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Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ ôîðìèðîâàíèÿ ýïèòàêñèàëüíûõ íàíîïëåíîê

íà îñíîâå ìàòðèöû ïîðèñòîãî îêñèäà àëþìèíèÿ. Ïðèâîäèòñÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è è îïè-

ñûâàþòñÿ óðàâíåíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà, ñîîòâåòñòâóþùåãî ìîäèôèöèðîâàí-

íîìó ìåòîäó ïîãðóæåííîãî àòîìà. Îñàæäàåìûå íàíîïëåíêè áûëè îáðàçîâàíû àòîìà-

ìè æåëåçà, çîëîòà, ãåðìàíèÿ, ñåðåáðà, ãàëëèÿ è ïàëëàäèÿ. Ïðîâåäåííûå èññëåäîâà-

íèÿ ïîêàçàëè íàëè÷èå ðàçëè÷íûõ ìåõàíèçìîâ ôîðìèðîâàíèÿ íàíîïëåíîê íà ïîðèñòûõ

ïîäëîæêàõ â çàâèñèìîñòè îò òèïà ýïèòàêñèàëüíûõ àòîìîâ. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ïî-

ðà ïî÷òè ïîëíîñòüþ çàïîëíÿëàñü îñàæäàåìûìè àòîìàìè, â äðóãèõ ïîðà îñòàâàëàñü

îòêðûòîé. Äëÿ âñåõ òèïîâ àòîìîâ åäèíè÷íûå àòîìû äîñòèãàëè äíà ïîðû. Ïðè íàíåñå-

íèè àòîìîâ ãàëëèÿ íà ïîäëîæêó íàáëþäàëîñü íàèáîëåå ïîëíîå è ïëîòíîå çàïîëíåíèå

ïîðû. Ïîðèñòûå ïîäëîæêè ñ íàíåñåííûìè íàíîïëåíêàìè ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê

ìàññèâ êâàíòîâûõ òî÷åê è èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ îïòè÷åñêèõ è ýëåêòðè÷åñêèõ

ýôôåêòîâ. Ïðè èññëåäîâàíèè çàðàùèâàíèÿ àòîìàìè ãàëëèÿ ïîêðûòèé ñ ïîðàìè ðàç-

ëè÷íîãî ðàçìåðà áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî àêòèâíûé ðîñò êîëè÷åñòâà àòîìîâ â ïîðå ïðîèñ-

õîäèò â íà÷àëüíûå ïåðèîäû âðåìåíè. Äàëüíåéøåå çàðàùèâàíèå ïîðû ñîïðîâîæäàåòñÿ

ïåðåñòðîéêîé àòîìàðíîé ñòðóêòóðû, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñòàáèëèçàöèè çàâèñèìîñòåé, è

íåáîëüøèì óìåíüøåíèåì ïðîöåíòà àòîìîâ ãàëëèÿ, ïðîíèêøèõ âíóòðü ïîðû. Ñòàáè-

ëèçàöèÿ öåíòðà ìàññ îñàæäàåìûõ àòîìîâ ïðîèñõîäèò íà ðàçíîé ãëóáèíå ïîðû. Äëÿ

ïîð ðàäèóñîì 2-3 íì öåíòð ìàññ ôîðìèðóåòñÿ âûøå ñåðåäèíû ãëóáèíû ïîðû. Ñ ðî-

ñòîì ðàçìåðà ïîðû öåíòð ìàññ íà÷èíàåò îáðàçîâûâàòüñÿ âáëèçè ñåðåäèíû ãëóáèíû

ïîðû. Ïðèâåäåííûå ìåòîäèêè è ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû ïðè

ðàçðàáîòêå íîâûõ ïåðñïåêòèâíûõ ñëîèñòûõ êîìïîçèòîâ íà îñíîâå ïîðèñòûõ ïîäëîæåê,

èçó÷åíèè èõ õàðàêòåðèñòèê, à òàêæå äëÿ ïðîåêòèðîâàíèÿ íàíîïëåíî÷íûõ ìàòåðèàëîâ

è àëãîðèòìîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñâîéñòâ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîäåëèðîâàíèå; ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà; ìîäèôèöèðîâàííûé ìå-

òîä ïîãðóæåííîãî àòîìà; íàíîïëåíêè; ïîðèñòûé îêñèä àëþìèíèÿ.

Ââåäåíèå

Èññëåäîâàíèå íàíîïëåíîê è íàíîêîìïîçèòîâ ÿâëÿåòñÿ âåñüìà àêòóàëüíîé ïðî-
áëåìîé âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ ÷åëîâå÷åñêîé äåÿòåëüíîñòè. Áëàãîäàðÿ ñâîèì îñîáûì
ñâîéñòâàì, äàííûå ìàòåðèàëû íàõîäÿò ïðèìåíåíèå â ìåäèöèíå, òåõíèêå, ýëåêòðî-
íèêå è äðóãèõ îáëàñòÿõ ïðîìûøëåííîñòè. Òàê, ðîññèéñêèìè ó÷åíûìè èç Ñàíêò-
Ïåòåðáóðãñêîãî íàöèîíàëüíîãî èññëåäîâàòåëüñêîãî óíèâåðñèòåòà èíôîðìàöèîííûõ
òåõíîëîãèé, ìåõàíèêè è îïòèêè è Ïåòðîçàâîäñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà
ðàçðàáîòàíî óíèêàëüíîå íàíîïîêðûòèå èñêóññòâåííûõ ñîñóäîâ è ñòåíòîâ [1]. Óíèêàëü-
íîñòü ïîêðûòèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â âîçìîæíîñòè ñóùåñòâåííî ñíèçèòü ðèñê îáðàçîâàíèÿ
òðîìáîâ, ÷òî íåñîìíåííî íàéäåò ïðèìåíåíèå â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ ìåäèöèíû è ôàð-
ìàöåâòèêè.

Ïîðèñòûé àíîäíûé îêñèä àëþìèíèÿ (ÀÎÀ), áëàãîäàðÿ ãåêñàãîíàëüíî-
óïîðÿäî÷åííîìó ðàñïîëîæåíèþ âåðòèêàëüíî-îðèåíòèðîâàííûõ ê ïîâåðõíîñòè
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ïëåíêè ïîð, íàøåë øèðîêîå ïðèìåíåíèå â êà÷åñòâå òåìïëàòîâ äëÿ ñèíòåçà íà-
íîñòðóêòóð ðàçëè÷íîãî âèäà: íàíîïðîâîëîê, íàíîòî÷åê, íàíîêîëåö, íàíîòðóáîê è
äðóãèõ [2, 3]. Òàêæå ÀÎÀ ìîæåò áûòü ñ óñïåõîì èñïîëüçîâàí â êà÷åñòâå íîñèòåëåé
êàòàëèòè÷åñêè àêòèâíûõ íàíî÷àñòèö [4,5] è íàíîñòðóêòóð ïîëóïðîâîäíèêîâ [6,7]. Ýòî
ïîçâîëÿåò ñôîðìèðîâàòü óïîðÿäî÷åííûå ìàññèâû íàíîñòðóêòóð ïîëóïðîâîäíèêîâîãî
ëþìèíîôîðà îäèíàêîâîãî ðàçìåðà è ôîðìû, ÷òîáû ïðåäñòàâèòü êàæäûé íàíîîáúåêò
â êà÷åñòâå îòäåëüíîãî èçëó÷àòåëÿ ñâåòà. Êîãåðåíòíîå ñëîæåíèå èçëó÷åíèÿ îò âñåõ
èñòî÷íèêîâ ïðèâåäåò ê ñóùåñòâåííîìó óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè ñâåòà [8].

