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Ìåòîäîì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäîâàí ïðîöåññ ìèãðàöèè ìàëûõ êëàñòåðîâ
ìåäè ïî ïîâåðõíîñòè (111) òâåðäîãî êñåíîíà. Ïîëó÷åíû êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ñòàáèëüíûõ
êëàñòåðîâ äëÿ òåìïåðàòóð 30–70 Ê. Óñòàíîâëåíî, ÷òî êëàñòåðû ìåäè èç ÷åòûðåõ, øåñòè è ñåìè
àòîìîâ çà âðåìÿ ìåíåå 3 íñ âíåäðÿþòñÿ â ïîäëîæêó, âûòåñíÿÿ àòîì Xe. Ïîëó÷åííûå äàííûå ïî-
çâîëÿþò ïî-íîâîìó èíòåðïðåòèðîâàòü ðåçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ ðàíåå ýêñïåðèìåíòîâ.

Ìåòîäîì êîìï’þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ äîñë³äæåíî ïðîöåñ ì³ãðàö³¿ ìàëèõ êëàñòåð³â ì³ä³ ïî
ïîâåðõí³ (111) òâåðäîãî êñåíîíó. Îòðèìàíî êîåô³ö³ºíòè äèôóç³¿ ñòàá³ëüíèõ êëàñòåð³â äëÿ òåì-
ïåðàòóð 30–70 Ê. Âñòàíîâëåíî, ùî êëàñòåðè ì³ä³ ³ç ÷îòèðüîõ, øåñòè é ñåìè àòîì³â çà ÷àñ ìåíø
3 íñ âïðîâàäæóþòüñÿ â ï³äêëàäêó, âèò³ñíÿþ÷è àòîì Xe. Îòðèìàí³ äàí³ äîçâîëÿþòü ïî-íîâîìó
³íòåðïðåòóâàòè ðåçóëüòàòè ïðîâåäåíèõ ðàí³øå åêñïåðèìåíò³â.

PACS: 68.35.Bs, 61.20.Ja, 68.55.–a

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êëàñòåðû, äèôôóçèÿ, êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå, ìåäü, èíåðòíûå ãàçû.

Ââåäåíèå

Ïðîöåññû îáðàçîâàíèÿ è ñàìîîðãàíèçàöèè íàíîê-
ëàñòåðîâ ïðèâëåêàþò ïðèñòàëüíîå âíèìàíèå èññëå-
äîâàòåëåé ïîñëåäíèå 15 ëåò [1–5]. Ñîçäàíèå òðåõ-
ìåðíûõ íàíîêëàñòåðîâ ìåòàëëîâ íà ðàçëè÷íûõ
ïîâåðõíîñòÿõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ìàòåðèàëîâ ÿâ-
ëÿåòñÿ âàæíîé çàäà÷åé, îáåñïå÷èâàþùåé äàëüíåé-
øåå ðàçâèòèå òåõíîëîãèè ìèíèàòþðèçàöèè ìèêðî÷è-
ïîâ. Îäíèì èç ìåòîäîâ ïîëó÷åíèÿ òàêèõ ñòðóêòóð
ÿâëÿåòñÿ òåõíîëîãèÿ ðîñòà íà áóôåðíîì ñëîå
(BLAG — Buffer Layer Assisted Growth), âïåðâûå
ïðåäëîæåííàÿ ïðîôåññîðîì Âåâåðîì [1]. Ñóùíîñòü
åå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî èñïàðÿåìûé ìåòàëë îñàæ-
äàåòñÿ íå íåïîñðåäñòâåííî íà ìàòåðèàë, à íà áóôåð-
íûé ñëîé òâåðäîãî èíåðòíîãî ãàçà, ïðåäâàðèòåëüíî
íàíåñåííûé íà ïîäëîæêó ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ
(Ò = 20–50 Ê). Îñàæäåííûå àòîìû îáðàçóþò òðåõ-
ìåðíûå êëàñòåðû, êîòîðûå îñåäàþò íà ïîäëîæêó ïî-
ñëå èñïàðåíèÿ èíåðòíîãî ãàçà ïðè íàãðåâå îáðàçöà.
Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðàçìåðû íàíîêëàñòåðîâ èçìåíÿ-
þòñÿ ñ òîëùèíîé áóôåðíîãî ñëîÿ, ÷òî ñâèäåòåëüñò-
âóåò î äèôôóçèîííîé ïîäâèæíîñòè êëàñòåðîâ íà ïî-

