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Реферат

Звiт про НДР 39c., 7 рис., 44 джерела.

Об’єктом дослiдження є процес формування пiрамiдальних структур на поверхнi

матерiалу.

Метою роботи є розробка теоретичної схеми, яка дозволяє описати формування пi-

рамiдальних структур на поверхнi матерiалу в процесах епiтаксiйного росту.

Методом дослiдження. Розвинутий в роботi формалiзм грунтується на методах сто-

хастичної динамiки, теорiї середнього поля та вiдповiдної феноменологiчної схеми та на

методах чисельного моделювання.

Результатом роботи встановлено, що пiрамiдальнi структури можуть формуватися

за умови низьких значень iнтенсивностi взаємодiї адсорбату внаслiдок вкладу термоди-

намiчної сили до потоку адсорбату, що є протилежним до дифузiйного потоку.

Взаємозв’язок з iншими роботами результати роботи доповiдались на наукових

семiнарах та конференцiях, були опублiкованi в наукових журналах.

Рекомендацiї по використанню результатiв роботи результати роботи можуть

бути використанi для опису та прогнозування процесiв епiтаксiального росту пiрамi-

дальних структур на поверхнi матерiалу.

Галузь застосування результати можуть бути використанi для опису та прогнозува-

ння процесiв епiтаксiального росту пiрамiдальних структур на поверхнi матерiалу.

Значущiсть роботи i висновки запропоноване узагальнення стандартної моделi фа-

зового поля для опису процесiв формування пiрамiдальних структур на поверхнi мате-

рiалу при епiтаксiальному ростi може бути використане для опису систем (наприклад,

напiвпровiдникiв), для яких локальна змiна температури конденсату може вiдiгравати

визначну роль у процесах формування поверхневих структур.

Прогнознi припущення про розвиток об’єкту дослiдження планується продов-

ження дослiдження процесiв формування пiрамiдальних структур на поверхнi матерiалу

в процесах епiтаксiйного росту за умов врахування рiзницi у параметрах гратки субстра-

ту та матерiалу, що осажується

ЕПIТАКСIЙНЕ ЗРОСТАННЯ, ФАЗОВЕ ПОЛЕ, ФОРМУВАННЯ СТРУКТУР,

АДАТОМ, АДСОРБАТ.
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1 Вступ

Молекулярно - променева епiтаксiя є типовим прикладом сучасних те-

хнологiй для вирощування монокристалiв, якi успадковують атомну стру-

ктуру субстрату. Вiдомо, що при такому способi вирощування матерiалiв

осаджений матерiал утворює пучок нейтральних атомiв всерединi каме-

ри. За рахунок хiмiчного зв’язку атоми, що приходять до субстрату, мо-

жуть адсорбуватися (стати адатомами). Такi адатоми можуть десорбувати

назад в парову фазу з кiнченною ймовiрнiстю. Якщо вони залишаються

на пiдкладцi, то вони можуть дифундувати по поверхнi, займаючи най-

бiльш енергетично вигiднi положення. Адатоми можуть взаємодiяти один

з одним i утворювати кластери, острови пiрамiдальної структури. Морфо-

логiя поверхневих структур визначається взаємодiєю мiж процесами ад-

сорбцiї, десорбцiї, нуклеацiї на вершинi острова, крайової дифузiї , дифу-

зiї через тераси, димерної дифузiї, приєднанняi та вiд’єднання вiд границi

островiв та коалисценцiї островiв [1–3].

Симуляцiйнi процедури для моделювання процесiв росту островiв при

епiтаксiї слугують ефективним iнструментов для розумiння та пояснення

самого процесу епiтаксiального росту. Насьогоднi самоузгодженним чи-

ном використовуються кiлька теоретичних методiв для вивчення рiзних

процесiв в рамках схеми багаторiвневого моделювання. Поведiнка систе-

ми може бути розглянута на рiзних iєрархiчних рiвнях, що дозволяє опи-

сувати атомiстичнi процеси [4], процеси на дифузiйних часових масшта-

бах з утворенням окремих островкiв [5], теоретичнi методами iз сходинка-

ми, заснованi на сходинкових моделях [6], морфологiї поверхнi [7–10].

Серед таких пiдходiв вiдома мезоскопiчна модель Бартона - Кабрера -

Франка (КБФ ) для потоку по сходинкам, яка широко використовується

при моделюваннi процесiв епiтаксиального зростання поверхнi за раху-
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нок того, що вона дозволяє представити границi островiв як сходинки [11].

Дана модель є дискретною у напрямку зростання та неперервною в гори-

зонтальному напрямку. Позицiя сходинки задається неперервною кривою

i густина адатомiв на кожнiй терасi описуються неперервною функцiєю. У

рамках цього пiдходу границi островкiв можуть бути змодельованi рiвня-

нням типу дифузiйного, для густини адатомiв при необхiдних граничних

умовах, пов’язаних з мiкроскопiчними деталями атомних процесiв на гра-

ницях острова.

Однiєю з модифiкацiй моделi КБФ є пiдхiд. заснований на теорiї фазо-

вого поля, що широко застосовується для загальної категорiї проблем iз

вiльними границями, таких як: затвердiння [12], твердо тiльнi фазовi пе-

реходи [13], Освальдового визрiвання [14], нуклеацiя [15]i т.д. Цей метод

може бiти представлено як розвинення теорiї фазових переходiв Гiнзбур-

га - Ландау, де одночасно поєднаннi частково диференцiальнi рiвняння

для концентрацiї та фазового поля (фазовое поле вiдiграє роль параметра

порядка при розрiзненнi рiзних фаз). Як пояснили Л’ю та Метью в робо-

тi [16], i Карма та Плапп в роботi [17] теорiя наближення фазового поля

є хорошим методом для опису процесiв епiтаксiйного росту. Узагальнен-

ня пiдходу фазового поля з урахуванням стохастичних ефектiв у процесах

пiрамiдального росту обговорювалося в роботi [18]. Було показано, що

флуктуацiї дифузiйного потоку можуть суттєво змiнювати динамiку зро-

стання островкiв i регулювати морфологiю поверхневих структур. У по-

переднiх дослiдженнях було показано, що формування структур у систе-

мах реакцiонно - дифузiйного типу з квазi - хiмiчними реакцiями [19–22]

або процесiв адсорбцiї / десорбцiї [23] або пiдданих iонно - променевому

впливу [8] дуже чутливi до флуктуацiй, що представляють мультиплiка-

тивний шум.
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У дослiдженнях епiтаксiйного росту на основi стандартної моделi БКФ

було зроблено припущення, що десорбцiя вiдбувається з постiйною швид-

кiстю i вiдсутня взаємодiє з адсорбованими речовини (за винятком ну-

клеацiї). З iншого боку, вiдомо, що така взаємодiя може бути викликана

невiдповiднiстю гратки або еластичного напруження. Крiм того, у набли-

женнi пiдходу фазового поля система розглядається при фiксованiй(постiйнiй)