Ñâåòîòåõíè÷åñêèå ñâîéñòâà ýëåêòðîëþìèíåñöåíòíûõ èñòî÷íèêîâ ñâåòà (ÝËÈ) çà-
âèñÿò îò òîëùèíû ñëîÿ ëþìèíîôîðà è åãî ñòðóêòóðû. Â ñëó÷àå ÝËÈ, ñôîðìèðîâàí-
íûõ â âèäå íàíîêîìïîçèòîâ òèïà ïîëóïðîâîäíèê/äèýëåêòðè÷åñêàÿ ìàòðèöà, òîëùèíà
òåìïëàòà òàêæå èãðàåò áîëüøóþ ðîëü, ïîñêîëüêó îñàæäàåìûé ìàòåðèàë ïðîíèêàåò â
ïîðû ìàòðèöû íà ãëóáèíó äî 10 ìêì. Âñëåäñòâèå ýòîãî ìåõàíèçì ðîñòà íàíîñòðóêòóð
â ìàòðèöàõ ðàçëè÷íîé òîëùèíû ìîæåò îòëè÷àòüñÿ, è ðàñïðåäåëåíèå ëåãèðóþùåãî
ýëåìåíòà, à òàêæå ñòðóêòóðà ëþìèíîôîðà, ïîëó÷åííîãî ìåòîäîì òåðìè÷åñêîãî îñà-
æäåíèÿ ñìåñè ïîðîøêîâ, ìîãóò òàêæå áûòü ðàçëè÷íûìè [9].

Íåñìîòðÿ íà áîëüøîå ðàçíîîáðàçèå çàäà÷ â îáëàñòè ôîðìèðîâàíèÿ íàíîïëåíîê è
íàíîñòðóêòóð, âîçíèêàþùèå ïðîáëåìû àêòèâíî ðåøàþòñÿ [10�15]. Èññåäîâàíèÿ ïðî-
âîäÿòñÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ìåòîäàìè, òàê è òåîðåòè÷åñêèìè. Ìåòîäû ìàòå-
ìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîçâîëÿþò îöåíèòü âîñòðåáîâàííîñòü ïðîâåäåíèÿ òðóä-
íîäîñòóïíûõ è äîðîãîñòîÿùèõ ýêñïåðèìåíòîâ, îáúÿñíèòü ôóíäàìåíòàëüíûå çàêîíû
âçàèìîäåéñòâèÿ íàíîýëåìåíòîâ è äåòàëüíî ïðîíàáëþäàòü äèíàìè÷åñêè ðàçâèâàþùè-
åñÿ ïðîöåññû â íàíîñèñòåìå.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ìåòîäîëîãèè èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðîñòà
íàíîïëåíî÷íûõ ïîêðûòèé íà îñíîâå ïîðèñòûõ ïîäëîæåê èç îêñèäà àëþìèíèÿ. Îñíîâ-
íûìè çàäà÷àìè ÿâëÿþòñÿ: íàáëþäåíèå çà äèíàìè÷åñêîé êàðòèíîé ðîñòà íàíîïëåíîê,
îïèñàíèå êà÷åñòâåííûõ ïàðàìåòðîâ è ñòðóêòóðû ôîðìèðóåìûõ ìàòåðèàëîâ, îïðåäå-
ëåíèå îñíîâíûõ êîëè÷åñòâåííûõ, ðàçìåðíûõ è ôóíêöèîíàëüíûõ ñâîéñòâ ìàññèâîâ
ïîðèñòûõ ïîäëîæåê, ïîêðûòûõ íàíîïëåíêàìè. Ìàòåðèàëû, èñïîëüçîâàííûå äëÿ ýïè-
òàêñèàëüíûõ ïðîöåññîâ, âàðüèðîâàëèñü. Òàêæå â ðàáîòå ïðîâîäèëîñü èññëåäîâàíèå
âëèÿíèÿ ðàçìåðíûõ ïàðàìåòðîâ ïîð â ìàòðèöå îêñèäà àëþìèíèÿ íà ïðîöåññû çàðà-
ùèâàíèÿ è ôîðìèðîâàíèå íàíîïëåíî÷íûõ ïîêðûòèé.

1. Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü è òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû

Çàäà÷à îñàæäåíèÿ íàíîïëåíîê íà ïîðèñòûå ïîäëîæêè îêñèäà àëþìèíèÿ ðåøà-
ëàñü ìåòîäàìè ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â óñëîâèÿõ, êîãäà ïðîâåäåíèå ýêñ-
ïåðèìåíòîâ çàòðóäíåíî èëè ÿâëÿåòñÿ äîðîãîñòîÿùèì, ïðîâåäåíèå òåîðåòè÷åñêèõ èñ-
ñëåäîâàíèé âåñüìà àêòóàëüíî. Çàäà÷è íàíåñåíèÿ ïîêðûòèé ìîãóò ðåøàòüñÿ ìåòîäàìè
êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ïðè ïîìîùè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ïîäõîäîâ è àëãîðèòìàìè Ìîíòå-
Êàðëî. Òåì íå ìåíåå, áëàãîäàðÿ ïðîñòîòå ðåàëèçàöèè, óäîâëåòâîðèòåëüíîé òî÷íîñòè
è íåáîëüøèì çàòðàòàì âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ, øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå ïîëó÷èë
ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) [16].

