷àå â íà÷àëüíûé ìîìåíò èìååòñÿ ñèñòåìà èç 1.5N0 àòîìîâ Cu, ãäå N0 � êîëè÷å-
ñòâî àòîìîâ â ìîíîñëîå ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè. Àòîìû Cu ïîëíîñòüþ çàïîëíÿþò îäèí
ìîíîñëîé, à âî âòîðîì ìîíîñëîå èìååòñÿ ðîâíàÿ ñòóïåíü, íàïðàâëåííàÿ âäîëü [110].
×åðåç íåêîòîðîå âðåìÿ â ñèñòåìå óñòàíàâëèâàåòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå.
Òðåáóåòñÿ âû÷èñëèòü ðàâíîâåñíóþ èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé íà ñòóïå-
íè.

Ïðè ðåøåíèè äàííîé çàäà÷è ðàññìàòðèâàþòñÿ íå òîëüêî ïåðåõîäû îäèíî÷íûõ
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àòîìîâ (ðèñ. 2.1à�â), íî è ñäâèãè è ïîâîðîòû äèìåðîâ (ðèñ. 2.1ä). Òàêèì îáðàçîì,
êàæäûé àòîì ìîæåò ïåðåõîäèòü â îäèí èçM = 28 ñîñåäíèõ óçëîâ. Äëÿ òåõíè÷åñêîãî
óäîáñòâà ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è áûëè èñïîëüçîâàíû ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ñïå-
öèàëüíîãî âèäà10, ïðèâîäÿùèå ê íåñîõðàíåíèþ àòîìîâ â ñèñòåìå. Îäíàêî ïðèáåãàÿ ê
ðåçåðâóàðó âèðòóàëüíûõ ÷àñòèö, òàêæå êàê ýòî áûëî ñäåëàíî âûøå, ìû ñíîâà ïðè-
õîäèì ê êàíîíè÷åñêîìó àíñàìáëþ. Ïîëíîå ÷èñëî ïåðåõîäîâ â òàêîé ñèñòåìå ðàâíî
28(1.5N0 + ∆N), ãäå ∆N � åìêîñòü ðåçåðâóàðà. Ïðè ýòîì ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ àòî-
ìîâ âíóòðè ðåçåðâóàðà ñëåäóåò ñ÷èòàòü ðàâíûìè íóëþ, à ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ ìåæäó
ðåçåðâóàðîì è ïîâåðõíîñòüþ Cu(100) (â ñëó÷àÿõ îïèñàííûõ â ãëàâå 5) áåñêîíå÷íî
áîëüøèìè, ò.å. äàííûå ïåðåõîäû íå âëèÿþò íà âðåìÿ ýâîëþöèè ñèñòåìû. Äîáàâëåíèå
â ðàññìàòðèâàåìóþ ñèñòåìó âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè ïîâåðõíîñòè è ÑÒÌ èã-
ëû íå ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ïîëíîãî ÷èñëà ïåðåõîäîâ â ñèñòåìå, à ñâîäèòñÿ ê çàìåíå
ïîñòîÿííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ ∆Ei

d ôóíêöèÿìè ∆Ei
d(∆x,∆y,∆z), ãäå ∆x, ∆y

è ∆z � ðàçíîñòè êîîðäèíàò êîí÷èêà ÑÒÌ èãëû è óçëà, â êîòîðûé ïåðåìåùàåòñÿ àòîì.

2.3 Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû âòîðîé ãëàâû

1. Íà îñíîâå ìåòîäà ìîäèôèöèðîâàííîãî ïîòåíöèàëà ÐÆË ðàçðàáîòàí ìåòîä âû-
÷èñëåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ äëÿ äèôôóçèîííûõ ïåðåõîäîâ íà ïîâåðõíî-
ñòè Cu(100). Â ðàìêàõ òåîðèè ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîêàçàíî, ÷òî âû÷èñëåí-
íûå òàêèì îáðàçîì ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû ñâÿçàíû ñ ÷àñòîòàìè äèôôóçèîí-
íûõ ïåðåõîäîâ çàêîíîì Àððåíèóñà.

2. Íà îñíîâå êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ðàçðàáîòàí êîìïëåêñ ïðîãðàìì,
ïîçâîëÿþùèé ìîäåëèðîâàòü ñëåäóþùèå ôèçè÷åñêèå ñèòóàöèè: ýïèòàêñèàëüíûé
ðîñò Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100), äèôôóçèÿ àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé
ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), îáðàçîâàíèå âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100). Ðàçðàáîòàííûé êîìïëåêñ ïðîãðàìì ïîçâîëÿåò òàêæå ó÷èòûâàòü ýô-
ôåêòû, âîçíèêàþùèå ïðè ñêàíèðîâàíèè ïîâåðõíîñòè ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ.

10Äàííûå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïîäðîáíî îáñóæäàþòñÿ â ãëàâå 5.
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Ãëàâà 3

Ôîðìèðîâàíèå äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ

Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100)

Êàê óæå îòìå÷àëîñü â ãëàâå 1, â ïðîöåññå ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà òîíêîé ïëåíêè Co
íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðè ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ F > 0.3 ÌÑ/ñ è íåáîëüøîì êîëè-
÷åñòâå íàïûëåííûõ àòîìîâ Co (D < 1 ÌÑ) ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå äâóõñëîéíûõ
îñòðîâîâ Co [58]. Â ýòîé ãëàâå îáñóæäàþòñÿ îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû, îòíîñÿ-
ùèåñÿ ê ôîðìèðîâàíèþ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100), à òàêæå
ñ ïîìîùüþ ÊÌÌÊ èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå òåìïåðàòóðû ìåäíîé ïîäëîæêè íà ïðîöåññ
ôîðìèðîâàíèÿ êëàñòåðîâ Co.

3.1 Ìîäèôèêàöèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ âáëèçè

îñòðîâîâ Co

Íà íà÷àëüíûõ ýòàïàõ ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà òîíêîé ïëåíêè Co íà ïîâåðõíîñòè
Cu(100) îáðàçóþòñÿ ìàëûå êëàñòåðû. Òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòû [109, 110] ïîêàçàëè,
÷òî ñìåùåíèÿ àòîìîâ íà ãðàíèöàõ òàêèõ êëàñòåðîâ âåëèêè. Ýôôåêòû, ñâÿçàííûå ñ
ðåëàêñàöèåé ìàëûõ îñòðîâîâ è ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè ðÿäîì ñ îñòðîâàìè èçó÷åíû
â ìíîãî÷èñëåííûõ ðàáîòàõ [35, 36, 37, 11, 10]. Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòå [11] áûëî
ïîêàçàíî, ÷òî âñëåäñòâèå àòîìíîé ðåëàêñàöèè ñèëüíî èçìåíÿþòñÿ ìàãíèòíûå
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ìîìåíòû àäàòîìîâ, ýíåðãèÿ ìàãíèòíîé àíèçîòðîïèè è îðáèòàëüíûå ìîìåíòû.
Ïðè ýòîì ýôôåêòû ñâÿçàííûå ñ àòîìíîé ðåëàêñàöèåé ñèëüíî çàâèñÿò îò ðàçìåðà
êëàñòåðà.

Ðèñ. 3.1: à) Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ñîáûòèÿ TCu→Cu
0→0 âáëèçè êëàñòåðà 7 × 7;

á) ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ñîáûòèÿ TCu→Cu
0→0 âáëèçè êâàäðàòíûõ êëàñòåðîâ ðàç-

íîé âåëè÷èíû; â) ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ñîáûòèÿ ECu→Cu
0→1 âáëèçè êâàäðàòíûõ

êëàñòåðîâ ðàçíîé âåëè÷èíû (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ñòóïíè (ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ).

Â äàííîì ðàçäåëå îáñóæäàåòñÿ âîïðîñ î òîì, êàê ðàçìåðû ìàëûõ êëàñòåðîâ âëèÿ-
þò íà ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû ðàçëè÷íûõ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ
âáëèçè êëàñòåðîâ. Ðàññìîòðèì âíà÷àëå äèôôóçèþ îäèíî÷íîãî àòîìà Co ïî ïîâåðõ-
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íîñòè Cu(100) (ñîáûòèå TCu→Cu
0→0 )1. Íà ðèñ. 3.1 (à) ñõåìàòè÷åñêè ïîêàçàíû áàðüåðû

äëÿ äàííîãî ñîáûòèÿ âáëèçè êâàäðàòíîãî êëàñòåðà 7×7. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî êëà-
ñòåð íå îêàçûâàåò âëèÿíèÿ íà äèôôóçèþ àäàòîìà Co íà ðàññòîÿíèè áîëåå, ÷åì ïÿòè
áëèæàéøèõ ñîñåäåé (1.27 íì). Ïðè ïðèáëèæåíèè àäàòîìà ê êëàñòåðó äèôôóçèîííûé
áàðüåð íà÷èíàåò âîçðàñòàòü; ïîñëåäíèé ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð îòâå÷àåò ïðèñîåäèíå-
íèþ àäàòîìà ê êðàþ êëàñòåðà (ñîáûòèå ECu→Cu

0→1 ). Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû áàðüåðîâ
âáëèçè êëàñòåðà îò åãî ðàçìåðà ïîêàçàíà íà ðèñóíêå 3.1 (á). Ïîëó÷åííûå ðåçóëü-
òàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ òåì ôàêòîì, ÷òî ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âîêðóã êëàñòåðîâ
íàáëþäàåòñÿ ïóñòàÿ çîíà [40]. Îäíàêî ñòîëü íåçíà÷èòåëüíîå óâåëè÷åíèå ýíåðãåòè÷å-
ñêèõ áàðüåðîâ (∼ 0.01 ýÂ) íå ìîæåò ñóùåñòâåííûì îáðàçîì ñêàçàòüñÿ íà äèôôóçèè
àäàòîìîâ ïðè òåìïåðàòóðå âûøå 200Ê.

Çàâèñèìîñòü ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ ïåðåõîäà ECu→Cu
0→1 îò ðàçìåðà êëàñòå-

ðà ïîêàçàíà íà ðèñ. 3.1 (â). Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà êëàñòåðà áàðüåð ìîíîòîííî
âîçðàñòàåò, ñòðåìÿñü ê ñâîåìó ïðåäåëüíîìó çíà÷åíèþ, ñîîòâåòñòâóþùåìó áàðüåðó
äëÿ ïðûæêà àäàòîìà ê ñòóïåíè. Çàìåòèì, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð â äàííîì ñëó-
÷àå ìåíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ 0.05 ýÂ. Îäíàêî, ïîñêîëüêó öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿ-
åòñÿ èññëåäîâàíèå ôîðìèðîâàíèÿ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ, à âòîðîé ñëîé êëàñòåðîâ
Co, êàê ýòî áóäåò ïîêàçàíî â ïàðàãðàôàõ 3.2 è 3.3 íà÷èíàåò àêòèâíî ôîðìèðîâàòü-
ñÿ, êîãäà â ïåðâîì ñëîå óæå ñôîðìèðîâàëèñü äîñòàòî÷íî áîëüøèå êëàñòåðû (áîëåå
100 àòîìîâ), ìû ìîæåì èñïîëüçîâàòü çíà÷åíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ "áîëü-
øèõ"êëàñòåðîâ2. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ìîäåëèðîâàíèè ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà äëÿ êëà-
ñòåðîâ ëþáûõ ðàçìåðîâ èñïîëüçóåòñÿ îäèíàêîâàÿ âåëè÷èíà ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà
∆Ed(E

Cu→Cu
0→1 ) = 0.48 ýÂ.

Ðàññìîòðèì òåïåðü êàê ðàçìåð êëàñòåðà âëèÿåò íà äèôôóçèþ àäàòîìà âäîëü êðàÿ
1Çäåñü è äàëåå â ýòîé ãëàâå íèæíèé èíäåêñ n → m îáîçíà÷àåò, ÷òî àòîì Co èìååò n áëèæàéøèõ

ñîñåäåé â íà÷àëüíîì ïîëîæåíèè è m � â êîíå÷íîì; âåðõíèé èíäåêñ N → M îáîçíà÷àåò, ÷òî àòîì â
íà÷àëüíîì ïîëîæåíèè ðàñïîëàãàåòñÿ íà ñëîå èç àòîìîâ ñîðòà M , à â êîíå÷íîì � íà ñëîå èç àòîìîâ
ñîðòà N .2"Áîëüøèìè"çäåñü íàçâàíû êëàñòåðû, ëèíåéíûå ðàçìåðû êîòîðûõ ñîñòàâëÿþò íåñêîëüêî íàíî-
ìåòðîâ. "Áîëüøèìè"îíè ÿâëÿþòñÿ òîëüêî ïî ñðàâíåíèþ ñ àäàòîìàìè, à â îáùåïðèíÿòîé òåðìèíî-
ëîãèè îíè, êîíå÷íî æå, "ìàëûå".
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Ðèñ. 3.2: Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ñîáûòèÿ ECu→Cu
1→1 : à) ñëó÷àé 7 × 7 êëàñòåðà;

á) çàâèñèìîñòü ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ îò ðàçìåðà êëàñòåðà; â) ñðåäíåå çíà÷åíèå
ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ (÷åðíûå òî÷êè), çíà÷åíèå áàðüåðà âáëèçè ñåðåäèíû ñòîðîíû
êëàñòåðà (áåëûå òî÷êè) è âåëè÷èíà áàðüåðà íà ñòóïåíè.

êëàñòåðà ECu→Cu
1→1 (ðèñ. 3.2). Â äàííîì ñëó÷àå ïîìèìî ýôôåêòà ðåëàêñàöèè ñèëüíîå

âëèÿíèå íà âåëè÷èíó ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà îêàçûâàåò ðàçëè÷íîå êîëè÷åñòâî ñîñå-
äåé â íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì ïîëîæåíèè àäàòîìà. Ïîýòîìó (ñì. ðèñ 3.2 (à) âåëè÷èíà
áàðüåðà íà÷èíàåò ñèëüíî ìåíÿòüñÿ ïðè ïðèáëèæåíèè àäàòîìà ê êðàþ êëàñòåðà. Íàè-
áîëåå ÿâíî ýòîò ýôôåêò âèäåí äëÿ ïåðåõîäîâ àäàòîìà èç ïîëîæåíèÿ 0 â 1 è îáðàòíî. Â
äàííîì ñëó÷àå àäàòîìû â ïîëîæåíèÿõ 0 è 1 èìåþò ðàçíîå êîëè÷åñòâî âòîðûõ ñîñåäåé
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è áàðüåðû äëÿ ïåðåõîäîâ (0�1) è (1�0) äëÿ êëàñòåðà 7×7 îòëè÷àþòñÿ íà 0.11 ýÂ! Íà
ðèñóíêå 3.2 (á) ïîêàçàíî êàê ìåíÿþòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ðàçëè÷íûõ ïåðå-
õîäîâ â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà êëàñòåðà. Íà ðèñóíêå 3.2 (â) òàêæå ïîêàçàíû ñðåäíèå
çíà÷åíèÿ áàðüåðîâ, áàðüåðû âáëèçè ñåðåäèíû ñòîðîíû êëàñòåðà, à òàêæå çíà÷åíèå
ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà íà ñòóïåíè. Èç ïðèâåäåííûõ ðèñóíêîâ âèäíî, ÷òî ðàçáðîñ
â çíà÷åíèÿõ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ áûñòðî ñïàäàåò ïðè óäàëåíèè îò óãëîâ êëàñòå-
ðà. Êðîìå òîãî, íå íóæíî çàáûâàòü, ÷òî ïðè âû÷èñëåíèè ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ
èñïîëüçîâàëèñü êâàäðàòíûå êëàñòåðû. Ïîñêîëüêó êëàñòåðû, ôîðìèðóþùèåñÿ â ïðî-
öåññå ðîñòà òîíêîé ïëåíêè, îêàçûâàþòñÿ "íå ñîâñåì êâàäðàòíûìè", òî ñòîèò îæèäàòü,
÷òî ðàçáðîñ â çíà÷åíèÿõ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ áóäåò íå ñòîëü ñóùåñòâåííûì. Â
äàëüíåéøèì â äàííîé ãëàâå äëÿ âñåõ ñîáûòèé òèïà ECu→Cu

1→1 áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ
óñðåäíåííûé ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ∆Ed(E

Cu→Cu
1→1 ) = 0.14 ýÂ. Äðóãèìè ñëîâàìè, áó-

äåò ó÷èòûâàòüñÿ òîëüêî êîëè÷åñòâî áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Èìåííî òàêîé ïîäõîä áûë
óñïåøíî ïðèìåíåí â áîëüøèíñòâå ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ÊÌÌÊ [60, 111].

Íàêîíåö, ðàññìîòðèì äèôôóçèþ àäàòîìà Co ïî ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà (ñîáûòèå
TCo→Co

0→0 ). Íà ðèñóíêå 3.3 (à) ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåíû ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ
äëÿ ñëó÷àÿ êâàäðàòíîãî 7×7 êëàñòåðà. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, áàðüåðû îêàçûâàþòñÿ
áîëåå îäíîðîäíûìè, ÷åì â ñëó÷àå ñîáûòèÿ ECu→Cu

1→1 , òåì íè ìåíåå, ðàçíèöà ìåæäó
ìàêñèìàëüíûì è ìèíèìàëüíûì áàðüåðàìè ñîñòàâëÿåò ïî÷òè 0.05 ýÂ. Çàìåòèì, ÷òî
áàðüåð äëÿ ïåðåõîäà (2�1) íåñêîëüêî áîëüøå, ÷åì äëÿ îáðàòíîãî ïåðåõîäà (1�2),
ïðè÷åì ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà êëàñòåðà (ñì. ðèñ. 3.3 (á)) ýòà ðàçíèöà âîçðàñòà-
åò. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, áàðüåð äëÿ ïåðåõîäà (0�1) äëÿ âñåõ èññëåäîâàííûõ êëàñòå-
ðîâ ïî÷òè íà 0.02 ýÂ áîëüøå ÷åì äëÿ ïåðåõîäà (1�0). Òàêèì îáðàçîì, ïîëîæåíèå 1
îêàçûâàåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíûì äëÿ àäàòîìîâ. Ýòîò ðåçóëüòàò ñîãëàñóåòñÿ
ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè íàáëþäåíèÿìè [39] ïóñòîé çîíû ìåæäó öåíòðîì è ãðàíèöåé
êëàñòåðà ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Íà ðèñ. 3.3 (â) ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî
çíà÷åíèÿ äèôôóçèîííîãî áàðüåðà, áàðüåðà äëÿ ïåðåõîäà â öåíòðàëüíîé ÷àñòè êëà-
ñòåðà è áàðüåðà äëÿ äèôôóçèè íà ìîíîñëîå. Òàêæå êàê è â ïðåäûäóùèõ ñëó÷àÿõ â
ýòîé ãëàâå ìû áóäåì èñïîëüçîâàòü óíèâåðñàëüíîå äëÿ âñåõ ïåðåõîäîâ TCo→Co

0→0 çíà-
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Ðèñ. 3.3: Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ñîáûòèÿ TCo→Co
0→0 : à) ñëó÷àé 7 × 7 êëàñòåðà;

á) çàâèñèìîñòü ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ îò ðàçìåðà êëàñòåðà; â) ñðåäíåå çíà÷åíèå
ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ (÷åðíûå òî÷êè), çíà÷åíèå áàðüåðà öåíòðà êëàñòåðà (áåëûå
òî÷êè) è âåëè÷èíà áàðüåðà íà ìîíîñëîå.