âåðõíîñòè òâåðäîãî èíåðòíîãî ãàçà [6]. Âìåñòå ñ òåì
äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè îòñóòñòâóþò äàííûå î çàðî-
æäåíèè òàêèõ ñòðóêòóð è î ôèçè÷åñêèõ ìåõàíèçìàõ
èõ ðîñòà. Òàêæå íå èññëåäîâàíà ïîäâèæíîñòü êàê
àäàòîìîâ, òàê è êëàñòåðîâ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ ïî
ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî èíåðòíîãî ãàçà, ÷òî çàòðóäíÿ-
åò ðàçâèòèå àäåêâàòíûõ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëåé,
îïèñûâàþùèõ àãðåãàöèþ êëàñòåðîâ.

Â ïîñëåäíèå ãîäû äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ
ñëîæíûõ ñèñòåì øèðîêîå ïðèìåíåíèå íàõîäèò ìå-
òîä êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. ×èñëåííîå ðå-
øåíèå óðàâíåíèé êâàíòîâîé ìåõàíèêè äëÿ óåäèíåí-
íûõ êëàñòåðîâ, ñîñòîÿùèõ èç íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ
àòîìîâ, ïîçâîëÿåò õîðîøî îïèñûâàòü êàê ñòðóêòóð-
íûå, òàê è ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà òàêèõ îáðàçîâà-
íèé. Âìåñòå ñ òåì ìîùíîñòè ñîâðåìåííûõ âû÷èñëè-
òåëüíûõ ìàøèí íå äîñòàòî÷íû äëÿ èññëåäîâàíèÿ
äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, òàêèõ êàê ïîâåðõíîñòíàÿ
è îáúåìíàÿ äèôôóçèÿ, àãðåãàöèÿ äåôåêòîâ è ïð.
Äëÿ ïîäîáíîãî ðîäà çàäà÷ ñ óñïåõîì ïðèìåíÿåòñÿ
ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÌÄ) [7–9]. Ñó-
ùåñòâî åãî çàêëþ÷àåòñÿ â ðåøåíèè íà ÝÂÌ óðàâíå-
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íèé äâèæåíèÿ äëÿ êàæäîãî àòîìà ñèñòåìû ñ çàäàí-
íûì ãàìèëüòîíèàíîì âçàèìîäåéñòâèÿ.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû áûëî èññëåäîâàíèå ìå-
òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîöåññîâ ôîðìèðî-
âàíèÿ è äèôôóçèîííîé ïîäâèæíîñòè ìàëûõ êëàñòå-
ðîâ ìåäè (1–7 àòîìîâ) íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî
êñåíîíà â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 30–70 Ê.

Ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïîäâèæíîñòè êëàñòåðîâ ìåäè
íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî êñåíîíà èñïîëüçîâàëè ìå-
òîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Âçàèìîäåéñòâèå ìå-
òàëëè÷åñêèõ àòîìîâ îïèñûâàëîñü ìîäåëüþ ïîãðó-
æåííîãî àòîìà [10]. Ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ
àòîìîâ ìåäè ðàññ÷èòûâàëè êàê ñóììó ïàðíûõ âçàè-
ìîäåéñòâèé è ýíåðãèè «âíåäðåíèÿ»:
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ãäå � j ijR0 ( ) — ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü îò àòîìà òèïà
j íà ðàññòîÿíèè Rij . Ôóíêöèè, îïèñûâàþùèå ïàð-
íîå ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå, àòîìíóþ ýëåê-
òðîííóþ ïëîòíîñòü è ôóíêöèþ âíåäðåíèÿ â ýëåê-
òðîííûé ãàç äëÿ àòîìîâ ìåäè, áûëè ïîëó÷åíû ñ
èñïîëüçîâàíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, êâàí-
òîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ðàçëè÷íûõ êðèñòàëëî-
ãðàôè÷åñêèõ ñòðóêòóð è äèìåðà Cu [11]. Ýòî ïîçâî-
ëèëî èñïîëüçîâàòü èõ äëÿ ðàñ÷åòà õàðàêòåðèñòèê
ìàëûõ êëàñòåðîâ ìåäè.