Îäíèì èç îñíîâíûõ íåäîñòàòêîâ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ÿâëÿåòñÿ ñëîæ-
íîñòü ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ðåàëüíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè. Èç-çà ìàëûõ ìàññ àòîìîâ è ìîëåêóë è âûñîêèõ ñêîðîñòåé èõ äâèæåíèÿ òðåáóåò-
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ñÿ âûáèðàòü òàêîé øàã èíòåãðèðîâàíèÿ, ÷òîáû îí óäîâëåòâîðÿë óñëîâèÿì ñõîäèìîñòè
è óñòîé÷èâîñòè. Â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ àäåêâàòíûå ðåçóëüòàòû äàåò øàã 0,5�2,0 ôñ.
Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòîì òðåáóåòñÿ ìîäåëèðî-
âàòü ïîâåäåíèå íàíîñèñòåì íà ïðîòÿæåíèè 1015 è áîëåå èòåðàöèîííûõ øàãîâ, ÷òî òðå-
áóåò áîëüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò è ïîêà íåâîçìîæíî íà äàííîì ýòàïå ðàçâèòèÿ
êîìïüþòåðíîé òåõíèêè. Ðåøèòü ñëîæèâøóþñÿ ïðîáëåìó ïîìîãàþò êîìáèíèðîâàííûå
ïîäõîäû è ãèáðèäíûå ìåòîäû. Òåì íå ìåíåå, èñïîëüçîâàíèå êîìáèíèðîâàííûõ àëãî-
ðèòìîâ çàòðóäíåíî èç-çà íåîáõîäèìîñòè ñîãëàñîâàíèÿ óïðàâëÿþùèõ ïåðåìåííûõ è
ðàçëè÷íîé ïðèðîäû óðàâíåíèé ïðè ñîâìåùåíèè íåñêîëüêèõ ïîäõîäîâ. Òàêæå íàáëþ-
äàåòñÿ ïîòåðÿ äåòàëèçàöèè îïèñàíèÿ ñèñòåìû è íåêîòîðûõ àòîìàðíî-ìîëåêóëÿðíûõ
ýôôåêòîâ èç-çà ðîñòà âåëè÷èíû ñàìèõ îáúåêòîâ è âðåìåíè èíòåãðèðîâàíèÿ, ÷åãî íå
ïðîèñõîäèò ïðè èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà ÌÄ.

Àïïàðàò ÌÄ ïðåäïîëàãàåò èñïîëüçîâàíèå íåêîòîðîãî ïîòåíöèàëüíîãî ïîëÿ, îò êî-
òîðîãî çàâèñÿò ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû è âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåìåíòàìè íàíî-
ñèñòåìû. Ñðåäè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ â ïîñëåäíåå âðåìÿ àêòèâíî èñïîëüçó-
þòñÿ: ïîòåíöèàë Ñòèëëèíæåðà � Âåáåðà [17]; ïîòåíöèàë Àáåëÿ � Òåðñîôôà [18]; ìåòîä
ïîãðóæåííîãî àòîìà [19�21]; ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà [22]. Â
äàííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàëñÿ ïîòåíöèàë èç ìîäèôèöèðîâàííîãî ìåòîäà ïîãðóæåííîãî
àòîìà (MEAM � modi�ed embedded-atom method), êîòîðûé îñíîâûâàåòñÿ íà òåîðèè
ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (DFT).

Â ìåòîäå MEAM ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû çàïèñûâàåòñÿ â âèäå ñóììû ýíåðãèé
îòäåëüíûõ àòîìîâ [23]:

E =
∑
i

Ei =
∑
i

(
Fi (ρ̄i) +

1

2

∑
j ̸=i

φij (rij)

)
, (1)

ãäå E � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû; Ei � ýíåðãèÿ àòîìà i, èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ
ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â óðàâíåíèÿõ äâèæåíèÿ; Fi � ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ äëÿ
àòîìà i, íàõîäÿùåãîñÿ â ñðåäå ñ ôîíîâîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ ρ̄i; φij (rij) � ïàðíûé
ïîòåíöèàë ìåæäó àòîìàìè i è j, íàõîäÿùèìèñÿ íà ðàññòîÿíèè rij.

Â (1) ôóíêöèÿ ïîãðóæåíèÿ Fi (ρ̄i) îïðåäåëÿåòñÿ êàê

Fi (ρ̄i) = AiE
0
i (ρ̄i) ln (ρ̄i) , (2)

ãäå Ai � ðåãóëèðóåìûé ïàðàìåòð; E
0
i � ýíåðãèÿ ñóáëèìàöèè; ρ̄i � ôîíîâàÿ ýëåêòðîííàÿ

ïëîòíîñòü. Äàííûå ïàðàìåòðû çàâèñÿò îò ýëåìåíòàðíîãî òèïà àòîìà è îòíîñÿòñÿ ê
àòîìó òèïà i.

Ôîíîâàÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ρ̄i âêëþ÷àåò â ñåáÿ âêëàäû ïàðöèàëüíûõ ýëåê-
òðîííûõ ïëîòíîñòåé: ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ρ

(0)
i è óãëî-

âûõ (îðáèòàëüíûõ) âêëàäîâ ρ
(1)
i , ρ

(2)
i , ρ

(3)
i . Îïèñàííûå ýëåêòðîííûå ïëîòíîñòè ñîîò-

âåòñòâóþò s, p, d, f àòîìíûì îðáèòàëÿì.
Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîëíîé ôîíîâîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íåîáõîäèìà êîìáèíàöèÿ

èëè ôóíêöèîíàëüíàÿ çàâèñèìîñòü îò îäíîýëåêòðîííûõ ïëîòíîñòåé. Äàííóþ çàâèñè-
ìîñòü îïèñûâàþò ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè, íî ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùåå âûðàæå-
íèå, êîòîðîå âêëþ÷àåò â ñåáÿ óãëîâûå çàâèñèìîñòè:

ρ̄i =
ρ
(0)
i

ρ0i
G (Γi) . (3)
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Â âûðàæåíèè (3) ρ0i ÿâëÿåòñÿ ôîíîâîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ èñõîäíîé ñòðóê-
òóðû. Âåëè÷èíû è ñìûñë ôóíêöèé G (Γi) è Γi ïîäðîáíåé èçëîæåíû â [22�24].

Ôîíîâàÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü èñõîäíîé ñòðóêòóðû âû÷èñëÿåòñÿ ïî ñëåäóþùåé
ôîðìóëå:

ρ0i = ρi0Zi0G
(
Γref
i

)
, (4)

ãäå ρi0 � ìàñøòàáèðóþùèé êîýôôèöèåíò äëÿ ïëîòíîñòè, çàâèñÿùèé îò òèïà ýëåìåíòà;
Zi0 �÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé àòîìà i â êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå; Γref

i îïðåäåëÿ-
åòñÿ êàê:

Γref
i =

1

Z2
i0

3∑
k=1

t
(k)
i s

(k)
i , (5)

ãäå s
(k)
i � ïàðàìåòð ôîðìû, çàâèñÿùèé îò òèïà ýëåìåíòà i. Ïàðàìåòðû ôîðìû äëÿ

ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóð îïèñàíû â [22].
Ïàðíûé ïîòåíöèàë ìåæäó àòîìàìè i, j îïðåäåëÿåòñÿ èñõîäÿ èç âûðàæåíèÿ äëÿ

ýíåðãèè (1), åñëè èçâåñòíà çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îò ðàññòîÿíèÿ äî áëèæàéøèõ ñîñå-
äåé â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå. Óíèâåðñàëüíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ çàïèñûâàåòñÿ â
âèäå [23]:

Eu
ii (Rij) = −Eij

(
1 + a∗ij (rij)

)
e−a∗ij(rij), a∗ij = αij

(
rij
r0ij

− 1

)
, (6)

ãäå Eij, αij è r0ij � ïàðàìåòðû, çàâèñÿùèå îò òèïà êîíêðåòíîãî àòîìà.
Èñõîäÿ èç óðàâíåíèé (1) è (6) è òîãî ôàêòà, ÷òî ôóíêöèè ïîãðóæåíèÿ Fi (ρ̄i) è

Fj (ρ̄j) íà äàííîì ýòàïå óæå èçâåñòíû, ìîæíî çàïèñàòü âûðàæåíèå äëÿ âû÷èñëåíèÿ
ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ìåæäó àòîìàìè:

φij (rij) =
1

Zij

[
2Eu

ij (rij)− Fi

(
Zij

Zi

ρ
a(0)
i (rij)

)
− Fj

(
Zij

Zj

ρ
a(0)
j (rij)

)]
, (7)

ãäå Zij � ÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé; ρ
a(0)
i � àòîìíàÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü, ñîîòâåò-

ñòâóþùàÿ s ñèììåòðèè.
Òàêèì îáðàçîì, â ìåòîäå MEAM âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó äâóìÿ àòîìàìè îïðåäå-

ëÿåòñÿ ïîëîæåíèåì âñåõ îñòàëüíûõ àòîìîâ â ñèñòåìå. Àâòîðîì ìîäåëè MEAM [22,24]
áûëà ðàçðàáîòàíà ñõåìà ýêðàíèðîâàíèÿ àòîìîâ, â êîòîðîé äâóõ÷àñòè÷íûå ôóíêöèè
ìîäåëè ñòàíîâÿòñÿ çàâèñèìûìè îò ýêðàíèðóþùåé ôóíêöèè, ó÷èòûâàþùåé ïîëîæåíèå
îñòàëüíûõ àòîìîâ. Áîëåå ïîäðîáíî ñ ìîäåëüþ, à òàêæå ñ âûðàæåíèÿìè äëÿ âû÷èñëå-
íèÿ ρ

(0)
i , ρ

(1)
i , ρ

(2)
i , ρ

(3)
i , ρ

a(k)
i è ôóíêöèÿìè âèäà G (Γi), ìîæíî ïîçíàêîìèòüñÿ â ðàáîòàõ

àâòîðà ìîäåëè [22,23] èëè â ðàíåå îïóáëèêîâàííûõ òðóäàõ àâòîðîâ ñòàòüè ïî ïîäîáíîé
òåìàòèêå [25�27].

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé èñïîëüçîâàëñÿ ïðîãðàììíûé êîì-
ïëåêñ LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator). Äàííûé
ïàêåò ïðîãðàìì ÿâëÿåòñÿ ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿåìûì, ñïîñîáåí âûïîëíÿòü ïàðàë-
ëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ è ïîääåðæèâàåò ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè ðàçëè÷íîãî óðîâíÿ, â
òîì ÷èñëå è êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [28]. Âèçóàëèçàöèÿ ðåçóëüòàòîâ
îñóùåñòâëÿëàñü ïðè ïîìîùè ïðîãðàììû VMD (Visual Molecular Dynamics). Ê ïðå-
èìóùåñòâàì VMD îòíîñèòñÿ òî, ÷òî ïàêåò ïîääåðæèâàåò ìíîãèå ôîðìàòû âûõîäíûõ
è íà÷àëüíûõ äàííûõ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïîâåäåíèÿ íàíîñèñòåì è ñîäåðæèò âñòðîåí-
íûé ÿçûê ïðîãðàììèðîâàíèÿ tcl äëÿ àíàëèçà ðåçóëüòàòîâ [29].
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Çàäà÷à ìîäåëèðîâàíèÿ îñàæäåíèÿ íàíîïëåíîê ðåøàëàñü â íåñêîëüêî ýòàïîâ. Íà
ïåðâîì ýòàïå ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå ïîäëîæêè èç àìîðôíîãî îêñèäà àëþìèíèÿ.
Ôîðìèðîâàíèå ñïëîøíîé àìîðôíîé ïîäëîæêè (ðèñ. 1 á) ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò ñàìî-
îðãàíèçàöèè àòîìîâ àëþìèíèÿ è êèñëîðîäà, êîòîðûå â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè
â òðåáóåìîé ïðîïîðöèè (Al2O3) áûëè ïîìåùåíû â íàíîñèñòåìó (ðèñ. 1 à). Äàëåå â
ïîäëîæêå âûðåçàåòñÿ ïîðà òðåáóåìîãî ðàçìåðà � ãëóáèíû è ðàäèóñà (ðèñ. 1 â). Ïîðà
â ïîäëîæêå ïîëó÷àëàñü ñòàáèëüíîé. Êàê ïîêàçàëè òåñòîâûå ðàñ÷åòû, ïðè ðåëàêñà-
öèè â íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ è ñîñòîÿíèè ïîêîÿ îíà íå çàðàñòàëà. Îñàæäåíèå àòîìîâ
ïðîèñõîäèëî íà ïîñëåäíåì ýòàïå (ðèñ. 1 ã).

Ðèñ. 1. Ñòàäèè èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ îñàæäåíèÿ íàíîïëåíîê íà ïîðèñòûõ ïîäëîæ-
êàõ Al2O3

Íà ïðîòÿæåíèè âñåõ ýòàïîâ ðåøåíèÿ çàäà÷è ïî íàïðàâëåíèÿì x è y, èñïîëüçî-
âàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, ÷òî ïîçâîëèëî ðàññìàòðèâàòü òîëüêî îäíó
ïîðó â íàíîñèñòåìå, òî åñòü çíà÷èòåëüíî óìåíüøèòü âû÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû. Ïî îñè
z íàêëàäûâàëèñü æåñòêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, àòîìû íå ìîãëè ïîêèíóòü ðàñ÷åòíóþ
ÿ÷åéêó â ýòîì íàïðàâëåíèè â ñëó÷àå îòêëîíåíèÿ îò îñíîâíîé òðàåêòîðèè îñàæäåíèÿ.

Øàã èíòåãðèðîâàíèÿ â ðàáîòå áûë ðàâåí 1 ôñ (10−15 ñ). Òàêàÿ âåëè÷èíà øàãà
ïîçâîëèëà àäåêâàòíî îòðàçèòü ïîâåäåíèå ñàìûõ áûñòðûõ è ëåãêèõ àòîìîâ ñèñòåìû.
Çàäà÷à ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ íàíîñèñòåìû ðåøàëàñü íà ïðîòÿæåíèè 0,9 íñ. Ýòàï
ñàìîîðãàíèçàöèè ïîäëîæêè (ïåðåõîä îò ðèñ. 1 à ê ðèñ. 1 á) äëèëñÿ 0,5 íñ, ñòàäèÿ
ðåëàêñàöèè ïîäëîæêè ñ âûðåçàííîé ïîðîé (ðèñ. 1 â) � 0,2 íñ, ýïèòàêñèàëüíîå ôîðìè-
ðîâàíèå íàíîïëåíêè (ðèñ. 1 ã) � 0,2 íñ.