÷åíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà ∆Ed(T
Co→Co
0→0 ) = 0.65 ýÂ, ñîîòâåòñòâóþùåå ñðåäíåìó

çíà÷åíèþ ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ "áîëüøèõ"êëàñòåðîâ.
Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ äðóãèõ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ íå îòëè÷àþòñÿ

îðèãèíàëüíîñòüþ. Îáîáùàÿ ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî (à) íàè-
áîëüøåå îòêëîíåíèå îò ñðåäíåãî äëÿ áàðüåðà çíà÷åíèÿ íàáëþäàåòñÿ âáëèçè êðàåâ è
îñîáåííî óãëîâ êëàñòåðà è (á) ýòî îòêëîíåíèå ðàñòåò ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà êëàñòå-
ðà. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ýòî îòêëîíåíèå îêàçûâàåòñÿ ïîðÿäêà 0.1 ýÂ. Îäíàêî ñ òî÷-
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êè çðåíèÿ èçó÷åíèÿ ôîðìèðîâàíèÿ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co ýòèìè îòêëîíåíèÿìè
ìîæíî ïðåíåáðå÷ü è èñïîëüçîâàòü óñðåäíåííûå çíà÷åíèÿ äèôôóçèîííûõ áàðüåðîâ,
âû÷èñëåííûå âáëèçè "áîëüøèõ"êëàñòåðîâ. Ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå òàêîå ïðåä-
ïîëîæåíèå ÿâëÿåòñÿ ïðèåìëåìûì [60, 111], à ïðè òåìïåðàòóðå 200 K, êàê ïîêàçàíî â
ïàðàãðàôàõ 3.2 è 3.3 ðîñò âòîðîãî ñëîÿ êëàñòåðà íå ïðîèñõîäèò.

3.2 Îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, îòâå÷àþùèå çà

ôîðìèðîâàíèå äâóõñëîéíûõ êëàñòåðîâ Co íà ïî-

âåðõíîñòè Cu(100)

Îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû, âëèÿþùèå íà ðîñò êëàñòåðîâ Co íà ïîâåðõíîñòè ìåäè,
èçîáðàæåíû íà ðèñ. 3.4, à äèôôóçèîííûå áàðüåðû äëÿ ýòèõ ïðîöåññîâ, âû÷èñëåííûå
ìåòîäîì ÌÄ3, ïðèâåäåíû â òàáëèöå 3.1.

Ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ êîìïàêòíûõ îñòðîâîâ Co â ïåðâîì
ñëîå. Íàïûëåííûå àòîìû Co ñëó÷àéíûì îáðàçîì äâèãàþòñÿ ïî ïîâåðõíîñòè Cu(100)
ñ áàðüåðîì E(TCu→Cu

0→0 ) = 0.52 ýÂ äî òåõ ïîð, ïîêà íå îêàçûâàþòñÿ âáëèçè êðàÿ êëà-
ñòåðà. Ïîñëå ýòîãî àòîì Co ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ ïðèñîåäèíèòñÿ ê êëàñòåðó (ñîáû-
òèå ECu→Cu

0→1 , ñì. ðèñ. 3.4). Äëÿ òîãî ÷òîáû îöåíèòü ýòó âåðîÿòíîñòü, ñðàâíèì ÷àñòîòû
äâóõ ñîáûòèé ν(ECu→Cu

0→1 )/ν(TCu→Cu
0→0 ) = exp((∆Ed(T

Cu→Cu
0→0 ) − ∆Ed(E

Cu→Cu
0→1 ))/(kBT )),

÷òî ñîñòàâëÿåò 15.3 è 6.2 ïðè òåìïåðàòóðå ìåäíîé ïîäëîæêè 200 K è 300 K, ñî-
îòâåòñòâåííî. Òàêèì îáðàçîì, àòîì Co ïðèñîåäèíèòñÿ ê êëàñòåðó ñ âåðîÿòíîñòüþ
p(ECu→Cu

0→1 ) = 0.84 (0.67)4. Çàìåòèì, ÷òî âåðîÿòíîñòü "îòïðûãíóòü"îò êëàñòåðà ìíîãî
ìåíüøå, ÷åì âåðîÿòíîñòü äâèæåíèÿ âäîëü êðàÿ êëàñòåðà ν(ECu→Cu

1→0 )/ν(ECu→Cu
1→1 ) =

1.3 · 10−29 (5.6 · 10−20). Òàêèì îáðàçîì, àòîì Co áóäåò äâèãàòüñÿ âäîëü êðàÿ êëàñòåðà
äî òåõ ïîð, ïîêà íå äîñòèãíåò óãëà êëàñòåðà, è â ñëó÷àå îòñóòñòâèÿ óãëîâîãî àòîìà
âûòîëêíåò áëèæàéøèé àòîì â óãëîâîå ïîëîæåíèå (ñîáûòèå ExCu→Cu

1→2 ). Âåðîÿòíîñòü
3Âñåãî áûëî âû÷èñëåíî 90 áàðüåðîâ.4Çäåñü è äàëåå çíà÷åíèÿ áåç ñêîáîê óêàçàíû äëÿ òåìïåðàòóðû 200 K è â ñêîáêàõ äëÿ òåìïåðàòóðû

300 K.
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Ðèñ. 3.4: Ñîáûòèÿ, îïðåäåëÿþùèå ôîðìèðîâàíèå è ýâîëþöèþ êëàñòåðîâ Co íà ïî-
âåðõíîñòè Cu(100). 1 � àòîìû Cu, 2 � àòîìû Co â ïåðâîì ñëîå, 3 � àòîìû Co âî âòîðîì
ñëîå, 4 � àòîìû Co â òðåòüåì ñëîå.

äàííîãî ñîáûòèÿ íåâåëèêà ν(ExCu→Cu
1→2 )/ν(ECu→Cu

1→1 ) = 2.3 ·10−9 (1.8 ·10−6), îäíàêî áëà-
ãîäàðÿ èíòåíñèâíîìó äâèæåíèþ àòîìîâ âäîëü êðàÿ ñòóïåíè ñîáûòèå ExCu→Cu

1→2 ïðîèñ-
õîäèò äîñòàòî÷íî ÷àñòî. Ïîñêîëüêó äèôôóçèîííûå áàðüåðû äëÿ îáðàòíîãî ïåðåõîäà
ExCu→Cu

2→1 è ïåðåõîäà CCu→Cu
2→0 âåëèêè, ïðûæêè óãëîâûõ àòîìîâ êëàñòåðà ìàëîâåðî-

ÿòíû (ñì. òàáëèöó 3.1). Òàêèì îáðàçîì, â ïðîöåññå íàïûëåíèÿ Co ôîðìà îñòðîâîâ â
ïåðâîì ñëîå áóäåò ïðèáëèæàòüñÿ ê ïðÿìîóãîëüíîé.

Ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ êîìïàêòíûõ îñòðîâîâ âî âòîðîì ñëîå (è ïîñëåäóþùèõ
ñëîÿõ) ïðîèñõîäèò, â îáùåì, àíàëîãè÷íî, îäíàêî ñóùåñòâóåò íåñêîëüêî îòëè÷èé.
Âî-ïåðâûõ, ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ äèôôóçèîííûõ ïåðåõîäîâ TCo→Co

0→0 , ECo→Co
0→1 ,

ECo→Co
1→1 áîëüøå ñîîòâåòñòâóþùèõ áàðüåðîâ â ïåðâîì ñëîå (ñì. òàáëèöó 3.1).

Âî-âòîðûõ, âìåñòî ñîáûòèÿ ExCo→Co
1→2 ïðîèñõîäÿò ïîñëåäîâàòåëüíî äâà ñîáûòèÿ

ECo→Co
3→1 è ECo→Co

0→3 . Ïîñêîëüêó ν(ECo→Co
3→1 )/ν(ECo→Co

1→1 ) = 5.9 · 10−12 (3.3 · 10−8) è
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Ñîáûòèå Áàðüåð (ýÂ) Ñîáûòèå Áàðüåð (ýÂ)
TCu−Cu

0−0 0.52 TCo−Co
0−0 0.65

ECu−Cu
0−1 0.48 ECo−Co

0−1 0.64
ECu−Cu

1−0 1.29 ECo−Co
1−0 0.99

ECu−Cu
1−1 0.14 ECo−Co

1−1 0.43
ECu−Cu

1−3 0.06 ECo−Co
1−3 0.30

CCu−Cu
2−0 0.59 CCo−Co

2−0 1.02
ExCu−Cu

1−2 0.49 ECo−Co
0−3 0.30

ExCu−Cu
2−1 1.15 ECo−Co

3−1 0.88
UCu−Co

1−0 0.63 UCo−Co
1−0 1.38

UCu−Co
2−0 0.68 UCo−Co

2−0 1.49
UCu−Co

2−1 0.54 UCo−Co
2−1 1.31

UCu−Co
3−0 1.29 UCo−Co

3−0 1.68
DCo−Cu

0−1 0.97 DCo−Co
0−1 0.75

DCo−Cu
0−2 0.50 DCo−Co

0−2 0.49
DCo−Cu

0−3 0.40 DCo−Co
0−3 0.39

DCo−Cu
1−2 0.69 DCo−Co

1−2 0.71

Òàáëèöà 3.1: Ñîáûòèÿ, îïðåäåëÿþùèå ôîðìèðîâàíèå è ýâîëþöèþ êëàñòåðîâ Co íà
ïîâåðõíîñòè Cu(100).

ν(ECo→Co
0→3 )/ν(ECo→Co

1→3 ) ≈ 1 , âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî àòîì Co, íàõîäÿñü íà êðàþ
êëàñòåðà, çàéìåò óãëîâîå ïîëîæåíèå ðàâíà p(ECo→Co

3→1 ) · p(ECo→Co
0→3 ) ≈ 10−12 (10−8).

Òàêèì îáðàçîì, îñòðîâà ïðÿìîóãîëüíîé ôîðìû âî âòîðîì ñëîå ôîðìèðóþòñÿ
ìåäëåííåå, ÷åì â ïåðâîì.

Ñðàâíèì òåïåðü ñêîðîñòü ôîðìèðîâàíèÿ êëàñòåðîâ Co ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïå-
ðàòóðàõ. Ïîñêîëüêó áîëüøèíñòâî ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ äëÿ îñíîâíûõ àòîìíûõ
ïðîöåññîâ ëåæàò â èíòåðâàëå 0.4 ÷ 1.2 ýÂ (ñì. òàáëèöó 3.1), îòíîøåíèÿ ÷àñòîò ïðè
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T1 = 200 K è T2 = 300 K ðàâíû
νT1

νT2

= exp
(

∆Ed

kT

T1 − T2

T1T2

)
= 6 · 10−4 ÷ 2 · 10−10, (3.1)

ñîîòâåòñòâåííî. Ñëåäîâàòåëüíî, ïðè T = 300 K êîìïàêòíûå îñòðîâà Co íà ïîâåðõíî-
ñòè Cu(100) ôîðìèðóþòñÿ ïî êðàéíåé ìåðå â 104 ðàç áûñòðåå, ÷åì ïðè T = 200 K.

Ñöåíàðèé ðîñòà êëàñòåðîâ çíà÷èòåëüíî óñëîæíÿåòñÿ, åñëè ðàññìàòðèâàòü ïåðåõî-
äû àòîìîâ Co ìåæäó ñëîÿìè. Âû÷èñëåíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ýòè ïåðåõîäû ïðîèñõîäÿò
çà ñ÷åò âûòàëêèâàíèÿ ãðàíè÷íûõ àòîìîâ êëàñòåðà âíèç èëè ââåðõ (ñì. ðèñ. 3.4).
Ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ïåðåõîäû àòîìîâ Co ìåæäó ïåðâûì è âòîðûì ñëîÿìè êëàñòå-
ðà â ïðîöåññå íàïûëåíèÿ. Ýòà ñèòóàöèÿ õàðàêòåðíà òåì, ÷òî êëàñòåðû â ïåðâîì
ñëîå èìåþò íåðîâíûå ãðàíèöû, à âî âòîðîì ñëîå èìåþòñÿ îäèíî÷íûå àòîìû Co.
Êàê óæå îáñóæäàëîñü âûøå, àòîì Co, íàïûëåííûé íà ïîâåðõíîñòü Cu(100), ñ âû-
ñîêîé âåðîÿòíîñòüþ ïðèñîåäèíÿåòñÿ ê êðàþ êëàñòåðà è íà÷èíàåò äâèãàòüñÿ âäîëü
íåãî. Ýòîò àòîì ìîæåò âûòåñíèòü íàâåðõ îäèí èç ãðàíè÷íûõ àòîìîâ êëàñòåðà è
âñòàòü íà åãî ìåñòî (ïðîöåññ UCu→Co

1→0 , ñì. ðèñ. 3.4). Ðàññìîòðèì òåïåðü îäèíî÷íûé
àòîì Co âî âòîðîì ñëîå. Òàêîé àòîì, ñâîáîäíî äâèãàÿñü ïî ïîâåðõíîñòè êëàñòå-
ðà, ìîæåò ïîäîéòè ê åãî ãðàíèöå, âûòîëêíóòü îäèí èç ãðàíè÷íûõ àòîìîâ êëàñòåðà
âáîê è çàíÿòü îñâîáîäèâøååñÿ ìåñòî â ïåðâîì ñëîå. Òàêîå ñîáûòèå ìîæåò ïðîèçîé-
òè, êàê âáëèçè ðîâíîé (DCo→Cu

0→1 ), òàê è íåðîâíîé (DCo→Cu
0→2 ) ãðàíèöû (ñì. ðèñ. 3.4).

Ïðè ýòîì ν(DCo→Cu
0→1 )/ν(TCo→Co

0→0 ) = 5.5 · 10−9 (3.1 · 10−6), à ν(DCo→Cu
0→2 )/ν(TCo→Co

0→0 ) =

5.3 · 103 (3.0 · 102), ñëåäîâàòåëüíî, p(DCo→Cu
0→1 ) ≈ 10−12 (10−8) è p(DCo→Cu

0→2 ) ≈ 1. Òàêèì
îáðàçîì, àòîìû Co, ïîïàâøèå â ïðîöåññå íàïûëåíèÿ âî âòîðîé ñëîé êëàñòåðà, áóäóò
ëèáî ïåðåõîäèòü â ïåðâûé ñëîé, ëèáî îáðàçîâûâàòü êîìïàêòíûå îñòðîâà âî âòîðîì
ñëîå. Çàìåòèì òàêæå, ÷òî âåðîÿòíîñòü àòîìà ïåðåéòè èç âòîðîãî ñëîÿ êëàñòåðà â
ïåðâûé çàâèñèò êàê îò íåðîâíîñòè ãðàíèö êëàñòåðà â ïåðâîì ñëîå, òàê è îò ðàçìåðà
êëàñòåðà.

Îäíàêî åñëè ïîñëå îêîí÷àíèÿ íàïûëåíèÿ àòîìîâ Co â ïåðâîì ñëîå îáðàçóåòñÿ
ïðÿìîóãîëüíûé êëàñòåð, à âî âòîðîì ñëîå íåò îäèíî÷íûõ àòîìîâ Co, òî ñöåíàðèé ðî-
ñòà ñóùåñòâåííî èçìåíÿåòñÿ. Âíà÷àëå ïðîèñõîäèò ïðîöåññ UCu→Co

2→0 , çàêëþ÷àþùèéñÿ
â òîì, ÷òî îäèí èç óãëîâûõ àòîìîâ ïåðâîãî ñëîÿ âûòåñíÿåò îäíîãî èç ñâîèõ ñîñåäåé
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âî âòîðîé ñëîé (ñì. ðèñ. 3.4). Çàòåì, âûòåñíåííûé òàêèì îáðàçîì àòîì Co ìîæåò
îòîéòè îò êðàÿ êëàñòåðà è ïðèñîåäèíèòüñÿ ê îñòðîâó âî âòîðîì ñëîå. Ïîñëåäóþùèé
ìåõàíèçì ïåðåõîäà àòîìîâ Co èç ïåðâîãî âî âòîðîé ñëîé òàêîâ: àòîì Co îòùåïëÿåòñÿ
îò óãëà êëàñòåðà (ECu→Cu

2→1 ), äâèæåòñÿ âäîëü êðàÿ êëàñòåðà (ECu→Cu
1→1 ) è âûòåñíÿåò

íàâåðõ îäèí èç ãðàíè÷íûõ àòîìîâ êëàñòåðà (UCu→Co
1→0 ). Òàê ïðîèñõîäèò äî òåõ ïîð,

ïîêà êëàñòåð â ïåðâîì ñëîå íå îêàçûâàåòñÿ ñíîâà ïðÿìîóãîëüíîé ôîðìû (íî óæå
ìåíüøèõ ðàçìåðîâ). Òàêèì îáðàçîì, êîëè÷åñòâî àòîìîâ âî âòîðîì ñëîå êëàñòåðà Co
óâåëè÷èâàåòñÿ.

Íàêîíåö, îáñóäèì âîïðîñ î ôîðìèðîâàíèè òðåòüåãî (è ïîñëåäóþùèõ) àòîìíûõ
ñëîåâ â êëàñòåðå Co. Çàìåòèì, ÷òî ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ àòîìà Co èç n-ãî â (n-1)-é ñëîé
(n>2) ìíîãî áîëüøå ñîîòâåòñòâóþùèõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ èç 2-ãî â 1-é ñëîé. È, íàîáî-
ðîò, ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ àòîìà Co èç (n-1)-ãî â n-é ñëîé (n>2) ìíîãî ìåíüøå ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ èç 1-ãî âî 2-é ñëîé. Íàïðèìåð, ν(DCo→Co

0→1 )/ν(DCo→Cu
0→1 ) =

3.5 ·105 (5 ·103), à ν(UCo→Co
1→0 )/ν(UCo→Cu

1→0 ) = 8.2 ·10−20 (1.9 ·10−13). Òàêèì îáðàçîì, âåðî-
ÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ îñòðîâîâ Co â òðåòüåì ñëîå (è ïîñëåäóþùèõ ñëîÿõ) îêàçûâàåòñÿ
ìàëîé.

3.3 Ñàìîîðãàíèçàöèÿ äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ èç àòî-

ìîâ Co, íàïûëåííûõ íà ïîâåðõíîñòü Cu(100)

Îáñóäèâ îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû, âåðíåìñÿ òåïåðü ê ìîäåëèðîâàíèþ ñàìîîðãà-
íèçàöèè îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ìåòîäîì
ÊÌÌÊ.

