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РЕФЕРАТ

Звiт про НДР: 44 с., 26 рис., 40 джерел.

АДСОРБАТ, ЕЛЕКТРОМIГРАЦIЯ, ЕПIТАКСIАЯ, ПОВЕРХНЕВI СТРУ-

КТУРИ, САМООРГАНIЗАЦIЯ, ФЛУКТУАЦIЇ.

Об’єкт дослiдження — процеси формування та росту поверхневих структур

адсрбату при епiтаксiї з урахуванням ефектiв електромiграцiї.

Метою роботи є встановлення впливу анiзотропiї поверхневого потоку ада-

томiв, викликаної ефектами електромiграцiї, що спричиненi дiєю пiдведеного

до пiдкладки електричного поля на процеси формування та росту анiзотро-

пних багатошарових пiрамiдальних структур при епiтаксiї. До мети також вiд-

носиться дослiдження впливу корельованих у часi флуктуацiй напруженостi

електричного поля на динамiку росту товщини плiвки та висоти поверхневих

структур, морфологiю зростаючої поверхнi, статистичнi властивостi поверхне-

вих багатошарових структур адсорбату та розподiл поля висоти поверхнi за

значеннями.

Методи дослiдження — в роботi використовувались метод фазового поля

для побудови моделi еволюцiї висоти поверхнi, методи числового iнтегрування

стохастичних диференцiйних рiвнянь у часткових похiдних та методи стати-

стичного аналiзу.
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ВСТУП

Рiст тонких плiвок за допомогою молекулярно-променевої епiтаксiї являє

собою сучасну технологiю вирощування монокристалiв, якi успадковують атом-

нi структури вiд субстратiв. Ця технологiя є технологiчно важливою, вона до-

бре вивчена експериментально. Крiм того апiтаксiя представляє дуже актив-

ну область теоретичних дослiджень. Моделювання епiтаксiйного росту є скла-

дною багатомасштабною проблемою. Враховуючи той факт, що макроскопiчна

еволюцiя зростаючої плiвки безпосередньо пов’язана з рухами адатомiв на по-

верхнях та їх рiзними конфiгурацiями зв’язку, то для для теоретичного опису

епiтаксiйного ростучасто використовують моделювання на атомних масшта-

бах. Однак такi методики використовуються на невеликих часових iнтервалах.

Для моделювання довготривалого процесу епiтаксiального росту плiвки, що

є цiкавим з точки зору прикладних дослiджень експериментальних розробок,

слiд використовувати континуальнi методи та пiдходи. На сьогоднi дослiдже-

но iєрархiю моделей для опису епiтаксiйного росту: вiд повнiстю атомiстичних

моделей, через напiвдискретнi моделi крокового потоку до континуальних мо-

делей для динамiки еволюцiї висоти зростаючої плiвки. Основною проблемою

моделювання епiтаксiйного росту є подолання розриву мiж цими рiзними мо-

делями та опис процесу росту в безперервному масштабi шляхом включення

атомiстичних ефектiв.

Процеси формування поверхневих структур при пiдвищених температурах

є результатом самоорганiзацiї адсорбованих атомiв. Вони, зазвичай, керуються

кiнетичними факторами, тобто швидкостями процесiв, якi протiкають на зро-

стаючiй поверхнi. Одним з цiкавих явищ, що впливають на формування морфо-

логiї поверхнi при високих температурах, є електромiграцiя, яка виникає, коли

до пiдкладки пiдведено електричний струм [1,2]. Електромiграцiя – викликане

електричним полем перенесення речовини. Вона являє собою важливу техно-

логiчну проблему особливо в областях надiйностi електронних схем, що широко

використовуються у сучаснiй мiкро- та нано-електронiцi. Атоми в твердому тiлi

рухаються за рахунок дифузiйних процесiв та внаслiдок дiї сили електронного
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вiтру, що виникає при передачi iмпульсу електронами провiдностi, якi розсi-

юються на iонах в твердому тiлi i штовхають iони в напрямку електронного

потоку. При наявностi рушiйної сили процес дифузiї в матерiалi стає анiзо-

тропним та направленим у напрямку цiєї сили. Останнє приводить до чистого

потоку атомiв в цьому напрямку.

Переважна бiльшiсть дослiджень з електромiграцiї почалась з 1970-х ро-

кiв. Такi дослiдження здебiльшого проводились експериментально. Було по-

казано, що вплив пiдведеного до пiдкладки електричного струму приводить

до ефективного нагрiву поверхнi i, як наслiдок, iндукований просторово на-

правлений дрейф адатомiв починає вiдiгравати значну роль у процесах фор-

мування поверхневих структур при осадженнi [3–6]. Реорганiзацiя сходинкової

структури островiв адсорбату спостерiгалась на кремнiєвих пiдкладках [7, 8].

