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Сучасним методом квантової хімії (теорія функціонала густини) викона-
но розрахунки структурних і енергетичних параметрів адсорбційних 
комплексів О2, Н2О та атомарного германію на чітко структурованій гра-
ні Si(001). Добре узгодження теоретично отриманих енергетичних харак-
теристик розглянутих об’єктів з експериментальними даними дає підста-
ви вважати, що їх геометричні параметри, які неможливо встановити 
дослідним шляхом, вірно відтворюються методами квантової хімії.
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Дослідження взаємодії молекул газової фази з чітко структур-
но охарактеризованою поверхнею твердого тіла посідають цен-
тральне місце в хімії поверхні. Результати таких досліджень 
становлять інтерес для багатьох технологічних процесів, на-
приклад у промисловому каталізі або у виробництві матеріа-
лів для мікроелектронних пристроїв [1]. Одним з найважливі-
ших серед них слід вважати реакцію окиснення кристалічного 
кремнію сухим молекулярним киснем, яка приводить до фор-
мування на його поверхні окисненого шару, утворення якого 
можливе також під дією парів води. Одночасний перебіг пара-
лельних і послідовних стадій зумовлює значні труднощі екс-
периментального дослідження цього процесу. У таких випад-
ках відповідні дані можна отримати методами квантової хімії. 
Лише детальний розгляд на атомно-молекулярному рівні осно-
воположних елементарних стадій, таких як фізична адсорбція 
молекулярного кисню або води, хемосорбція, дисоціація ад-
молекул, дає змогу зрозуміти механізм і кінетику формуван-
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ся з енергією активації 1,3 еВ через перехідний 
стан TS1. Наявність активаційного бар’єра 
можна пояснити витратами енергії на розрив 
подовженого О—О і одного Si—O зв’язків у 
молекулярному комплексі 111•О2. Це слугує 
непрямим доказом наявності молекулярного 
прекурсора, який формується на поверхні гра-
ні Si(111) і має досить тривалий термін життя. 
Безпосередній доказ наявності молекулярно-
го прекурсора отримано із зіставлення теоре-
тично розрахованого для кластера 111•О2 ко-
ливального спектра та наявного в літературі 
експериментального ІЧ-спектра молекулярно 
адсорбованих молекул О2 на грані Si(111) за 
низьких температур. Так, частота валентного 
коливання зв’язку О—О молекулярно адсорбо-
ваного кисню становить 756 см−1, тоді як згідно 
з експериментальними даними в ізольованій 
молекулі О2 вона дорівнює 1580 см−1. Досить 
низьку частоту О—О валентного коливання 
в адсорбційному комплексі можна пояснити 
потрійною координацією молекули кисню по-
верхневими атомами кремнію грані Si(111).

Надалі один з атомів кисню впроваджується 
у зв’язок Si—Si з утворенням toр-ins-структури. 
Ця стадія є екзотермічною, і її тепловий ефект 
становить 5,6 еВ щодо вибраного нульового 
рівня енергії, а енергія активації — 0,4 еВ (пе-
рехідний стан TS2). Її невелике значення мож-

ня оксидного шару на поверхні кристалічного 
кремнію.

Усі розрахунки, результати яких наведе-
но в доповіді, було виконано методом теорії 
функціонала густини з обмінно-кореляційним 
функціоналом B3LYP з базисним набором 
6-31G** за допомогою різних варіантів про-
грамного модуля PC GAMESS [2—4]. 

Нереконструйована грань Si(111) моделю-
валася кластером Si26Н24 (кластер 111), який 
містить 6 поверхневих трикоординованих ато-
мів кремнію, а обірвані зв’язки по місцях його 
контакту з кристалом кремнію, згідно з клас-
терним наближенням, насичувалися атомами 
водню.

Для комплексу з молекулярно адсорбова-
ним киснем 111•О2 характерна паралельність 
осі О—О площині (111) поверхневих атомів 
кремнію, нееквівалентність атомів кисню і ве-
лика довжина зв’язку О—О, яка сягає 0,154 нм. 
Це є наслідком значного переносу електронної 
густини з поверхні кристалічного кремнію на 
молекулу О2, який становить 0,8 ат. од., у ре-
зультаті чого зростає заселеність 2π* розпушу-
ючої орбіталі двохатомного О—О фрагмента 
адсорбційного комплексу. Саме такій структу-
рі молекулярного комплексу відповідає бімо-
дальна форма лінії остівного рівня О1s, а також 
негативний зсув положення її максимумів 
відносно положення максимуму в молекулі О2 
у вільному стані (рис. 1).