Êàê óæå óïîìèíàëîñü ðàíåå, ñöåíàðèé ðîñòà äâóõñëîéíûõ êëàñòåðîâ Co çàâèñèò
îò òîãî, íàñêîëüêî áûñòðî â ïåðâîì ñëîå îáðàçóþòñÿ êîìïàêòíûå îñòðîâà. Ðàññìîò-
ðèì ñíà÷àëà ýïèòàêñèàëüíûé ðîñò êëàñòåðîâ ïðè òåìïåðàòóðå 200 Ê. Êàê âèäíî èç
ðèñ. 3.5 (à), êîìïàêòíûå îñòðîâà Co â ïåðâîì ñëîå íå ôîðìèðóåòñÿ äàæå ñïóñòÿ ÷àñ5

5Ìîäåëèðóåòñÿ íàïûëåíèå ïîëîâèíû ìîíîñëîÿ D = 0.5 ÌÑ, êîòîðîå çàêàí÷èâàåòñÿ ïðèáëèçè-
òåëüíî ÷åðåç τ = 0.17÷ 5 ñåêóíä äëÿ ñêîðîñòåé íàïûëåíèÿ F = 3÷ 0.1 ÌÑ/ñ, ñîîòâåòñòâåííî.
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Ðèñ. 3.5: Êîíôèãóðàöèÿ êëàñòåðîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ÷åðåç ÷àñ ïîñëå íàïû-
ëåíèÿ. Òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè (à) T = 200 K è (á) T = 300 K. Ñêîðîñòü íàïûëåíèÿ
F = 3 ÌÑ/ñ, êîëè÷åñòâî íàïûëåííûõ àòîìîâ Co D = 0.5 ÌÑ. Ðàçìåð ÿ÷åéêè ìîäå-
ëèðîâàíèÿ 7.23× 7.23 íì2. 1 � àòîìû Cu, 2 � àòîìû Co â ïåðâîì ñëîå, 3 � àòîìû Co
âî âòîðîì ñëîå.

ïîñëå íà÷àëà íàïûëåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, â ïðîöåññå íàïûëåíèÿ è ïîñëå åãî îêîí÷à-
íèÿ ÷èñëî àòîìîâ âî âòîðîì ñëîå óìåíüøàåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà âî âòîðîì ñëîå íå
îáðàçóþòñÿ êîìïàêòíûå îñòðîâà (ñì. ðèñ. 3.6). Ïîñêîëüêó ïðè óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè
íàïûëåíèÿ îñòðîâà Co â ïåðâîì ñëîå îêàçûâàþòñÿ ìåíåå êîìïàêòíûìè, ÷èñëî àòîìîâ
âî âòîðîì ñëîå óáûâàåò.

Ïðè òåìïåðàòóðå ìåäíîé ïîäëîæêè 300 Ê êîìïàêòíûå îñòðîâà Co â ïåðâîì ñëîå
ôîðìèðóþòñÿ äîñòàòî÷íî áûñòðî, ñëåäîâàòåëüíî, ðåàëèçóåòñÿ ñöåíàðèé ðîñòà êëà-
ñòåðîâ, ïðèâîäÿùèé ê óâåëè÷åíèþ ÷èñëà àòîìîâ Co âî âòîðîì ñëîå (ñì. ðèñ. 3.6).
Òàêîé ïðîöåññ áóäåò ïðîäîëæàòüñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà âòîðîé ñëîé êëàñòåðà íå ïîêðî-
åò ïåðâûé (ðèñ. 3.5 (á)). Òàê êàê ïðè óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ âîçðàñòàåò
÷èñëî êîìïàêòíûõ îñòðîâîâ Co âî âòîðîì ñëîå, ôîðìèðóþùèõñÿ â ïðîöåññå íàïûëå-
íèÿ, ÷èñëî àòîìîâ âî âòîðîì ñëîå âîçðàñòàåò ïðè óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ. Ñ
äðóãîé ñòîðîíû, ïðè óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ âîçðàñòàåò ÷èñëî êëàñòåðîâ â
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Ðèñ. 3.6: Çàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ ÷èñëà àòîìîâ Co âî âòîðîì ñëîå N final
2 ê ÷èñëó

àòîìîâ, ïîïàâøèõ âî âòîðîé ñëîé ïðè íàïûëåíèè, N initial
2 îò âðåìåíè ïðè T = 200 K

(øòðèõîâûå ëèíèè) è T = 300 K (ñïëîøíûå ëèíèè).

ïåðâîì ñëîå, ñëåäîâàòåëüíî, óìåíüøàåòñÿ èõ ïëîùàäü, ÷òî ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ
ñêîðîñòè ðîñòà âòîðîãî ñëîÿ. Òàêèì îáðàçîì, çàâèñèìîñòü ÷èñëà àòîìîâ âî âòîðîì
ñëîå îò ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ (F = 0.1 ÷ 3 ÌÑ/ñ) ÿâëÿåòñÿ ìîíîòîííî âîçðàñòàþùåé
è èìååò îòðèöàòåëüíóþ âòîðóþ ïðîèçâîäíóþ.

3.4 Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû òðåòüåé ãëàâû

Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàíèÿ ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà êëàñòåðîâ Co íà ïîâåðõíîñòè
Cu(100) ìû ïîëó÷èëè ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû.

1. Áûëè èññëåäîâàíû ýôôåêòû, ñâÿçàííûå ñ ðåëàêñàöèåé ìàëûõ êëàñòåðîâ Co è
ïîäëîæêè âáëèçè íèõ. Ó÷åò àòîìíîé ðåëàêñàöèè íåîáõîäèì ïðè èçó÷åíèè ìàã-
íèòíûõ ñâîéñòâ ìàëûõ êëàñòåðîâ [11, 10], à òàêæå ïðè èññëåäîâàíèè ïðîöåññîâ
äèôôóçèè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ [39, 40]. Îäíàêî ïðè êîìíàòíîé òåìïåðà-
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òóðå âëèÿíèå ïðîöåññîâ ðåëàêñàöèè íà ýâîëþöèþ ñèñòåìû àòîìîâ Co íà ïî-
âåðõíîñòè Cu(100) ñòàíîâèòñÿ ìàëûì. Ïîýòîìó ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññîâ
ñàìîîðãàíèçàöèè ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ìîæíî èñïîëüçîâàòü óñðåäíåííûå
çíà÷åíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ äëÿ ïåðåõîäîâ îäíîãî òèïà.

2. Îñòðîâà Co (êàê â ïåðâîì, òàê è âî âòîðîì ñëîå) ýâîëþöèîíèðóþò òàê, ÷òî-
áû ïðèíÿòü íàèáîëåå êîìïàêòíóþ ôîðìó. Îäíàêî, åñëè ïðè êîìíàòíîé òåìïå-
ðàòóðå (T ≈ 300 K) îñòðîâà ïðÿìîóãîëüíîé ôîðìû ôîðìèðóþòñÿ äîñòàòî÷íî
áûñòðî (â òå÷åíèå 10 ñåêóíä ïîñëå îêîí÷àíèÿ íàïûëåíèÿ), òî ïðè T = 200 K
ôîðìèðîâàíèÿ ïðÿìîóãîëüíûõ îñòðîâîâ íå ïðîèñõîäèò.

3. Ìîæíî âûäåëèòü äâå ñòàäèè ðîñòà êëàñòåðîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100): íà
ïåðâîé ñòàäèè ÷èñëî àòîìîâ Co âî âòîðîì ñëîå óìåíüøàåòñÿ ñî âðåìåíåì, à íà
âòîðîé óâåëè÷èâàåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà âòîðîé ñëîé ïîëíîñòüþ íå ïîêðîåò ïåð-
âûé. Ïðè÷åì, ïåðåõîä îò ïåðâîé ñòàäèè ðîñòà êî âòîðîé ïðîèñõîäèò âñëåäñòâèå
ôîðìèðîâàíèÿ ïðÿìîóãîëüíûõ îñòðîâîâ â ïåðâîì ñëîå.

Â çàêëþ÷åíèå íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ðåçóëüòàòû äàííîãî èññëåäîâàíèÿ ýïè-
òàêñèàëüíîãî ðîñòà â ñèñòåìå Co/Cu(100) íàõîäÿòñÿ â ñîãëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèìè
èññëåäîâàíèÿìè äðóãèõ àâòîðîâ. Òàê â ðàáîòå [61] ðîñò òîíêîé ïëåíêè Co íà ïîâåðõ-
íîñòè Cu(100) èññëåäîâàëñÿ ìåòîäîì óñêîðåííîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïîñêîëüêó
äàííûé ìåòîä ñâÿçàí ñî çíà÷èòåëüíî áîëüøèìè îáúåìàìè âû÷èñëåíèé, ÷åì ÊÌÌÊ,
àâòîðû ñìîãëè ïðîñëåäèòü ýâîëþöèþ ñèñòåìû òîëüêî äî 5.4 ñåê ïðè òåìïåðàòóðå
250 Ê è 0.42 ñåê ïðè òåìïåðàòóðå 310 Ê. Îäíàêî âûâîäû ñäåëàííûå àâòîðàìè î íà-
÷àëüíûõ ýòàïàõ ýâîëþöèè ñèñòåìû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ âûâîäàìè, ñäåëàííûìè â
äàííîì ïàðàãðàôå.

Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì íåäàâíåé ðàáîòû [111], â êîòîðîé ñ ïîìîùüþ ÊÌÌÊ èñ-
ñëåäîâàëñÿ ýïèòàêñèàëüíûé ðîñò òîíêîé ïëåíêè Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(111), ôîðìà
îáðàçóþùèõñÿ êëàñòåðîâ Co ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Ïðè òåìïåðàòó-
ðå 290 Ê íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) ôîðìèðóþòñÿ äâóõñëîéíûå êîìïàêòíûå êëàñòåðû,
ïðè òåìïåðàòóðå 250 Ê ôîðìà êëàñòåðîâ ñòàíîâèòñÿ íåêîìïàêòíîé è, íàêîíåö, ïðè
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135 Ê íà ïîâåðõíîñòè Cu(111) îáðàçóþòñÿ îñòðîâà â âèäå äåíäðèòîâ ñ íå äî êîíöà
çàïîëíåííûì âòîðûì ñëîåì. Ýòîò ðåçóëüòàò òàêæå ñîãëàñóåòñÿ ñî ñäåëàííûìè âûøå
âûâîäàìè î ìîðôîëîãèè ïîâåðõíîñòè ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ â ýïèòàêñèàëüíîé
ñèñòåìå Co/Cu(100).
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Ãëàâà 4

Ôîðìèðîâàíèå öåïî÷åê èç àòîìîâ Co,

ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé

ïîâåðõíîñòè Cu(100)

Â ðàáîòå [66] áûëî ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ïîìîùè ÑÒÌ èãëû âîçìîæíî
íå òîëüêî ìàíèïóëèðîâàòü àòîìàìè Co, ïîãðóæåííûìè â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100), íî è ñîçäàâàòü íàíîñòðóêòóðû â âèäå öåïî÷åê èç àòîìîâ Co. Ïðè ýòîì îïðå-
äåëÿþùåì ôàêòîðîì ïðè ìàíèïóëÿöèè àòîìàìè Co îêàçàëàñü ðàçíîñòü ïîòåíöèàëîâ
ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ ìåäè, ñóùåñòâåííî áîëüøàÿ, ÷åì ïðè îáû÷íîì
ðåæèìå ñêàíèðîâàíèÿ. Â äàííîé ãëàâå òåîðåòè÷åñêè ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ôîðìèðîâà-
íèÿ ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100), âîâñå íå îáÿçàòåëüíî íàëè÷èå ýëåêòðè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÑÒÌ èãëîé.
Áîëåå òîãî, ôîðìèðîâàíèå íàíîñòðóêòóð â âèäå àòîìíûõ öåïî÷åê ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâè-
åì ñêîðåå îñîáåííîñòåé äèôôóçèîííîé ñèñòåìû èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co, íåæåëè
ðåçóëüòàòîì âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ íà ñèñòåìó.
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4.1 Îñíîâíûå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóê-

òóð èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co

Ïðåæäå ÷åì ïåðåéòè ê âûÿñíåíèþ ìåõàíèçìîâ ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð â ïåð-
âîì ñëîå ìåäíîé ïîäëîæêè íåîáõîäèìî ïîíÿòü, êàê ïîãðóæåííûå àòîìû Co ìîãóò
äâèãàòüñÿ â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðè òåìïåðàòóðå 300-400 Ê. Ïðîöåññ
íåïîñðåäñòâåííîé ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè àòîìîâ Co è Cu ïðè ýòèõ òåìïåðàòóðàõ ìà-
ëîâåðîÿòåí âñëåäñòâèå íàëè÷èÿ âûñîêîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà (2.13 ýÂ). Îäíàêî,
êàê îáñóæäàëîñü â ãëàâå 1, â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) âñåãäà ñîäåðæèòñÿ
íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Äèôôóçèîííûé áàðüåð äëÿ äâèæå-
íèÿ âàêàíñèè íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100) ñîñòàâëÿåò âñåãî 0.37 ýÂ, òàêèì îáðàçîì,
ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè î÷åíü ïîäâèæíû: ñðåäíåå âðåìÿ ìåæäó äâóìÿ ïðûæêàìè
âàêàíñèè ñîñòàâëÿåò τ diff

vac = 5.9 · 10−7 ñ ïðè 300 Ê è τ diff
vac = 2.1 · 10−8 ñ ïðè 400 Ê.

Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ïðèéòè ê âûâîäó, ÷òî äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co îñó-
ùåñòâëÿåòñÿ â îñíîâíîì çà ñ÷åò ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè àòîìîâ Co è ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé.

Ðàññìîòðèì òåïåðü îñíîâíîé àòîìíûé ïðîöåññ, ïðèâîäÿùèé ê äâèæåíèþ àòîìîâ
Co, è îöåíèì åãî âåðîÿòíîñòü. Äëÿ äèôôóçèè ïîãðóæåííîãî àòîìà Co íåîáõîäèìî
ïîñëåäîâàòåëüíîå âûïîëíåíèå äâóõ ñîáûòèé: ïðûæêà âàêàíñèè â íàïðàâëåíèè àòîìà
Co ñ ýíåðãåòè÷åñêèì áàðüåðîì 0.46 ýÂ è ïåðåñòàíîâêà ìåñòàìè àòîìà Co è âàêàíñèè
ñ ýíåðãåòè÷åñêèì áàðüåðîì 0.59 ýÂ. Âåðîÿòíîñòü ýòîãî äâóõýòàïíîãî ïðîöåññà ðàâíà
3.6 · 10−6 è 8.5 · 10−5 ïðè òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè 300 Ê è 400 Ê, ñîîòâåòñòâåííî.
Íåñìîòðÿ íà ìàëóþ âåðîÿòíîñòü äàííîãî ïðîöåññà, äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ
Co ïðîèñõîäèò äîñòàòî÷íî èíòåíñèâíî çà ñ÷åò áûñòðîãî äâèæåíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé.

Ïðîñòåéøåé íàíîñòðóêòóðîé, êîòîðàÿ ìîæåò ñôîðìèðîâàòüñÿ èç ïîãðóæåííûõ
àòîìîâ Co ÿâëÿåòñÿ äèìåð. Ïðîöåññû îáðàçîâàíèÿ è ðàçðûâà äèìåðà ïîêàçàíû íà
ðèñ. 4.1. Ïîñëå òîãî, êàê â ïðîöåññå äèôôóçèè äâà ïîãðóæåííûõ àòîìà Co ïîäõî-
äÿò äðóã ê äðóãó äîñòàòî÷íî áëèçêî (ðèñ. 4.1 (à)) îáðàçîâàíèå äèìåðà ïðîèñõîäèò
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Ðèñ. 4.1: Ïåðåõîäû, îòâåòñòâåííûå çà (à) ôîðìèðîâàíèå è (á) ðàçðûâ äèìåðà èç àòî-
ìîâ Co. Òåìíî-ñåðûìè, ñâåòëî-ñåðûìè è áåëûìè øàðèêàìè îáîçíà÷åíû àòîìû Cu,
àòîìû Co è ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè, ñîîòâåòñòâåííî.

â äâå ñòàäèè. Ñíà÷àëà ïîâåðõíîñòíàÿ âàêàíñèÿ ðàñïîëàãàåòñÿ ìåæäó àòîìàìè Co,
ïðåîäîëåâàÿ ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð 0.51 ýÂ, à çàòåì îäèí èç àòîìîâ Co ïåðåõîäèò
íà ìåñòî âàêàíñèè; ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ ïîñëåäíåãî ñîáûòèÿ 0.57 ýÂ. Èòàê,
âåðîÿòíîñòü p1 ôîðìèðîâàíèÿ äèìåðà èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ðàâíà 2.1 · 10−7 è
9.8 · 10−6 ïðè òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè 300 Ê è 400 Ê, ñîîòâåòñòâåííî. Ðàçðûâ äèìå-
ðà ïðîèñõîäèò çíà÷èòåëüíî ðåæå, ÷òî ñâÿçàíî ñ íàëè÷èåì áîëüøîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî
áàðüåðà 0.93 ýÂ íà âòîðîì ýòàïå (ñì. ðèñ. 4.1 (á)). Âåðîÿòíîñòü ðàçðûâà äèìåðà ïðè
òåìïåðàòóðå 400 Ê ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíà pdis ≈ 10−3 · p1.

Ðàññìîòðèì òåïåðü ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ òðèìåðîâ èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ
â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100). Ïðè íèçêîé êîíöåíòðàöèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ
Co ýòîò ïðîöåññ ïîäîáåí ïðîöåññó ôîðìèðîâàíèÿ äèìåðîâ: îí ïðîèñõîäèò â äâå ñòà-
äèè ñ ýíåðãåòè÷åñêèìè áàðüåðàìè 0.51 ýÂ è 0.57 ýÂ íà ïåðâîé è âòîðîé ñòàäèè, ñîîò-
âåòñòâåííî. Ïðè ýòîì âåðîÿòíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ ëèíåéíîãî òðèììåðà ðàâíà p1/2. Â
òî âðåìÿ, êàê âåðîÿòíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ óãëîâîãî òðèìåðà ðàâíà p1, åñëè îñü äèìåðà
áûëà ïåðïåíäèêóëÿðíà íàïðàâëåíèþ ïðûæêà îäèíî÷íîãî àòîìà Co íà âòîðîì ýòàïå,
è p1/2, åñëè îñü äèìåðà áûëà ïàðàëëåëüíà íàïðàâëåíèþ ïðûæêà îäèíî÷íîãî àòîìà
Co. Äðóãàÿ ñèòóàöèÿ ìîæåò âîçíèêíóòü â ñëó÷àå âûñîêîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Co,
êîãäà âîçðàñòàåò âåðîÿòíîñòü îäíîâðåìåííîé âñòðå÷è òðåõ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co.
Â ýòîì ñëó÷àå âàêàíñèÿ ñíà÷àëà ðàçìåùàåòñÿ ìåæäó òðåõ àòîìîâ Co, ïðåîäîëåâàÿ

80



ïðè ýòîì ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð 0.56 ýÂ, à çàòåì îäèí èç òðåõ àòîìîâ Co çàíèìàåò
ìåñòî âàêàíñèè ñ âåðîÿòíîñòüþ áëèçêîé ê åäèíèöå, ò.ê. ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ
ýòîãî ñîáûòèÿ âñåãî 0.27 ýÂ. Â ðåçóëüòàòå, âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ òðèìåðà òàêèì
ñïîñîáîì îêàçûâàåòñÿ çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì â ñëó÷àå íèçêîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ
Co p ≈ 100 · p1 ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê. Ïðè ýòîì âåðîÿòíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ óã-
ëîâîãî òðèìåðà îêàçûâàåòñÿ âäâîå áîëüøå, ÷åì âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ ëèíåéíîãî
òðèìåðà.