Сильнi ефекти електромiграцiї проявлялися у процесах еволюцiї морфологiї по-

верхнi ванадiю [9], та при епiтаксiальному ростi гетероструктур напiвпровiдни-

кiв [10]. Було виявлено, що при невисоких температурах осадження зростання

поверхневих структур вiдбувається за режимом росту Странського-Крастанова

[11–14], тодi як при пiдвищених температурах такi процеси пов’язанi з твер-

дим розчиненням шарiв осаджуваного матерiалу [15,16]. Таким чином, ефекти

електромiграцiї, iндукованi наявнiстю рiзницi потенцiалiв на протилежних сто-

ронах пiдкладки, можуть суттєво впливати на динамiку еволюцiї морфологiї

поверхнi при пiдвищених температурах. Цей ефект може приводити до змiни

морфологiї покриття у порiвняннi з iзотропним випадком осадження без наяв-

ностi зовнiшнього поля.

Процеси формування та росту багатошарових поверхневих структур ад-

сорбату при епiтаксiальному ростi тонких плiвок також дослiджуються теоре-

тично з використанням декiлькох методiв у рамках схеми багатомасштабного

моделювання (див., наприклад, роботу [17]). Використання такого пiдходу до-

зволяє якiсно описати процеси, що протiкають на атомарному рiвнi [18], на

дифузiйних часових масштабах [19], процеси формування структур зi сходин-

ками [20] та вивчити динамiку змiни морфологiї поверхнi [21, 22]. На мезо-

скопiчному рiвнi опису динамiки змiни морфологiї поверхнi широко викори-
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стовуються пiдходи, що ґрунтуються на теорiї фазового поля. Цю методику

було вперше запропоновано для авторами [23] для моделювання динамiки ро-

сту островiв адсорбату при епiтаксiї та розвинуто у роботi [24]. Подальше уза-

гальнення цього пiдходу дозволило дослiдити вплив флуктуацiй поверхневого

потоку адсорбату та локальних змiн температури поверхнi, iндукованих про-

цесами адсорбцiї/десорбцiї, на динамiку росту поверхнi та її морфологiю. У

роботi [27] було вивчено вплив потоку осадження, енергiї взаємодiї адсорбату

та часу релаксацiї температури поверхнi на статистичнi характеристики зроста-

ючої поверхнi та поверхневих структур. Проте, цi дослiдження проводились з

урахуванням iзотропної поверхневою дифузiї адсорбату. Теоретичнi дослiдже-

ння ефектiв електромiграцiї при осадженнi проводилися здебiльшого шляхом

вивчення взаємодiї мiж прикладеним електричним полем та ефективним заря-

дом поверхневих атомiв [28–31].

У данiй роботi буде розвинено метод фазового поля для опису процесiв

формування та росту багатошарових поверхневих структур адсорбату при епi-

таксiальному ростi з урахуванням ефектiв електромiграцiї. При проведеннi чи-

слового моделювання ефекти направленого дрейфу адатомiв буде враховано

шляхом уведення анiзотропної поверхневої дифузiї адсорбату. Буде вивчено

вплив коефiцiєнту iндукованої дифузiї на динамiку росту поверхнi, її морфоло-

гiю та статистичнi властивостi. Також буде дослiджено випадок корельованих

у часi флуктуацiй напруженостi електричного поля та буде встановлено вплив

iнтенсивностi флуктуацiй та часу їх кореляцiй на динамiку структурування

поверхнi та статистичнi властивостi поверхневих структур.
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1 ВСТАНОВЛЕННЯ ВПЛИВУ АНIЗОТРОПIЇ ПОВЕРХНЕ-

ВОГО ПОТОКУ АДАТОМIВ ТА ЙОГО ФЛУКТУАЦIЙ НА

ПРОЦЕСИ СТРУКТУРУВАННЯ ПРИ ЕПIТАКСIЇ

1.1 Математична модель

У рамках теорiї фазового поля будемо дослiджувати еволюцiю безрозмiр-

ної концентрацiї адсорбату x на пiдкладцi, визначену через вiдношення кiль-

костi адсорбованих атомiв (адатомiв) Na до загальної кiлькостi мiсць для ад-

сорбцiї Ns у кожнiй елементарнiй комiрцi розмiру `: x = Na/Ns; x ∈ [0, 1].

Будемо розглядати процеси гомоепiтаксiї, коли осаджувана речовина не вiдрi-

зняється за хiмiчним складом вiд речовини пiдкладки. Просторово-часова ево-

люцiя концентрацiї адсорбату при епiтаксiальному ростi задається рiвнянням

реакцiйно-дифузiйного типу у стандартному виглядi:

∂tx = R(x)−∇ · J. (1.1)

Тут, перший доданок у правiй частинi задає реакцiйну складову та визнача-

ється процесами, якi протiкають на поверхнi при осадженнi; другий доданок

вiдповiдає за поверхневий потiк адсорбату. Серед основних реакцiйних процесiв

зазвичай видiляють адсорбцiю та десорбцiю. При епiтаксiальному ростi адато-

ми осаджуються з певною швидкiстю ka, пропорцiйною до потоку осадження.

Адсорбованi атоми можуть десорбувати назад до газової фази зi швидкiстю

kd0, яка визначається ефективним часом життя адатому τd та енергiєю актива-

цiї десорбцiї Edes у виглядi: kd0 = [τd]
−1 exp(−Edes/T ), де T задає температуру

осадження в енергетичних одиницях. Оскiльки адатоми є мобiльними взаємо-

дiючими частинками, то взаємодiя адатом-адатом може привести до корекцiї

швидкостi десорбцiї за рахунок потенцiалу взаємодiї адсорбату U(r) у насту-

пному виглядi: kd = kd0 exp(U/T ).