Ìîäåëèðîâàíèå ýïèòàêñèàëüíîãî ïðîöåññà îñóùåñòâëÿëîñü çà ñ÷åò äîáàâëåíèÿ
àòîìîâ â îáëàñòü íàä ïîðèñòîé ïîäëîæêîé. Îáùåå êîëè÷åñòâî àòîìîâ è èõ ÷èñëî
â åäèíèöó âðåìåíè îïðåäåëÿëè èòîãîâóþ òîëùèíó íàíîïëåíêè. Íà÷àëüíûå êîîðäèíà-
òû îñàæäàåìûõ àòîìîâ çàäàâàëèñü ïðè ïîìîùè ðàâíîìåðíîãî çàêîíà ðàñïðåäåëåíèÿ.
Ïåðâîíà÷àëüíûå ñêîðîñòè ÷àñòèö áûëè îäèíàêîâû è íàïðàâëåíû ïî íîðìàëè ê ïî-
âåðõíîñòè ïîäëîæêè. Ïðè ïðèáëèæåíèè ê ïîäëîæêå îñàæäàåìûå àòîìû íà÷èíàëè
âçàèìîäåéñòâîâàòü ñ íåé, èõ ñêîðîñòè èçìåíÿëèñü.

Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû íàíîñèñòåìû çàâèñÿò îò ïîâåäåíèÿ êàæäîãî àòî-
ìà, à â ÷àñòíîñòè îò åãî ìàññû è ñêîðîñòåé. Çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû âû÷èñëÿåòñÿ,
èñõîäÿ èç ðàçíûõ ïîäõîäîâ äëÿ âû÷èñëåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè [28]:

T =
1

3NkB

N∑
i=1

mi (Vi)
2. (8)
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ãäå N � ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö èëè àòîìîâ; kB � êîíñòàíòà Áîëüöìàíà; mi � ìîëåêó-
ëÿðíàÿ ìàññà i-ãî àòîìà; Vi = Vi (t) � âåêòîð ñêîðîñòè àòîìà.

Äàâëåíèå íàíîñèñòåìû ó÷èòûâàåò íå òîëüêî ñîñòàâëÿþùóþ ìîëåêóëÿðíî-
êèíåòè÷åñêîé òåîðèè èäåàëüíîãî ãàçà, íî è âëèÿíèå ñâîéñòâ ðåàëüíûõ àòîìîâ:

P =
NkBT

W
+

1

3W

N∑
i=1

ri · fi, (9)

ãäå W � îáúåì ðàñ÷åòíîé îáëàñòè; fi � ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà i-ûé àòîì; ri � ðàäèóñ-
âåêòîð i-îãî àòîìà. Âòîðîå ñëàãàåìîå â (9) ÿâëÿåòñÿ âèðèàëîì.

Òåìïåðàòóðà è äàâëåíèå ïîääåðæèâàëèñü íà îïðåäåëåííîì óðîâíå ïðè ïîìîùè
àëãîðèòìîâ áàðîñòàòîâ è òåðìîñòàòîâ. Ñ òî÷êè çðåíèÿ ôèçèêè äàííûå àëãîðèòìû
ïðèâîäÿò ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ ýíåðãèè ìåæäó àòîìàìè. Íàïðèìåð, åñëè òåìïåðàòóðà
ïîâûøàåòñÿ âûøå çàäàííîé, òî ïðîèñõîäèò îòâîä ÷àñòè ýíåðãèè, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå
ýíåðãèÿ ñèñòåìû èñêóññòâåííî óâåëè÷èâàåòñÿ. Ñ òî÷êè çðåíèÿ ÷èñëåííûõ è èòåðàöè-
îííûõ ìåòîäîâ òåðìîñòàòû è áàðîñòàòû âëèÿþò íà êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè îòäåëüíûõ
àòîìîâ, òåì ñàìûì, ïðèâîäÿ ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ è
ýíåðãèè âñåé ñèñòåìû â öåëîì.

Â ðàáîòå èñïîëüçîâàëñÿ áàðîñòàò è òåðìîñòàò Nose-Hoover-à [30]. Òåðìîñòàò Nose-
Hoover-à íå ïðèâîäèò ê ïåðåõîäó ïîñòóïàòåëüíûõ äâèæåíèé âî âðàùàòåëüíûå, êàê,
íàïðèìåð, ñëó÷àåòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà, è îñíîâûâàåòñÿ íà
ââåäåíèè ñèë òðåíèÿ äëÿ àòîìîâ ñèñòåìû:

d2ri
dt2

=
fi
mi

− ξ
dri
dt

, i = 1, N,
dξ

dt
=

1

Q
(T − Text) , Q =

τ 2TText

4π2
, (10)

ãäå ξ � äèíàìè÷åñêè ìåíÿþùèéñÿ êîýôôèöèåíò ñèë òðåíèÿ; Q � ìàññîâûé êîýôôèöè-
åíò; Text � öåëåâàÿ òåìïåðàòóðà òåðìîñòàòà; T � òåêóùàÿ òåìïåðàòóðà íàíîñèñòåìû;
τT � ïåðèîä îñöèëëÿöèé.

Íà÷àëüíûå ñêîðîñòè àòîìîâ âû÷èñëÿëèñü, èñõîäÿ èç ðàñïðåäåëåíèÿ Ìàêñâåëëà.
Ðàñïðåäåëåíèå Ìàêñâåëëà óñòàíàâëèâàåò ñëó÷àéíûì îáðàçîì ñêîðîñòè ÷àñòèö òàê,
÷òîáû êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ íàíîñèñòåìû ñîîòâåòñòâîâàëà íåêîòîðîé íà÷àëüíîé òåì-
ïåðàòóðå. Ïðè ýòîì ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü âñåõ àòîìîâ â íàïðàâëåíèè êàæäîé îñè îñòàåòñÿ
íóëåâîé.

2. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ è èõ àíàëèç

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâàëèñü àìîðôíûå ïîäëîæêè îêñèäà àëþìèíèÿ, èìå-
þùèå ñëåäóþùèé ðàçìåð: äëèíà � 12,4 íì, øèðèíà 12,4 íì, âûñîòà � 6,2 íì. Îáùåå
êîëè÷åñòâî àòîìîâ â ïîäëîæêå ïîñëå îáðàçîâàíèÿ ïîðû áûëî ïðèáëèçèòåëüíî ðàâ-
íî 60,5 òûñ. Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè òåðìîäèíàìè÷åñêèå óñëîâèÿ íîðìàëüíûå
(òåìïåðàòóðà 300 Ê, äàâëåíèå 1 àòì). Äî ýòàïà ýïèòàêñèè âíóòðåííèå íàãðóçêè â ìàò-
ðèöå îòñóòñòâóþò. Â äàëüíåéøåì òåìïåðàòóðà ó ïîäëîæêè ïîääåðæèâàëàñü íà òàêîì
æå óðîâíå.

Ðàçìåðû ïîðû âàðüèðîâàëèñü. Äëÿ ïåðâîé ñåðèè âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ
ðàçìåð ïîðû â ïîäëîæêå îêñèäà àëþìèíèÿ ñîîòâåòñòâîâàë ðàäèóñó 2 íì è ãëóáèíå
4 íì. Ðàçìåðû ïîäëîæêè íå èçìåíÿëèñü.
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Íèæíåå îñíîâàíèå ïîäëîæêè æåñòêî çàêðåïëÿëîñü, ÷òîáû èñêëþ÷èòü åå ïåðåìå-
ùåíèå ïî ðàñ÷åòíîé îáëàñòè. Òåì íå ìåíåå, îñòàëüíûå àòîìû ïîäëîæêè áûëè ïîäâåð-
æåíû òåïëîâûì êîëåáàíèÿì, íî èõ êîîðäèíàòû çíà÷èòåëüíî íå ìåíÿëèñü, ÷àñòèöû
äâèãàëèñü âáëèçè ñîñòîÿíèÿ ñ îïòèìàëüíîé ýíåðãèåé.

Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàëîñü îñàæäåíèå ðàçëè÷íûõ òèïîâ àòîìîâ íà ïîäëîæêó îê-
ñèäà àëþìèíèÿ: çîëîòî (Au), ñåðåáðî (Ag), æåëåçî (Fe), ãàëëèé (Ga), ãåðìàíèé (Ge),
ïàëëàäèé (Pd). Êîëè÷åñòâî îñàæäàåìûõ àòîìîâ áûëî ðàâíûì 20000. Ñêîðîñòü àòî-
ìîâ ïðè ýïèòàêñèè ñîñòàâèëà 0,05 íì/ïñ. Ïðîâåäåííûå èññëåäîâàíèÿ ìåòîäàìè ìà-
òåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ïðè îäèíàêîâûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è
ìàêðîïàðàìåòðàõ íàáëþäàþòñÿ ðàçíûå õàðàêòåðíûå îñîáåííîñòè ôîðìèðîâàíèÿ íà-
íîïëåíîê.

Îñàæäåíèå àòîìîâ æåëåçà ïðîäåìîíñòðèðîâàëî, ÷òî àãëîìåðàöèÿ àòîìîâ íà÷èíà-
åòñÿ åùå â âàêóóìå, çàòåì ñãðóïïèðîâàííûå ñòðóêòóðû ñîáèðàþòñÿ íà ïîâåðõíîñòè
ïîäëîæêè. Ðåëüåô ôîðìèðóåìîé íàíîïëåíêè îáðàçóåòñÿ íå ðîâíûé, áóãðèñòûé, íå
ñïëîøíîé, ñ ïåðåïàäàìè â íåñêîëüêî íì. ×àñòü àòîìîâ êèñëîðîäà âûòÿãèâàåòñÿ èç
ïîäëîæêè è âçàèìîäåéñòâóåò ñ æåëåçîì. Âíóòðè ïîðû òàêæå ìîãóò ñîäåðæàòüñÿ àã-
ëîìåðàòû Fe. Ðåçóëüòàò îñàæäåíèÿ àòîìîâ æåëåçà, ïåðèîäè÷åñêè òðàíñëèðîâàííûé
ïî îñÿì x è y, ïîêàçàí íà ðèñ. 2.

Ðèñ. 2. Ìàòðèöà ïîäëîæêè ïîðèñòîãî îêñèäà àëþìèíèÿ, ïîêðûòàÿ íàíîïëåíêîé èç
àòîìîâ æåëåçà, âèä ñâåðõó, âðåìÿ îñàæäåíèÿ 0,05 íñ

Ýïèòàêñèàëüíîå ôîðìèðîâàíèå íàíîïëåíêè èç àòîìîâ ñåðåáðà è çîëîòà ñõîæè
ìåæäó ñîáîé. Îñàæäåíèå ïðîèñõîäèëî ðàâíîìåðíî, êðóïíûõ ñòðóêòóð â âàêóóìå íå
îáðàçîâûâàëîñü, êàê ýòî áûëî â ñëó÷àå ñ æåëåçîì. Íàíîïëåíêà ñôîðìèðîâàëàñü ðàâ-
íîìåðíàÿ ñ íåáîëüøèì ïðîñåäàíèåì â îáëàñòè ïîðû. Ïîðà îñàæäàåìûìè àòîìàìè
ïîëíîñòüþ íå çàïîëíèëàñü è îñòàâàëàñü ïîëîé.

Îñàæäåíèå àòîìîâ ãåðìàíèÿ è ãàëëèÿ ïðèâîäèëî ê îñòðîâíîìó ôîðìèðîâàíèþ
íàíîïëåíêè, ó÷àñòêàìè. Îòäåëüíî íà ïîäëîæêå áûëè âèäíû ñãðóïïèðîâàííûå íàíî-
÷àñòèöû ãàëëèÿ. Âûòÿãèâàíèå àòîìîâ êèñëîðîäà ïðîèñõîäèëî áîëåå àêòèâíî. Âèçó-
àëüíî ïîðà çàïîëíÿëàñü ïëîòíåå ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè òèïàìè îñàæäàåìûõ àòîìîâ.
Àòîìû æåëåçà, ãàëëèÿ è ñåðåáðà ïðè ñîïðèêîñíîâåíèè ñ ïîâåðõíîñòüþ âçàèìîäåéñòâî-
âàëè ñ àòîìàìè êèñëîðîäà, ÷òî ïðèâîäèëî ê ïåðåñòðîåíèþ ñòðóêòóðû âåðõíèõ ñëîåâ
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ïîäëîæêè áëèçêîé ê êðèñòàëëè÷åñêîé. Áåç îñàæäàåìûõ àòîìîâ òàêîå ïîâåäåíèå ìà-
òåðèàëà íå íàáëþäàëîñü.

Ïîêðûòèå ïîðû îñàæäàåìûìè àòîìàìè ïðîèñõîäèëî íå âñåãäà. Ïðè ýïèòàêñèè
ïàëëàäèÿ è ïëàòèíû îòâåðñòèå íå çàðàñòàëî íà ïðîòÿæåíèè âñåãî âðåìåíè ìîäåëèðî-
âàíèÿ. ×àñòè÷íî àòîìû ïàëëàäèÿ è ïëàòèíû ïîïàäàëè âíóòðü ïîðû, íî èõ êîëè÷åñòâî
áûëî íåçíà÷èòåëüíûì. Íàíîïëåíêà ôîðìèðîâàëàñü ðàâíîìåðíàÿ.