Òàêèì îáðàçîì, â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) âîçìîæíî ôîðìèðîâàíèå êàê
ëèíåéíûõ, òàê è óãëîâûõ öåïî÷åê èç àòîìîâ Co. Äàëåå ðàññìîòðåíû ìåõàíèçìû ïðè-
ñîåäèíåíèÿ îäèíî÷íîãî àòîìà Co ê öåïî÷êàì êàæäîãî âèäà. Ïðè÷åì, ñíà÷àëà îáñóæ-
äàåòñÿ ïîâåäåíèå àäàòîìà Co âáëèçè ëèíåéíîé öåïî÷êè, à çàòåì âáëèçè çèãçàãîîá-
ðàçíîé öåïî÷êè, ïðîñòåéøåãî ïðèìåðà óãëîâîé öåïî÷êè.

Ðèñ. 4.2: Ïåðåõîäû, îòâåòñòâåííûå çà ïðèñîåäèíåíèå àòîìà Co ê ñðåäíåìó àòîìó ëè-
íåéíîé öåïî÷êè èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co. Òåìíî-ñåðûìè, ñâåòëî-ñåðûìè è áåëûìè
øàðèêàìè îáîçíà÷åíû àòîìû Cu, àòîìû Co è ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè, ñîîòâåòñòâåí-
íî.

Ïðîöåññ ïðèñîåäèíåíèÿ ïîãðóæåííîãî àòîìà Co ê âíóòðåííåìó àòîìó ëèíåéíîé
öåïî÷êè ñîñòîèò èç òðåõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñîáûòèé (ñì. ðèñ. 4.2): ïðûæîê âàêàí-
ñèè â íàïðàâëåíèè öåïî÷êè, ðàñïîëîæåíèå âàêàíñèè ìåæäó îäèíî÷íûì àòîìîì Co è
âíóòðåííèì àòîìîì öåïî÷êè è ïðûæîê îäèíî÷íîãî àòîìà Co íà ìåñòî ïîâåðõíîñòíîé
âàêàíñèè. Ýòè ñîáûòèÿ èìåþò ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû 0.46 ýÂ, 0.93 ýÂ è 0.57 ýÂ, ñî-
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îòâåòñòâåííî. Âåðîÿòíîñòü ýòîãî òðåõýòàïíîãî ïðîöåññà p ≈ 10−3 ·p1 ïðè òåìïåðàòóðå
ïîäëîæêè 400 Ê. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðîöåññ ïðèñîåäèíåíèÿ îäèíî÷íîãî àòîìà Co ê
êðàéíåìó àòîìó öåïî÷êè àíàëîãè÷åí ïðîöåññó ôîðìèðîâàíèÿ òðèìåðà. Ñëåäîâàòåëü-
íî, ïîãðóæåííûå àòîìû Co ïðèñîåäèíÿþòñÿ â îñíîâíîì ê êðàéíèì àòîìàì ëèíåéíîé
öåïî÷êè, ÷òî ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþ öåïî÷êè íà îäèí àòîì äëèííåå. Îòìåòèì,
íàêîíåö, ÷òî ïðîöåññ ñâÿçàííûé ñ äâèæåíèå ïîãðóæåííîãî àòîìà Co âäîëü öåïî÷-
êè ìàëîâåðîÿòåí äàæå ïðè 400 Ê èç-çà íàëè÷èÿ áîëüøîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà
(0.93 ýÂ) äëÿ ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè àòîìà Co è âàêàíñèè â òîì ñëó÷àå, åñëè îíè
ðàñïîëàãàþòñÿ âäîëü àòîìíîé öåïî÷êè.

Ðèñ. 4.3: Ðàçëè÷íûå ïîëîæåíèÿ àòîìà Co ïåðåä ïðèñîåäèíåíèåì ê ëèíåéíîé öåïî÷êè
èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co.

Ïðîèëëþñòðèðóåì ïðîöåññ ïðèñîåäèíåíèÿ ïîãðóæåííîãî àòîìà Co ê ëèíåéíîé
öåïî÷êå íà ïðèìåðå öåïî÷êè èç øåñòè àòîìîâ, èçîáðàæåííîé íà ðèñ. 4.3. Äëÿ òîãî,
÷òîáû ïðèñîåäèíèòüñÿ ê ëèíåéíîé öåïî÷êè, àòîì Co äîëæåí ñíà÷àëà â ðåçóëüòà-
òå äèôôóçèè îêàçàòüñÿ â îäíîì èç ïîëîæåíèé, îòìå÷åííûõ íà ðèñ. 4.3 áóêâàìè A,
B, C èëè D. Äàëåå ôîðìèðîâàíèå ëèíåéíîé öåïî÷êè èç ñåìè àòîìîâ ïðîèñõîäèò ñ
âåðîÿòíîñòüþ p1/2, åñëè îäèíî÷íûé àòîì Co íàõîäèòñÿ â ïîëîæåíèè A èëè B. Ôîð-
ìèðîâàíèå óãëîâîé öåïî÷êè ïðîèñõîäèò ñ âåðîÿòíîñòüþ p1/2, åñëè îäèíî÷íûé àòîì
Co íàõîäèòñÿ â ïîëîæåíèè B, è p1, åñëè â ïîëîæåíèè C. Åñëè æå îäèíî÷íûé àòîì
Co íàõîäèòñÿ â îäíîì èç ïîëîæåíèé, îòìå÷åííûõ áóêâîé D, òî îí ìîæåò ïðèñîåäè-
íèòüñÿ òîëüêî ê âíóòðåííåìó àòîìó öåïî÷êè; âåðîÿòíîñòü òàêîãî ïðîöåññà ìàëà è
ðàâíà ïðèáëèçèòåëüíî 10−3 ·p1 ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê1. Åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî â ïðîöåññå

1Çäåñü óìåñòíî íàïîìíèòü, ÷òî p1 = 9.8 · 10−6 ïðè òåìïåðàòóðå ìåäíîé ïîäëîæêè 400 Ê.
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äèôôóçèè â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) îäèíî÷íûé àòîì Co ìîæåò îêàçàòüñÿ â
ëþáîì èç ïîëîæåíèé A, B, C èëè D ñ îäèíàêîâîé âåðîÿòíîñòüþ, òî èç ðèñ. 4.3 âèäíî,
÷òî âåðîÿòíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ óãëîâîé öåïî÷êè âäâîå áîëüøå âåðîÿòíîñòè ôîðìè-
ðîâàíèÿ ëèíåéíîé öåïî÷êè. Îòìåòèì ñðàçó, ÷òî èç ìàëîâåðîÿòíîñòè ïðèñîåäèíåíèÿ
îäèíî÷íûõ àòîìîâ Co ê ñåðåäèíå ëèíåéíîé öåïî÷êè ñðàçó ñëåäóåò ìàëîâåðîÿòíîñòü
ôîðìèðîâàíèÿ òàêèõ ïðîñòåéøèõ íàíîñòðóêòóð, êàê ñèììåòðè÷íàÿ íàíîñòðóêòóðà
èç ïÿòè àòîìîâ Co, èëè êâàäðàòíûé êëàñòåð èç 9-è àòîìîâ.

Ðèñ. 4.4: Ïåðåõîäû, îòâåòñòâåííûå çà ïðèñîåäèíåíèå àòîìà Co ê ñðåäíåìó àòîìó
çèãçàãîîáðàçíîé öåïî÷êè èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co. Òåìíî-ñåðûìè, ñâåòëî-ñåðûìè
è áåëûìè øàðèêàìè îáîçíà÷åíû àòîìû Cu, àòîìû Co è ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè,
ñîîòâåòñòâåííî.

Ïðîöåññ ïðèñîåäèíåíèÿ îäèíî÷íîãî àòîìà Co ê ñðåäíåìó àòîìó çèãçàãîîáðàçíîé
öåïî÷êè çíà÷èòåëüíî ïðîùå è íàìíîãî âåðîÿòíåå, ÷åì â ñëó÷àå ëèíåéíîé àòîìíîé
öåïî÷êè (ñì. ðèñ. 4.4). Ïîâåðõíîñòíàÿ âàêàíñèÿ ñíà÷àëà ðàñïîëàãàåòñÿ ìåæäó äâóìÿ
àòîìàìè çèãçàãîîáðàçíîé öåïî÷êè è îäèíî÷íûì àòîìîì Co, ïðåîäîëåâàÿ ïðè ýòîì
ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð 0.56 ýÂ. À çàòåì îäèíî÷íûé àòîì Co ïåðåõîäèò íà ìåñòî âà-
êàíñèè (ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ ýòîãî ñîáûòèÿ âñåãî 0.27 ýÂ). Ïðè òåìïåðàòóðå
ìåäíîé ïîäëîæêè 400 Ê ýòî ñîáûòèå ïðîèñõîäèò ñ âåðîÿòíîñòüþ p ≈ 100 · p1. Â òî
æå âðåìÿ, ïðîöåññ ïðèñîåäèíåíèÿ îäèíî÷íîãî àòîìà Co ê êðàéíèì àòîìàì çèãçàãî-
îáðàçíîé öåïî÷êè àíàëîãè÷åí ñëó÷àþ ëèíåéíîé àòîìíîé öåïî÷êè.

Ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ïîãðóæåííûõ êëàñòåðîâ 2 × 2 àíàëîãè÷åí ïðîöåññó ïðè-
ñîåäèíåíèÿ îäèíî÷íîãî àòîìà Co ê ñðåäíåìó àòîìó çèãçàãîîáðàçíîé öåïî÷êè è ïðè
òåìïåðàòóðå 400 Ê èìååò âåðîÿòíîñòü p ≈ 100 · p1. Ïðîöåññ æå ïðèñîåäèíåíèÿ îäè-
íî÷íîãî àòîìà Co ê êëàñòåðó 2 × 2 ïðîèñõîäèò òàê æå, êàê ôîðìèðîâàíèå óãëîâîãî
òðèìåðà. Âåðîÿòíîñòü òàêîãî ïðîöåññà ðàâíà ëèáî p = p1, ëèáî p = p1/2 â çàâèñèìîñòè
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îò âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ îäèíî÷íîãî àòîìà Co è êëàñòåðà 2×2 äî èõ îáúåäèíåíèÿ.
Äàëüíåéøèé ðîñò íàíîñòðóêòóð èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷åí
îïèñàííûì âûøå ïðîöåññàì. Â ðåçóëüòàòå ïîñëåäîâàòåëüíîãî ïðèñîåäèíåíèÿ îäèíî÷-
íûõ àòîìîâ Co áóäóò ôîðìèðîâàòüñÿ ïðåèìóùåñòâåííî óãëîâûå öåïî÷êè òîëùèíîé
â îäèí èëè äâà àòîìà.

Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) î÷åíü
ïîäâèæíû, ïîýòîìó ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøîé êîíöåíòðàöèè îíè ôîðìèðóþò êîì-
ïàêòíûå âàêíñèîííûå êëàñòåðû. Â ýòîì ñëó÷àå âàêàíñèè áîëüøóþ ÷àñòü âðåìåíè
ïðîâîäÿò â êëàñòåðàõ. Äëÿ òîãî ÷òîáû âàêàíñèÿ, íàõîäÿùàÿñÿ íà êðàþ êëàñòåðà,
ñìîãëà îò íåãî îòîðâàòüñÿ îíà äîëæíà ñîâåðøèòü íåñêîëüêî ïðûæêîâ â íàïðàâëå-
íèè îò êðàÿ êëàñòåðà. Ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ ïåðâîãî ïðûæêà ðàâåí 0.43 ýÂ,
äëÿ ïîñëåäóþùèõ ïðûæêîâ 0.37 ýÂ. Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íàëè÷èå âàêàíñèîííî-
ãî êëàñòåðà è åãî ôîðìà íèêàê íå âëèÿþò íà äèôôóçèþ îäèíî÷íîé âàêàíñèè ïðè
óñëîâèè, ÷òî îíà íàõîäèòñÿ íà ðàññòîÿíèè áîëüøå äâóõ ðàññòîÿíèé áëèæàéøèõ ñî-
ñåäåé îò êëàñòåðà, òî ìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùèå îöåíêè. Âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî
âàêàíñèÿ ïîêèíåò êëàñòåð, ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíà pvac

leave = 1.5 · 10−4 ïðè òåìïåðàòóðå
300 Ê è pvac

leave = 1.8 · 10−3 ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê. Òîãäà, ñðåäíåå âðåìÿ, çà êîòîðîå
ïðîèñõîäèò òîò èëè èíîé ïðîöåññ, ïðîïîðöèîíàëüíî τ diff

vac /(p
process · pvac

leave). Ïîëüçóÿñü
ýòèì ïðîñòûì ñîîòíîøåíèåì äëÿ ñðàâíåíèÿ ñðåäíåãî âðåìåíè ïðîòåêàíèÿ îäíîãî è
òîãî æå ïðîöåññà ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ ïîëó÷àåì, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå ìåäíîé
ïîäëîæêè 300 Ê äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ ïðîèñõîäèò â 7800 ðàç ìåäëåííåå,
÷åì ïðè 400 Ê.

Â òîì ñëó÷àå, åñëè êîíöåíòðàöèÿ âàêàíñèé ìàëà, è êëàñòåðû èç âàêàíñèé íå îá-
ðàçóþòñÿ, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé îïðåäåëÿåòñÿ èí-
òåíñèâíîñòüþ èõ îáðàçîâàíèÿ íà ñòóïåíè. Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññà îáðà-
çîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100) èçëîæåíû â
ãëàâå 5. Çäåñü æå, çàáåãàÿ âïåðåä, îòìåòèì, ÷òî èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé
íà ñòóïåíè ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê ïðèáëèçèòåëüíî â 1000 ðàç âûøå, ÷åì ïðè 300 Ê.
Ïîýòîìó äëÿ ñëó÷àÿ ìàëûõ êîíöåíòðàöèé âàêàíñèé ïîëó÷èì, ÷òî äèôôóçèÿ ïîãðó-
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æåííûõ àòîìîâ â ìåäíîé ïîäëîæêå ïðè 300 Ê ïðîèñõîäèò ìåäëåííåå, ÷åì ïðè 400 Ê
óæå íå â 7800, à ïðèáëèçèòåëüíî â 8 · 105 ðàç.

4.2 Ñàìîîðãàíèçàöèÿ ñèñòåìû àòîìîâ Co, ïîãðóæåí-

íûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100)

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ýâîëþöèè ñèñòåìû àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïî-
âåðõíîñòè Cu(100) áûë èñïîëüçîâàí ÊÌÌÊ. Ïðåæäå ÷åì ïåðåõîäèòü ê îáñóæäåíèþ
ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ, ðàññìîòðèì íåêîòîðûå îñîáåííîñòè ìîäåëüíîé ñèñòåìû.
Âî-ïåðâûõ, âñå àòîìû Co â ñèñòåìû èçíà÷àëüíî ñ÷èòàëèñü ïîãðóæåííûìè â ïåðâûé
ñëîé2, è ñîáûòèÿ, ñâÿçàííûå ñ ïåðåõîäîì àòîìîâ Co ìåæäó ñëîÿìè íå ðàññìàòðèâà-
ëèñü. Èçíà÷àëüíî ïîãðóæåííûå àòîìû Co áûëè ðàñïðåäåëåíû ïî ïîâåðõíîñòè ñëó-
÷àéíî, îäíàêî òàêèå âàðèàíòû ðàñïðåäåëåíèÿ, êîãäà àòîìû Co èçíà÷àëüíî îáðàçî-
âûâàëè ñâÿçàííóþ íàíîñòðóêòóðó èñêëþ÷àëèñü, ò.å. âñå àòîìû Co áûëè îäèíî÷íû-
ìè. Âî-âòîðûõ, êîëè÷åñòâî ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé â ñèñòåìå ñ÷èòàëîñü ïîñòîÿí-
íûì. Íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëåíèå äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ãåíåðèðîâàëîñü òàêèì
æå îáðàçîì, ÷òî è äëÿ àòîìîâ Co (õîòÿ â ñëó÷àå âàêàíñèé ýòî íå òàê ñóùåñòâåííî
âñëåäñòâèå èõ âûñîêîé ïîäâèæíîñòè). Â-òðåòüèõ, ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî íà ïîâåðõíî-
ñòè îòñóòñòâóþò àòîìû Cu. Òàêèì îáðàçîì, ðàññìàòðèâàëèñü òîëüêî äèôôóçèîííûå
ïåðåõîäû â ïåðâîì ïðèïîâåðõíîñòíîì ñëîå Cu(100). Ñäåëàííûå âûøå ïðåäïîëîæå-
íèÿ ñòàíîâÿòñÿ íåñïðàâåäëèâûìè ïðè òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè âûøå 400 Ê, ò.ê. ïðè
âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ àêòèâèçèðóþòñÿ ñîáûòèÿ, ïðèâîäÿùèå ê ðîæäåíèþ âàêàíñèé
è ïîêðûòèþ ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co àòîìàìè ïîäëîæêè.

Èññëåäîâàíèå ýâîëþöèè ñèñòåìû ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ïðè ðàçëè÷íûõ òåì-
ïåðàòóðàõ ïîêàçàëî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê ïîãðóæåííûå àòîìû Co ÿâëÿþòñÿ
íåäîñòàòî÷íî ïîäâèæíûìè äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ êàêèõ-ëèáî ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð
íà âðåìåííîì èíòåðâàëå ïîðÿäêà ÷àñà (õàðàêòåðíîå âðåìÿ ëàáîðàòîðíîãî ýêñïåðè-

2Ïîãðóæåíèå àòîìîâ Co â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100) â ýêñïåðèìåíòàõ ïðîèñõîäèò âñëåä-
ñòâèå ïðîêàëèâàíèÿ îáðàçöà ïðè òåìïåðàòóðå 800 K [66].
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ìåíòà). Ïðè áîëåå âûñîêîé òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè (350 Ê) äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ
àòîìîâ ñòàíîâèòñÿ äîñòàòî÷íî èíòåíñèâíîé äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ äèìåðîâ â íåáîëü-
øîì êîëè÷åñòâå, îäíàêî áîëåå ñëîæíûå íàíîñòðóêòóðû íå ôîðìèðóþòñÿ. Èíòåíñèâ-
íîå ôîðìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ïðîèñõîäèò
ïðè òåìïåðàòóðå ìåäíîé ïîäëîæêè áëèçêîé ê 400 Ê. Ñëåäîâàòåëüíî, ôîðìèðîâàíèå
ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð áåç ïîêðûòèÿ èõ àòîìàìè ïîäëîæêè âîçìîæíî òîëüêî â
óçêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð âáëèçè 400 Ê. Çàìåòèì, ÷òî âñå ñâÿçàííûå íàíîñòðóê-
òóðû (âêëþ÷àÿ äèìåð) ÿâëÿþòñÿ ñòàáèëüíûìè ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå (íà âðåìåííîì
èíòåðâàëå ïîðÿäêà ÷àñà).