Подовження зв’язку О—О свідчить про 
схильність адсорбованої молекули О2 до по-
дальшого розпаду, після якого можливе утво-
рення низки послідовних структур: top-top 
відповідає розташуванню двох атомів кисню 
над поверхневими атомами кремнію; top-ins 
формується з top-top-структури при впрова-
дженні одного атома кисню у зв’язок Si—Si; 
ins-ins відрізняється від top-ins-структури тим, 
що обидва атоми кисню інкорпоровані в Si—Si 
зв’язки, які прилягають до одного атома крем-
нію (рис. 2).

Енергія top-top-кластера дещо вища за енер-
гію кластера, який являє собою молекулярний 
комплекс 111•О2 (приблизно 0,2 еВ), а пере-
хід від нього до top-top-структури відбуваєть-

Рис. 1. Рівноважна структура кластера, що моделює 
адсорбційний комплекс молекули кисню на грані 
Si(111)
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на пояснити тим, що це перетворення супро-
воджується не розривом зв’язків у вихідній 
структурі, а тільки незначним зміщенням двох 
поверхневих атомів кремнію зі своїх рівноваж-
них положень у toр-toр-кластері. Комплекс 
toр-ins трансформується в ins-іns, для якого 
характерна наявність двох вбудованих атомів 
кисню у зв’язки Si—Si, які примикають до од-
ного атома кремнію. Енергія утворення цієї 
структури — 6,9 еВ (666 кДж/моль), а енергія 
перехідного стану TS3 всього лише на 0,3 еВ 
вища за енергію toр-ins-структури. У цьому по-
верхневому комплексі ідентичність хімічного 
оточення атомів кисню підтверджується моно-
модальною формою лінії О1s у спектрі густи-

ни остівних станів. Зсув її максимуму відносно 
відповідного аналогічного положення в моле-
кулі О2 значно нижчий, а також значно нижчі, 
ніж в ізольованій молекулі Si—O, частоти ва-
лентних коливань зв’язків Si—O свідчать про 
невелику енергію зв’язування атомів кисню 
поверхневими атомами кремнію грані Si(111) 
(рис. 3).

Формування оксидного шару на поверхні 
кристалічного кремнію передбачає утворен-
ня хемосорбційного комплексу (ins-ins)•О2 з 
другою молекулою О2 на частково окисненій 
поверхні, яка вже містить два впроваджених 
у зв’язки Si—Si атоми кисню. Як і у випадку 
хемосорбції однієї молекули О2, між’ядерна 

Рис. 2. Рівноважні просторові структури кластерів, які моделюють комплекси: top-top (а); top-ins (б); ins-ins (в)

Рис. 3. Енергії утворення адсорбційних комплексів у системі «кластер 111+О2» та енергії активації переходів 
між ними

в
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вісь другої молекули кисню так само розташо-
вується паралельно площині грані Si(111), а 
відстань О—О також значно перевищує рівно-
важну довжину цього зв’язку в ізольованій мо-
лекулі кисню і становить 0,151 нм. Подальша 
еволюція структури за участю другої молекули 
кисню аналогічна процесу початкового окис-
нення кристалічного кремнію і  завершується 
формуванням тетраедра [SiO4]4−, який є буді-
вельним блоком діоксиду силіцію. Структура 
кластера з тетраедром [SiO4]4− у поверхневому 
шарі підтверджується спектром густини остів-
них станів О1s рівня, з якого видно, що всі чо-
тири атоми кисню, які примикають до одного 
атома кремнію, перебувають у різному хіміч-
ному оточенні. 

Грань Si(100) моделювали кластером Si45H36. 
Для рівноважної структури кластера 100 роз-
ташування поверхневих трикоординованих 
атомів кремнію відповідає двовимірній ґратці 
2×1, утвореній атомами, половина з яких втяг-
нута в об’ємну фазу кристала, а друга — роз-
міщена дещо вище першої, тобто формуванню 
поверхневих =Si=Si= димерів. На грані Si(100) 
відбуваються перетворення, аналогічні пере-
творенням на грані Si(111). 

З використанням кластерів 111 та 100 було 
з’ясовано також послідовність елементарних 
актів впровадження кисню в поверхневий шар 
кристалічного кремнію при його контакті з 
водою.