температурi , тобто передбачається еквiвалентнiсть температури банi (па-

рова фаза) i температура конденсату. Враховуючи фiзику епiтаксiї, слiд

вважати, що процеси адсорбцiї можуть локально збiльшувати темпера-

тури зростаючої поверхнi, в той час як процеси десорбцiї призводять до

локального зниження температури. Крiм того, реконструкцiя терас, сфор-

мованих iз адатомiв на пiрамiдальних структурах потребує додаткової кiль-

костi енергiї, отриманої вiд адатомiв. У такому випадку при формуваннi

терас температура конденсату може зменшуватись. Таким чином, конку-

ренцiя таких процесiв навiть на мезоскопiчному рiвнi може локально змi-

нювати температуру конденсату у осциляцiйний спосiб. Затухаючi коли-

вання температури конденсату було експериментально виявлено та пока-

зано в роботi [24]). Коливання температури в системах з процесами ад-

сорбцiї i десорбцiї були теоретично передбаченi в роботi [25]. Було пока-

зано, що такi коливання викликанi фiксованим ненульовим часом рела-

ксацiї для врiвноваження, тобто температура зростаючої поверхнi T до-

сягає температури банi T0 протягом фiксованого iнтервалу часу. Цей час

може бути малим, але фiксованим, вiн задається мiкроскопiчними про-

цесами в системi (реорганiзацiя поверхнi за рахунок анiгiляцiї дефектiв

на поверхнi та їх рух у стоки). У такому випадку, залишається вiдкритою

проблема розумiння фiзичної причини, що призводить до коливань темпе-

ратури конденсату в епiтаксiї i визначення умов епiтаксiйного росту, коли
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реалiзовано вищезгаданий режим.

При виконаннi проекту нами запропоновано узагальнена модель фа-

зового поля, коли температур конденсату є полем, що може змiнюватися

локально з часом. Нами буде визначено додатковi механiзми та встанов-

лено умови, коли в процесi епiтаксiї можуть органiзовуватись пiрамiдаль-

нi структури. Вивчення конкуренцiї рiзних механiзмiв, що приводять до

нагрiву / охолодження поверхнi внаслiдок адсорбцiї i десорбцiї, i просто-

рова органiзацiя взаємодiючого адсорбата призводить, щ призводить до

температурних коливань нами буде розглянуто динамiку системи в стати-

стичному сенсi в рамках аналiзу середнього поля. Це дозволить встано-

вити параметри системи (сила взаємодiї адсорбату та поток осадження),

коли реалiзується коливальний режим зростання поверхнi. Буде проведе-

но порiвняння отриманих теоретичних даних iз чисельними симуляцiями

та проаналiзовано динамiку зростання поверхнi та поведiнку поля тем-

ператури. Порiвнюючи динамiку зростання островiв у стандартнiй моде-

лi фазового поля, запропонованої Лю i Metiu в роботi [16] i узагальненої

моделi, отриманої нами буде встановлено, що процес формування пiра-

мiдальних структур може бути пiдтриманий термодинамiчною силою, що

задається потоком адсорбату. Буде проведено порiвняльний аналiз скей-

лiнгових властивостей структур у вказаних двох моделях з метою встано-

вити вiдмiннiсть у процесах формування поверхневих структур з рiзними

механiзмами взаємодiї адсорбату.
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2 Модель

Для опису зростаючої поверхнi запишемо рiвняння для безрозмiрного ди-

фузiйного поля x = Ω(c−c0eq), де c є концентрацiї адатомiв , Ω атомна пло-

ща, c0eq рiвноважна концентрацiя в прямому напрямку. У рамках класичної

БКФ моделi зростаючої поверхнi основнi рiвняння мають вигляд [11]

∂tx = F − x

τx
+∇ ·D∇x,

vn = D

[(
∂x

∂n

)
+

−
(
∂x

∂n

)
−

]
, x = d0κ.

(1)

Тут F це ефективна швидкусть осадження, що пов’язана iз актуальним

потоком осадження, що приходиться на атомну площину Fd у виглядi

F = Fd − ceqΩ/τx, (2)

τx це середнiй час для осадження адатомiв з розчину. Складова ∇ · D∇x

описує дифузiю адатомiв на гратцi, D це коефiцiєнт поверхневої дифу-

зiї. Тут vn це нормальна швидкiсть на сходинцi та (∂x/∂n)± це нормаль-

ний градiєнт концентрацiї на нижнiй (+) та верхнiй сторонах сходинки

(−). Мiкроскопiчна знерозмiрена капiлярна довжина d0 визначається че-

рез локальну кривизну сходинки κ та її жорсткiсть γ у наступному виглядi

d0 = Ω2c0eqγ/T , T це температура. Звичайно, швидкiсть десорбцiї визна-

чається згiдно з рiвнянням Аренiуса

τx = ν−10 exp(Edes/T ), (3)

де ν0 константа швидкостi десорбцiї,Edes це енергiя десорбцiї. Коефiцiєнт

дифузiї визначається як

D = a2νd exp(−Ediff/T ), (4)

де a це параметр гратки фiзичного субстрату( пiдкладки), νd це частота,

Ediff енергiя дифузiйного бар’єру, Edes < Ediff .
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Далi, згiдно робатам Refs. [26–28] ми будемо вважати, що процес де-

сорбцiї характеризується швидкiстю τ−1x , що залежить вiд просторової

взаємодiй адсорбату. Сильний локальний зв’язок, iндукований взаємодi-

єю U(r) приводить до корекцiї швидкостi десорбцiї:

τ−1x = τ−1x0 exp(U/T ). (5)

Заздалегiть було показано, що притягуючий потенцiал генерiє потiк, що

є протилежним дифузiйному потоку [26–28]. Потенцiал притягання мiж

частинками, роздiлених вiдстанню r може бути записаний у виглядi:

U(x(r)) = −
∫
u(r− r′)x(r′)dr′, (6)

де u(r) це сферично - симетрична функцiя, що залежить вiд природи си-

стеми. Крiм того, на адсорбованi частинки дiє термодинамiчна (хiмiчна)

сила, f = −∇(U/T ) що iндукує швидкiсть v = Df (зв’язок Ейнштей-

на). Вiдповiдний потiк частинок це vx. Оскiльки потiк можливий лише на

(1−x) вiльних мiсць, таким чином, для опозицiйного потоку маємо рiвня-

ння

Jo = −Dx(1− x)∇(U/T ), (7)

в той час, як дифузiйний потiк дається зв’язком −D∇x. Враховуючи да-

ний потiк, приходимо до рiвняння для поля концентрацiї у наступному ви-

глядi

∂tx = F − x

τx0
eU/T −∇ · Jtot;

Jtot = −D [∇x+ x(1− x)∇(U/T )] .

(8)

Вважаючи, що довжина взаємодiї r0 мiж двома адатомами є малою, по-

рiвняно iз дифузiйною довжиною ` =
√
Dτx0 (r0 ∼ 1nm, ` ∼ 1µm для

металiв), таким чином, r0 � `, можно записати U(x(r)) ' −εx(r) де

ε =
∫
u(r)dr. Представлений формалiзм є загальним та може бути засто-
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сований для великого класу систем: напiвпровiдники, де величина ε зале-

жить вiд властивостей конкретного матерiалу.