Ðèñ. 4.5: Ìîðôîëîãèÿ ïîâåðõíîñòè ïî ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÊÌÌÊ
ïðè ðàçëè÷íîé êîíöåíòðàöèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co: (à) nCo = 0.0375 ÌÑ, (á)
nCo = 0.1875 ÌÑ. Òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè T = 400 K, êîíöåíòðàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé nvac = 0.00625 ÌÑ. Òåìíî-ñåðûìè, ñâåòëî-ñåðûìè è áåëûìè øàðèêàìè îáî-
çíà÷åíû àòîìû Cu, àòîìû Co è ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè, ñîîòâåòñòâåííî. Ðàçìåð
ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè 21.7× 21.7 íì2.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ïðè òåìïå-
ðàòóðå 400 Ê ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4.5. Â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ àòîìîâ Co, íàïûëåííûõ íà
ïîâåðõíîñòü Cu(100) [33, 58, 60], â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) ôîðìèðóþòñÿ
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íå êîìïàêòíûå îñòðîâà, à ëèíåéíûå è óãëîâûå íàíîñòðóêòóðû òîëùèíîé â îäèí èëè
äâà àòîìà, êàê è ïðåäïîëàãàëîñü ïî ðåçóëüòàòàì ÌÄ èññëåäîâàíèÿ. Êàê âèäíî èç
ðèñóíêà, ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Co âîçðàñòàåò ÷èñëî áîëåå ñëîæíûõ
íàíîñòðóêòóð è óáûâàåò îòíîñèòåëüíîå ÷èñëî ëèíåéíûõ öåïî÷åê. Ðàññìîòðèì äàëåå
ýòîò âîïðîñ áîëåå ïîäðîáíî.

Ðèñ. 4.6: Ðàñïðåäåëåíèå ïðîñòåéøèõ íàíîñòðóêòóð ïî êîíôèãóðàöèÿì èç 2-õ, 3-õ è
4-õ àòîìîâ. Ñèíèå ñòîëáöû äèàãðàììû ñîîòâåòñòâóþò êîíöåíòðàöèè ïîãðóæåííûõ
àòîìîâ nCo = 0.0375 MC, êðàñíûå � âäâîå áîëüøåé êîíöåíòðàöèè nCo = 0.065 MC.

Íà ðèñ. 4.6 èçîáðàæåí ãðàôèê ðàñïðåäåëåíèÿ íàíîñòðóêòóð èç 2-õ, 3-õ è 4-õ àòî-
ìîâ ïðè ðàçëè÷íîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Co. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïðè óâåëè÷åíèè
êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Co â äâà ðàçà ñóùåñòâåííî ñîêðàùàåòñÿ îòíîñèòåëüíîå êîëè-
÷åñòâî äèìåðîâ, îòíîñèòåëüíîå êîëè÷åñòâî òðèìåðîâ òàêæå óáûâàåò, íî íå òàê ñó-
ùåñòâåííî; îòíîñèòåëüíîå êîëè÷åñòâî íàíîñòðóêòóð èç 4-õ àòîìîâ âîçðàñòàåò. Çäåñü
íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî èç ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ìåòîäîì ÌÄ â ïðåäûäóùåì
ðàçäåëå, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî åñëè â ïðîöåññå ýâîëþöèè ñôîðìèðîâàëàñü íà-
íîñòðóêòóðà èç N àòîìîâ, òî âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî ýòà íàíîñòðóêòóðà � ëèíåéíàÿ
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öåïî÷êà, ðàâíà 32−N (N ≥ 2). Äëÿ äèìåðîâ ýòî óòâåðæäåíèå î÷åâèäíî. Âåðîÿòíîñòü
ôîðìèðîâàíèÿ ëèíåéíîãî òðèìåðà � îäíà òðåòü, ëèíåéíîãî êâàäðîìåðà � îäíà äå-
âÿòàÿ. Êàê âèäíî èç ðèñ. 4.6, ýòîò ðåçóëüòàò âûïîëíÿåòñÿ ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ïðè
ëþáîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ Co. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííîé
êîíôèãóðàöèåé êâàäðîìåðà ÿâëÿåòñÿ êëàñòåð 2× 2, ÷òî ñâÿçàíî ñ íèçêèì ýíåðãåòè-
÷åñêèì áàðüåðîì äëÿ îäíîãî èç ñîáûòèé, íåîáõîäèìûõ äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ êëàñòåðà
2× 2 (ñì. ðèñ. 4.4).

Â ñâîþ î÷åðåäü èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé nvac íå îêà-
çûâàåò âëèÿíèÿ íà êîíå÷íîå ðàñïðåäåëåíèå ïîãðóæåííûõ íàíîñòðóêòóð ïî êîíôè-
ãóðàöèÿì. Îäíàêî ñêîðîñòü ýâîëþöèè ñèñòåìû ïîãðóæåííûõ àòîìîâ ñóùåñòâåííî
çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Â ñëó÷àå ìàëûõ êîíöåíòðàöèé
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, êîãäà íå ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèîííûõ êëàñòå-
ðîâ, âñå ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè äèôôóíäèðóþò íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà è, ñëåäî-
âàòåëüíî, âðåìÿ ýâîëþöèè ñèñòåìû ïðîïîðöèîíàëüíî 1/nvac. Â ñëó÷àå æå áîëüøîé
êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, êàê óæå îáñóæäàëîñü âûøå, ôîðìèðóþòñÿ
ïðÿìîóãîëüíûå âàêàíñèîííûå êëàñòåðû. Ïðè ýòîì â ñëó÷àå íåáîëüøèõ âàêàíñèîí-
íûõ êëàñòåðîâ ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî êîëè÷åñòâî âàêàíñèé, ïîêèäàþùèõ âàêàíñèîííûé
êëàñòåð â åäèíèöó âðåìåíè íå çàâèñèò îò ðàçìåðîâ ýòîãî êëàñòåðà. Â òî âðåìÿ êàê
âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî ñâîáîäíàÿ âàêàíñèÿ ïðèñîåäèíèòñÿ â âàêàíñèîííîìó êëàñòåðó
ïðîïîðöèîíàëüíà åãî ïåðèìåòðó. Òàêèì îáðàçîì, âðåìÿ ýâîëþöèè ñèñòåìû â ñëó÷àå
áîëüøîé êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé ïðîïîðöèîíàëüíî √nvac. Ýòè îöåíêè ñîãëàñóþòñÿ ñ
ðåçóëüòàòàìè ÊÌÌÊ èññëåäîâàíèÿ.

4.3 Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ÷åòâåðòîé ãëàâû

Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé
ïîâåðõíîñòè Cu(100), áûëè ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû.

1. Ôîðìèðîâàíèå êîìïàêòíûõ íàíîñòðóêòóð èç àòîìîâ Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé
ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), áåç ïîêðûòèÿ àòîìàìè ïîäëîæêè âîçìîæíî òîëüêî
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â óçêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îêîëî 400 K. Ïðè ýòîì, êàê è ïðåäïîëàãàëîñü
â ðÿäå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò [64, 65, 66, 68], äèôôóçèÿ ïîãðóæåííûõ àòî-
ìîâ Co ïðè òåìïåðàòóðå ìåíüøå 400 Ê îáóñëîâëåíà íàëè÷èåì ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé.

2. Â ðåçóëüòàòå ýâîëþöèè ñèñòåìû ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co îáðàçóþòñÿ ëèíåéíûå
è óãëîâûå àòîìíûå öåïî÷êè òîëùèíîé â îäèí èëè äâà àòîìà. Ïðè÷åì îòíî-
ñèòåëüíîå êîëè÷åñòâî ëèíåéíûõ öåïî÷åê äëèííîé N àòîìîâ ñðåäè íàíîñòðóê-
òóð âñåõ âîçìîæíûõ êîíôèãóðàöèé èç N àòîìîâ ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíî 32−N .
Ñâÿçàííûå íàíîñòðóêòóðû èìåþò íåáîëüøèå ðàçìåðû (<2.5 íì) è ÿâëÿþòñÿ
ñòàáèëüíûìè êàê ïðè êîìíàòíîé, òàê è ïðè áîëåå âûñîêîé (âïëîòü äî 400 K)
òåìïåðàòóðå ìåäíîé ïîäëîæêè.

3. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co ïðè-
âîäèò ê óñëîæíåíèþ ñòðóêòóðû ôîðìèðóþùèõñÿ íàíîîáúåêòîâ, óâåëè÷åíèþ èõ
ëèíåéíûõ ðàçìåðîâ, à òàêæå óâåëè÷åíèþ ïëîòíîñòè èõ ðàñïîëîæåíèÿ. Â òî æå
âðåìÿ, èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ñóùåñòâåííûì îáðà-
çîì âëèÿåò íà âðåìÿ ñàìîîðãàíèçàöèè ýòèõ íàíîñòðóêòóð.

Â çàêëþ÷åíèå, íåîáõîäèìî ñäåëàòü íåñêîëüêî âàæíûõ çàìå÷àíèé. Â ýêñïåðèìåí-
òàëüíîé ðàáîòå [65] îáñóæäàëñÿ ìåõàíèçì äèôôóçèè ïîãðóæåííûõ àòîìîâ In â ïåð-
âîì ñëîå Cu(100) ïîñðåäñòâîì ïåðåñòàíîâêè ìåñòàìè àòîìîâ ïðèìåñè è ïîäëîæêè
(òàê íàçûâàåìûé "äëèííûé ïðûæîê"). "Äëèííûé ïðûæîê"ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïî-
ñëåäîâàòåëüíîñòü ñëåäóþùèõ ñîáûòèé (ñì. ðèñ. 1.11): âûïðûãèâàíèå àòîìà ïðèìåñè
èç ïåðâîãî ñëîÿ ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè, äèôôóçèÿ àòîìà ïðèìåñè ïî ïîâåðõíîñòè
ïîäëîæêè è ïîãðóæåíèå àòîìà ïðèìåñè â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè. Äëÿ
ñèñòåìû Co/Cu(100) ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê òàêîé ïðîöåññ îêàçûâàåòñÿ ìàëîâåðîÿò-
íûì â ñâÿçè ñ áîëüøèì äèôôóçèîííûì áàðüåðîì íà ïåðâîé ñòàäèè (1.64 ýÂ).

Â íåäàâíåé ðàáîòå [112] ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè áûë âû-
÷èñëåí ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ äèôôóçèè âàêàíñèè â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè
Cu(100): 0.43 ýÂ. Äàííûé ðåçóëüòàò õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ êàê ñ ðåçóëüòàòàìè ïðåäû-

89



äóùèõ ab initio âû÷èñëåíèé [113], òàê è ñ íàøèì ðåçóëüòàòîì (0.37 ýÂ), ïîëó÷åííûì
ìåòîäîì ÌÄ. Îòìåòèì, ÷òî ðàçíèöà ìåæäó ïðèâåäåííûìè ðåçóëüòàòàìè (0.06 ýÂ)
ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê ìîæåò ïðèâåñòè ê çàìåäëåíèþ ïðîöåññîâ ôîðìèðîâàíèÿ ñâÿ-
çàííûõ íàíîñòðóêòóð ïðèáëèçèòåëüíî â 5 ðàç, íî íå ìîæåò ñêàçàòüñÿ íà ñäåëàííûõ
âûøå îáùèõ âûâîäàõ.
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Ãëàâà 5

Ôîðìèðîâàíèå ïîâåðõíîñòíûõ

âàêàíñèé ïðè ñêàíèðîâàíèè

ïîâåðõíîñòè Cu(100) ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ

Èç ðåçóëüòàòîâ ãëàâû 4 ñëåäóåò, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ÿâëÿ-
åòñÿ âàæíîé õàðàêòåðèñòèêîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), âëèÿþùåé, â ÷àñòíîñòè, íà ñêî-
ðîñòü ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð èç ïîãðóæåííûõ àòîìîâ Co. Êàê èçâåñòíî, íà ÷è-
ñòîé ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè ôîðìèðóþòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî
âáëèçè ñòóïåíåé [79]. Ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100) áûë òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàí â ðàáîòàõ [72, 73]. Îäíàêî â ýòèõ ðàáîòàõ àâòî-
ðû ðàññìàòðèâàëè òîëüêî ïðîöåññû, ñâÿçàííûå ñ ïðûæêàìè îäèíî÷íûõ àòîìîâ Cu.
Â äàííîì ðàçäåëå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû áîëåå òùàòåëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ
ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé ñ ó÷åòîì íå òîëüêî ïðûæêîâ îäèíî÷íûõ àòîìîâ, íî è ñäâè-
ãîâ è ïîâîðîòîâ äèìåðîâ. Êðîìå òîãî, ïîäðîáíî èçó÷åíî âëèÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿ
ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ è ÑÒÌ èãëîé íà ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé.
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5.1 Ìîäèôèêàöèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ âáëèçè

ñòóïåíè

Ïðåæäå ÷åì ïåðåéòè ê îïèñàíèþ îñíîâíûõ ìåõàíèçìîâ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñò-
íûõ âàêàíñèé ðàññìîòðèì âîïðîñ î òîì, êàê ñòóïåíü íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) âëèÿåò
íà äèôôóçèþ âàêàíñèé. Èçìåíåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ ïðûæêà âàêàíñèè
âáëèçè ñòóïåíè ñâÿçàíî ñî ñëåäóþùèìè äâóìÿ ôàêòîðàìè: (à) ðàçëè÷íîå ÷èñëî ñî-
ñåäíèõ àòîìîâ â íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì ïîëîæåíèè è (á) ðåëàêñàöèÿ ïîâåðõíîñòè
âáëèçè ñòóïåíè. Ðàçëè÷íîå ÷èñëî ñîñåäíèõ àòîìîâ â íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì ïîëî-
æåíèè ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ôàêòîðîì, îïðåäåëÿþùèì ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ëþáîãî
ñîáûòèÿ âíå çàâèñèìîñòè îò òîãî, ãäå îíî ïðîèñõîäèò. Îäíàêî, êàê ïðàâèëî, ìîæíî
ñ÷èòàòü, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî êîëè÷åñòâîì áëèæàéøèõ
ñîñåäåé [60, 111]. Èìåííî â òàêîì ïðèáëèæåíèè áûëè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû â ãëàâàõ 3
è 4. Â ñëó÷àå æå ðàñ÷åòîâ âáëèçè ñòóïåíè ó÷åò áîëüøåãî êîëè÷åñòâà ñîñåäíèõ àòî-
ìîâ ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì. Ðåëàêñàöèÿ ïîâåðõíîñòè âáëèçè êðàÿ ñòóïåíè âíîñèò
äîïîëíèòåëüíûé âêëàä â èçìåíåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ. Ðåëàêñàöèÿ êðàåâ ñòó-
ïåíè ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò ðåëàêñàöèè ìàëûõ îñòðîâîâ. Íà ðèñ. 5.1 èçîáðàæå-
íû âåðòèêàëüíûå ñìåøåíèÿ àòîìîâ Cu äâóõ âåðõíèõ ñëîåâ ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè
Cu(100). Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ñìåøåíèå àòîìîâ âáëèçè êðàÿ ñòóïåíè äîñòèãàåò
0.02 �A.

Ðàññìîòðèì òåïåðü, êàê ìåíÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ äèôôóçèè âàêàí-
ñèè âáëèçè êðàÿ ñòóïåíè. Íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100) ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ
ïðûæêà âàêàíñèè ðàâåí 0.374 ýÂ. Íà ðèñ. 5.2 ïîêàçàíî, êàê ýòîò ýíåðãåòè÷åñêèé áà-
ðüåð ìåíÿåòñÿ íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè ïðè ïðèáëèæåíèè ê å¼ êðàþ. Ïåðåõîä (0�1)
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè. Ïåðåõîäû (1�2) è (2�1) èìåþò
ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû 0.353 ýÂ è 0.312 ýÂ, ñîîòâåòñòâåííî. Çíà÷èòåëüíîå îòëè÷èå
ýòèõ áàðüåðîâ îò çíà÷åíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ ïðûæêà âàêàíñèè íà ÷èñòîé
ïîâåðõíîñòè (0.374 ýÂ) îáóñëîâëåíî, êàê ðàçíûì êîëè÷åñòâîì âòîðûõ ñîñåäåé â ïî-
ëîæåíèÿõ 1 è 2, òàê è ñèëüíîé äåôîðìàöèåé ïîâåðõíîñòè. Îñòàëüíûå ýíåðãåòè÷åñêèå
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Ðèñ. 5.1: Âåðòèêàëüíûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ Cu äâóõ ïåðâûõ ñëîåâ ïîâåðõíîñòè Cu(100)
âáëèçè ñòóïåíè.

áàðüåðû îòëè÷àþòñÿ îò çíà÷åíèÿ 0.374 ýÂ íå ñòîëü ñóùåñòâåííî, à íà÷èíàÿ ñ ïîëîæå-
íèÿ 7, ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè ïîëíîñòüþ ïåðåñòàþò ÷óâñòâîâàòü íàëè÷èå ñòóïåíè
íà ïîâåðõíîñòè.

Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ïðûæêîâ âàêàíñèè íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè èçîá-
ðàæåíû íà ðèñ. 5.3. Ïîñêîëüêó êîëè÷åñòâî ñîñåäåé â ñëîå îäèíàêîâî äëÿ âñåõ àòîìîâ
Cu, ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ äèôôóçèè âàêàíñèè èçìåíÿåòñÿ âáëèçè êðàÿ ñòóïåíè
íå áîëåå ÷åì íà 0.003 ýÂ, à íà÷èíàÿ ñ ïîëîæåíèÿ 5, ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè âîâñå
ïåðåñòàþò ÷óâñòâîâàòü íàëè÷èè ñòóïåíè. Òàêèì îáðàçîì, âëèÿíèå ñòóïåíè íà äèô-
ôóçèþ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè ìåíåå ñóùåñòâåííî, ÷åì
íà âåðõíåé å¼ ÷àñòè.

Çàìåòèì, ÷òî ñ òî÷êè çðåíèÿ äàëüíåéøåãî èñïîëüçîâàíèÿ ÊÌÌÊ âû÷èñëÿòü ýíåð-
ãåòè÷åñêèå áàðüåðû äîñòàòî÷íî ñ òî÷íîñòüþ äî 0.01 ýÂ, ò.å. áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî íà
ðàññòîÿíèè áîëåå äâóõ àòîìíûõ ðÿäîâ îò êðàÿ ñòóïåíè âñå ñîáûòèÿ èìåþò òàêèå æå
ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû, êàê è íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100).
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Ðèñ. 5.2: Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ äèôôóçèîííûõ ïåðåõîäîâ âàêàíñèè íà âåðõíåé
÷àñòè ñòóïåíè.

Ðèñ. 5.3: Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ äèôôóçèîííûõ ïåðåõîäîâ âàêàíñèè íà íèæíåé
÷àñòè ñòóïåíè.

5.2 Îñíîâíûå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé

íà ïîâåðõíîñòè Cu(100)

Â ýòîì ïàðàãðàôå îáñóæäàþòñÿ îñíîâíûå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé, êàê
íà âåðõíåé, òàê è íà íèæíåé ÷àñòÿõ ñòóïåíè. Êðîìå òîãî, èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå ÑÒÌ
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èãëû íà îñíîâíûå àòîìíûå ïðîöåññû è îáñóæäàåòñÿ, êàê íàëè÷èå ìåòàñòàáèëüíûõ
ñîñòîÿíèé è íåðîâíîñòåé ñòóïåíè ìîæåò ïîâëèÿòü íà ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõ-
íîñòíûõ âàêàíñèé. Íàêîíåö, îöåíèâàåòñÿ ìàêñèìàëüíàÿ ëîêàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü
ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè è ðàññòîÿíèÿ ìåæ-
äó ïîâåðõíîñòüþ Cu(100) è êîí÷èêîì ÑÒÌ èãëû.