Загальний поверхневий потiк адсорбату J мiстить звичайний дифузiйний

потiк (−D∇x) та потiк, пов’язаний iз потенцiалом взаємодiї U(r), який визна-

чає термодинамiчну силу f = −∇(U/T ), що дiє на адсорбованi частинки та

iндукує потiк адатомiв vx. Швидкiсть v визначається вiдповiдно до спiввiдно-

шення Айнштайна стандартним чином: v = Df . Такий iндукований взаємодiєю
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адсорбату потiк можливий лише на (1− x) вiльних мiсць. Коефiцiєнт поверх-

невої дифузiї D визначається у стандартний спосiб, D = a2ν exp(−Ediff/T ), де

a – параметр ґратки субстрату, ν – частотний фактор, Ediff – енергiя активацiї

дифузiї, Ediff > Edes.

З метою визначення вигляду потенцiалу взаємодiї адатомiв U(r) скори-

стаємося самоузгодженим пiдходом, виражаючи U(r) через бiнарний притя-

гуючий потенцiал для двох адсорбованих частинок u(r) у виглядi: U(x(r)) =

−
∫
u(r − r′)x(r′)dr′. Аналогiчний пiдхiд широко використовувався у теорети-

чних дослiдженнях процесiв епiтаксiального росту [25–27], просторового упо-

рядкування при структуруваннi поверхнi при конденсацiї [32–34], радiацiйно-

стимульованому структуруваннi дефектiв [35,36], та iн. У рамках такого пiдхо-

ду енергiя взаємодiї адсорбату ε визначається iнтегралом ε =
∫
u(r)dr, що для

потенцiалу взаємодiї U у першому наближеннi дає U(x(r)) ' −εx(r). Таким

чином, використовуючи отриманий вираз для потенцiалу взаємодiї адсорбату

та комбiнуючи реакцiйну й дифузiйну складовi, рiвняння просторово-часової

еволюцiї концентрацiї адсорбату (1.1) набуває вигляду:

∂x

∂t
= F − xe−εx +D0

[
∇2x− ε∇M(x)∇x

]
, (1.2)

де безрозмiрний час вимiрюється в одиницях kd0, уведено безрозмiрнi параме-

три F = ka/kd0, D0 = D/kd0, ε = ε/T та використано позначення M(x) =

x(1− x). З рiвняння (1.2) видно, що потiк, iндукований взаємодiєю адсорбату,

є протилежним до звичайного дифузiйного потоку.

При дослiдженнi процесiв росту поверхнi у рамках теорiї фазового по-

ля висота поверхнi у певнiй точцi субстрату у кожен момент часу визначає-

ться значенням фазового поля (ефективного параметра порядку) φ(r, t) [24] в

одиницях параметра ґратки a та задає кiлькiсть моношарiв. Слiдуючи робо-

там [23,24] рiвняння просторово-часової еволюцiї фазового поля φ записується

у наступному виглядi:

∂φ

∂t
= −δH

δφ
, H =

∫
dr[$2(∇φ)2/2 +H(φ, x)]. (1.3)

Тут вiльна енергiя H визначається густиною H; параметр $ задає безрозмiр-

ну константу зв’язку. З метою опису процесiв росту багатошарових структур
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адсорбату з терасами, вiдповiдно до роботи [23], будемо вважати, що локальнi

стiйкi мiнiмуми параметра порядку вiдповiдають терасам пiрамiдальних стру-

ктур, тодi як швидка просторова змiна параметра порядку визначає положен-

ня сходинки такої структури. Для моделювання процесу формування великої

кiлькостi терас у структурах адсорбату для густини вiльної енергiї приймемо

наступний вираз [25]:

H(φ, x) =
1

2π
cos(2π[φ− φs])

− λx
(
φ+

1

2π
sin(2π[φ− φs])

)
,

(1.4)

де параметр λ визначає ширину тераси, φs задає початкове значення висоти по-

верхнi. Таким чином, динамiка формування структур адсорбату при епiтаксi-

альному ростi задається системою рiвнянь (1.2), (1.3) з урахуванням рiвняння

(1.4).

Основною метою даної роботи є встановлення впливу ефектiв електромi-

грацiї, що виникають при пiдведеннi до пiдкладки зовнiшнього електричного

поля, на динамiку росту поверхнi при осадженнi, її морфологiю та статисти-

чнi характеристики. Пiдведення електричного поля до пiдкладки з напрямком,

паралельним до пiдкладки, iндукує результуючi змiни у внутрiшньому локаль-

ному електричному полi, якi можуть приводити до появи направленої сили

Fel = eZE. Напруженiсть цього поля |E| = −Φ/L визначається рiзницею по-

тенцiалiв Φ та лiнiйним розмiром пiдкладки L (вiдстанню мiж анодом i като-

дом); e— заряд електрона. Напрям сили Fel задається ефективною валентнiстю

Z, яка є негативною для бiльшостi металiв. Таким чином, адсорбованi атоми

рухаються у напрямку, протилежному електричному полю. Для урахування

ефектiв електромiграцiї при проведеннi числового моделювання будемо вважа-

ти, що поверхнева дифузiя адатомiв узагальнюється урахуванням направле-

ного руху адатомiв в одному з напрямкiв, iндукованим електричним полем, з

коефiцiєнтом дифузiїDem. Така анiзотропна дифузiя у найпростiшому випадку

задається виразом: ±Dem∇xx(r), де враховано, що електричне поле направлене

вздовж напрямку x, а знак ± визначається взаємним розташуванням катоду

та аноду.
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Розглядаючи процеси, якi вiдбуваються в умовах, наближених до реаль-