Як вiдомо, що чисельне моделювання проблеми епiтаксiйного зроста-

ння матерiалу за умови наявностi сходинок є нелегким завданням [29]. В

роботi [16, 17] було показано, що модель БКФ, яка використовується тут

може бути замiнена на вiдповiдну модель фазового поля, яка дозволяє

спростити як аналiтичний аналiз системи, так i чисельнi симуляцiї проце-

сiв зростання епiтаксiальної поверхнi. Основна iдея наближення фазово-

го поля полягає у введеннi параметру порядку φ(r, t) що визначає фазу у

кожному положеннi (роботи [17, 30–32]). В нашому випадку фазове поле

φ пов’язане з висотою поверхнi, вимiряної в одиницях параметра гратки a

епiтаксiального матерiалу згiдно з кiлькiстю моно - атомних шарiв. Вiд-

повiдно до [16], локальнi стiйкi мiнiмуми параметра порядку пов’язанi з

терасами, у той чаес, як простора варiацiя φ вiдповiдає положенням схо-

динок. Вiдповiдно до [16, 17] в нашiй моделi використовується рiвняння

для поля концентрацiї, загальний потiк адсорбату та та стандартне рiвня-

ння еволюцiї для фазового поля φ у виглядi

τφ∂tφ = −δH
δφ

, (9)

де функцiонал вiльної енергiї

H =

∫
dr[$2(∇φ)2/2 + h(φ, x)], (10)

визначається через густину вiльної енергiї

h(φ, x) =
1

2π
cos(2π[φ− φs])

− λx
(
φ+

1

2π
sin(2π[φ− φs])

)
.

(11)

Тут $ визначає ширину сходинки, λ це знерозмiрена константа зв’язку,

φs/2 це висота початкового субстарату(пiдкладки). Ця модель може бу-
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ти зведена до моделi "тверде тiло на тверде тiло коли зв’язок мiж дво-

ма полями визначається константою пересичення. Складова iз виразом

1 + cos(π[φ − φs]) визначає, що мiнiмуми функцiоналу вiльної енергiї H

можливi лише за умови φ− φs = 2n+ 1, незалежно вiд концентрацiї ада-

томiв [17].

Розглянемо вплив температури конденсованої фази на потiк адсорба-

ту. Використовуючи лiнiйну теорiю Онзагера, можно записати загальний

потiк у формi

Jtot = −L∇(µ/T ), (12)

де L це кiнетичний коефiцiєнт та µ це хiмiчного потенцiалу, для якого ми

маємо

∇µ = (∂µ/∂x)T∇x+ (∂µ/∂T )x∇T. (13)

Перетисуючи рiвння загального потоку у виглядi

Jtot = −L
T

(
∂µ

∂x

∣∣∣∣
T

∇x+
∂µ

∂T

∣∣∣∣
x

∇T − µ

T
∇T
)
, (14)

можемо визначити функцiонал вiльної енергiї F , що задається хiмiчним

потенцiалом µ = δF/δx у виглядi F = F0 + Fint, де

F =

∫
dr
{
T [x lnx+ (1− x) ln(1− x)]− ε

2
x2
}
. (15)

Тут перша складова вiдповiдає невзаємодiючiй частинi F0 та представляє

собою ентропiйний вклад, тодi як друга складова вiдповiдає за взаємодi-

ючий вкладFint, пов’язаний з внутрiшньою енергiєю. Визначаючи кiнети-

чний коефiцiент у формi L ≡ Dx(1− x) для загального потоку отримуємо

стандартну формулу:

Jtot = −D
T
x(1− x)∇δF

δx
. (16)

Добре вiдомо, що навiть у рiвноважному станi термодинамiчнi величи-

ни, якими є температура, тиск, об’єм та термодинамiчнi потенцiали, за-

знають флуктуацiй згiдно iз внутрiшнiми процесами у системi [33]. В цiй
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роботi нас цiкавить саме флуктуацiї температури. Зазвичай, процес на-

стiпу термiчної рiвноваги розглядається як швидкий(швидше, нiж любий

поверхневий процес). З теоретичної точки зору необхiдно враховувати, що

любий фiзичний процес характеризується своїм власним часовим мас-

штабом. Це пов’язано не тiльки з полями x та φ, але i з динамiкою по-

ля температури. Розглядаючи просторовi системи, поле температури по-

винно задовольняти закону Фур’є, який може бiти записаний у загальнiй

формi

∂tT = ∇ ·
∫ t

0

M(t, t′; τχ)∇T (r, t′)dt′. (17)

Швидка релаксацiя збурень температури вiдповiдають вибору форми фун-

кцiї пом’ятiM(t, t′; τχ → 0) = χδ(t − t′), де час кореляцiї τχ → 0, χ грає

роль термiчної дифузiї. Однак це протилежить природi реальних фiзичних

феноменiв, що призводить до нескiнченої швидкостi розповсюдження для

поля температури [34]. Щоб уникнути такої патологiї у данiй моделi, не-

обхiдно припустити, що τχ це мала, але ненульова величина та вiдповiдна

функцiя пам’ятi визначається наступним чином

M(t, t′; τχ) = χτχe
−|t−t′|/τχ. (18)

З фiзичної точки зору випадок τχ 6= 0 приводить до утворення темпера-

турних хвиль [34] або процесiв вiдбору структур (роботи [35–37]). В реа-

кцiйно - дифузiйних системах введення такого самого часового масштабу

призводить до осциляцiйної динамiки процесiв структуроутворення на по-

верхнi при конденсацiї [23, 38].

Така осцеляцiйна поведiнка системи реалiзується на початковiй ста-

дiї еволюцiї системи та характеризується малими амплiтудами. Фiзичний

зв’язок мiж τx0 та τχ можно записати в наступному виглядi τx0/τχ ≫ 1.

З iншого боку iснує iнший часовий масштаб τT � τχ пов’язаний з ре-

лаксацiєю температури конденсату до температури банi T0. Розглядаючи
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загальний випадок, ми припускаємо, що часовий масштаб температурної

рiвноваги зростаючої поверхнi є малим (для металiв) або такого ж по-

рядку (напiвпровiдники або аморфнф матерiали) у порiвняннi з часовим

масштабом для поверхневих процесiв, таких як, τT/τx0 ≡ ν . 1. Для iлю-

страцiї добре виражених осциляцiй поля температури можно розглядати

математичну границю ν > 1 [35].

Як було вказано вище, температура зростаючої поверхнi може локаль-

но змiнюватись у процесах адсорбцiї десорбцiї: коли атом становиться

адатомом, температура локально зростає та вона зменшується, коли спо-

стерiгається десорбцiя адатомiв. Бiльш того, температра може зростати

завдяки впливу потоку атомiв заданого через F . Використовуючи вище

зазначенi механiзми варiацiї температури можно записати рiвняння ево-

люцiї поля температури у виглядi

∂tT =
T0 − T
τT

+ χ∆T + αFx+ β∂tx. (19)

Тут третя складова описує перенагрiв поверхнi з iнтенсивнiстю α обмiну

енергiї iз середовищем завдяки потоку адсорбцiї F . Це стандартне припу-

щення широко використовується розглядаючи нестiйкостi температури в

хумiчних реакцiях(роботи [39] або [40]. Тут нестiйкiсть температури мо-

же спричиняти реорганiзацiю поверхнi завдяки анiгiляцiї дефектiв на по-

верхнi та їх мiграцiї на стоки. Третя складова в рiвняннi (19) не враховує

змiну температури сходинки. Така змiна температури може бути описа-

на параметром порядку (фазою) поля. В нашому розглядi цей ефект ефе-

ктивно враховується через введення останнього доданку в рiвняння (19).