Ðèñ. 5.4: Äèôôóçèîííûé ïðîöåññ A�B�D, îòâåòñòâåííûé çà îáðàçîâàíèå ñâîáîäíûõ
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè. C � ìåòàñòàáèëüíîå ñîñòîÿíèå.

Ïðåæäå ÷åì ïåðåéòè íåïîñðåäñòâåííî ê ìåõàíèçìàì ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé,
îïðåäåëèì ïîíÿòèå ñâîáîäíîé âàêàíñèè, êàê âàêàíñèè, âåðîÿòíîñòü ïðûæêà êîòî-
ðîé â ëþáîé óçåë êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, íàõîäÿùèéñÿ íà ðàññòîÿíèè áëèæàéøèõ
ñîñåäåé, îäèíàêîâà è ïðåâûøàåò âåðîÿòíîñòü àííèãèëÿöèè âàêàíñèè. Èìåííî ôîð-
ìèðîâàíèå ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé áóäåò èññëåäîâàòüñÿ äàëåå. Äëÿ òîãî
÷òîáû ïîÿñíèòü ââåäåííîå ïîíÿòèå ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòíîé âàêàíñèè, ðàññìîòðèì
ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ðîâíîé ñòóïåíè (ðèñ. 5.4). Ýíåð-
ãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ ïðûæêà âàêàíñèè â ïåðâîì ñëîå ïîâåðõíîñòè Cu(100) ðàâåí
0.37 ýÂ, ëèáî íåìíîãî ìåíüøå, åñëè âàêàíñèÿ íàõîäèòñÿ âáëèçè ñòóïåíè. Ñëåäîâà-
òåëüíî, ïîâåðõíîñòíóþ âàêàíñèþ, èçîáðàæåííóþ íà ðèñ. 5.4 (Ñ), íåëüçÿ ñ÷èòàòü ñâî-
áîäíîé, ïîñêîëüêó ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ àííèãèëÿöèè òàêîé âàêàíñèè (ïðûæîê
àòîìà 1 ïî íàïðàâëåíèþ ê àòîìó 2) ñîñòàâëÿåò âñåãî ëèøü 0.10 ýÂ, ñëåäîâàòåëüíî, âå-
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ðîÿòíîñòü àííèãèëÿöèè òàêîé âàêàíñèè çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì âåðîÿòíîñòü ïðûæêà
îò êðàÿ ñòóïåíè. Àíàëîãè÷íî, âàêàíñèÿ, èçîáðàæåííàÿ íà ðèñ. 5.4 (B), íå ÿâëÿåòñÿ
ñâîáîäíîé âàêàíñèåé, ò.ê. ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ å¼ àííèãèëÿöèè (ñäâèã äèìåðà
1-2 â íàïðàâëåíèè àòîìà 3) ðàâåí 0.20 ýÂ. Âàêàíñèÿ æå, èçîáðàæåííàÿ íà ðèñ. 5.4 (D)
ÿâëÿåòñÿ (ñîãëàñíî ïðèâåäåííîìó âûøå îïðåäåëåíèþ) ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòíîé âà-
êàíñèåé, ïîñêîëüêó áàðüåð äëÿ àííèãèëÿöèè ýòîé âàêàíñèè (ñäâèã òðèìåðà) âûøå,
÷åì 0.37 ýÂ, à áàðüåðû äëÿ ïðûæêà âàêàíñèè âî âñå ÷åòûðå ïîëîæåíèÿ áëèæàéøèõ
ñîñåäåé ìîæíî ñ÷èòàòü îäèíàêîâûì.

Ê ôîðìèðîâàíèþ ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòíîé âàêàíñèè íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè
ìîãóò ïðèâîäèòü ðàçíûå ñîáûòèÿ: ïðûæêè îäèíî÷íûõ àòîìîâ Cu, ñäâèãè è ïîâîðîòû
äèìåðîâ, ñäâèãè òðèìåðîâ. Ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíîé âàêàíñèè ïîñðåäñòâîì
ñäâèãà òðèìåðà (A�D) (ñì. ðèñ. 5.4) èìååò âûñîêèé äèôôóçèîííûé áàðüåð (1.18 ýÂ)
è ìîæåò áûòü èñêëþ÷åí èç ðàññìîòðåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðå ìåäíîé ïîäëîæêè íèæå
400 Ê. Âðàùåíèÿ äèìåðîâ èìåþò ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû âûøå, ÷åì ýíåðãåòè÷åñêèå
áàðüåðû äëÿ ñäâèãîâ äèìåðîâ. Òàêèì îáðàçîì, âðàùåíèÿ äèìåðîâ íå âëèÿþò íà îöåí-
êó ìàêñèìàëüíîé èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé, è íå áóäóò îáñóæäàòüñÿ â
ýòîì ðàçäåëå. Òåì íè ìåíåå, âðàùåíèÿ äèìåðîâ ïðîèñõîäÿò äîñòàòî÷íî ÷àñòî ïðè
òåìïåðàòóðå 300-400 Ê, ïîýòîìó îíè âêëþ÷åíû â ÊÌÌÊ ìîäåëü, êîòîðàÿ áóäåò îá-
ñóæäàòüñÿ â ïàðàãðàôå 5.3.

Ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíîé âàêàíñèè íà âåðõíåé ÷àñòè ðîâíîé ñòóïåíè ìî-
æåò îñóùåñòâëÿòüñÿ äâóìÿ ðàçíûìè ñïîñîáàìè (ðèñ. 5.4): (à) ñäâèã äèìåðà 1-2, à
çàòåì ïðûæîê àòîìà 3 (A�B�D), èëè (á) ïîñëåäîâàòåëüíûå ïðûæêè îäèíî÷íûõ
àòîìîâ 1, 2 è 3 (A�C�B�D). Çàìåòèì, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ ïåðåõîäà
(C�A) ñîñòàâëÿåò âñåãî 0.10 ýÂ. Òàêèì îáðàçîì, ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè êîíôèãóðà-
öèè C çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì ñðåäíèå âðåìåíà æèçíè êîíôèãóðàöèé A è B, ñëå-
äîâàòåëüíî, ñîñòîÿíèå C ìîæíî ñ÷èòàòü ìåòàñòàáèëüíûì. Êðàòêî ðàññìîòðèì, êàê
íàëè÷èå ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèÿ âëèÿåò íà ñðåäíåå âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèè.
Ñðåäíåå âðåìÿ ïåðåõîäà (A�B) ðàâíî τA→B = ν−1

A→B = 2.7 ñ ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê,
â òî âðåìÿ, êàê ñðåäíåå âðåìÿ ïåðåõîäà (A�C�B) ïðè òîé æå òåìïåðàòóðå ïðèáëè-
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çèòåëüíî â 38 ðàç áîëüøå τA→C→B ≈ (νA→C · pC→B)−1 = 102.5 ñ; çäåñü νA→B è νA→C �
÷àñòîòû ïåðåõîäîâ (A�B) è (A�C), ñîîòâåòñòâåííî, à pC→B � âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà
(C�B). Ñðåäíåå âðåìÿ ïåðåõîäà (A�C�B) çíà÷èòåëüíî áîëüøå, ÷åì ñðåäíåå âðåìÿ
ïåðåõîäà (A�B), ïîñêîëüêó ñîáûòèå (C�A) èìååò ìåíüøèé ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð,
÷åì ñîáûòèå (C�B), â ðåçóëüòàòå ÷åãî àòîì 1, îêàçàâøèñü â ìåòàñòàáèëüíîì ñîñòî-
ÿíèè C, ñ âûñîêîé âåðîÿòíîñòüþ âîçâðàùàåòñÿ â íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå A. Â èòîãå,
íàëè÷èå ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèÿ C óìåíüøàåò âêëàä ïåðåõîäîâ (A�C�B) â ïðî-
öåññ ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Ïîäîáíûå ìåòàñòàáèëüíûå
ñîñòîÿíèÿ âîçíèêàþò òàêæå â ïðîöåññàõ, èçîáðàæåííûõ íà ðèñ. 5.5, à òàêæå ìîãóò
âîçíèêàòü ïðè ïðèáëèæåíèè ÑÒÌ èãëû ê ïîâåðõíîñòè Cu(100). Â ëþáîì ñëó÷àå ïðî-
öåññû, ïðîòåêàþùèå ÷åðåç ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ, äàþò ìàëûé âêëàä â îáùèé
ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, è íèæå ðàññìàòðèâàòüñÿ íå áóäóò.

Íàèáîëåå âåðîÿòíûå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ âàêàíñèé â ïåðâîì ñëîå
ïîâåðõíîñòè Cu(100) âáëèçè ñòóïåíè èçîáðàæåíû íà ðèñ. 5.4 è ðèñ. 5.5. Ïîâåðõíîñò-
íûå âàêàíñèè ìîãóò ôîðìèðîâàòüñÿ âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè (ðèñ. 5.4 è
ðèñ. 5.5 (â)), âûñòóïîâ (ðèñ. 5.5 (à,ã)) è Ï-îáðàçíûõ âûñòóïîâ1 (ðèñ. 5.5 (á,ä)) , êàê
íà âåðõíåé, òàê è íà íèæíåé ÷àñòÿõ ñòóïåíè.

Ðàññìîòðèì âíà÷àëå ïðîöåññû ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷à-
ñòè ñòóïåíè ïîâåðõíîñòè Cu(100). Ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè âáëèçè ðîâíîãî
ó÷àñòêà ñòóïåíè èçîáðàæåí íà ðèñ. 5.4 (A�B�D). Ñðåäíåå âðåìÿ, çà êîòîðîå ïðî-
èñõîäèò äàííûé ïðîöåññ ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê, ìîæíî îöåíèòü ñëåäóþùèì îáðà-
çîì: τup

edge ≈ (νA→B · pB→D)−1 = 326 ñ. Ïîñëå ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè àòîì 1 íà÷è-
íàåò äâèãàòüñÿ âäîëü êðàÿ ñòóïåíè, ïðåîäîëåâàÿ íåáîëüøîé ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð
0.24 ýÂ. Äâèæåíèå òàêèõ àòîìîâ ïðèâîäèò ê ôîðìèðîâàíèþ íåðîâíîñòåé íà ñòóïåíè.

1Â àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå îáùåïðèíÿòû òåðìèíû "edge"("ñòîðîíà"), "kink"("ïåòëÿ") è
"double kink"("äâîéíàÿ ïåòëÿ"). Ìíîãî÷èñëåííûå ïîïûòêè àâòîðà íàéòè àíàëîãè ýòèõ òåðìèíîâ
â ðóññêîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå íå óâåí÷àëèñü óñïåõîì, à äîñëîâíûé ïåðåâîä äàííûõ òåðìèíîâ ïîêà-
çàëñÿ íå ñîâñåì àäåêâàòíûì, ïîýòîìó â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ íåñêîëüêî âîëüíûé
ïåðåâîä, êîòîðûé, ïî ìíåíèþ àâòîðà, ÿâëÿåòñÿ áîëåå ïîíÿòíûì ñ ôèçè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ: edge �
ðîâíûé ó÷àñòîê ñòóïåíè, kink � âûñòóï, double kink � Ï-îáðàçíûé âûñòóï.
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Ðèñ. 5.5: Ïåðåõîäû, îòâåòñòâåííûå çà îáðàçîâàíèå ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàí-
ñèè: (à) íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè âáëèçè âûñòóïà, (á) íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè
âáëèçè Ï-îáðàçíîãî âûñòóïà, (â) íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè âáëèçè ðîâíîãî å¼ ó÷àñò-
êà, (ã) íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè âáëèçè âûñòóïà è (ä) íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè
âáëèçè Ï-îáðàçíîãî âûñòóïà.

Î÷åâèäíî, ÷òî êàæäàÿ òàêàÿ íåðîâíîñòü íà ñòóïåíè èìååò ïî äâà âûñòóïà, âáëèçè
êîòîðûõ ôîðìèðîâàíèå âàêàíñèé ïðîèñõîäèò áîëåå èíòåíñèâíî, ÷åì âáëèçè ðîâíûõ
ó÷àñòêîâ ñòóïåíè. Ìåõàíèçì ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè âáëèçè âûñòóïà èçîáðàæåí íà
ðèñ. 5.5 (à), à ñðåäíåå âðåìÿ ïðîòåêàíèÿ äàííîãî ïðîöåññà ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíî
τup
kink ≈ 6.1 · 10−2 ñ ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê. Îòìåòèì, ÷òî â ðåçóëüòàòå îáðàçîâà-
íèÿ âàêàíñèè òàêèì ñïîñîáîì âûñòóï ñäâèãàåòñÿ íà ðàññòîÿíèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé
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âäîëü ñòóïåíè. Òàêèì îáðàçîì, âûñòóï íà ñòóïåíè ÿâëÿåòñÿ ñòàáèëüíûì èñòî÷íèêîì
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.

Ñ íàèáîëüøåé âåðîÿòíîñòüþ ñâîáîäíûå ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè îáðàçóþòñÿ
âáëèçè Ï-îáðàçíûõ âûñòóïîâ (ðèñ. 5.5 (á)): ñðåäíåå âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèè
ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê ñîñòàâëÿåò âñåãî τup

double kink ≈ 1.7 · 10−3 ñ. Îäíàêî, â ïðîöåññå
ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè Ï-îáðàçíûé âûñòóï èñ÷åçàåò, ñëåäîâàòåëüíî, äàííàÿ
êîíôèãóðàöèÿ íåòèïè÷íà äëÿ ñòóïåíè è íå ìîæåò áûòü ïîñòîÿííûì èñòî÷íèêîì
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Òåì íè ìåíåå, Ï-îáðàçíûå âûñòóïû èãðàþò âàæíóþ ðîëü â
ïðîöåññå ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè. Åñëè ïðîèçîøëî
ñîáûòèå (A�B), èçîáðàæåííîå íà ðèñ. 5.4, òî âåðîÿòíîñòü ïðûæêà àòîìà 1 âäîëü
êðàÿ ñòóïåíè ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê ðàâíà pshift = 0.42. Ïîñëå ýòîãî àòîì 2 ìîæåò
ïðûãíóòü ïî íàïðàâëåíèþ ê àòîìó 3, ïðåîäîëåâàÿ ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð 0.32 ýÂ, ò.å.
îáðàçóåòñÿ Ï-îáðàçíûé âûñòóï. Âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ Ï-îáðàçíîãî âûñòóïà íà ðîâíîé
ñòóïåíè ìîæíî îöåíèòü, êàê τnew double kink ≈ (νA→B · pshift)

−1 = 6.5 c ïðè òåìïåðàòóðå
400 Ê. Ïîñêîëüêó ïðè îäèíàêîâîé òåìïåðàòóðå τnew double kink � τup

double kink, âðåìÿ
îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèè íà ðîâíîì ó÷àñòêå ñòóïåíè ïîñðåäñòâîì ôîðìèðîâàíèÿ
Ï-îáðàçíîãî âûñòóïà ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíî τ̃up

edge ≈ τnew double kink, ò.å. çíà÷èòåëüíî
ìåíüøå, ÷åì τup

edge.
Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîíÿòü, êàê íåðîâíîñòü ñòóïåíè âëèÿåò íà ïðîöåññ ôîðìèðîâà-

íèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, îïðåäåëèì êðèòè÷åñêóþ äëèíó ãëàäêîé ñòóïåíè, êàê
Lup

crit = r0 · τ̃up
edge/τ

up
kink, ãäå r0 � ðàññòîÿíèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Ôèçè÷åñêèé ñìûñë

ââåäåííîé âåëè÷èíû ñîñòîèò â ñëåäóþùåì: åñëè ñðåäíÿÿ äëèíà ãëàäêèõ ó÷àñòêîâ
ñòóïåíè áîëüøå, ÷åì Lup

crit, òî âàêàíñèè îáðàçóþòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî âáëèçè ãëàä-
êèõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè; â ïðîòèâíîì ñëó÷àå âàêàíñèè îáðàçóþòñÿ â îñíîâíîì âáëèçè
âûñòóïîâ. Äëÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100) êðèòè÷åñêàÿ äëèíà ãëàäêîé ñòóïåíè Lup

crit ðàâíà
136 íì, 54 íì è 27 íì ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê, 350 Ê è 400 Ê, ñîîòâåòñòâåííî.

Ðàññìîòðèì òåïåðü ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàí-
ñèé íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè. Êàê âèäíî èç ðèñ. 5.5 (â-ã), âàêàíñèè îáðàçóþòñÿ
âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè è âûñòóïîâ ñëåäóþùèì îáðàçîì: ñíà÷àëà àòîì 1
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âûòàëêèâàåò íàâåðõ àòîì 2, çàòåì, àòîì 3 ïðûãàåò ïî íàïðàâëåíèþ ê àòîìó 1. Ñðåä-
íèå âðåìåíà îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé äëÿ ñëó÷àåâ (â) è (ã) ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê
ðàâíû τ down

egde ≈ 2.1 · 104 c è τ down
kink ≈ 1.3 · 102 c, ñîîòâåòñòâåííî. Ìåõàíèçì îáðàçîâàíèÿ

ñâîáîäíîé âàêàíñèè âáëèçè Ï-îáðàçíîãî âûñòóïà îòëè÷àåòñÿ îò èçëîæåííîãî âûøå:
ñíà÷àëà àòîì 1 âñòàåò íà ìåñòî Ï-îáðàçíîãî âûñòóïà, çàòåì, àòîì 2 ïðûãàåò â íà-
ïðàâëåíèè ñòóïåíè. Ïîñêîëüêó ñîáûòèå íà ïåðâîì ýòàïå ýòîãî ïðîöåññà ñâÿçàíî ñ
ïðåîäîëåíèåì âûñîêîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà (1.32 ýÂ), íàëè÷èå Ï-îáðàçíûõ âû-
ñòóïîâ íå îêàçûâàåò âëèÿíèÿ íà ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé íà íèæíåé ÷àñòè
ñòóïåíè. Êðèòè÷åñêóþ äëèíó ãëàäêîé ñòóïåíè â äàííîì ñëó÷àå ìîæíî îïðåäèëèòü,
êàê Ldown

crit = r0 · τ down
edge /τ

down
kink . Äëÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100) êðèòè÷åñêàÿ äëèíà ãëàäêîé

ñòóïåíè Ldown
crit ðàâíà 226 íì, 85 íì è 41 íì ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê, 350 Ê è 400 Ê,

ñîîòâåòñòâåííî. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100) âûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå
Ldown

crit > Lup
crit.