Âçàèìîäåéñòâèå Xe—Xe è Cu—Xe îïèñûâàëîñü
ïîòåíöèàëîì Ëåíàðäà-Äæîíñà ñ äîáàâî÷íîé ôóíê-
öèåé, îáåñïå÷èâàþùåé îáðàùåíèå â íóëü ïîòåíöèà-
ëà è ïåðâîé åãî ïðîèçâîäíîé íà ðàññòîÿíèè ðàäèóñà
îáðåçàíèÿ rc [12]:
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Çíà÷åíèå rc äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ Xe—Xe è
Cu—Xe áûëî âûáðàíî îäèíàêîâûì è ñîñòàâëÿëî
0,995 íì. Âåëè÷èíû � è � äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ
Xe—Xe âçÿòû èç ðàáîòû [13] è ðàâíÿëèñü ñîîòâåòñò-
âåííî � = 0,01997 ýÂ, � = 0,398 íì.

Ïîòåíöèàë Ëåíàðäà-Äæîíñà ðàíåå ïðèìåíÿëè
äðóãèå àâòîðû ïðè èññëåäîâàíèÿõ âçàèìîäåéñòâèÿ
ìåòàëëîâ ñ ïîâåðõíîñòüþ èíåðòíîãî ãàçà [14]. Ïî
àíàëîãèè ñ [14] ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà, îïèñûâàþ-
ùåãî âçàèìîäåéñòâèå Cu—Xe, ïîäáèðàëè òàêèì îá-
ðàçîì, ÷òîáû óäîâëåòâîðèòü ýêñïåðèìåíòàëüíî íà-
áëþäàåìîé âåëè÷èíå ýíåðãèè ñâÿçè àòîìîâ êñåíîíà
ñ ïîâåðõíîñòüþ (111) ìåäè (0,20 ýÂ) è çíà÷åíèþ
ðàâíîâåñíîãî ðàññòîÿíèÿ àäàòîìà êñåíîíà äî ïî-
âåðõíîñòè ìåäè (0,36 íì) [15]. Ïîëó÷åííûå âåëè÷è-
íû ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà ñîîòâåòñòâåííî ðàâíÿ-
ëèñü � = 0,0212 ýÂ è � = 0,369 íì.

Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå îáðàçîâàíèÿ è
äèôôóçèè ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ìåòîäîì ìîëå-
êóëÿðíîé äèíàìèêè ïðîèçâîäèëè ñ èñïîëüçîâàíèåì
ïðîãðàììû SDyn, ÿâëÿþùåéñÿ óñîâåðøåíñòâîâàí-
íîé âåðñèåé ïðîãðàììû DYMOD [16], ïðåäíàçíà-
÷åííîé äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñâîéñòâ
ìàòåðèàëîâ. Ðàñ÷åòíàÿ ÿ÷åéêà ïðåäñòàâëÿëà ñîáîé
ïðÿìîóãîëüíûé ïàðàëëåëåïèïåä ñ ðàçìåðàìè 5,26,
4,55 è 5,37 íì ïî îñÿì X, Y è Z ñîîòâåòñòâåííî. Îñü
Õ èìåëà êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîå íàïðàâëåíèå [ ]101 ,
îñü Y — [ ]121 , îñü Z — [ ]111 . Âäîëü íàïðàâëåíèé X
è Y èñïîëüçîâàëè ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî-
âèÿ. Äèôôóçèÿ êëàñòåðîâ ìåäè ïðîèñõîäèëà íà
ïîäëîæêå ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé 13 àòîìíûõ ñëîåâ
ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïëîñêîñòåé (111) Õå. Ïåðâûå
òðè ñëîÿ ôèêñèðîâàëèñü â ïîëîæåíèÿõ èäåàëüíîé
ÃÖÊ ðåøåòêè. Òåìïåðàòóðó ïîäëîæêè ïîääåðæè-
âàëè ïîñòîÿííîé ïðè ïîìîùè àëãîðèòìà êîððåêöèè
àòîìíûõ ñêîðîñòåé [17].