Це пов’язавно також з локальним нагрiвом (∂x/∂t > 0) або охолоджен-

ням (∂x/∂t < 0) на протязi процесiв адсорбцiї - десорбцiї з iнтенсивнiстю

β, у загальному випадку це пов’язано з формуванням сходинки. В нашому

випадку обидвi константи α та β є параматром порядку.
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В подальшому вивченнi зручно перейти до обезрозмiрених величин ви-

мiрюючи час в τx0, та просторову змiнну у величинах дифузiйної довжи-

ни ` =
√
Dτx0. Бiльш того, вводячи знерозмiренi величини, F ′ ≡ Fτx0,

ε ≡ ε/T0, θ ≡ T/T0, χ′ ≡ χτT , α′ ≡ ατT/T0, β′ ≡ βτT/T0, поклавши

τφ/τx0 = 1 та опускаючи штрихи, приходимо до замкненої системи трьох

рiвнянь, що описують процеси епiтаксiального зростання матерiалу у ви-

глядi 
∂tx =F − xe−εx/θ −∇ · Jtot −

1

2
∂tφ+ ζx(r, t),

∂tφ =$2∆φ− ∂φh(x, φ) + ζφ(r, t),

ν∂tθ =1− θ + χ∆θ + αFx+ β∂tx+ ζθ(r, t).

(20)

Ця модель є узагальненням стандартного пiдходу фазового поля поданого

у Ref. [16] де динамiка островiв описується концентрацiєю адатомiв, по-

лем висоти(вимiряною у кiлькостi моноатомних шарiв) та температурою

кондекнсату. Третя складова у рiвняннi концентрацiї адатомiв пов’язана з

переносом маси мiж популяцiєю адатомiв та сходинкою. Тут ми включи-

ли флуктуацiйнi джерала, що вiдповiдають за статистичний опис динамiки

системи. Цi стохастичнi джерела обиралися у формi Гаусових статистично

незалежних шумiв з нульовим середнiм та однаковою iнтенсивнiстю, а са-

ме 〈ζµ〉 = 0, 〈ζµ(r, t)ζκ(r′, t′)〉 = δµ,κδ(t−t′)δ(r−r′), де µ,κ ∈ {x, φ, θ}. Да-

лi, розглянемо окремо двокомпонентну модель, виключаючи фазове поле

та трикомпонентну модель зростання островiв.
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3 Аналiз на стiйкiсть дво-компонентної моделi

Вiдомо, що, враховуючи часову поведiнку поля φ можна описати рiзнi

режими еволюцiї системи i вiдповiдної змiна морфологiї поверхнi [16]. У

випадку ∂tφ = 0 поверхня не зростає з часом (висота поверхнi залишає-

ться постiйною). Тут ймовiрнiсть процесiв адсорбцiї та десорбцiї еквiва-

лентна. у випадку ∂tφ ≡ vφ > 0 висота поверхнi зростає. Тут слiд роз-

рiзняти два два можливi випадки vφ = const та vφ = vφ(t). В першо-

му випадку висота зростає з постiйною швидкiстю. Це схоже на механiзм

Франка-ван дер Мервi (пошарове зростання). у бiльш складному випад-

ку, коли vφ = vφ(t) динамiка висоти поля φ управляє процесами формува-

ння островiв (механызм Фольмер - Вебера або Странского - Крастано-

ва). В третьому випадку, пов’язаному з ∂tφ < 0 процеси десорбцiя / ви-

паровування мають перевагу i в результатi висота поверхнi зменшується.

В нашому випадку ми розглядаємо випадок, пов’язаний тiльки з ∂tφ = 0

та∂tφ > 0.

Щоб зробити детальний аналiтичний аналiз, далi ми розглянемо стати-

стичнi середнi, припускаючи, що vφ = const > 0 для зростаючої поверх-

нi без утворення островiв i vφ = 0 для поверхнi, що не росте. В аналiзi

на стiйкiсть вивчається найпростiший випадок, пов’язаних з макроскопi-

чним наближенням, що дозволяє знехтувати всiма можливими кореляцi-

ями в системi. У рамках такого пiдходу ми може покласти 〈A(·)〉 ' A(〈·〉)

(for ∀A(·)) i знехтувати складовими з просторовими операторами. Для ви-

вчення випадку vφ > 0 ми припускаємо , що φ ' vφt. Таким чином, про-

водячи усереднення другого рiвняння системи (20), отримуємо спiввiдно-

шення 〈vφ〉 ' λx0 , де x0 ≡ 〈x(t → ∞)〉 = const вiдповiдає за стацiо-

нарне значення поля концентрацiї. Таким чином, динамiка усереднення в

макроскопiчному наближеннi може бути описана системою двох рiвнянь
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Рисунок 1– (a) Стацiонарнi стани однорiдної системи (21) вiд потоку F . (b) Фазова дiа-

грама системи (в областi 1 островки не ростуть, оскiльки ∂t〈φ〉 = 0, в областi 2 островки

ростуть завдяки ∂t〈φ〉 > 0). (c) Максимальне значення показника Ляпунова для вiдпо-

вiдних стацiонарних станiв.

у виглядi:


∂t〈x〉 = F − 〈x〉e−ε〈x〉/〈θ〉 − 1

2〈vφ〉,

ν∂t〈θ〉 = 1− 〈θ〉+ αF 〈x〉+ β∂t〈x〉;
(21)
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де

〈vφ〉 =


0, не зростаюча поверхня;

λx0 > 0, зростаюча поверхня.

При vφ = 0 ця система має два стацiонарнi стани {x(1)0 , θ
(1)
0 }, {x

(2)
0 , θ

(2)
0 }

при певних фiксованих значеннях для вiльних керуючих параметрiв, що

зводяться до F , ε, α та β.

Розглянемо найпростiший випадок формування плоскої поверхнi. Ста-

цiонарнi значення концентрацiї адатомiв та температури визначаються розв’яз-

ком двох рiвнянь, що зводяться до θ0 = 1 + αFx0 та F = x0e
−εx0/(1+αFx0).

Вiдповiднi залежностi x(1,2)0 та θ(1,2)0 вiдF представленi на малюнку Рис.1a.