Òåïåðü îáñóäèì, êàê âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ Cu(100)
âëèÿåò íà ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿ ñîáûòèé. Îòìåòèì, ÷òî ïîñêîëüêó â ïðîöåññå
ñêàíèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè ìåäè ÷àñòü àòîìîâ ïîäëîæêè ïåðåõîäèò íà êîí÷èê ÑÒÌ
èãëû, òî âíå çàâèñèìîñòè îò òîãî, èç êàêîãî ìåòàëëà áûëà èçíà÷àëüíî ñäåëàíà ÑÒÌ
èãëà, å¼ êîí÷èê ÷åðåç íåêîòîðîå âðåìÿ (îáû÷íî â ïðîöåññå íàñòðîéêè ÑÒÌ) "îáðàñ-
òàåò"àòîìàìè ïîäëîæêè. Ïðè ýòîì íà êîí÷èêå ÑÒÌ èãëû îêàçûâàåòñÿ òîëüêî îäèí
àòîì, ÷åðåç êîòîðûé è îñóùåñòâëÿåòñÿ ïðîöåññ ñêàíèðîâàíèÿ [114]. Ðàñïîëîæåíèå
îñòàëüíûõ àòîìîâ íà êîí÷èêå ÑÒÌ èãëû íå îêàçûâàåò ñèëüíîãî âëèÿíèÿ íè íà ïî-
ëó÷àåìîå ÑÒÌ èçîáðàæåíèå, íè íà ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû ñîáûòèé, ïðîèñõîäÿùèõ
ïîä èãëîé. Ïîýòîìó ÑÒÌ èãëà ìîäåëèðóåòñÿ â âèäå ïðàâèëüíîé ïèðàìèäû èç 30
àòîìîâ Cu, êàê èçîáðàæåíî íà ðèñ. 5.6 (à).

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðèì ñäâèã äèìåðà ðÿäîì ñ âûñòóïîì (ðèñ. 5.6). Â
çàâèñèìîñòè îò ïîëîæåíèÿ ÑÒÌ èãëû ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äàííîãî ñîáûòèÿ ìî-
æåò ëèáî óâåëè÷èòüñÿ, ëèáî óìåíüøèòüñÿ. Íàèáîëüøåå óìåíüøåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî
áàðüåðà ïðîèñõîäèò â òîì ñëó÷àå, åñëè êîí÷èê ÑÒÌ èãëû ðàñïîëàãàåòñÿ íåïîñðåä-
ñòâåííî íàä âûñòóïîì (x ≈ y ≈ 0). Â ýòîì ñëó÷àå ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ìîæåò áûòü
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Ðèñ. 5.6: Âëèÿíèå ÑÒÌ èãëû íà äèôôóçèþ äèìåðà: (à) êîíå÷íàÿ êîíôèãóðàöèÿ ñè-
ñòåìû ïîñëå ñäâèãà äèìåðà â ïðèñóòñòâèè ÑÒÌ èãëû, (á) çàâèñèìîñòü ýíåðãåòè-
÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ ñäâèãà äèìåðà îò ïîëîæåíèÿ ÑÒÌ èãëû. Òåìíî-ñåðàÿ, ñåðàÿ
è ñâåòëî-ñåðàÿ ïîâåðõíîñòè íà ãðàôèêå (á) ñîîòâåòñòâóþò ðàçëè÷íîìó ðàññòîÿíèþ
ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ Cu(100): 3.8 �A, 3.4 �A è 3.0 �A.

óìåíüøåí ïî÷òè íà 0.3 ýÂ ïðè ðàññòîÿíèè ìåæäó ïîâåðõíîñòüþ Cu(100) è ÑÒÌ èãëîé
ïðèìåðíî 3.0 �A. Îäíàêî, äàëüíåéøåå óìåíüøåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà çàòðóäíè-
òåëüíî, ïîñêîëüêó, êîãäà ÑÒÌ èãëà ïðèáëèæàåòñÿ ê ïîâåðõíîñòè Cu(100) áëèæå, ÷åì
íà 3.0 �A, îíà îêàçûâàåòñÿ â çîíå îòòàëêèâàíèÿ è ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð âîçðàñòàåò.
Çàìåòèì, ÷òî êîãäà ÑÒÌ èãëà íàõîäèòñÿ â çîíå îòòàëêèâàíèÿ ïîâåðõíîñòè, ïðîöåññ
ñêàíèðîâàíèÿ ñòàíîâèòñÿ íåïðåäñêàçóåìûì, ò.ê. âîçðàñòàåò âåðîÿòíîñòü èçìåíåíèÿ
ôîðìû ÑÒÌ èãëû â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîâåðõíîñòüþ. Ïî ýòèì ïðè÷èíàì,
äàëåå ðàññìàòðèâàåòñÿ âçàèìîäåéñòâèå ÑÒÌ èãëû ñ ïîâåðõíîñòüþ ïîäëîæêè òîëüêî
â çîíå ïðèòÿæåíèÿ.

Àíàëîãè÷íî ïðîöåññó, ïðèâåäåííîìó âûøå â êà÷åñòâå ïðèìåðà, áûëè âû÷èñëåíû
èçìåíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ äëÿ âñåõ ñîáûòèé, ðàññìàòðèâàåìûõ â äàííîé
ìîäåëè (ïåðåõîäû îäèíî÷íûõ àòîìîâ Cu â ïðåäåëàõ ìîíîñëîÿ, ñäâèãè è âðàùåíèÿ
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Ðèñ. 5.7: Ñðåäíåå âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé íà (à) âåðõíåé è (á) íèæíåé ÷àñòÿõ
ñòóïåíè âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñòêîâ (ñâåòëûå òî÷êè) è âûñòóïîâ (òåìíûå òî÷êè) â çà-
âèñèìîñòè îò ðàññòîÿíèÿ d ìåæäó êîí÷èêîì ÑÒÌ èãëû è ïîâåðõíîñòüþ Cu(100) ïðè
ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðå.

äèìåðîâ è ïåðåõîäû àòîìîâ Cu ìåæäó ñëîÿìè ïîâåðõíîñòè), âûçâàííûå âçàèìîäåé-
ñòâèåì ïîâåðõíîñòè ñ ÑÒÌ èãëîé. Íà îñíîâå ýòèõ ðàñ÷åòîâ îïðåäåëåíû ìèíèìàëüíûå
âðåìåíà ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ïîä ÑÒÌ èãëîé, êàê íà
âåðõíåé, òàê è íà íèæíåé ÷àñòÿõ ñòóïåíè. Íà ðèñ. 5.7 (à) èçîáðàæåí ãðàôèê çà-
âèñèìîñòè ñðåäíåãî âðåìåíè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñòêîâ τ̃up

edge è
âûñòóïîâ τup

kink íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõ-
íîñòüþ Cu(100) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Êàê âèäíî èç ãðàôèêà, ëîêàëüíàÿ èí-
òåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ìîæåò áûòü óâåëè÷åíà çà ñ÷åò
âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÑÒÌ èãëîé â 103�104 ðàç. Ýòîò ýôôåêò ñðàâíèì ñ ëîêàëüíûì óâå-
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ëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè íà 75�100 Ê.
Ãðàôèê çàâèñèìîñòè ñðåäíåãî âðåìåíè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé âáëèçè ðîâíûõ

ó÷àñòêîâ τ down
edge è âûñòóïîâ τ down

kink íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó
ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ Cu(100) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ èçîáðàæåí íà
ðèñ. 5.7 (á). Ëîêàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé çà ñ÷åò
âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÑÒÌ èãëîé ìîæåò áûòü óâåëè÷åíà â 10�100 ðàç, ÷òî ýêâèâàëåíòíî
ëîêàëüíîìó óâåëè÷åíèþ òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè íà 25�50 Ê. Èç ðèñ. 5.7 âèäíî,
÷òî èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà âåðõíåé
÷àñòè ñòóïåíè çíà÷èòåëüíî áîëüøå, ÷åì íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè. Ïðè÷åì,
íåïîñðåäñòâåííî ïîä ÑÒÌ èãëîé ýòà ðàçíèöà â èíòåíñèâíîñòÿõ ñòàíîâèòñÿ åùå áîëåå
çàìåòíîé, ïîýòîìó â ñëåäóþùåì ðàçäåëå áóäåò ðàññìîòðåíî òîëüêî ôîðìèðîâàíèå
âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè.

5.3 Óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõ-

íîñòíûõ âàêàíñèé ïðè ñêàíèðîâàíèè

Â ýòîì ïàðàãðàôå ñ ïîìîùüþ ÊÌÌÊ ìîäåëèðóþòñÿ ðàçëè÷íûå ñïîñîáû ñêàíèðî-
âàíèÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100). Ðàññìàòðèâàþòñÿ äâà ðåæèìà äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû.
Èññëåäóåòñÿ çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè îò ñêîðîñòè äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû.

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì ÊÌÌÊ áûëà èñïîëüçîâàíà âû÷èñëèòåëüíàÿ ÿ÷åéêà,
èçîáðàæåííàÿ íà ðèñ. 5.8. Â íàïðàâëåíèè ïàðàëëåëüíîì ñòóïåíè íàëîæåíû ïåðèîäè-
÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, â òî âðåìÿ êàê â íàïðàâëåíèè ïåðïåíäèêóëÿðíîì ñòóïåíè
íàëîæåíû ñïåöèôè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ2, îáñóæäàåìûå íèæå. Åñëè â ïðîöåñ-
ñå äèôôóçèè âàêàíñèÿ ïîïàäàåò â çîíó, îáîçíà÷åííóþ, êàê "Ñ÷åò÷èê âàêàíñèé", òî
îíà óáèðàåòñÿ èç ðàññìîòðåíèÿ è ñ÷èòàåòñÿ âàêàíñèåé, êîòîðàÿ íàâñåãäà ïîêèíóëà
ñòóïåíü. Àíàëîãè÷íî, åñëè àòîì Cu îêàçûâàåòñÿ â çîíå "Ñ÷åò÷èê àòîìîâ Cu"îí óáè-

2Àâòîð íèêîãäà íå âñòðå÷àë â ëèòåðàòóðå ïîäîáíûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ïîýòîìó ñ÷èòàåò óìåñò-
íûì ïðèâåñòè â òåêñòå äèññåðòàöèè èõ îïèñàíèå.
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Ðèñ. 5.8: Ìîðôîëîãèÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïî ðåçóëüòàòàì ÊÌÌÊ ìîäåëèðîâàíèÿ:
(à) ÑÒÌ èãëà äâèæåòñÿ ïàðàëëåëüíî ñòóïåíè (ðåæèì À) è (á) ÑÒÌ èãëà äâèæåòñÿ
ïåðïåíäèêóëÿðíî ñòóïåíè (ðåæèì Á). Òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè T = 400 K, ðàññòîÿ-
íèå ìåæäó êîí÷èêîì ÑÒÌ èãëû è ïîâåðõíîñòüþ d = 3.0 �A, ñêîðîñòü ñêàíèðîâàíèÿ
1000 íì/ñ. Ïëîùàäü ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ 5.1×5.1 íì2. Âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ 0.5 c.
Áåëîé øòðèõîâîé ëèíèåé ïîêàçàíà îáëàñòü ïåðåìåùåíèÿ ÑÒÌ èãëû. ×åðíîé øòðè-
õîâîé ëèíèåé ïîêàçàíî íà÷àëüíàÿ êîíôèãóðàöèÿ ñòóïåíè.

ðàåòñÿ èç ìîäåëüíîé ñèñòåìû è ñ÷èòàåòñÿ àòîìîì, êîòîðûé ïîêèíóë ñòóïåíü íàâñåãäà.
Âîîáùå-òî ãîâîðÿ, èñïîëüçîâàíèå äàííûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ýêâèâàëåíòíî ïîäñ÷å-
òó âàêàíñèé (àòîìîâ Cu), êîòîðûå ìîãóò â ïðîöåññå äèôôóçèè óäàëèòüñÿ îò ñòóïåíè
íà ðàññòîÿíèå áîëüøå, ÷åì ïîëîâèíà âåðòèêàëüíîé äëèíû ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè3. ×èñ-
ëî òàêèõ âàêàíñèé (àòîìîâ Cu) óìåíüøàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè âåðòèêàëüíîé äëèíû
ÿ÷åéêè, îäíàêî, äëÿ èçó÷åíèÿ îáùèõ ñâîéñòâ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé
âåðòèêàëüíàÿ äëèíà ÿ÷åéêè ìîæåò áûòü çàôèêñèðîâàíà, è äîëæíà áûòü äîñòàòî÷-
íî áîëüøîé äëÿ íåçàâèñèìîñòè ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ âáëèçè ñòóïåíè è âáëèçè
"ñ÷åò÷èêîâ". Âåðòèêàëüíàÿ äëèíà ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè, èñïîëüçóåìîé äëÿ ïîëó÷åíèÿ

3Çäåñü ïîäðàçóìåâàåòñÿ äëèíà ÿ÷åéêè â íàïðàâëåíèè ïåðïåíäèêóëÿðíîì ñòóïåíè è ëåæàùåì â
ïëîñêîñòè ïîâåðõíîñòè Cu(100).
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ïðèâåäåííûõ íèæå ðåçóëüòàòîâ, ðàâíà 5.1 íì.
Êàê îáñóæäàëîñü â ïàðàãðàôå 5.3, âêëàäû ðàçëè÷íûõ ìåõàíèçìîâ ôîðìèðîâà-

íèÿ âàêàíñèé â îáùèé ïðîöåññ ñâÿçàíû ñî ñðåäíåé äëèííîé ãëàäêèõ ó÷àñòêîâ ñòóïå-
íè. Ìîäåëèðóÿ ýâîëþöèþ ñòóïåíè äëÿ ÿ÷ååê ñ ðàçëè÷íîé ãîðèçîíòàëüíîé äëèíîé4,
áûëî íàéäåíî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê ñðåäíÿÿ äëèíà ãëàäêèõ ó÷àñòêîâ ñòó-
ïåíè íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ðàâíà L̃ ≈ 3 íì. Òàêèì îáðàçîì, ïîâåðõíîñòíûå âà-
êàíñèè ôîðìèðóþòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî âáëèçè âûñòóïîâ. Óäåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü
ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê îêàçàëàñü ðàâíà
N/L = 0.56± 0.09 c−1 · íì−1, ãäå N - ÷èñëî âàêàíñèé, îáðàçóþùèõñÿ çà ñåêóíäó, L -
ãîðèçîíòàëüíàÿ äëèííà ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè. Óäåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ
âàêàíñèé íå çàâèñèò îò L ïðè L > 5.1 íì (20 àòîìíûõ ðÿäîâ). Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ
àäåêâàòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà ñòóïåí÷àòîé
ïîâåðõíîñòè Cu(100) äîñòàòî÷íî ìîäåëüíîé ÿ÷åéêè ðàçìåðîì 5.1× 5.1 íì2.

Îáëàñòü, â ïðåäåëàõ êîòîðîé äâèæåòñÿ ÑÒÌ èãëà, èçîáðàæåíà íà ðèñ. 5.8 áåëîé
øòðèõîâîé ëèíèåé. Ðàññìîòðèì äâà ðåæèìà äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû: ïàðàëëåëüíî (ðå-
æèì À) è ïåðïåíäèêóëÿðíî (ðåæèì Á) ñòóïåíè ñî ñäâèãàìè íà îäèí àòîìíûé ðÿä.
Êîíôèãóðàöèè ñòóïåíè ïîñëå ñêàíèðîâàíèÿ â òå÷åíèå 0.5 ñåêóíä â îáîèõ ðåæèìàõ
ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 5.8. Ïðåèìóùåñòâà è íåäîñòàòêè ñêàíèðîâàíèÿ â ýòèõ ðåæèìàõ
(ñ òî÷êè çðåíèÿ óâåëè÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé)
îáñóæäàþòñÿ íèæå.

Ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ñêàíèðîâàíèå ïîâåðõíîñòè Cu(100) â ðåæèìå À. Â ïàðàãðà-
ôå 5.2 áûëî ïîêàçàíî, ÷òî åñëè ÑÒÌ èãëà ðàñïîëàãàåòñÿ âáëèçè ñòóïåíè, òî êàê
ñâîáîäíûå âàêàíñèè, òàê è íåðîâíîñòè ñòóïåíè ôîðìèðóþòñÿ âáëèçè èãëû ñ âûñîêîé
âåðîÿòíîñòüþ. Ïîñëå ÷åãî íåðîâíîñòü íà÷èíàåò ðàñòè âäîëü ñòóïåíè çà ñ÷åò ôîðìè-
ðîâàíèÿ âàêàíñèé âáëèçè âûñòóïîâ íà êðàÿõ íåðîâíîñòè. Åñëè ñêîðîñòü ðîñòà íåðîâ-
íîñòè áîëüøå, ÷åì ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû (ðèñ. 5.9 (à)), òî ÑÒÌ èãëà ÷àñòî
ðàñïîëàãàåòñÿ íàä íåðîâíîñòüþ ñòóïåíè è íå ìîæåò âëèÿòü íà ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿ
âàêàíñèé. Äëÿ òîãî, ÷òîáû èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé âîçðîñëà íåîáõîäè-

4Çäåñü ïîäðàçóìåâàåòñÿ äëèíà ÿ÷åéêè â íàïðàâëåíèè ïàðàëëåëüíîì ñòóïåíè.
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Ðèñ. 5.9: Äâèæåíèå ÑÒÌ èãëû â ðåæèìå À ñ ðàçíîé ñêîðîñòüþ: (à) ñêîðîñòü ñêàíè-
ðîâàíèÿ ìåíüøå ñêîðîñòè ðîñòà íåðîâíîñòè íà ñòóïåíè, (á) ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ è
ðîñòà íåðîâíîñòè íà ñòóïåíè ñîâïàäàþò è (â) ñêîðîñòü ñêàíèðîâàíèÿ âûøå, ÷åì ñêî-
ðîñòü ðîñòà íåðîâíîñòè. Òðàåêòîðèÿ äâèæåíèÿ êîí÷èêà ÑÒÌ èãëû è åãî ïîëîæåíèå
â ðàññìàòðèâàåìûé ìîìåíò âðåìåíè ïîêàçàíû áåëîé øòðèõîâîé ëèíèåé è ÷åðíûì
êðåñòîì, ñîîòâåòñòâåííî.

ìî óâåëè÷èòü ñêîðîñòü ñêàíèðîâàíèÿ. Êîãäà ñêîðîñòè ðîñòà íåðîâíîñòè íà ñòóïåíè
è äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû âäîëü ñòóïåíè îäèíàêîâû (ðèñ. 5.9 (á)), ÑÒÌ èãëà ðàñïîëà-
ãàåòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî íàä âûñòóïîì, ãäå ôîðìèðîâàíèå ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé
íàèáîëåå âåðîÿòíî. Â ðåçóëüòàòå, èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé âîçðàñòàåò.
Åñëè æå ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû ïðåâîñõîäèò ñêîðîñòü ðîñòà íåðîâíîñòè, òî
ÑÒÌ èãëà çàõâàòûâàåò àòîì Cu è äâèãàåò åãî âäîëü êðàÿ ñòóïåíè (ðèñ. 5.9 (â)). Òà-
êîé àòîì Cu ñòàíîâèòñÿ öåíòðîì ðîñòà íîâîé íåðîâíîñòè íà ñòóïåíè. Â ýòîì ñëó÷àå
èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé óâåëè÷èâàåòñÿ çà ñ÷åò óâåëè-
÷åíèÿ êîëè÷åñòâà âûñòóïîâ íà ñòóïåíè. Ñëåäîâàòåëüíî, îñíîâíûìè ïðåèìóùåñòâàìè
ðåæèìà ñêàíèðîâàíèÿ À ÿâëÿþòñÿ âîçìîæíîñòü ïðîäîëæèòåëüíîãî ðàñïîëîæåíèÿ
ÑÒÌ èãëû íàä âûñòóïàìè íà ñòóïåíè è óâåëè÷åíèå êîëè÷åñòâà âûñòóïîâ.