Äëÿ âñåõ òèïîâ îñàæäàåìûõ àòîìîâ èíòåíñèâíîñòü ïî âðåìåíè ïðîíèêíîâåíèÿ â
ïîðó áûëà ðàçëè÷íîé. Â íà÷àëüíûå ìîìåíòû âðåìåíè (äî 90 ïñ) îíà áûëà âûøå, è
ïîñëå 120 ïñ çàìåòíî ñíèæàëàñü. Íàèáîëåå ïëîòíî ïîðà çàïîëíÿëàñü àòîìàìè ãàëëèÿ,
íàèìåíåå àêòèâíî � àòîìàìè ïàëëàäèÿ.

Äèíàìèêà çàïîëíåíèÿ ïîðû îñàæäàåìûìè àòîìàìè âèäíà íà ðèñ. 3, íà êîòîðîì
ïðèâåäåíû ãðàôèêè ãëóáèíû öåíòðà ìàññ àòîìîâ, ïðîíèêøèõ â ïîðó. Ãëóáèíà öåí-
òðà ìàññ âû÷èñëÿëàñü òîëüêî ïî îòíîøåíèþ ê àòîìàì, çàïîëíèâøèì ïîðó. Ïîýòîìó â
íà÷àëüíûå ìîìåíòû âðåìåíè (äî 20 ïñ) íàáëþäàåòñÿ áîëüøåå ñìåùåíèå öåíòðà ìàññ.
Âïîñëåäñòâèè ÷èñëî ïðîíèêàþùèõ â ïîðó àòîìîâ ðàñòåò, ïðîèñõîäèò ñìåùåíèå çàâè-
ñèìîñòåé íà ðèñ. 3 â ñòîðîíó ñåðåäèíû ãëóáèíû ïîðû. Ñàìîé çíà÷èòåëüíîé ãëóáèíû
ñìåùåíèå öåíòðà ìàññ äîñòèãàåòñÿ ïðè îñàæäåíèè àòîìîâ æåëåçà è ãàëëèÿ.

Ðèñ. 3. Ãëóáèíà öåíòðà ìàññ àòîìîâ, ïðîíèêøèõ â ïîðó

Äëÿ ñëåäóþùåé ñåðèè âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ðàäèóñ ïîðû â ïîäëîæêå
âàðüèðîâàëñÿ, ãëóáèíà îñòàâàëîñü òàêîé æå (4 íì). Äëÿ îñàæäåíèÿ èñïîëüçîâàëèñü
àòîìû ãàëëèÿ êàê îäíè èç íàèáîëåå ïîäõîäÿùèõ äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóðè-
ðîâàííûõ îáúåêòîâ íà ïîäëîæêå. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ãðàôèêè ïîïàâøèõ àòîìîâ
Ga â ïîðó â ïðîöåíòàõ îòíîñèòåëüíî îáùåãî ÷èñëà îñàæäàåìûõ àòîìîâ. Àêòèâíûé
ðîñò êîëè÷åñòâà àòîìîâ â ïîðå, êàê ïîêàçûâàåò àíàëèç ãðàôèêîâ íà ðèñ. 4, ïðîèñõî-
äèò â ïåðèîä âðåìåíè 20�120 ïñ. Çàðàùèâàíèå ïîðû ïîñëå 120 ïñ ýòàïà êîíäåíñàöèè
ñîïðîâîæäàåòñÿ ïåðåñòðîéêîé àòîìàðíîé ñòðóêòóðû, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñòàáèëèçàöèè
çàâèñèìîñòåé, è íåáîëüøèì óìåíüøåíèåì ïðîöåíòà àòîìîâ, ïðîíèêøèõ âíóòðü ïîðû.

Êðîìå òîãî, ïðè çàðàùèâàíèè àòîìàìè ãàëëèÿ ïîð ðàçëè÷íîãî ðàäèóñà ñòàáèëè-
çàöèÿ öåíòðà ìàññ îñàæäàåìûõ àòîìîâ ïðîèñõîäèò íà ðàçíîé ãëóáèíå ïîðû (ðèñ. 5).
Äëÿ ïîð ðàäèóñîì 2 è 3 íì öåíòð ìàññ ôîðìèðóåòñÿ âûøå ñåðåäèíû ãëóáèíû ïîðû. Ñ
ðîñòîì ðàçìåðà ïîðû öåíòð ìàññ íà÷èíàåò îáðàçîâûâàòüñÿ â îäíîì ìåñòå, âáëèçè ñå-
ðåäèíû ãëóáèíû ïîðû. Äàííûé ôàêò ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î òîì, ÷òî äàëüíåéøèé ðîñò
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Ðèñ. 4. Ïðîöåíòíàÿ äîëÿ àòîìîâ Ga â ïîðàõ ðàçëè÷íîãî ðàçìåðà ïî îòíîøåíèþ ê
îáùåìó ÷èñëó îñàæäåííûõ àòîìîâ

Ðèñ. 5. Ãëóáèíà öåíòðà ìàññ îñàæäåííûõ àòîìîâ Ga â ïîðàõ ðàçëè÷íîãî ðàäèóñà

ðàäèóñà ïîðû (áîëüøå 5 íì) ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íà öåíòð ìàññ óæå îêàçûâàòü íå
áóäåò, ïîðà óæå äîñòàòî÷íî ïëîòíî çàïîëíåíà îñàæäàåìûìè àòîìàìè.

Âûâîäû è çàêëþ÷åíèå

Ïðåäñòàâëåíû óðàâíåíèÿ ïîòåíöèàëà ìîäèôèöèðîâàííîãî ìåòîäà ïîãðóæåííîãî
àòîìà, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ðåøèòü çàäà÷ó íàíåñåíèÿ íàíîïëåíîê íà ïîðèñòûå ïîäëîæ-
êè ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ. Îïèñàííàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò íàáëþ-
äàòü çà êèíåòèêîé ïðîöåññîâ ôîðìèðîâàíèÿ íàíîïëåíîê è äåòàëüíî îòñëåäèòü ïîâå-
äåíèå êàæäîãî àòîìà. Ïðèâåäåíû îñíîâíûå ýòàïû îñàæäåíèÿ íàíîðàçìåðíûõ ïëåíîê
íà ïîäëîæêè ïîðèñòîãî îêñèäà àëþìèíèÿ.

Ïðîâåäåííûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè íàëè÷èå ðàçëè÷íûõ ìåõàíèçìîâ ôîðìèðî-
âàíèÿ íàíîïëåíîê íà ïîðèñòûõ ïîäëîæêàõ â çàâèñèìîñòè îò òèïà ýïèòàêñèàëüíûõ
àòîìîâ. Îñàæäåíèå àòîìîâ æåëåçà ïðîäåìîíñòðèðîâàëî, ÷òî àãëîìåðàöèÿ àòîìîâ íà-
÷èíàåòñÿ åùå â âàêóóìå, çàòåì ñãðóïïèðîâàííûå ñòðóêòóðû ñîáèðàþòñÿ íà ïîâåðõíî-
ñòè ïîäëîæêè. Ðåëüåô íàíîïëåíêè îáðàçóåòñÿ íå ðîâíûé, ñ ïåðåïàäàìè â íåñêîëüêî
íì. Ïðè ýïèòàêñèè àòîìîâ ñåðåáðà è çîëîòà íàíîïëåíêà ôîðìèðóåòñÿ ðàâíîìåðíàÿ
ñ íåáîëüøèì ïðîñåäàíèåì â îáëàñòè ïîðû, êðóïíûõ ñòðóêòóð â âàêóóìå íå îáðàçó-
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åòñÿ. Îñàæäåíèå àòîìîâ ãåðìàíèÿ è ãàëëèÿ ïðèâîäèëî ê îñòðîâíîìó ôîðìèðîâàíèþ
íàíîïëåíêè, ó÷àñòêàìè. Îòäåëüíî íà ïîäëîæêå áûëè âèäíû ñãðóïïèðîâàííûå íàíî-
÷àñòèöû ãàëëèÿ. Â ïðîöåññå íàïûëåíèÿ ïàëëàäèÿ è ïëàòèíû îòâåðñòèå íå çàðàñòàëî
íà ïðîòÿæåíèè âñåãî âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ, íàíîïëåíêà ôîðìèðîâàëàñü ðàâíîìåð-
íàÿ.

Äëÿ âñåõ òèïîâ àòîìîâ åäèíè÷íûå àòîìû äîñòèãàëè äíà ïîðû. Ïðè íàíåñåíèè àòî-
ìîâ ãàëëèÿ íà ïîäëîæêó íàáëþäàëîñü íàèáîëåå ïîëíîå è ïëîòíîå çàïîëíåíèå ïîðû.
Ïîðèñòûå ïîäëîæêè ñ íàíåñåííûìè íàíîïëåíêàìè ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìàñ-
ñèâ êâàíòîâûõ òî÷åê è èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ îïòè÷åñêèõ è ýëåêòðè÷åñêèõ
ýôôåêòîâ.

Ïðè èññëåäîâàíèè çàðàùèâàíèÿ àòîìàìè ãàëëèÿ ïîêðûòèé ñ ïîðàìè ðàçëè÷íîãî
ðàçìåðà áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî àêòèâíûé ðîñò êîëè÷åñòâà àòîìîâ â ïîðå ïðîèñõîäèò
â ïåðèîä âðåìåíè 20�120 ïñ. Çàðàùèâàíèå ïîðû ïîñëå 120 ïñ âðåìåíè êîíäåíñàöèè
ñîïðîâîæäàåòñÿ ïåðåñòðîéêîé àòîìàðíîé ñòðóêòóðû, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñòàáèëèçà-
öèè çàâèñèìîñòåé, è íåáîëüøèì óìåíüøåíèåì ïðîöåíòà àòîìîâ ãàëëèÿ, ïðîíèêøèõ
âíóòðü ïîðû. Êðîìå òîãî, ñòàáèëèçàöèÿ öåíòðà ìàññ îñàæäàåìûõ àòîìîâ ïðîèñõîäèò
íà ðàçíîé ãëóáèíå ïîðû. Äëÿ ïîð ðàäèóñîì 2 è 3 íì öåíòð ìàññ ôîðìèðóåòñÿ âûøå
ñåðåäèíû ãëóáèíû ïîðû. Ñ ðîñòîì ðàçìåðà ïîðû öåíòð ìàññ íà÷èíàåò îáðàçîâûâàòü-
ñÿ âáëèçè ñåðåäèíû ãëóáèíû ïîðû. Äàëüíåéøèé ðîñò ðàäèóñà ïîðû (áîëüøå 5 íì)
ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íà öåíòð ìàññ íå îêàçûâàåò, ïîðà óæå äîñòàòî÷íî ïëîòíî
çàïîëíåíà îñàæäàåìûìè àòîìàìè.

Ïðèâåäåííûå ìåòîäèêè è ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû ïðè ðàç-
ðàáîòêå íîâûõ ïåðñïåêòèâíûõ ñëîèñòûõ êîìïîçèòîâ íà îñíîâå ïîðèñòûõ ïîäëîæåê,
èçó÷åíèÿ èõ õàðàêòåðèñòèê, à òàêæå äëÿ ïðîåêòèðîâàíèÿ íàíîïëåíî÷íûõ ìàòåðèàëîâ
è àëãîðèòìîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñâîéñòâ.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÍÔ (ïðîåêò � 15-19-
10002).
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EFFECT OF PORE SIZE PARAMETERS FOR MECHANISMS OF
NANOFILM COATINGS ON SUBSTRATES OF POROUS ALUMINA
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The modelling technique for the formation of epitaxial nano�lms based on a matrix

of porous alumina is proposed. The formulation of the problem is given and the equations

of the many-particle potential are described corresponding to the modi�ed immersed atom

method. The deposited nano�lms were formed by the atoms of ferrum, gold, germanium,

silver, gallium and palladium. The investigations carried out have shown the presence of

various mechanisms for the formation of nano�lms on porous substrates, depending on the

type of epitaxial atoms. The pore was almost completely �lled with the deposited atoms in

some cases, the pore remained open in other cases. Single atoms reached the bottom of the

pore for all types of atoms. The most complete and dense pore �lling was observed when

applying gallium atoms to the substrate. Porous substrates with applied nano�lms can be

considered as an array of quantum dots and used to obtain optical and electrical e�ects.

The active growth of the number of atoms in the pore takes place in the initial periods

of time when Silting gallium atoms coatings with pores of di�erent sizes was investigated.

Further Silting pores is accompanied by the restructuring of the atomic structure, which

corresponds to the stabilization of dependencies and a small decrease in the percentage of

gallium atoms penetrating into the pores. Stabilization of the center of mass of deposited

atoms is occurred at di�erent depths pores. The center of mass is formed above the middle

of the depth of the pore to pore radius 2-3 nm. The center of mass starts to form at one

place near the middle of the depth of the pores with increasing pore size. The described

techniques and the results obtained can be applied to the development of new promising

layered composites based on porous substrates, to study their characteristics, and also to

design nano�lms and prediction algorithms for properties.

Keywords: simulation; molecular dynamics; modi�ed embedded atom method;

nano�lms; porous alumina.
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