На поверхні потенціальної енергії систем 
«кластер 111+Н2О» і «кластер 100+Н2О» лока-
лізовано точки, які відповідають молекулярній 
адсорбції. Стабілізація утворених комплексів 
111•Н2О та 100•Н2О зумовлена двоцентро-
вим зв’язуванням молекули води поверхне-
вими атомами кремнію. Надалі відбувається 
розрив одного О—Н зв’язку в молекулі Н2О 
і утворення двох нових зв’язків ≡ Si—OH та 
≡ Si—H з поверхневими атомами кремнію. Тому 
висоти відповідних активаційних бар’єрів є 
незначними.

У подальшому на гранях Si(111) та Si(100) 
між поверхневими атомами кремнію утво-
рюється кремній-кисневий місток у вигляді 
бренстедівського центру = Si—OH—Si(H) =. 

На останній стадії взаємодії, яку ми власне 
і розглядаємо, атом водню бренстедівського 
центру переміщується до сусіднього поверхне-
вого атома кремнію з генерацією силанольного 
містка ≡ Si—O—Si.

Досить цікавим було питання щодо утворен-
ня адсорбційного комплексу молекули кисню 
на грані (111) кристалічного кремнію, оскіль-
ки в газовій фазі молекула кисню перебуває 
в триплетному стані, а кластер, що моделює 
кристалічний кремній, — у синглетному.

Для розгляду ролі триплет-синглетного пе-
реходу при дисоціативній адсорбції молекули 
О2 на грані Si(111) розраховано залежності 
енергії утворення системи «кластер 111 + мо-
лекула О2» від відстані між складовими комп-
лексу. 

З рис. 4 видно, що утворення молекулярного 
комплексу відбувається безактиваційно в ре-
зультаті триплет-синглетного переходу. Енер-
гія утворення комплексу 111•О2 з кластера 
111 і молекули О2 в синглетному стані стано-
вить 656 кДж/моль. З урахуванням того, що 
основний стан молекули О2 триплетний 3

g
−Σ , 

ця величина зменшується до 492 кДж/моль. 
Наведені дані дозволяють зробити висновок, 
що зв’язування в цій системі можливе лише в 
результаті спін-забороненого для газової фази 

Рис. 4. Перерізи поверхонь потенціальної енергії сис-
теми «кластер 111+О2» для триплетного та синглет-
ного станів залежно від відстані між кластером 111 та 
молекулою кисню
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в молекулі О2 триплет-синглетного перехо-
ду (Т → S) в адсорбційному молекулярному 
комплексі 111*О2.

Аналіз перерізів поверхонь потенціальної 
енергії (ППЕ) синглетного і триплетного ста-
нів уздовж координати наближення молекули 
О2 до кластера 111 дає змогу припустити наяв-
ність принаймні двох можливостей для такого 
T→S переходу: а) перехід молекули О2 з осно-
вного триплетного електронного стану 3

g
−Σ  в 

збуджений синглетний 1
g
−Σ  стан, розташова-

ний на 164 кДж/моль вище. Після досягнен-
ня системою 111 + О2 синглетного стану по-
дальша еволюція системи відбувається уздовж 
кривої S; б) триплет-синглетний перехід у точ-
ці перетину перерізів ППЕ з початкового ста-
ну системи з триплетною молекулою кисню до 
синглетного стану комплексу 111•О2. Подаль-
ший рух системи по поверхні потенціальної 
енергії до досягнення рівноважної структури 
комплексу 111•О2 відбувається вздовж ниж-
ньої частини кривої S.

Більш імовірною є друга можливість, 
що випливає з порівняння енергії триплет-
синглетного розщеплювання в молекулі О2 

з аналогічною величиною для кластера 111 
(210 кДж/моль).

До точки перетину перерізів ППЕ молеку-
ла О2 орієнтована перпендикулярно площині 
грані (111), проте після досягнення R = 3,5 Å 
вісь молекули розташовується паралельно 
поверхні. 

Не менш важливими, особливо з урахуван-
ням нинішніх і майбутніх тенденцій у розви-
тку елементної бази твердотільної електроні-
ки, є дослідження, спрямовані на вивчення по-
слідовності утворення наноструктур германію 
на поверхні кристалічного кремнію [5, 6].