Îñíîâíîé íåäîñòàòîê ðåæèìà À òàêæå õîðîøî âèäåí èç ðèñ. 5.9. Â ïðîöåññå äèô-
ôóçèè íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé âîçâðàùàåòñÿ îáðàòíî íà ñòó-
ïåíü, â ðåçóëüòàòå ÷åãî íà ñòóïåíè ôîðìèðóþòñÿ ïóñòîòû. Êîãäà ÑÒÌ èãëà äâè-
ãàåòñÿ âäîëü òàêèõ ïóñòîò, îíà íå îêàçûâàåò âëèÿíèÿ íà ïðîöåññû ôîðìèðîâàíèÿ
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ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Ýòîãî íåäîñòàòêà ëèøåí ðåæèì ñêàíèðîâàíèÿ Á, ïîñêîëü-
êó, äâèãàÿñü ïåðïåíäèêóëÿðíî ê ñòóïåíè, ÑÒÌ èãëà ïåðåñåêàåò å¼ âî âñåõ ìåñòàõ,
óâåëè÷èâàÿ òåì ñàìûì âåðîÿòíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ íåðîâíîñòåé. Ñëåäîâàòåëüíî, ñêà-
íèðîâàíèå â ðåæèìå Á ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõ-
íîñòíûõ âàêàíñèé çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ ÷èñëà âûñòóïîâ íà ñòóïåíè. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,
ïðè òàêîì ðåæèìå ñêàíèðîâàíèÿ ÑÒÌ èãëà î÷åíü ðåäêî îêàçûâàåòñÿ íåïîñðåäñòâåí-
íî íàä âûñòóïàìè íà ñòóïåíè, âáëèçè êîòîðûõ óñêîðåíèå ïðîöåññà ôîðìèðîâàíèÿ
âàêàíñèé íàèáîëåå ýôôåêòèâíî. Ýòî ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì íåäîñòàòêîì ñêàíèðîâàíèÿ
â ðåæèìå Á.

Óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ ìîæåò ïðèâîäèòü íå òîëüêî ê óâåëè÷åíèþ
(êàê â ñëó÷àå ðåæèìà À), íî è ê óìåíüøåíèþ èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõ-
íîñòíûõ âàêàíñèé. Ðàññìîòðèì áîëåå ïîäðîáíî ïðè÷èíû ýòîãî ÿâëåíèÿ. Â êà÷åñòâå
ïðèìåðà âíîâü ðàññìîòðèì ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé âáëèçè
ðîâíîãî ó÷àñòêà ñòóïåíè (ðèñ. 5.4). Ñðåäíåå âðåìÿ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè â ðå-
çóëüòàòå ýòîãî ïðîöåññà ìîæíî îöåíèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì: τup

egde ≈ (νA→B ·pB→D)−1,
ãäå νA→B � ÷àñòîòà ïåðåõîäà (A�B), à pB→D � âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà (B�D). Ñðåä-
íèé èíòåðâàë âðåìåíè ìåæäó äâóìÿ ýòèìè ïåðåõîäàìè ïðîïîðöèîíàëåí ν−1

A→B è çà-
âèñèò îò ïîëîæåíèÿ ÑÒÌ èãëû. Åñëè ÑÒÌ èãëà ðàñïîëàãàåòñÿ íåïîäâèæíî íàä
àòîìîì 1 (ðèñ. 5.4 (B)), òî êàê ÷àñòîòà νA→B, òàê è âåðîÿòíîñòü pB→D ìàêñèìàëü-
íû. Ñëåäîâàòåëüíî, ìèíèìàëüíîå ñðåäíåå âðåìÿ ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèè τup MIN

edge ≈

(νMAX
A→B ·pMAX

B→D)−1 ñîîòâåòñòâóåò íóëåâîé ñêîðîñòè äâèæåíèÿ ÑÒÌ èãëû. Â òîì ñëó÷àå,
åñëè ñêîðîñòü ñêàíèðîâàíèÿ îòëè÷íà îò íóëÿ, òî âåëè÷èíû νA→B è pB→D íå ìîãóò
áûòü ìàêñèìàëüíûìè îäíîâðåìåííî, è ñðåäíåå âðåìÿ, çà êîòîðîå ïðîèñõîäèò ñîáûòèå
(A�B�D), âñåãäà áîëüøå, ÷åì τup MIN

egde . Ñëåäîâàòåëüíî, èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé óáûâàåò ïðè óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ. Îäíàêî,
ïðè ëþáîé ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ ÑÒÌ èãëà îêàçûâàåò âëèÿíèå ëèáî íà νA→B, ëè-
áî íà pB→D, ïîýòîìó ýôôåêò óâåëè÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé íå
ïðîïàäàåò äàæå ïðè áîëüøèõ ñêîðîñòÿõ ñêàíèðîâàíèÿ.

Íà ðèñ. 5.10 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÊÌÌÊ, ïîêàçû-
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Ðèñ. 5.10: Çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíîé èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âà-
êàíñèé îò ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ. Òåìíûå è ñâåòëûå òî÷êè ñîîòâåòñòâóþò ðåæèìàì
ñêàíèðîâàíèÿ À è Á. Òåìïåðàòóðà ïîæëîæêè T = 400 K, ðàññòîÿíèå ìåæäó êîí÷è-
êîì ÑÒÌ èãëû è ïîâåðõíîñòüþ d = 3.0 �A.

âàþùèå, êàê îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé5 íà
âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè çàâèñèò îò ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ â ðàçëè÷íûõ ðåæèìàõ. Êàê
âèäíî èç ðèñóíêà, ïðè ëþáîé ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ âà-
êàíñèé â ðåæèìå ñêàíèðîâàíèÿ À áîëüøå, ÷åì â Á. Îäíàêî, ðåæèì ñêàíèðîâàíèÿ
Á ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ, ò.ê. èëëþñòðèðóåò óáûâàíèå
èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé ïðè âîçðàñòàíèè ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ. Èí-

5Ïîä îòíîñèòåëüíîé èíòåíñèâíîñòüþ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé çäåñü ïîíèìàåòñÿ îòíîøåíèå èíòåí-
ñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé ïðè ñêàíèðîâàíèè ê èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé áåç âçà-
èìîäåéñòâèÿ ñ ÑÒÌ.
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òåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé óáûâàåò ïðè ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ 200-1200 íì/ñ
è îñòàåòñÿ ïîñòîÿííîé ïðè áîëüøèõ ñêîðîñòÿõ ñêàíèðîâàíèÿ. Ïðè ñêàíèðîâàíèè ïî-
âåðõíîñòè Cu(100) â ðåæèìå À çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé
îò ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ îêàçûâàåòñÿ áîëåå ñëîæíîé. Èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâà-
íèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé âîçðàñòàåò ïðè ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ 200-1000 íì/ñ
çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè ðàñïîëîæåíèÿ ÑÒÌ èãëû íàä âûñòóïàìè íà ñòóïåíè
è óâåëè÷åíèÿ êîëè÷åñòâà ýòèõ âûñòóïîâ. Ïðè ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ âûøå 1000 íì/ñ
èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ âàêàíñèé óáûâàåò ïî òåì æå ïðè÷èíàì, ÷òî ïðè ñêà-
íèðîâàíèè â ðåæèìå Á. Íàèáîëåå âàæíûì ðåçóëüòàòîì ñ ïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ
ÿâëÿåòñÿ òîò ôàêò, ÷òî îòíîñèòåëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ
âàêàíñèé âîçðàñòàåò ïî÷òè â 30 ðàç ïðè äâèæåíèè ÑÒÌ èãëû ïàðàëëåëüíî ñòóïåíè
ñî ñêîðîñòüþ 1000 íì/ñ. Êîíå÷íî, â òîì ñëó÷àå, åñëè ïëîùàäü ñêàíèðîâàíèÿ áó-
äåò áîëüøå, òî ôàêòîð óâåëè÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé îêàæåòñÿ
ìåíüøå, ÷åì 30, îäíàêî, óñëîâèÿ ñêàíèðîâàíèè, îòâå÷àþùèå íàèáîëåå èíòåíñèâíîìó
ôîðìèðîâàíèþ âàêàíñèé, îñòàíóòñÿ òåìè æå.

Íàêîíåö îòìåòèì, ÷òî ïîìèìî ñâîáîäíûõ âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) îáðà-
çóþòñÿ òàêæå ñâîáîäíûå àòîìû Cu. Èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâàíèÿ ñâîáîäíûõ àòîìîâ
Cu òàêæå âîçðàñòàåò ïðè ñêàíèðîâàíèè ñòóïåíè. Îäíàêî, èíòåíñèâíîñòü ôîðìèðîâà-
íèÿ ñâîáîäíûõ àòîìîâ Cu ñîñòàâëÿåò íå áîëåå 5% îò èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ
ñâîáîäíûõ âàêàíñèé, ïîýòîìó íàëè÷èå â ñèñòåìå ñâîáîäíûõ àòîìîâ Cu íå îêàçûâàåò
ñèëüíîãî âëèÿíèÿ íå ýâîëþöèþ ñòóïåíè è, êàê ñëåäñòâèå, íà ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ
ñâîáîäíûõ âàêàíñèé.

5.4 Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ïÿòîé ãëàâû

Â ðåçóëüòàòå èññëåäîâàíèÿ ìåòîäàìè ÌÄ è ÊÌÌÊ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé
áûëè ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû.

1. Íåñìîòðÿ íà ñóùåñòâåííûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ Cu âáëèçè êðàÿ ñòóïåíè, äèô-
ôóçèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè, à òàêæå íà âåðõíåé
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÷àñòè ñòóïåíè íà ðàññòîÿíèè áîëåå äâóõ àòîìíûõ ðÿäîâ îò å¼ êðàÿ, ïðîèñõîäèò
òàêæå êàê íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè Cu(100).

2. Ïîäðîáíî èññëåäîâàíû ìåõàíèçìû îáðàçîâàíèÿ ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âà-
êàíñèé, êàê íà âåðõíåé, òàê è íà íèæíåé ÷àñòÿõ ñòóïíè. Ïîâåðõíîñòíûå âàêàí-
ñèè ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿ êàê âáëèçè ðîâíûõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè, òàê è âáëèçè
âûñòóïîâ. Äîìèíèðîâàíèå îäíîãî èëè äðóãîãî ìåõàíèçìà çàâèñèò îò îòíîøå-
íèÿ ñðåäíåé äëèíû ãëàäêèõ ó÷àñòêîâ ñòóïåíè ê êðèòè÷åñêîé äëèíå ãëàäêîé
ñòóïåíè. Íà ïîâåðõíîñòè Cu(100) ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê äîìèíèðóåò ìåõàíèçì
îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé âáëèçè âûñòóïîâ. Ïðè÷åì èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ
âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè ïðè òåìïåðàòóðå 300-400 Ê íà 4-5 ïîðÿäêîâ
áîëüøå, ÷åì íà íèæíåé.

3. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ
Cu(100) íà ëîêàëüíóþ èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.
Ìàêñèìàëüíîå óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé äîñòèãàåòñÿ
ïðè ðàññòîÿíèè 3.0 �A ìåæäó ÑÒÌ èãëîé è ïîâåðõíîñòüþ. Íà âåðõíåé ÷àñòè
ñòóïåíè ëîêàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé ìîæåò áûòü óâåëè÷åíà
íà 3-4 ïîðÿäêà, ÷òî ýêâèâàëåíòíî ëîêàëüíîìó óâåëè÷åíèþ òåìïåðàòóðû íà
75-100 Ê. Íà íèæíåé ÷àñòè ñòóïåíè ëîêàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü îáðàçîâàíèÿ
âàêàíñèé âîçðàñòàåò íå ñòîëü ñèëüíî, íà 1-2 ïîðÿäêà, ÷òî ýêâèâàëåíòíî
ëîêàëüíîìó ïîâûøåíèþ òåìïåðàòóðû íà 25-50 Ê.

4. Èññëåäîâàíû ðàçëè÷íûå ðåæèìû ñêàíèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè ñòóïåí÷àòîé ïî-
âåðõíîñòè Cu(100). Ïîêàçàíî, ÷òî ìîðôîëîãèÿ ñòóïíè è èíòåíñèâíîñòü îáðàçî-
âàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ñóùåñòâåííî çàâèñÿò êàê îò íàïðàâëåíèÿ, òàê è
îò ñêîðîñòè ñêàíèðîâàíèÿ. Ïðè òåìïåðàòóðå 400 Ê óâåëè÷åíèå èíòåíñèâíîñòè
îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé íà ñòóïåíè ìàêñèìàëüíî, êîãäà ñêàíèðîâàíèå ïðîèçâî-
äèòñÿ ïàðàëëåëüíî ñòóïåíè ñî ñêîðîñòüþ áëèçêîé ê 1000 íì/ñ. Òàêîé ñïîñîá
óâåëè÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé ìîæåò áûòü ïðèìåíåí ïðè
ïðîâåäåíèè ýêñïåðèìåíòîâ, â òîì ñëó÷àå, åñëè òðåáóåòñÿ ïîâûøåííàÿ êîíöåí-
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òðàöèÿ âàêàíñèé íà ïîâåðõíîñòè (íàïðèìåð, äëÿ óñêîðåíèÿ ïðîöåññà ôîðìèðî-
âàíèÿ íàíîñòðóêòóð èç ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé àòîìîâ).

Íàêîíåö, çàìåòèì, ÷òî â îòëè÷èå îò ðàáîòû [73], ìû ðàññìàòðèâàëè òîëüêî ñòóïå-
íè, íàïðàâëåííûå âäîëü [110]. ×òî æå êàñàåòñÿ ñòóïåíåé, íàïðàâëåííûõ âäîëü [100],
òî òàêóþ ñòóïåíü ìîæíî ðàññìàòðèâàòü, êàê ñòóïåíü, êðàé êîòîðîé ñîñòîèò ïðå-
èìóùåñòâåííî èç âûñòóïîâ. Ïî ýòîé ïðè÷èíå àíàëèç ìåõàíèçìîâ îáðàçîâàíèÿ ïî-
âåðõíîñòíûõ âàêàíñèé, ïðèâåäåííûé â ïàðàãðàôå 5.2 òàêæå ïðèìåíèì ê ñòóïåíÿì,
íàïðàâëåííûì âäîëü [100].
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Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû

1. Íà îñíîâå ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è êèíåòè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-
Êàðëî ðàçðàáîòàíà ìåòîäèêà ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ýâîëþöèè ñèñòåìû
àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà ïðè ðàçëè÷íûõ âíåøíèõ óñëîâèÿõ, â òîì ÷èñëå
â ïðîöåññå ñêàíèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè.

2. Ïîêàçàíî, ÷òî â ñèñòåìå Co/Cu(100) àòîìíàÿ ðåëàêñàöèÿ íà ãðàíèöå ðàçäåëà
êëàñòåð-ïîäëîæêà ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ (âïëîòü äî
0.1 ýÂ) äëÿ äèôôóçèîííûõ ïðîöåññîâ âáëèçè êëàñòåðîâ. Îäíàêî ïðè òåìïåðàòó-
ðå áëèçêîé ê êîìíàòíîé äàííûé ýôôåêò íå îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ
íà ýâîëþöèþ ñèñòåìû àòîìîâ.

3. Âûÿâëåíû îñíîâíûå äèôôóçèîííûå ïðîöåññû, ïðèâîäÿùèå ê ôîðìèðîâàíèþ
äâóõñëîéíûõ îñòðîâîâ Co íà ïîâåðõíîñòè Cu(100). Èññëåäîâàíû îñíîâíûå ýòà-
ïû ôîðìèðîâàíèÿ äâóõñëîéíûõ êëàñòåðîâ, à òàêæå âëèÿíèå òåìïåðàòóðû ïîä-
ëîæêè è ñêîðîñòè íàïûëåíèÿ àòîìîâ Co íà äèíàìèêó èõ ðîñòà.

4. Óñòàíîâëåíû îñíîâíûå àòîìíûå ìåõàíèçìû, ïðèâîäÿùèå ê äèôôóçèè àòîìîâ
Co, ïîãðóæåííûõ â ïåðâûé ñëîé ïîâåðõíîñòè Cu(100), è îáðàçîâàíèþ ñâÿçàí-
íûõ íàíîñòðóêòóð. Èññëåäîâàíû âíåøíèå óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ âîçìîæíî ôîð-
ìèðîâàíèå ñâÿçàííûõ íàíîñòðóêòóð áåç ïîêðûòèÿ èõ àòîìàìè ïîäëîæêè. Ïðè
ýòîì, îáðàçóþùèåñÿ òàêèì îáðàçîì íàíîñòðóêòóðû, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòà-
áèëüíûå ïðè òåìïåðàòóðå âïëîòü äî 400 K óãëîâûå öåïî÷êè â 1-2 àòîìà òîëùè-
íîé.

5. Èññëåäîâàíà àòîìíàÿ ðåëàêñàöèÿ ïîâåðõíîñòè Cu(100) âáëèçè ñòóïåíè è åå âëè-
ÿíèå íà ïðîöåññû äèôôóçèè ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Óñòàíîâëåíî, ÷òî ñóùå-
ñòâåííîå èçìåíåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ ïðîèñõîäèò òîëüêî äëÿ äèôôóçèè
âàêàíñèé íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò åå êðàÿ.

6. Âûÿñíåíû îñíîâíûå äèôôóçèîííûå ïðîöåññû, îòâå÷àþùèå çà ôîðìèðîâàíèå
ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Äîìèíèðîâàíèå òåõ èëè èíûõ ìåõàíèç-
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ìîâ îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé ñâÿçàíî ñ ãëàäêîñòüþ ñòóïåíè è, â êîíå÷íîì ñ÷åòå,
îïðåäåëÿåòñÿ òåìïåðàòóðîé ïîäëîæêè. Óñòàíîâëåíî, ÷òî âàêàíñèè ôîðìèðóþò-
ñÿ ïðåèìóùåñòâåííî íà âåðõíåé ÷àñòè ñòóïåíè.

7. Èçó÷åíî âçàèìîäåéñòâèå ïîâåðõíîñòè Cu(100) ñ èãëîé ñêàíèðóþùåãî òóííåëü-
íîãî ìèêðîñêîïà. Îáíàðóæåíî, ÷òî ýòî âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò ïðèâîäèòü êàê
ê óâåëè÷åíèþ, òàê è ê óìåíüøåíèþ ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ äëÿ äèôôóçèîí-
íûõ ïåðåõîäîâ, ïðîèñõîäÿùèõ íåïîñðåäñòâåííî ïîä ÑÒÌ èãëîé. Ïîêàçàíî, ÷òî
âëèÿíèå ïðîöåññà ñêàíèðîâàíèÿ íà ñòóïåí÷àòóþ ïîâåðõíîñòü Cu(100) ñâîäèò-
ñÿ ê óìåíüøåíèþ ãëàäêîñòè ñòóïåíè è óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ
ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé.
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