Ïàðàìåòðû äèôôóçèè êëàñòåðîâ ìåäè ïî ïîâåðõ-
íîñòè êñåíîíà îïðåäåëÿëè êàê äèíàìè÷åñêèì, òàê è
ñòàòè÷åñêèì ìåòîäîì. Â ñòàòè÷åñêîì ìåòîäå èññëå-
äîâàëè âåëè÷èíó ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà ïðè ïåðå-
õîäå êëàñòåðà èç îäíîãî ñîñòîÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè
êñåíîíà â äðóãîå — ñîñåäíåå, êðèñòàëëîãðàôè÷åñêè
ýêâèâàëåíòíîå. Äëÿ àòîìîâ ïîäëîæêè ðåøàëèñü
ïîëíûå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ. Íà àòîìû ìåòàëëà, ñî-
ñòàâëÿþùèå êëàñòåð, áûëè íàëîæåíû îãðàíè÷åíèÿ.
Öåíòð ìàññ êëàñòåðà ïîñëåäîâàòåëüíî ïåðåìåùàëñÿ
âäîëü òðàåêòîðèè äèôôóçèîííîãî ñêà÷êà. Íàõîäè-
ëàñü ìèíèìàëüíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ âñåé ñèñ-
òåìû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû öåíòð ìàññ êëàñòåðà íà-
õîäèëñÿ íà âûáðàííîì ðàññòîÿíèè â ïëîñêîñòè,
ïåðïåíäèêóëÿðíîé íàïðàâëåíèþ äâèæåíèÿ. Âåëè-
÷èíà àêòèâàöèè äèôôóçèè îïðåäåëÿëàñü êàê ðàçíè-
öà ìåæäó ìàêñèìàëüíîé è ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé
ñèñòåìû âäîëü òðàåêòîðèè äèôôóçèîííîãî ñêà÷êà.

Äèôôóçèîííàÿ ïîäâèæíîñòü ìåòàëëè÷åñêèõ êëà-
ñòåðîâ îïðåäåëÿëàñü òàêæå äèíàìè÷åñêèì ìåòîäîì,
îñíîâàííîì íà èçâåñòíîì ñîîòíîøåíèè:

� � �R t Dt2 4( ) , (4)
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ñâÿçûâàþùèì ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå ñìåùåíèå � �R2

ìèãðèðóþùåé ïî ïëîñêîñòè ÷àñòèöû ñî âðåìåíåì
äèôôóçèè t. Åñëè â èññëåäóåìîì òåìïåðàòóðíîì
èíòåðâàëå äèôôóçèÿ îïèñûâàåòñÿ àðåíèóñîâñêîé
çàâèñèìîñòüþ
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0 e ,
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ãäå D0 — ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ôàêòîð, îïðåäå-
ëÿåìûé ÷àñòîòîé ïîïûòîê ïðåîäîëåíèÿ ïîòåíöèàëü-
íîãî áàðüåðà, à Em — ýíåðãèÿ ìèãðàöèè, òî êàê
Em , òàê è D0 ìîæíî îïðåäåëèòü, èññëåäóÿ âðåìåí-
íûå çàâèñèìîñòè ñìåùåíèé êëàñòåðîâ äëÿ ðàçëè÷-
íûõ òåìïåðàòóð. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñòàòèñòè÷åñêè çíà-
÷èìûõ çíà÷åíèé êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè
äèíàìè÷åñêèì ìåòîäîì èñïîëüçîâàëè ñëåäóþùèé
àëãîðèòì, ñõîäíûé ñ èñïîëüçóåìûì àâòîðàìè ðàáî-
òû [18]. Âåñü ïåðèîä íàáëþäåíèÿ t ðàçáèâàëñÿ íà N
îäèíàêîâûx ñåãìåíòîâ âðåìåíè �t. Äëÿ âñåõ N èí-
òåðâàëîâ âðåìåíè n t� (n = 1,..., N), êîòîðûå ïîìå-
ùàëèñü íà èíòåðâàëå íàáëþäåíèÿ, âû÷èñëÿëè çíà-
÷åíèå R n t2( * )� . Ñ÷èòàëîñü, ÷òî ïðîöåññ äèôôóçèè
íå îáëàäàåò ïàìÿòüþ. Òàêèì îáðàçîì, ñäâèíóâ èí-
òåðâàë íàáëþäåíèÿ íà �t, ïîëó÷àëè íîâóþ ïîñëåäî-
âàòåëüíîñòü ñëó÷àéíûõ ñîáûòèé. Çíà÷åíèÿ
R n t2( * )� âû÷èñëÿëè äëÿ N–1 äðóãèõ âðåìåííûõ
èíòåðâàëîâ, çàòåì äëÿ N–2 ñëåäóþùèõ è ò.ä. Ïðî-
èçâîäèëè óñðåäíåíèå ïî ïîëó÷åííûì äàííûì äëÿ
êàæäîãî îäèíàêîâîãî çíà÷åíèÿ âðåìåííîãî èíòåðâà-
ëà n t� . Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàõîäèëñÿ ïóòåì
óñðåäíåíèÿ ïî âñåì ñåãìåíòàì �ti :
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Äëÿ ïîëó÷åíèÿ óäîâëåòâîðèòåëüíîé ñòàòèñòè÷å-
ñêîé òî÷íîñòè èññëåäîâàëè äâèæåíèå êëàñòåðîâ ìå-
äè â òå÷åíèè 3 íñ, à óñðåäíåíèå êîýôôèöèåíòîâ äèô-
ôóçèè ïðîâîäèëè â èíòåðâàëå âðåìåíè �t < 0,5 íñ.