них, слiд враховувати той факт, що напруженiсть пiдведеного до пiдкладки

електричного поля |E|, може змiнюватись у часi. При цьому, такi змiни вiдбу-

ваються випадковим чином. Це приводить до узагальнення коефiцiєнту iнду-

кованої дифузiї Dem у наступний спосiб: Dem[1 + ζ(t)], де Dem задає середнє

значення напруженостi електричного поля, тодi як ζ(t) – залежнi вiд часу її

випадковi змiни (флуктуацiї) вiдносно середнього значення Dem. У найпростi-

шому випадки ми будемо розглядати флуктуацiї ζ(t) як гаусовий процес iз

такими властивостями:

〈ζ(t)〉 = 0, 〈ζ(t)ζ(t′) = C(t− t′),

де C(t− t′) визначає кореляцiйну функцiю процесу ζ(t). У найпростiшому ви-

падку нескорельованого (бiлого) шуму ця кореляцiйна функцiя задається δ-

функцiєю Дiрака. Вiдомо, що будь-який фiзичний випадковий процес характе-

ризується ненульовим значенням часу кореляцiї τ . З метою врахування ефектiв

пам’ятi (кореляцiй) у подальших розрахунках приймемо кореляцiйну функцiю

C(t− t′) у виглядi C(t) = exp(−t/τ).

Таким чином, загальна система динамiчних рiвнянь на концентрацiю ад-

сорбату x(r, t), фазове поле φ(r, t), що описує процеси епiтаксiального росту

пiрамiдальних структур адсорбату з ефектами електромiграцiї, та еволюцiю

стохастичної величини ζ, що задає часову змiну напруженостi електричного

поля, приймає наступний вигляд:

∂x

∂t
= F − xe−εx +D0∇ ·M(x)∇x+Dem[1 + ζ]∇xx−

1

2

∂φ

∂t
∂φ

∂t
= $2∆φ+ sin(πφ) + λx(1 + cos(πφ)),

∂ζ

∂t
= −ζ/τ +

√
σ2ξ(t)

(1.5)

де використано позначення M(x) = 1 − εM(x) та для простоти покладено

φs = 0. У першому рiвняннi системи (1.5) остання складова уведена для опи-

су динамiки концентрацiї адсорбату на зростаючому шарi. У другому рiвняннi

системи (1.5) складова 1 + cos(πφ) означає, що мiнiмуми вiльної енергiї H реа-

лiзуються при φ = 2n+ 1, незалежно вiд концентрацiї адатомiв [24]. Величина
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ξ(t) є бiлим гаусовим шумом iз наступними властивостями:

〈ξ(t)〉 = 0, 〈ξ(t)ξ(t′) = δ(t− t′).

Система рiвнянь (1.5) являє собою узагальнену модель фазового поля для чи-

слового моделювання процесiв формування та росту багатошарових структур

адсорбату на поверхнях тонких плiвок з урахуванням ефектiв електромiграцiї,

iндукованих пiдведеним до пiдкладки, зовнiшнiм електричним полем.

1.2 Деталi процедури моделювання та статистичного аналiзу

Дослiдження процесiв росту поверхнi при гомоепiтаксiї проводилось в рам-

ках використання процедури числового моделювання. Для цього система рiв-

нянь (1.5) чисельно розв’язувалась на двовимiрнiй квадратнiй ґратцi розмiру

L × L з лiнiйним розмiром L = 512` та перiодичними граничними умовами.

Розрахунок просторових похiдних проводився у r-просторi з використанням

стандартної кiнцево-рiзницевої схеми. Для розрахунку похiдної ∇M(x)∇x ви-

користовувалась наступна математична конструкцiя [37]:

∇i,jMi,j∇i,jxi,j =
Mi+1,j +Mi,j

2

xi+1,j − xi,j
(∆x)2

− Mi,j +Mi−1,j

2

xi,j − xi−1,j
(∆x)2

+
Mi,j+1 +Mi,j

2

xi,j+1 − xi,j
(∆x)2

− Mi,j +Mi,j−1

2

xi,j − xi,j−1
(∆x)2

,

(1.6)

де використано позначення Mi,j = M(xi,j). Iнтегрування системи (1.5) прово-

дилось з використанням методу Верлє з подвiйною точнiстю [37]. Кроки iнте-

грування за простором та часом оберемо ∆x = 1.0 та ∆t = 10−3, вiдповiдно,

якi забезпечують стiйкiсть обраного методу [38]. Моделювання проводилось до

значення безрозмiрного часу t = 103. Таким чином, при проведеннi числового

моделювання розв’язувалось 524 288 рiвнянь 106 разiв.