Тут суцiльна та штрихова лiнiї вiдносяться до {x(1)0 , θ
(1)
0 }, та {x(2)0 , θ

(2)
0 },

вiдповiдно. Видно, що стацiонарнi стани реалiзуються нижче критично-

го значення потоку, що позначається як Fc. При F > Fc стацiонарнi стани

не реалiзуються у випадку vφ = 0. Використовукючи бiфуркацiйну дiа-

граму, представлену на малюнку Ри.1a можно обчислити фазову дiагра-

му залежностi критичного значення ε та потоку F (Рис.1b). Тут в областi

нижче кривої може реалiзуватися незростаюча поверхня. Використовую-

чи стандартну процедуру лiнiйного аналiзу стiйкостi стацiонарних станiв

при vφ = 0 ми отримуємо вiдповiднi показники Ляпунова. Залежностi ма-

ксимальних показникiв Ляпунова Λ
(i)
max = max{Λ(i)

1 ,Λ
(i)
2 } (тут i позначає

вiдповiдне стацiонарне значення {x(i)0 , θ
(i)
0 }) для стацiонарних станiв пред-

ставлена на Рис.1c. Звiдси випливає, що стан, що характеризується вели-

ким значенням стацiонарного покриття та вiдповiдної температури (штри-

хова лiнiя на Рис.1a) являється нестiйким. Порiвнюючи отриманi резуль-

тати для узагальненої моделi iз результатами, отриманими у стандартно-

му пiдходi при постiйному значеннi температури θ = 1 можно показати,

що у загальному випадку отримуємо стацiонарнi значення для покриття,
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визначеного як розв’язок рiвняння F = x0e
εx0. Вiдповiдна фазова дiа-

грама може бути отримана аналiтично та залежнiсть критичних значень

F та ε у наступному виглядi F = (eε)−1. У стандартнiй моделi ми отри-

муємо значення ε та F , що обмежують область формування пiрамiдаль-

них структур. В узагальненiй моделi, коли вплив температури модифiкує

швидкiсть десорбцiї, пiрамiдальнi структури можуть реалiзовуватися за

нескiнченно малих значень для ε при F > Fc.

Далi, розглянемо випадок зростання острiвцiв, взявши vφ > 0 при F >

Fc. У такому випадку iснує єдиний стацiонарний однорiдний стан, що ви-

значається як: θ0 = 1 + αFx0, F − λx0/2 = x0e
−εx0/(1+αFx0). Далi, ви-

користовуючи стандартним способiб лiнiйного аналiзу на стiйкiсть зна-

ходимо вiдповiднi показники Ляпунова. Отримує iнтервал значень α та

ν при фiксованому ε, F , та β коли показники Ляпунова мають дiйснi та

уявнi частини (див. Рис2a). При вiд’ємнiй дiйснiй частинi (суцiльнi лiнiї

на Рис.2a) показникiв Ляпунова як усереднена концентрацiя i усередне-

на температура проявляють режим затухаючих коливань внаслiдок не-

нульової уявної частини показника Ляпунова (пунктирнi лiнiї) у iнтервалi

[νc1, νc2] при фiксованому α (див. рис.2a). Фазова дiаграма, представлена

на рис.2b вказує на можливi значення α та ν обмеженої областi коли-

вального режиму. Вiн реалiзується над кривими, нижче кривих реалiзує-

ться звичайна релаксацiя Дебая до стацiонарних значень x0 i θ0. Оскiльки

ν ≡ τT/τx0 коливання можливi в широкому дiапазонi часових масштабiв

вимiрювання динамiки 〈x〉 i 〈θ〉. Дiйсно, тут ν приймає значення менше 1

та ν > 1. Зниження швидкостi осадження F призводить до збiльшення

критичного значення ν для пiдвищених α (пряма та пунктирна крива кри-

ва). Якщо ми збiльшимо енергiю взаємодiї ε, критичне значення для ν i α

обмежує коливальну динамiку та приймає великi значення (див. штрих -
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пунктирна лiнiя). Принципово важливо, що коливальний режим можли-

вий навiть при β = 0 (див. пунктирна лiнiя). Тут критичнi значення для ν

зменшуються, а iнтервал α i ν, що характеризує коливальний режим, сти-

скається. Таким чином, в простому випадку, коли поверхня зростає по-

стiйно (осад / розпилення) реалiзується коливальна поведiнка, як 〈x〉 та

〈θ〉 реалiзується.
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Рисунок 2– (a) Залежностi дiйсної (суцiльна лiнiя) уявної частин (пунктирна лiнiя) по-

казникiв Ляпунова ν при α = 0.01 (iншi параметри: ε = 2, F = 2, λ = 10, β = 0.05).

(b) Фазова дiаграма реалiзацiї коливального режиму при λ = 10. В областi над криви-

ми реалiзується згасаючий осциляцiйний режим, в той час, як пiд кривими реалiзується

Дебаєвська релаксацiя
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Треба пiдкреслити, що в нашому пiдходi для двокомпонентної моделi

було припущено, що vφ = const, у той час, коли, в трикомпонентнiй моделi

∂t〈φ〉 має бiльш складний вид, викликаний переходами до кiлькох мiнiму-

мiв щiльностi гамiльтонiану, h(φ, x), вiдображаючи формування терас на

зростаючому островi. У разi трикомпонентної моделi поведiнка системи

може бути вивчена тiльки чисельно. Використовуючи цей пiдхiд, далi буде

розглянуто випадок з малою швидкiстю осадження, F < Fc, що призведе

до ∂t〈φ〉 = 0. Буде встановлено, що при F > Fc кiлькiсть ∂t〈φ〉 має тимча-

сову залежнiсть у виглядi збiльшення ступiнчастої функцiї. В результатi

отримаємо осциляторну поведiнка середнiх 〈x〉 та 〈θ〉 довiльному виборi

значень α та ν.



22

4 Чисельнi результати

Далi розглянемо динамiку формування структур шляхом чисельного

розв’язку системи (20) на двовимiрнiй гратцi L × L з лiнiйним розмiром

L = 256` та перiодичними граничними умовами. Просторовий оператор

розраховувався за методом кiнцевих рiзниць. При моделюваннi обирався

крок за часом ∆t = 2.5 × 10−4 та крок по гратцi l = 1. У якостi поча-

ткових умов обиралося гаусове розподiлене поле φ(r, 0) з 〈φ(r, 0)〉 = 0 та

〈(δφ(r, 0))2〉 = 0.1. У якостi початкових уов для покриття та температури

використовувалось x(r, 0) = 0 та θ(r, 0) = 1.

Iлюстрацiї типової еволюцiї системи представленi на рис.3 при F > Fc.
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Видно, що на початкових стадiях еволюцiї системи фомуютьсямалi остро-