Ðåçóëüòàòû è îáñóæäåíèå

Äî èññëåäîâàíèÿ ïîäâèæíîñòè êëàñòåðîâ, áûëè
ïîëó÷åíû ðàâíîâåñíûå êîíôèãóðàöèè Cu1–Cu7 íà
ïîâåðõíîñòè (111) êñåíîíà (âåðõíèé èíäåêñ îáîçíà-
÷àåò êîëè÷åñòâî àòîìîâ â êëàñòåðå). Òâåðäûé êñå-
íîí èìååò ãðàíåöåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ (ÃÖÊ)
ðåøåòêó ñ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè à = 0,6196 íì. Ïî-
âåðõíîñòü (111) Xe îáëàäàåò ãåêñàãîíàëüíîé ñèì-
ìåòðèåé. Áëèæàéøåå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè

êñåíîíà ðàâíî 0,4381 íì. Ñòàáèëüíîé ñòðóêòóðîé
ìåäè ÿâëÿåòñÿ ÃÖÊ ðåøåòêà, ñ áëèæàéøèì ðàññòîÿ-
íèåì ìåæäó àòîìàìè d = 0,2556 íì. Êîìïüþòåðíîå
ìîäåëèðîâàíèå äèìåðà ìåäè ïîêàçàëî, ÷òî àòîìû
êëàñòåðà íàõîäÿòñÿ íàä äâóìÿ ñìåæíûìè òðåóãîëü-
íûìè ÿ÷åéêàìè, îáðàçîâàííûìè ïîâåðõíîñòíûìè
àòîìàìè êñåíîíà íà âûñîòå h = 0,314 íì. Ðàññòîÿíèå
ìåæäó àòîìàìè ìåäè ñîñòàâëÿëî 0,2187 íì, ÷òî
áëèçêî ê äàííûì êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ
óåäèíåííîãî äèìåðà ìåäè (0,218–0,24) íì [11,19].
Êëàñòåð Cu3 èìåë êîíôèãóðàöèþ ïðàâèëüíîãî òðå-
óãîëüíèêà, ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäó àòîìàìè d =
= 0,2294 íì, êîòîðûé íàõîäèëñÿ íà âûñîòå h =
= 0,324 íì íàä ïîâåðõíîñòüþ. Ðàñ÷åòû èç ïåðâûõ
ïðèíöèïîâ äàþò çíà÷åíèÿ 0,2275 íì äëÿ óåäèíåííî-
ãî êëàñòåðà ìåäè [19]. Êîíôèãóðàöèÿ êëàñòåðà èç
÷åòûðåõ àòîìîâ ìåäè ïðåäñòàâëÿëà ñîáîé òåòðàýäð,
â îñíîâàíèè — ïðàâèëüíûé òðåóãîëüíèê ñ ðàññòîÿ-
íèåì ìåæäó àòîìàìè 0,2367 íì. Ðàññòîÿíèå ìåæ-
äó àòîìàìè îñíîâàíèÿ è âåðøèíû ñîñòàâëÿëî
0,2365 íì. Êëàñòåð Cu5 ïðåäñòàâëÿë ñîáîé äâà òåò-
ðàýäðà ñ îáùåé ãðàíüþ. Òðåóãîëüíèêè îñíîâàíèÿ
òåòðàýäðîâ áûëè ñëåãêà íàêëîíåíû äðóã ïî îòíîøå-
íèþ ê äðóãó. Êëàñòåð èç øåñòè àòîìîâ ìåäè èìåë
êîíôèãóðàöèþ äâóõ òðåóãîëüíèêîâ, ðàñïîëîæåí-
íûõ îäèí íàä äðóãèì è ïîâåðíóòûõ îòíîñèòåëüíî
äðóã äðóãà íà óãîë 60�. Ìèíèìàëüíîå ðàññòîÿíèå
ìåæäó àòîìàìè d = 0,2371 íì. Êëàñòåð èç ñåìè àòî-
ìîâ ïðåäñòàâëÿë ñîáîé ïåíòàãîíàëüíóþ äèïðèçìó ñ
d = 0,2439 è 0,2639 íì ìåæäó âåðøèíàìè ïèðàìèäû.
Òàêèì îáðàçîì, ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå âî âñåõ èñ-
ñëåäîâàííûõ êëàñòåðàõ ìåíüøå, ÷åì â îáúåìíîì ìà-
òåðèàëå. Ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êëàñòåðà ïðîèñõî-
äèò óâåëè÷åíèå d, ÷òî ñîâïàäàåò ñ ðåçóëüòàòàìè
ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ.

Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ÌÌÄ ïîçâîëèëè îïðåäå-
ëèòü âåëè÷èíó ýíåðãèè ñâÿçè àäàòîìà èíåðòíîãî
ãàçà Eb

Xeñ ïîâåðõíîñòüþ (111) Xe, êîòîðàÿ ñîñòàâè-
ëà 0,0784 ýÂ. Àòîì ìåäè ñèëüíåå ñâÿçàí ñ ïîâåðõíî-
ñòüþ, ÷åì êñåíîí, è Eb

Cu � 0,0803 ýÂ.
Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé ñòàòèêè áûëî èññëåäîâà-

íî èçìåíåíèå ýíåðãèè êëàñòåðîâ âäîëü òðàåêòîðèè
äâèæåíèÿ äèôôóçèîííîãî ñêà÷êà èç îäíîé ÿ÷åéêè â
äðóãóþ. Ðåçóëüòàòû ýòèõ èññëåäîâàíèé ïðåäñòàâëå-
íû íà ðèñ. 1. Êàê âèäíî íà ðèñóíêå, äëÿ àäàòîìà è
êëàñòåðà èç äâóõ àòîìîâ ìåäè êðèâàÿ ïåðåõîäà èìå-
åò êëàññè÷åñêèé âèä ñ ìàêñèìóìîì Em , ðàâíûì
Em

1 = 0,007 ýÂ äëÿ àäàòîìà ìåäè, è Em
2 = 0,015 ýÂ

äëÿ Cu2. Âåëè÷èíû áàðüåðîâ äèôôóçèîííûõ ñêà÷-
êîâ äëÿ êëàñòåðîâ èç òðåõ è ÷åòûðåõ àòîìîâ áëèçêè
ïî çíà÷åíèÿì è ñîñòàâëÿþò Em

3Cu = 0,0145 ýÂ è
Em

4Cu = 0,0141 ýÂ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âäîëü òðà-
åêòîðèè äèôôóçèîííîãî ñêà÷êà äëÿ Cu3 íàáëþäàåò-
ñÿ ëîêàëüíûé ìèíèìóì ýíåðãèè â òî÷êå R = 0,2475à,
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ãäå à — ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè êñåíîíà, ñîñòàâëÿþ-
ùèé 0,008 ýÂ. Âåëè÷èíà çíà÷åíèÿ ýíåðãèè àêòè-
âàöèè äëÿ êëàñòåðà èç ïÿòè àòîìîâ ñîñòàâëÿëà
0,00862 ýÂ.