Нереконструйована поверхня кремнію (001) 
моделювалася кластером Si96H84. У результаті 
оптимізації просторової будови цієї структури 
на поверхні сформувалися ряди димерів, які 
вдвічі зменшують кількість обірваних зв’язків. 
Однак така димеризована поверхня залиша-
ється хімічно активною, оскільки на кожно-
му атомі поверхневого димера залишається 
одна нескомпенсована валентність. Поверхня 
Si(001) може містити симетричні димери, що 
відповідає реконструкції типу 2×1. Енергетич-
но вигіднішою є поверхня кремнію з антисиме-
тричними димерами, така структура має назву 
букльованої і відповідає реконструкції типу 
4×2 (рис. 5).

Утворення квантової точки на грані Si(001) 
починається з адсорбції ізольованих атомів Ge 
на активних центрах поверхні. До таких на-
самперед належать атоми кремнію, розташо-
вані у нижній частині поверхневих димерів 
(down-положення). Загальна сума абсолют-
них значень відхилень валентних кутів від те-
траедричних (109,5°) для down-атомів димерів 
становить ~17,8°, тоді як для up-атомів димерів 
вона досягає ~35,9°. Це дає змогу припустити, 
що найімовірнішим активним центром, на яко-
му можлива адсорбція ізольованих атомів Ge, 
є down-атоми димерів. На користь цієї думки 
свідчать також дані розрахунків просторово-
го розподілу нижчої вакантної молекулярної 
орбіталі.

Безпосередні розрахунки рівноважної будо-
ви адсорбційних комплексів Si(001)•Ge з різ-
ними вихідними розміщеннями атома Ge від-

Рис. 5. Кластер, що моделює поверхню Si(001) з ря-
дами: а — симетричних димерів (реконструкція типу 
2×1); б — антисиметричних димерів (реконструкція 
типу 4×2)



ISSN 1027-3239. Вісн. НАН України, 2016, № 1 103

МОЛОДІ ВЧЕНІ

носно атомів грані Si(001) привели до структу-
ри з локалізацією адатома в околі down-атома 
кремнію поверхневого димера. 

Як показали розрахунки,  довжина зв’язку 
Si—Ge в кластері Si96H84•Ge становить 2,44 Å, 
тоді як у двохатомній молекулі Si—Ge в осно-
вному стані вона дорівнює 2,11 Å. Таке видо-

вження зв’язку Si—Ge в адсорбційному комп-
лексі свідчить про рухливість атома Ge і його 
можливі переміщення по поверхні, тобто про 
поверхневу дифузію.

Було також розраховано рівноважну про-
сторову структуру адсорбційного комплексу 
Si(001)•Ge2. 

Рис. 6. Енергія утворення поверхневих сполук Si(001)•Ge, Si(001)•2Ge і 
Si(001)•Ge2 та густина електронних станів цих кластерів в області енергій атомних 
орбіталей 2s- і 3s- атома германію

Рис. 7. Конфігурація чи-
стого Ge—Ge димера і 
конфігурації, що утворю-
ються з неї при взаємо-
обміні атомів Ge і атомів 
Si підкладинки Si(001)
(4×2)
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Енергія утворення поверхневої сполуки з ад-
сорбованим димером Ge нижча за енергію по-
верхневої сполуки з двома ізольованими атома-
ми Ge на 1,5 еВ. Значне відхилення цієї величини 
від енергії зв’язування кластером Si96H84 одного 
атома Ge свідчить про суттєву взаємодію ато-
мів Ge в адсорбційному шарі поверхні Si(001). 
Структура димера характеризується нееквіва-
лентністю атомів Ge, доказом чого є бімодальна 
форма ліній для 2s- та 3s-остівних рівнів атома 
Ge, що відповідає дослідним даним (рис. 6).

Після адсорбції двох атомів Ge на грані 
Si(001) відбувається їх поверхнева дифу-
зія з утворенням адсорбційного комплексу 
Si96H84•Ge2, енергія якого на 2,8 еВ нижча за 
енергію комплексу з розділеними на поверхні 
атомами германію.

Наявні в літературі експериментальні дані і 
результати виконаних нами квантово-хімічних 
розрахунків дають змогу запропонувати чо-
тири різні конфігурації поверхневих димерів 
германію відносно поверхневих димерів крем-
нію. Димер Ge2 може розташовуватися вище 
поверхневих =Si—Si= димерів паралельно їм 
(конфігурація А) або перпендикулярно (кон-
фігурація В). Конфігурація В відрізняється від 
попередньої поворотом димера Ge2 на 90°. 