ви адсорбату. Тут поле температури може локально змiнюватись. Пiд час

еволюцiї системи такi острови становляться центрами пiрамiдальних стру-

ктур та вiдповiднi пiрамiди з’єднуються одна з одною терасами еквiвален-

тної висоти (див. першу i другу колонки на рис. ??). Аналiзуючи поведiнку

поля температури необхiдно зауважити, що з часом температура збiльшу-

ється, поки не досягне рiвня, що вiдповiдає рiвновазi мiж газовою i твер-

дою фазами. Як видно iз третього стовпця на рис. ?? температура набуваэ

бiльш низьких значень на високих терасах пiрамiд в порiвняннi з її значен-

нями на нижнiх терасах. Фiзична причина цього полягає в наступному: на

бiльш високому рiвнi пiрамiди процеси реконструкцiї поверхнi мають ве-

ликi ефективностi та адатоми починають органiзувати новий рiвень пiра-

мiди. Цей процес описується витратами енергiї, приводячи до локального

зниження температури в безпосереднiй близькостi в околi високого рiвня

пiрамiди або в безпосереднiй близькостi вiд терас. На нижньому рiвнi пi-

рамiди температура приймає пiдвищенi значення. Тут адсорбований атом

збiльшує локально температуру поверхнi, але ця частина енергiї не мо-

же бути ефективно перерозподiлена у зв’язку з наявнiстю тераси великої

площi та всi тераси дуже роздiленi. Таким чином, вся кiнетична енергiя вiд

приєднаних адатомiв залишається на найнижчому рiвнi пiрамiди. Пiд час

еволюцiї системи i пiрамiдального росту адатоми з бiльш теплих областей

(вiд найнижчий рiвня пiрамiди) десорбуются з великою ймовiрнiстю, у той

час як адатоми на високому рiвнi, що мають бiльш низькi температури,

десорбують з малою ймовiрнiстю. Тому, якщо виникає будь-яка пiрамiда,

то вона буде рости протягом еволюцiї системи i не може бути зруйнова-

на, вона може бути захоплена iншими пiрамiдами з бiльш високим рiвнем

висоти, що описується полем φ .
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Рисунок 4– Еволюцiя усередненого фазового поля, ширини iнтерфейсу, поля концен-

трацiї адатомiв i температурного поля при рiзних значеннях ε та F : a) F = 0.2, ε = 1; b)

1 — F = 4, ε = 2 та 2 — F = 2, ε = 4. Iншi параметри: ν = 10, χ = 10, $ = 2, λ = 10,

α = 0.01, β = 0.05

Розглянемо детально динамiку системи, дослiджуючи поведiнку сере-

днiх 〈x〉, 〈θ〉, 〈φ〉, та W 2 = 〈(φ− 〈φ〉)2〉. Ширина iнтерфейсу W (t) вимiрює

динамiку зростання острова. Типова залежнiсть вказаних середнiх пока-

зано на рис.4 при рiзних значеннях параметрiв системи. У найпростiшому

випадку F < Fc (рис.4a) величина 〈φ〉 досягає стацiонарного стану на
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раннiх стадiях i не змiнюється у великих iнтервалах часу. Таким чином,

внаслiдок ∂t〈φ〉 = 0 процеси росту не спостерiгаються. Дiйсно, ширина

iнтерфейсу набуває малого постiйного значення, що означає, що процеси

упорядкування у системi неможливi. На раннiх стадiях середня концен-

трацiя 〈x〉 набуває вiд’ємних значень, що означає випарювання матерiа-

лу з пiдкладки. Дака десорбцiя вiдповiдає зменшенню середньої темпе-

ратури 〈θ〉. На великих часових iнтервалах температура системи T набу-

ває еквiвалентних значень до температури газової фази T0 i, як наслiдок,

〈θ(t→∞)〉 = 1, тодi як 〈x(t→∞)〉 набуває малого постiйного значення,

що характеризує депозицiю з газовою фазою. Цей результат добре пе-

редбачений лiнiйним аналiзом на стiйкiсть при vφ = 0, що було зроблено

в попередньому роздiлi.

При F > Fc маємо бiльш складну картину еволюцiї системи. Тут сере-

дне 〈φ〉 представляється сходинково-зростаючою функцiєю (вставка на

рис.4b). Кожна сходинка вiдповiдає за формування тераси, коли φ дося-

гає одного з 2n + 1 мiнiмумiв густини гамiльтонiану h(φ, x). Згiдно з та-

кою поведiнкою 〈φ〉ширина iнтерфейсу (верхня панель на рис.4b) поводе

себе осциляцiйним чином, викликаючи реорганiзацiю адсорбату у проце-

сi формування пiрамiд. Завдяки немонотоннiй поведiнцi 〈φ〉 середня кон-

центрацiя адсорбату також еволюцiонує у осциляцiйний спосiб. Тут змен-

шення 〈x〉 пов’язано iз десорбцiєю з одного боку та формуванням конден-

сату з iншого боку (останнє пов’язано з формуванням терас на островах).

Осциляцiйний режим 〈x〉 приводить до осциляцiй середньої температу-

ри конденсату. тут температура та концентрацiя проявляють однофазнi

осциляцiї (коливання), що означає, що температура зменшується в на-

слiдок десорбцiї / випаровування, та збiльшується при осадженнi. Видно,

що осциляцiї мають рiзну iнтенсивнiсть затухання, що залежить вiд па-
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раметрiв системи. Iз вставки на нижнiй панелi рис.4b можно бачити, що

перiод осциляцiї збiльшується з ростом потоку осадження та слабо збiль-

шується з ростом енергiї взаємодiї адсорбату.

Залежностi частоти осциляцiї ω вiд потоку осадження F при рiзних

значеннях енергiї взаємодiї адсорбату ε, показанi на рис.5. Як бачимо, з

ростом потоку осадження частота осциляцiй збiльшується, що означає

формування великої кiлькостi терас при пiдвищених F . Збiльшення енер-

гiї взаємодiї адсорбату приводить до зростання частоти осциляцiй, тобто

взаеємодiя адсорбату приводить до формування нових терас на пiрамiдах.

Цiкаво зазначити, що величина ν ≡ τT/τ0x не має суттєвого впливу на за-

лежнiсть ω(F ). Це можно пояснити сильною взаємодiєю числа адатомiв

та температури адсорбату.
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Рисунок 5– Залежнiсть частоти осциляцiй ω вiд потоку осадження F при рiзних значе-

ннях енергiї взаємодiї ε та величини ν. Iншi параметри: χ = 10, $ = 2, λ = 10, α = 0.01,

β = 0.05

На часових iнтервалах, коли осциляцiї згасли i процес зростання остро-
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вi проходить у монотонний спосiб, можно оцiнити скейлiнгову поведiнку

величини W (t). Вiдомо, що динамiка островiв описується скейлiнговим

спiввiдношенням W 2(t) ∝ t2β̃, де показник росту β̃може бути обчисле-

ний як кут нахилу у подвiйних логарифмiчних вiсях. З наших розрахункiв

випливає, що при пiдвищених значеннях F та ε маємо прискорене зроста-

ння островiв. На часових iнтервалах, коли реалiзуються справжнiй скей-

лiнговий режим (коли процеси нуклеацiї починають вiдiгравати визначну

роль), показник росту приймає значення в околi 0.35± 0.1 пр рiзних зна-

ченнях ε та F .