Ñ ïîìîùüþ äèíàìè÷åñêîãî ìåòîäà áûëà èññëåäî-
âàíà ïîäâèæíîñòü êëàñòåðîâ. Îêàçàëîñü, ÷òî ïðè
òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè 70 Ê êëàñòåð Cu4 ïîñëå äâè-
æåíèÿ â òå÷åíèå �t = 0,719 íñ âûòåñíèë èç ïîäëîæ-
êè àòîì Xe, îáðàçîâàâ êîìïëåêñ ñ ïîâåðõíîñòíîé
âàêàíñèåé è àäàòîìîì êñåíîíà Cu4–V–Xe. Îáðà-
çîâàíèå òàêîãî êîìïëåêñà ÿâëÿëîñü ðåçóëüòàòîì
ñëîæíîãî êîëëåêòèâíîãî ïðîöåññà, ïðè êîòîðîì
àòîì êñåíîíà, íàõîäÿùèéñÿ íåïîñðåäñòâåííî ïîä
êëàñòåðîì, çàìåùàë ñîñåäíèé àòîì, êîòîðûé âûòàë-
êèâàëñÿ íà ïîâåðõíîñòü. Òàêîå æå ÿâëåíèå íàáëþäà-
ëîñü äëÿ êëàñòåðîâ Cu6 è Cu7. Âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ
êîìïëåêñà Cu6–V–Xe ñîñòàâèëî 1,325 íñ, à
Cu7–V–Xe — 0,208 íñ. Òàêèì îáðàçîì, ñòàáèëüíû-
ìè âî âðåìÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïîâåðõíîñòíîé
äèôôóçèè îêàçàëèñü Cu5, Cu3, Cu2 è Cu1. Èçìåíå-
íèå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ ýòèõ êëàñòåðîâ
ñî âðåìåíåì ïðè T = 70 Ê ïðèâåäåíî íà ðèñ. 2. Âèä-
íî, ÷òî â èññëåäóåìîì èíòåðâàëå âðåìåí ñ õîðîøåé
ñòåïåíüþ òî÷íîñòè íàáëþäàåòñÿ ëèíåéíàÿ çàâèñè-
ìîñòü ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ îò âðåìåíè
äèôôóçèè. Â òàáëèöå 1 ïðèâåäåíû êîýôôèöèåíòû
äèôôóçèè äëÿ Cu3, Cu2 è Cu1 äëÿ òåìïåðàòóð
30–70 Ê. Àíàëèç äàííûõ ïîêàçûâàåò, ÷òî êîýôôè-
öèåíò ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè àäàòîìà è äèàòîìà
ìåäè ïî ïîâåðõíîñòè (111) Xe ìîæíî õîðîøî
àïïðîêñèìèðîâàòü çàâèñèìîñòüþ (5) c âåëè÷èíàìè
D0

1 = 2,5·10–4 ñì2/ñ è Em
1 = 0,0073 ýÂ äëÿ Cu1 è

D0
2 = 2,95·10–4 ñì2/ñ è Em

2 = 0,0135 ýÂ äëÿ Cu2.
Äëÿ êëàñòåðà èç òðåõ àòîìîâ êîýôôèöèåíò ïîâåðõ-
íîñòíîé äèôôóçèè â èññëåäóåìîì èíòåðâàëå òåìïå-
ðàòóð íå ìîæåò áûòü âûðàæåí àðåíèóñîâñêîé çàâè-
ñèìîñòüþ. Âîçìîæíî, ýòî ñâÿçàíî ñ ñóùåñòâîâàíèåì

ëîêàëüíîãî ìèíèìóìà ïðè äèôôóçèîííîì ñêà÷êå,
ïðåäñòàâëåííîì íà ðèñ. 2. Ìîæíî îòìåòèòü îòêëîíå-
íèå îò ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû � �R /2 4 äëÿ
Cu3 â èíòåðâàëå äî 100 íñ íà ðèñ. 2 ÷òî ãîâîðèò î çà-
âèñèìîñòè ïîñëåäîâàòåëüíûõ äèôôóçèîííûõ ñêà÷-
êîâ.

Òàáëèöà 1. Êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè D (10–5 ñì2/ñ)
ìàëûõ êëàñòåðîâ ìåäè ïî ïîâåðõíîñòè (111) Xe äëÿ
ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóð.

Òèï êëàñòåðà
Òåìïåðàòóðà, Ê

30 50 70

Cu1 0,92013 5,27636 7,17738

Cu2 0,12165 1,29693 3,14449

Cu3 0,70037 2,29579 2,04427

Ïîëó÷åííûå äàííûå, ñâèäåòåëüñòâóþùèå î âíå-
äðåíèè àòîìîâ ìåòàëëà â êñåíîí, ïîçâîëÿþò ïî-íî-
âîìó èíòåðïðåòèðîâàòü ðåçóëüòàòû ðàáîòû [20], â
êîòîðîé èññëåäîâàëàñü ðåíòãåíîâñêàÿ ôîòîýìèññèÿ
ýëåêòðîíîâ â ïðîöåññå îñàæäåíèÿ ñåðåáðà íà ïî-
âåðõíîñòü òâåðäîãî êñåíîíà. Àâòîðû ïðèøëè ê âû-
âîäó, ÷òî êëàñòåðû ñåðåáðà ñî âðåìåíåì ïîãðóæàþò-
ñÿ â êñåíîí. Â êà÷åñòâå îáúÿñíåíèÿ íàáëþäàåìîãî
ÿâëåíèÿ àâòîðû ïðåäëàãàëè ìîäåëü âíåäðåíèÿ â êñå-
íîí çà ñ÷åò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïàäàþùèõ àòîìîâ,
à òàêæå âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðîâ ñ ïîäëîæêàìè.
Ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîçâî-
ëÿþò ïðåäñòàâèòü âíåäðåíèå êëàñòåðîâ ìåòàëëà â
êñåíîí êàê ïîñëåäîâàòåëüíûé ïðîöåññ âûòåñíåíèÿ
àòîìîâ ïîäëîæêè ïðè ðîñòå êëàñòåðà. Âûòåñíåííûå
àòîìû èíåðòíîãî ãàçà îêóòûâàþò êëàñòåð ñâåðõó,
îáðàçóÿ øóáó èç êñåíîíà, ÷òî èçìåíÿåò ñïåêòð ðåíò-
ãåíîâñêîé ôîòîýìèññèè.