Згідно з виконаними нами розрахунками, 
найвигіднішою за енергією виявилася конфі-
гурація А. Після утворення димера Ge2 в кон-
фігурації А можлива дифузія одного або двох 
атомів германію в об’ємну фазу підкладинки з 

одночасним виходом з неї одного або двох ато-
мів кремнію. Найближчою за енергією до кон-
фігурації А є конфігурація А1. Слід зазначити, 
що різниця енергій конфігурацій А і А1—А4 
досить невелика, що дозволяє припустити їх 
можливі взаємні перетворення за кімнатної 
температури (рис. 7).

З отриманих нами і літературних даних ви-
пливає, що епітаксіальне формування гетеро-
переходу Ge/Si зумовлене не лише осаджен-
ням атомів Ge на грані Si(001), а й заміщенням 
атомів Si поверхневих димерів і більш глибо-
ких шарів атомами германію. Поєднання цих 
процесів призводить до порушення різкості 
утвореного гетеропереходу і формування по-
верхневих структур з різним хімічним оточен-
ням атомів германію. 

Найточнішу інформацію про локальну кон-
фігурацію адатомів у поверхневому шарі під-
кладинки можна отримати, виходячи з вели-
чин зсувів остівних рівнів атома Ge, які зале-
жать від його фізико-хімічного стану. 

Найчутливішим до взаємного розміщення 
атомів Ge і Si в кластері Si96H24Ge2 виявилося 
положення остівних 3d-рівнів атомів Ge.

Слід звернути увагу, що дублетна Ge-3d-лі-
нія, зумовлена спін-орбітальною взаємодією, 
також має тонку структуру. Причин виникнен-
ня такої структури може бути декілька, а саме: 

утворення так званих внутрішніх молеку-• 
лярних орбіталей;

мультиплетні розщеплення;• 
динамічні ефекти;• 
багатоелектронне збудження.• 

Детальний аналіз будови і властивостей мо-
лекулярних орбіталей кластера Si96H24Ge2 по-
казав, що в утворенні молекулярних орбіталей 
беруть участь не лише атомні орбіталі 4s і 4p 
атомів германію, а й 3d його орбіталі, чим і по-
яснюються досить високі енергії зв’язування 
атомів германію на грані Si(001) (рис. 8).

Зсуви енергій остівних електронів відносно 
положень у кластері А0 свідчать, що перемі-
щення атомів Ge в об’ємну фазу підкладинки 
приводить до збільшення абсолютного зна-
чення енергії зв’язування 3d-електронів атома 
германію.

Рис. 8. Положення 3d-рівнів атомів Ge, що входять до 
складу кластера Si96H84Ge2 (А0)
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Висновки

Розраховані енергії утворення адсорбційних 
комплексів молекул О2 та Н2О на кластерах, 
які моделюють грані Si(111) і Si(100), та енер-
гії активації переходів між ними свідчать про 
екзотермічність реакцій утворення всіх про-
міжних структур, що може бути доказом само-
чинності окиснення поверхні кристалічного 
кремнію під дією молекулярного кисню або 
води. Загалом енергетичні ефекти проміжних 
стадій взаємодії кластерів, які моделюють гра-
ні Si(111) та Si(100), з молекулярним киснем 
перевищують аналогічні величини взаємодії з 
молекулами води, що можна розглядати як те-
оретичне обґрунтування технологічності вико-
ристання води для формування окисного шару 
на поверхні кристалічного кремнію.

Уперше встановлено, що формування по-
верхневих сполук з силоксановими зв’язками 
у поверхневому шарі кремнію з молекулярних 
комплексів відбувається по-різному: в клас-
тері 111, який відтворює грань Si(111), один з 
атомів кисню, що утворюється після розриву 
зв’язку О—О, впроваджується у зв’язок Si—Si, 
а в кластері 100 він зв’язує між собою поверхне-
ві атоми кремнію, між якими в молекулярному 
комплексі хімічного зв’язку не було, що є на-
слідком різної атомної структури цих граней.

Теоретично розраховані в гармонічному на-
ближенні частоти і форми нормальних коли-
вань атомів у кластерах, які відтворюють ад-
сорбційні комплекси на гранях Si(111) і Si(100), 
продемонстрували їх залежність від хімічного 
оточення атомів кисню, що дає змогу з отри-
маних ІЧ-спектрів визначити можливу будову 
поверхневих комплексів. Додаткова інформа-
ція щодо структури кисневмісних утворень на 
гранях кристалічного кремнію міститься в зсу-
вах максимумів розподілу остівних О1s-рів нів 
відносно положень у молекулярному кисні.