З проведеного чисельного аналiзу еволюцiї усередненого фазового по-

ля, можно розрахувати критичнi значення енергiї взаємодiї адсорбату ε та

потоку осадження F , що обмежують область, коли реалiзується осциля-

торна динамiка структуроутворення та область, коли зростання поверх-

нi є неможливим. Вiдповiднi критичнi значення параметрiв системи ле-

жать на кривiй, позначенiй квадратиками на рис.1b. Чисельнi результа-

ти загалом повторюють аналiтичнi. Рiзниця мiж критичними значеннями,

отриманими з аналiтичних розрахункiв та з чисельних симуляцiй пов’я-

зана з використанням макроскопiчної апроксимацiї, що дає лише якiсний

результат. Крiм того, чисельний аналiз проводився для трикомпонентної

моделi у той час, як аналiтичнi розрахунки було зроблено для двокомпо-

нентної моделi.
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5 Обговорення

Проведемо порiвняльний аналiз процесiв формування структур у двох

випадках, що зводяться дор стандартної моделi фазового поля [16] та за-

пропонованої узагальненої моделi фазового поля для росту пiрамiдальних

структур у процесах епiтаксiї. На рис.6 представлено розрахованi фун-

кцiї густини ймовiрностi фазового поля, центрованого в околi середньо-

го значення 〈φ〉. В обох випадках початковий розподiл поля φ є Гаусо-

вим, отже, при t = 0 маємо Гаусову форму функцiї густини ймовiрностi. В

процесi еволюцiї з’являються додатковi пiки, що означає формування те-

рас(кiлькiсть пiкiв вiдповiдає кiлькостi терас): найменший пiк вiдповiдає

верхньому рiвню висоти пiрамiдальної структури, у той час, як найбiль-

ший пiк пов’язаний iз найнижчим рiвнем висоти структури.

Спочатку розглянемо поведiнку функцiї густини ймовiрностi для снан-

лартної моделi, коли температура є постiйною (див. рис.6a). У цьому ви-

падку протилежний потiк адсорбату, що дається рiвнянням Eq.(7) задає-

ться виразом Jo = εx(1 − x)∇x. Таким чином, варiацiя енергiї взаємодiє

адсорбату ε може розумiтися як ефективна варiацiя температури всiєї си-

стеми. З iншого боку, за умови фiксованої температури, варiацiя ε означає

варiацiю енергiї ε (залежностi вiд типу матерiалу). З рис.6a видно, що при

пiдвищених значеннях енергiї взаємодiєї адсорбату ε в системi спостерi-

гаються добре вираженi пiрамiдальнi структури островiв, коли вiдмiннiсть

у висотах на найвищому та найнижчому рiвнях терас ∆φ ≡ φmax − φmin є

високою, ∆φ = 30. Тут реалiзується велика кiлькiсть терас, тодi як висо-

та сходинки є малою та тераси характеризуються малою шириною. Така

структура пiрамiд є результатом взаємодiї адсорбату, що призводить до

великого вкладу iз потоку Jo, що є протилежним до дифузiйного потоку

−D∇x. При малих ε (див. другий рядок на рис.6) на протязi еволюцiї си-



29

стеми, коли досягається велика концентрацiя адатомiв, процеси випаро-

вування та дифузiї починають вiдiгравати визначну роль, що призводить

до руйнування терас. Так, при малх значеннях енергiї взаємодiї адатомiв

ε останнi не мають змоги взаємодiяти, i як наслiдок, формувати пiрамi-

дальнi структури з добре вираженими терасами ( ∆φ ' 6); вони випаро-

вуються ти дифундують по терасах. У такому випадку пiки функцiї гiстини

ймовiрностi пов’язанi iз рiзницею у висотах для Гаусової поверхнi, але не

з терасами.

Розглянемо функцiї густини ймовiрностi для узагальненої моделi епi-

таксiйного росту при тих же значеннях потоку осадження F та ε (тут ε =

ε/θ0, θ0 є константою, що пов’язана iз температурою банi), що представ-

лено на рис.6b. При пiдвищених значеннях ε середня температур конден-

сату набуває значень, бiльших нiж температура теплової банi (〈θ〉 = 1.1).

Це означає, що потiк осадження ефективно збiльшується, що в свою чер-

гу має призводити до розупорядкованої гаусової поверхнi. Однак, вказана

ситуацiя не реалiзується. Дiйсно, у такому разi маємо додатковий вклад

до потоку Jo, що пов’язаний iз термодинамiчною силою. Цей вклад визна-

чає рух адсорбату до границi терас i як результат, призводить до форму-

вання пiрамiдальних структур при пiдвищених температурах. Тут рiзниця

висот є пiдвищеною, ∆φ ' 12; вiдповiдна функцiя густини ймовiрностi

характеризується невеликою кiлькiстю добре виражених пiкiв, що озна-

чає формування малої кiлькостi добре виражених терас. Цi тераси хара-

кткризуються великою площею та великою рiзницею у висотах, порiвняно

iз вiдповiдним випадком у стандартнiй моделi фазового поля. При малих

значеннях ε маємо 〈θ〉 ' 1. Тут вклади термодинамiчної сили до потоку

Jo призводить до аналогiчної ситуацiї, а саме, до формування пiрамiдаль-

них структур (у випадку стандартної моделi фазового поля даний ефект не
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Рисунок 6– Функцiї густини ймовiрностi фазового поля, розрахованого вiд середнього

значення 〈φ〉 при F = 2 та рiзних значень енергiй взаємодiї адсорбату ε для двох типiв

моделей: a) стандартної двокомпонентної моделi при фiксованiй температурi; b) узагаль-

неної моделi при змiнному полi температури(середнє значення температур показано на

рисунках). Верхнiй рядок вiдповiдає випадку ε = 4, нижнiй рядок вiдповiдає випадку

ε = 2

спостерiгається), тут маємо ∆φ ' 10. Таким чином, iз отриманих резуль-

татiв можно зробити висновок про те, що у випадку узагальненої моделi

фазового поля механiзм формування пiрамiдальних структур при низьких

значеннях енергiї взаємодiї адсорбату пов’язаний з потоком осадження,

що задається термодинамiчною силою.

Поверхневе впорядкування для двох типiв моделей може бути описано

за допомогою кореляцiйної функцiї C0(r) = 〈(φ(r0 + r) − 〈φ〉)(φ(r0) −

〈φ〉)〉. Для поверхнi, що iлюструє самоафiнну поведiнку на малих часових

масштабах, можно використати апроксимацiю:

C(r) = Cmax exp(−(r/ξ)2α̃),

де ξ це поперечна кореляцiйна довжина, що визначає середню довжину,



31

на якiй висоти мiж двома точками на поверхнi є скорельованими. Вели-

кi значення ξ означають, що двi точки на рiзних терасах є добре скоре-

льованими, тобто рiзниця висот мiж ними є малою. У протилежному ви-

падку, якщо вiдповiдна середня рiзниця висот є великою, то ξ є малим,

тобто тут двi точки на терасi є скорельованими. З iншого боку, ξ є мi-

рою поперечних флуктуацiй у шорсткостi. Показник шорствостi α̃, вiдо-

мий як показник Херста, пов’язаний iз локальною фрактальною розмiрнi-

стю D = 3− α̃ [41–43]. Величина Cmax характеризує вертикальну шорс-

ткiсть поверхнi. Для розрахунку величини ξ, знаходилась точка r/L = ξ

що задовольняє умовi C(r/L = ξ) = Cmax/e. Вiдповiдна залежнiсть ко-

реляцiйних функцiй при фiксованих значеннях потоку осадження, поданi

на рис.7.