Варто зазначити, що за рiзних початкових умов (початковий розподiл фа-

зового поля) в процесi епiтаксiального росту будуть формуватися рiзнi типи

поверхневих структур, якi успадковують структуру початкової поверхнi. Так,
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а) б) в)

Рисунок 1.1 — Iлюстрацiї еволюцiї (згори вниз) параметру порядку φ при t = 0, 20 та 70

(зверху вниз) при рiзних початкових умовах: а) один адатом; б) крайова дислокацiя; в)
гвинтова дислокацiя.

за умови абсолютно гладкої поверхнi (без дефектiв), що вiдповiдає значенню

φs(r, 0) = 0, з часом поверхня буде рости шар за шаром без будь-яких стру-

ктур. За умови наявностi точкового дефекту на поверхнi (адатома) з часом буде

утворюватися “дитяча” пiрамiда, що зростатиме вверх на адатомi (φs = 0 при

всiх значеннях i, j крiм i = j = L/2, де φs = ±1). На лiнiйних дефектах (одна

крайова дислокацiя з початковими умовами φs = 1 для i, j > L/2, в iнших ви-

падках φs = 0) тераси пiрамiди утворюватимуться у паралельних до лiнiйних

дефектiв напрямках. Наявнiсть гвинтової дислокацiї (πφs = arctan(j/i)) при-

веде до формування пiрамiдальної структури (гвинтової пiрамiди). Еволюцiю

типових структур при рiзних початкових умовах представлено на рис.1.1.

За реальних умов поверхня характеризується ненульовою шорсткiстю, а

отже, i великою кiлькiстю рiзних поверхневих дефектiв. Для дослiдження ро-
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а) б) в)
E=4.1 F=2

E=2 F=2E=4.1 F=4

Рисунок 1.2 — Iлюстрацiї еволюцiї (згори вниз) параметру порядку φ при: а) ε = 4, F = 2;
б) ε = 4, F = 4; в) ε = 2, F = 2.

сту такої поверхнi розглянемо систему з наступними початковими умовами:

x(r, t = 0) = 0 i 〈φ(r, t = 0)〉 ≡ 〈φs〉 = 0 з малою дисперсiєю 〈(δφ(r, t =

0))2〉 = 0.1 (Гаусiв розподiл параметру порядку). Типова картина еволюцiї си-

стеми при рiзних значеннях енергiї взаємодiї адсорбату ε та потоку осадження

F для детермiнiстичної системи зображена на рис.1.2. З нього видно, що пiд

час еволюцiї системи на поверхнi при пiдвищенiй енергiї взаємодiї адсорбату

(див. рис.1.2а та рис.1.2б) утворюються пiрамiдальнi структури. З часом цi

структури ростуть та збiльшуються: на великих промiжках часу залишаються

лише великi пiрамiди. У випадку малих ε (див. рис.1.2в) структури починають

утворюватися вже на раннiх стадiях, однак з часом, в зв’язку з малою енер-

гiєю взаємодiї адсорбату, укрупнення не вiдбувається. Тут процеси десорбцiї

переважають процеси поєднання кластерiв адатомiв.

З метою дослiдження впливу анiзотропної дифузiї з коефiцiєнтом Dem на

динамiку росту поверхнi та її статистичнi властивостi зафiксуємо параметри
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$2 = 2 та λ = 10, що керують динамiкою фазового поля, оберемо F = 2, ε = 4

та покладемо D0 = 1, коли в iзотропному випадку при епiтаксiальному ростi

формуються добре вираженi пiрамiдальнi структури адсорбату; у якостi поча-

ткових умов для фазового поля оберемо гаусовий розподiл з 〈φ(r, 0)〉 = 0 та

〈(δφ)2〉 = 0.1, враховуючи ненульову шорсткiсть пiдкладки; для поля концен-

трацiї адсорбату покладемо x(r, 0) = 0.

З метою проведення статистичного аналiзу процесу росту поверхнi при

осадженнi далi проаналiзуємо динамiку дисперсiї W 2 фазового поля φ (сере-

дньоквадратичного вiдхилення φ), асиметрiї m3 та ексцесу m4, якi визначаю-

ться наступним чином [39]:

W 2(t) = 〈[φ(r, t)− 〈φ(r, t)〉]2〉

m3 =

〈
(φ(r)− 〈φ(r)〉)3

〉
(W 2)3/2

, m4 =

〈
(φ(r)− 〈φ(r)〉)4

〉
(W 2)2

,

де 〈φ(r, t)〉 задає середнє значення висоти поверхнi, визначене у кожен момент

часу t стандартним чином: 〈φ(r, t)〉 ≡ L−2
∑

r φ(r, t). Дисперсiя W 2 вiдiграє

роль параметра порядку для процесу структурування. Її зростання з часом

свiдчить про проходження процесiв упорядкування – росту поверхневих стру-

ктур. Асиметрiя m3 характеризує симетрiю розподiлу висоти поверхнi (фазо-

вого поля φ(r)) вiдносно середнього рiвня. Так, позитивне значення величини

m3 визначає, що бiльшiсть точок поверхнi розташованi над середнiм рiвнем;

при m3 < 0 бiльшiсть значень поля висоти поверхнi мають значення меншi за

середнє 〈φ(r)〉. Ексцес m4 характеризує хаотичнiсть розподiлу висоти i описує

випадковiсть (стохастичнiсть) поверхнi вiдносно гаусової поверхнi. Для поверх-

нi,що характеризується гаусовим розподiлом висот, маємо: m3 = 0 та m4 = 3.