Èññëåäîâàíèå ïîäâèæíîñòè ìàëûõ êëàñòåðîâ ìåäè íà áóôåðíîì ñëîå Xe ïðè òåìïåðàòóðàõ 30–70 Ê
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Çàêëþ÷åíèå

Â ðàáîòå èññëåäîâàíà àòîìíàÿ êîíôèãóðàöèÿ
êëàñòåðîâ Cu1—Cu7 íà ïîâåðõíîñòè (111) Xe. Ïî-
ëó÷åíû äàííûå ïî äèôôóçèîííîé ïîäâèæíîñòè
êëàñòåðîâ àòîìîâ ìåäè ïî ïîâåðõíîñòè êñåíîíà.
Äèôôóçèÿ Cu1 è Cu2 õîðîøî îïèñûâàåòñÿ àðåíèó-
ñîâñêîé çàâèñèìîñòüþ ñ ýíåðãèåé àêòèâàöèè ìèãðà-
öèè ðàâíîé Em

1 = 0,0073 ýÂ äëÿ àäàòîìà è Em
2 =

= 0,0135 ýÂ äëÿ äèàòîìà. Òåìïåðàòóðíóþ çàâèñè-
ìîñòü ìèãðàöèè Cu3 íå óäàåòñÿ îïèñàòü ïðîñòîé àðå-
íèóñîâñêîé çàâèñèìîñòüþ. Âûñîêàÿ ïîäâèæíîñòü
ìàëûõ ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ âûçûâàåò íåîáõî-
äèìîñòü ó÷åòà èõ äèôôóçèè â ïðîöåññàõ çàðîæäå-
íèÿ è ðîñòà íàíîêëàñòåðîâ.

Óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè T = 70 Ê êëàñòåðû èç
÷åòûðåõ, øåñòè è ñåìè àòîìîâ âíåäðÿþòñÿ â ïîä-
ëîæêó êñåíîíà çà âðåìÿ ìåíåå 3 íñ, âûòåñíÿÿ àòîì
êñåíîíà íà ïîâåðõíîñòü. Ïîëó÷åííûå äàííûå ïîçâî-
ëÿþò ïî-íîâîìó èíòåðïðåòèðîâàòü èìåþùèåñÿ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû.

Äëÿ ðàçðàáîòêè ìåòîäîâ öåëåíàïðàâëåííîãî
âîçäåéñòâèÿ íà ïðîöåññû ôîðìèðîâàíèÿ ìåòàëëè-
÷åñêèõ íàíîêëàñòåðîâ íåîáõîäèìû äàëüíåéøèå
èññëåäîâàíèÿ îáðàçîâàíèÿ êëàñòåð-âàêàíñèîííûõ
êîìïëåêñîâ áîëüøèõ ðàçìåðîâ, ýíåðãåòèêè èõ îáðà-
çîâàíèÿ è äèôôóçèè.
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Investigation of small copper cluster mobility on the
buffer Xe layer at temperatures from 30 to 70 K

I.G. Marchenko and I.M. Neklyudov

The process of small copper cluster migration
on the solid xenon surface (111) is investigated
by computer simulation. The coefficients of sta-
ble cluster diffusion are determined for tempera-
tures from 30 to 70 K. It has been established
that during the time less than 3 ns the copper
clusters of 4, 6 and 7 atoms penetrate into the
substrate and substitute the Xe atom. The data
obtained enable a new interpretation of previous
results.

Keywords: clusters, diffusion, computer simula-
tion, copper, noble gas.
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