Спочатку розглянемо поведiнку кореляцiйної функцiї для стандартної

двокомпонентної моделi. При великих значеннях енергiї взаємодiї адсодр-

бату ε реалiзуються пiрамiдальнi структури з великим значенням Cmax та

кореляцiйною довжиною ξ = 0.242. У цьому випадку показник шостко-

стi набуває значення α̃ ' 1, що означає формування добре органiзованої

структури, яка характеризується фрактальною розмiрнiстю D ' 2. При

малих значеннях ε кореляцiйна довжина прямує до 0(вона набуває зна-

чень на декiлька порядкiв менших, нiж у попередньому випадку) та ко-

реляцiйна функцiя може бути наближено розглянута як дельта-функцiя

Дiрака iз ξ = 0.008. У такому випадку її апроксимацiя у формi розтягнутої

експоненти дає α̃ ' 0.12, що означає формування зашумленої (зазубре-

ної) поверхнi.

В узагальненому випадку трикомпонентної моделi кореляцiйноа фун-

кцiя суттєво не вiдрiзняється при ε = 2 та ε = 4. Тут кореляцiйна дов-

жина набуває менших значень при пiдвищених ε, нiж у випадку малої iн-
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тенсивностi взаємодiї адсорбату. крiм того, показник шорсткостi набуває

бульших значень при ε = 2 у порiвняннi з випадком, коли ε = 4. Iншими

словами, поверхневi структури при малих ε характеризуються фракталь-

ною розмiрнiстю D ' 2, тодi як при пiдвищених ε, маємо D ≤ 2. Даний

ефект може бути пояснено лише впливом термодинамiчної сили, що зада-

ється потоком адсорбату на границi тераси.

Дiйсно, в рамках стандартної моделi, температура є фiксованою, θ = 1,

тодi як у загальному пiдходi температура може змiнюватися iз впливом як

потокоосадження F так i енергiї взаємодiї адсорбату ε. При пiдвищених

ε середня температура набуває значень 〈θ〉 > 1, що призводить до збiль-

шення потокоосадження, i як результат, до зубчастої поверхнi. У випадку

малих ε середнє значення температури 〈θ〉 ' 1 i процеси десорбцiї хара-

ктеризуються малою ефективнiстю у порiвняннi з потоком адсорбату на

границю тераси, пов’язаним з термодинамiчною силою. Таким чином, тут

така сила вiдiграє конструктивну роль у процесах формування структур.

Iз стандартного термодинамiчного пiдходу можна оцiнити критичний

радiус для утворення островiв [44]. Дiйсно, використовуючи вираз для

вiльної енергiї для острову розмiром R маємо ∆F = 2πγR − π∆µR2, де

∆µ ≡ (c− c0eq)/Tceq визначає рiзницю у хiмiчних потенцiалах та вiдповiд-

ає за пересичення. Густина адатомiв може бути оцiнена у наступний спо-

сiб: x ' Fτ0x. У такому разi бар’єр нуклеацiї ∆F (Rc) = πγ2/∆µ. Отже,

при ∆F (Rc) < T тераси легко можуть формуватися. Оскiльки ∆µ ∝ x

маємо, що при низькому значеннi пересичення, або при F < Fc на про-

тязi еволюцiї системи формування островiв iз терасами є неможливим. У

протилежному випадку, коли пересичення велике, формуються острови iз

пiрамiдальною структурою. В останньому випадку можна оцiнити вели-

чину середнього розмiру острову. For the last case one can estimate values
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Рисунок 7– Кореляцiйна функцiя для двох типiв моделей при F = 2 та рiзних значеннях

енергiї взаємодiї адсорбату ε

for the averaged size of islands. Оцiнка для дифузiйного коефiцiєнту дає

D ' 2.7 · 10−6cm2/sec та для масштабу випаровування в залежностi вiд

параметрiв матерiалу маємо τ0x ∼ (10−3 ÷ 10−2)sec. Отже, фiзичний час

осадження складає приблизно вiд 1 до 10 хвилин. Процес росту островiв

спостерiгається на iнтервалах (101÷102) секунди. Дифузiйна довжина на-

буває значень в околi ` ∼ 1.6 · 10−6 м, що дозволяє оцiнити повний розмiр

системи,L ' 10−4м. Таким чином, для середнього розмiру острову, що ви-

значається на середнiй висотi пiрамiди, маємо 〈R〉 ' ξ ' (10−6 ÷ 10−5)м.
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6 Висновки

Нами запропонована узагальнена модель фазового поля, що врахо-

вує динамiку поля температури. Останнє задає той факт, що темпера-

тура конденсату може локально змiнюватись при проходженнi процесiв

адсорбцiї/ десорбцiї.

В рамках дослiджуваної моделi було показано, що на раннiхї стадiях

еволюцiї системи внаслiдок конкуренцiї процесiв адсорбцiї та десорбцiї

на раннiх стадiях еволюцiї системи спостерiгається осциляторний режим

формування островiв. Нами дослiджено вказану осциляторну динамiку з

використанням пiдходу середнього поля та проведено порiвняльну хара-

ктеристику отриманих аналiтично результатiв iз комп’ютерними симуля-

цiями. Показано, що частота температурних осциляцiй суттєво залежить

вiд потоку осадження, тодi як iнтенсивнiсть взаємодiї адсорбату не приво-

дить до суттєвих змiн у значеннях частоти осциляцiї. Отримано динамiчну

фазову дiаграму, що дозволяє представити два рiзнi режими еволюцiї си-

стеми, а саме: при малих значеннях потоку осадження та малих значеннях

iнтенсивностi взаємодiї адсорбату поверхня зростає без формування пi-

рамiдальних островiв; при великих значеннях iнтенсивностi взаємодiї ад-

сорбату на поверхнi формуються пiрамiдальнi структури. Останнiй режим

може бути описний моделлю Вольмера - Вебера або моделлю Штанскi -

Крастановадля для росту островiв.

Порiвнюючи результати, отриманi в запропонованiй узагальненiй мо-

делi iз результатами для стандартної моделi фазового поля встановле-

но, що у першому випадку пiрамiдальнi структури можуть формуватис за

умови низьких значень iнтенсивностi взаємодiї адсорбату внаслiдок вкла-

ду термодинамiчної сили до потоку адсорбату, що є протилежним до ди-

фузiйного потоку. Розглядаючи скейлiнгову поведiнку кореляцiйної фун-
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кцiї, показано, що пiрамiдальнi структури, що реалiзуються в узагальне-

нiй моделi фазового поля, характеризуються великою рiзницею у висотах

мiж двома найближчими терасами та малими вiдхиленнями у показниках

шорсткоств, порiвняно iз стандартною двокомпонентною моделлю.

Запропоноване узагальнення стандартної моделi фазового поля для опи-

су процесiв формування пiрамiдальних структур на поверхнi матерiалу

при епiтаксiальному ростi може бiти використана для опису систем (на-

приклад, напiвпровiдникiв), для яких локальна змiна температури кон-

денсату може вiдiгравати визначну роль у процесах формування поверх-

невих структур.

Основнi результати опублiковано в роботi Kharchenko D.O., Kharchenko

V.O., Zhylenko T.I., Dvornichenko A.V. / A study of pyramidal islands formati-

on in epitaxy within the generalized phase-field model / Eur.Phys.J.B.(2013)

86: 175.
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