1.3 Ефекти електромiграцiї при епiтаксiальному ростi тонких

плiвок

У даному роздiлi нами буде проведено дослiдження впливу ефектiв еле-

ктромiграцiї на динамiку росту тонкої плiвки, структурування поверхнi та ста-

тистичнi характеристики поверхнi у детермiнiстичнiй моделi шляхом варiюва-
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а)

t

б)

Рисунок 1.3 — Типова еволюцiя морфологiї поверхнi при епiтаксiальному ростi: а) за
умови вiдсутностi ефектiв електромiграцiї; б) з урахуванням ефектiв електромiграцiї при

Dem = 0.5

ння напруженостi пiдведеного до пiдкладки електричного поля, що задає силу

в анiзотропiї поверхневої дифузiї адатомiв.

Знiмки типової еволюцiї морфологiї поверхнi (поля φ(r)) у фiксованi мо-

менти часу t при моделюваннi процесiв росту плiвки при гомоепiтаксiї за вiд-

сутностi електричного поля бiля пiдкладки (в моделi з iзотропною поверхне-

вою дифузiєю) та з урахуванням iндукованої поверхневої дифузiї наведено на

Рис. 1.3а,б, вiдповiдно. Тут у вiдтiнках сiрого кольору наведено значення ви-

соти зростаючої поверхнi вiд мiнiмального φmin (чорний колiр) до максималь-

ного φmax (бiлий колiр). Розглянемо спочатку випадок iзотропної поверхневої

дифузiї адатомiв (без урахування ефектiв електромiграцiї), що представлено

на рис.1.3а. З рисунка видно, що упродовж еволюцiї системи (1.5) з початко-

вого гаусового розподiлу поля висоти поверхнi (параметра порядку φ) процеси

самоорганiзацiї адсорбату приводять до формування вiдокремлених островiв

адсорбату. На початкових етапах росту структур адсорбату формуються чiтко

вираженi тераси пiрамiдальних структур. Цi структури збiльшуються з часом:

їх висота та лiнiйний розмiр стають бiльшими. При тривалому осадженнi стру-

ктури адсорбату починають взаємодiяти так, що бiльшi пiрамiди поглинають

меншi. Скiнченнiсть ґратки та використання перiодичних граничних умов при-

водить до реалiзацiї однiєї пiрамiдальної структури у границi великого часу
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осадження. Слiд зазначити, що вiдповiдно до побудованої моделi, мiнiмаль-

не значення фазового поля φmin зростає з часом. Останнє свiдчить про те,

що упродовж осадження зростає як товщина плiвки, так i висота поверхневих

багато-шарових структур.

На рис.1.3б представлено еволюцiю морфологiї поверхнi з урахуванням

ефектiв електромiграцiї, викликаних дiєю пiдведеного до пiдкладки зовнiшньо-

го електричного поля, при Dem = 0.5. Тут, на вiдмiну вiд випадку епiтаксiаль-

ного росту в умовах iзотропної поверхневої дифузiї адсорбату, вже на початко-

вих стадiях структури адсорбату, що мають де-кiлька шарiв, є анiзотропними i

ширина терас цих пiрамiдально-подiбних структур у напрямку пiдведеного по-

ля є бiльшою, нiж у напрямку, перпендикулярному до напрямку поля. З плином

часу цi анiзотропнi структури збiльшуються у розмiрах, а також збiльшується

кiлькiсть шарiв адсорбату, з яких вони складаються.

Далi проаналiзуємо статистичнi властивостi процесу росту поверхневих

структур, розглядаючи часову еволюцiю параметра порядку W 2, асиметрiї m3

та ексцесу m4. Отриманi залежностi W 2(t) при рiзних значеннях коефiцiєнту

iндукованої електромiграцiєю дифузiї Dem наведено на Рис. 1.4. З рисунку 1.4

видно, що на початковiй стадiї епiтаксiального росту (стадiя I), незалежно вiд

значення коефiцiєнту iндукованої дифузiї Dem, дисперсiя W 2 не змiнюється з

часом, набуваючи значень ∼ 10−3. На цiй стадiї вiдбувається накопичення ад-

сорбату на першому шарi. Початок процесiв зростання плiвки супроводжується

осциляторною динамiкою W 2(t), доки W 2 < 1 (стадiя II). При цьому, часто-

та цих осциляцiй є iнварiантною до змiни коефiцiєнту iндукованої дифузiї. Зi

збiльшенням коефiцiєнту iндукованої дифузiї осциляторна динамiка W 2(t) ре-

алiзується упродовж довшого часу осадження. На наступнiй стадiї (стадiя III)