Уперше показано, що взаємодія молекули 
О2, яка в газовій фазі перебуває в триплетному 
стані, з кластером 111 приводить до утворен-
ня молекулярного комплексу в синглетному 
стані. Триплет-синглетний перехід у системі 
«кластер 111+молекула О2» відбувається в 

околі точки перетину перерізів поверхонь по-
тенціальної енергії триплетного і синглетного 
станів зі зміною орієнтації атакуючої молеку-
ли О2 відносно площини поверхні.

Адсорбція одного атома германію на грані 
Si(001)(4×2) відбувається на трикоординова-
ному down-атомі кремнію поверхневого диме-
ра з енергетичним ефектом 7,8 еВ, а енергетич-
ний ефект адсорбції другого атома германію 
кластером Si96H84•Ge становить лише 1,6 еВ, 
що свідчить про значну взаємодію адсорбо-
ваних атомів германію. Утворення димера 
Ge2 на поверхні кластера Si96H84•Ge2 також 
є екзотермічним процесом, у результаті якого 
формується поверхневий димер =Ge—Ge=, що 
розміщується над рядом поверхневих димерів 
=Si—Si= паралельно ним. Енергії конфігурацій, 
утворених при взаємному обміні атомів герма-
нію поверхневого димера =Ge—Ge= з атомами 
кремнію поверхневих димерів =Si-Si=, мало 
відрізняються від енергії вихідної конфігура-
ції А, що є непрямим доказом можливості ди-
фузійного впровадження адсорбованих атомів 
германію в кремнієву підкладинку з одночас-
ним виходом з неї атомів Si і утворенням змі-
шаних поверхневих =Si—G= димерів. Остівні 
Ge-3d-електрони беруть участь в утворенні так 
званих внутрішніх молекулярних орбіталей, 
що зумовлює значну енергію зв’язування ато-
мів германію підкладинкою Si(001).

Отже, до методологічних висновків слід від-
нести перспективність використання сучас-
них методів квантової хімії для досліджень зі 
з’ясування структури і властивостей адсорб-
ційних комплексів на поверхні кристалічного 
кремнію, результати яких на кожному етапі 
мають бути скореговані відповідними експе-
риментальними даними.

Доповідач висловлює глибоку вдячність за 
допомогу в роботі директору Інституту хімії 
поверхні ім. О.О. Чуйка НАН України академіку 
НАН України Миколі Тимофійовичу Картелю і 
завідувачу відділу квантової хімії та хімічної 
фізики наносистем цього ж інституту докто-
ру хімічних наук, професору Віктору Васильо-
вичу Лобанову.
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АДСОРБЦИОННЫЕ ПРОЦЕССЫ НА ПОВЕРХНОСТИ КРИСТАЛЛИЧЕСКОГО КРЕМНИЯ: 
КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЙ ПОДХОД

По материалам научного сообщения на заседании Президиума НАН Украины 21 октября 2015 года

Современным методом квантовой химии (теория функционала плотности) выполнены расчеты структурных и 
энергетических параметров адсорбционных комплексов О2, Н2О и атомарного германия на четко структуриро-
ванной грани Si(001). Хорошее согласование теоретически полученных энергетических характеристик рассма-
триваемых объектов с экспериментальными данными дает основания считать, что их геометрические параметры, 
которые невозможно установить экспериментально, верно воспроизводятся методами квантовой химии.

Ключевые слова: теория функционала плотности, адсорбционные комплексы, молекулярный кислород, кванто-
вая точка, атомарный германий.
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ADSORPTION PROCESSES ON THE SURFACE OF CRYSTALLINE SILICON: 
QUANTUM CHEMICAL APPROACH

According to the materials of scientific report at the meeting of the Presidium of NAS of Ukraine October 21, 2015

The structural and energetic parameters for adsorption complexes O2, H2O and atomic germanium on clear structured 
Si(001) face were calculated using the modern quantum chemical method (DFT). The results of theoretical calculations 
are in the good agreement with experimental data, so there is evidence that geometrical parameters, which can not be 
established empirically, are correctly reproduced by quantum chemical methods.

Keywords: density functional theory, adsorption complexes, molecular oxygen, quantum dot, atomic germanium.