величина W 2 зростає з часом, при чому динамiка її росту суттєво визначає-

ться силою анiзотропiї поверхневої дифузiї адсорбату, що задається параме-

тром Dem. Порiвнюючи кривi для iзотропного (крива 1 при Dem = 0) та анiзо-

тропного (крива 2 при Dem = 0.5) випадкiв маємо, що анiзотропiя у поверхне-

вiй дифузiї, спричинена ефектами електромiграцiї, приводить до уповiльнення

процесiв росту поверхневих структур у процесi осадження. Збiльшення кое-
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Рисунок 1.4 — Еволюцiя дисперсiї W 2 при рiзних значеннях коефiцiєнту дифузiї Dem. На
вставцi на наведено залежнiсть моменту часу tc настання стацiонарного режиму вiд

коефiцiєнту дифузiї Dem

фiцiєнту анiзотропної поверхневої дифузiї адсорбату, спричиненої пiдведеним

до пiдкладки електричним полем, приводить, разом iз подальшим уповiльне-

нням процесiв структуризацiї поверхнi, до реалiзацiї стацiонарного режиму в

динамiцi W 2(t) за умови тривалого осадження при t = tc (див. криву 3 при

Dem = 0.8). Збiльшення коефiцiєнту iндукованої дифузiї Dem приводить до

зменшення значення моменту часу tc (пор. кривi 3 та 4 на Рис. 1.4). Бiльш

детальний аналiз показав, що tc експоненцiально зменшується з Dem, як це

показано суцiльною кривою на вставцi до Рис. 1.4; данi числового моделюван-

ня представлено кружками. За умови досить сильної анiзотропiї у поверхневiй

дифузiї, при Dem > 1, подальше збiльшення Dem приводить до уповiльнення

динамiки W 2(t) (див. кривi 5 та 6 на Рис. 1.4).

Динамiку еволюцiї асиметрiї m3 та ексцесу m4 подано на Рис. 1.5а та

Рис. 1.5б, вiдповiдно. На початкових стадiях осадження як асиметрiя m3, так i

ексцес m4 набувають гаусових значень m3 ' 0, m4 ' 3, що вiдповiдає стадiї I у

динамiцi W 2(t). Осциляторна динамiка обох величин (стадiя II) характеризу-

ється значно бiльшою амплiтудою, порiвняно з динамiкою параметра порядку
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коефiцiєнту дифузiї Dem

W 2(t). На пiзнiх стадiях осадження (стадiя III) як m3, так i m4 слабо змiню-

ються з часом. Варто вiдзначити, що при певних значеннях коефiцiєнту анiзо-

тропної дифузiї обидвi величини iлюструють стацiонарний режим (див. кривi 3

при Dem = 1). Проте, слiд вiдмiтити, що стацiонарнiсть величин W 2, m3 та m4

свiдчить лише про незмiннiсть статистичних характеристик зростаючої поверх-

нi, а не про стацiонарнiсть процесу осадження чи росту плiвки. Динамiку росту

товщини плiвки та висоти поверхневих структур буде проаналiзовано нижче.

З метою детального вивчення ефектiв уповiльнення динамiки росту по-

верхнi за рахунок ефектiв електромiграцiї, спричинених впливом зовнiшнього

електричного поля, розрахуємо середнiй час 〈t〉, необхiдний для росту однiєї

тисячi атомових шарiв при рiзних значеннях коефiцiєнту iндукованої дифузiї

Dem. Отриманi результати представлено на Рис. 1.6 заповненими кружками.

Видно, що з ростом коефiцiєнту дифузiї Dem середнiй час, необхiдний для ро-

сту 1000 атомових шарiв збiльшується. Слiд вiдзначити, що закон росту ча-

су 〈t〉 з Dem змiнюється при перевищеннi величиною Dem критичного значе-

ння Dc
em ' 0.95. Отриманi числовi результати для Dem < Dc

em добре апро-

ксимуються експоненцiйною зростаючою функцiєю 〈t〉 = t1 + a1 exp(Dem/b1),

поданою штриховою кривою на Рис. 1.6. При Dem > Dc
em середнiй час зро-
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Рисунок 1.6 — Залежнiсть часу, необхiдного для росту 1000 атомових шарiв вiд
коефiцiєнту дифузiї Dem. Апроксимацiйнi штрихова та суцiльна кривi параметризуються
значеннями: t1 = 312.37, a1 = 22.4, b1 = 1; та t2 = 374.55, a2 = 2.6, b2 = 0.76, вiдповiдно

стає повiльнiше з Dem i числовi данi вiдповiдають логарифмiчнiй залежностi

〈t〉 = t2 + a2 exp(Dem/b2) (див. суцiльну криву на Рис. 1.6). Критерiєм для

апроксимацiї отриманих числових результатiв було максимальне значення ко-

ефiцiєнту детермiнацiї.

Далi проаналiзуємо динамiку росту товщини плiвки та висоти поверхне-

вих пiрамiдальних структур при варiюваннi коефiцiєнту iндукованої дифузiї

Dem. Як було вказано вище, упродовж осадження зростає як максимальне, так

i мiнiмальне значення фазового поля, φmax та φmin, вiдповiдно. Таким чином,

d ≡ φmin можна асоцiювати iз товщиною плiвки, щiльно заповненої адсорбатом,

тодi як висота поверхневих структур визначається рiзницею h ≡ (φmax−φmin).
Еволюцiю d та h подано на Рис. 1.7 штриховими та суцiльними кривими, вiдпо-

вiдно. Тут результати подано при d, h ≥ 1, нехтуючи стадiями перегрупування

адсорбату на пiдкладцi: кривi з позначкою 1 отримано для iзотропного випад-

ку при Dem = 0; кривi з позначкою 2 вiдповiдають анiзотропному випадку з

Dem = 1.5. Перш за все слiд вiдзначити, що електромiграцiя суттєво не впли-

ває на закон росту товщини плiвки, d(t) ' bt, де швидкiсть росту спадає вiд
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Рисунок 1.7 — Еволюцiя товщини плiвки d та висоти поверхневих структур h при рiзних
значеннях коефiцiєнту дифузiї Dem: 1) Dem = 0.0; 2) Dem = 1.5. На вставцi наведено

залежнiсть показника росту δ вiд коефiцiєнту дифузiї Dem у режимi огрубiння

b = 3.04 при Dem = 0 до b = 2.68 при Dem = 1.5 (див. штриховi кривi 1 та 2 на

Рис. 1.7). Динамiка росту висоти поверхневих структур h(t) суттєво залежить

вiд коефiцiєнту дифузiї Dem: збiльшення Dem приводить не лише до суттєво-

го зменшення висоти поверхневих структур, а ще й до певного стохастичного

характеру залежностi h(t) (пор. кривi 1 та 2 при Dem = 0 та Dem = 1.5 на

Рис. 1.7). Слiд вiдзначити, що на пiзнiй стадiї еволюцiї висоти структур h(t)

реалiзується степеневий закон h(t) ∝ tδ. Аналiз суцiльних кривих 1 та 2 пока-

зує, що показник росту δ залежить вiд коефiцiєнту дифузiї Dem. На вставцi до

Рис. 1.7 представлено значення параметру росту δ для рiзних Dem. Видно, що

при Dem < Dc
em показник росту δ зменшується, набуває мiнiмального значення

та починає зростати. Таким чином посилення ефектiв електромiграцiї з одного

боку приводить до зменшення висоти поверхневих структур, але з iншого боку

– до пришвидшення динамiки росту висоти структур на пiзнiй стадiї. При цьо-

му, при виконаннi умови Dem > Dc
em показник росту суттєво не залежить вiд

коефiцiєнту iндукованої дифузiї та приймає значення δ ' 0.46 (див. вставку на

Рис. 1.7).
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Рисунок 1.8 — Залежностi середнiх значень товщини плiвки 〈d〉 та висоти поверхневих
структур 〈h〉 вiд коефiцiєнту дифузiї Dem при довгостроковому осадженнi (t = 103)

Далi проаналiзуємо вплив коефiцiєнту дифузiї Dem на середнi значення

товщини плiвки 〈d〉 та висоти поверхневих структур 〈h〉 у квазi-стацiонарному

режимi при довгостроковому осадженнi (при t = 103). Вiдповiднi результати

подано на Рис. 1.8. Видно, що збiльшення напруженостi електричного поля бi-

ля пiдкладки при Dem < Dc
em приводить до зменшення як товщини плiвки, так

i висоти поверхневих структур; при Dem > Dc
em ефекти електромiграцiї суттєво

не впливають на значення 〈d〉 та 〈h〉. При цьому, варто вiдзначити, що товщи-

на плiвки зменшується на рiвнi 15 % зi збiльшенням коефiцiєнту анiзотропної

дифузiї Dem, тодi як висота поверхневих структур, а отже й кiлькiсть шарiв

пiрамiдальних структур суттєво зменшується з ростом Dem. Таким чином, ефе-

кти електромiграцiї призводять до руйнування терас пiрамiдальних структур

адсорбату та сприяють гомогенiзацiї розподiлу адсорбату на плiвцi.

Для характеристики впливу сили анiзотропiї поверхневої дифузiї адсор-

бату, викликаної ефектами електромiграцiї, на розподiл поля висоти поверхнi

за значеннями при довгостроковому осадженнi далi проаналiзуємо залежностi

значень асиметрiї m3 та ексцесу m4 поверхнi при t = 103 вiд коефiцiєнту iн-

дукованої електричним полем дифузiї Dem. Розрахованi залежностi m3(Dem)

та m4(Dem) наведено на Рис. 1.9. Типовi iлюстрацiї морфологiї поверхнi при

t = 103 та рiзних значеннях коефiцiєнту дифузiїDem подано на Рис. 1.10. Розра-

хованi розподiли поля висоти за значеннями представлено на Рис. 1.11. Аналiз

отриманих результатiв показує, що за умови iзотропної дифузiї (при Dem = 0)
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Рисунок 1.9 — Залежностi статистичних моментiв m3 i m4 вiд коефiцiєнту дифузiї Dem при
t = 103

поверхня характеризується значеннями m3 > 0 та m4 < 3, а, отже, поверх-

ня статистично вiдрiзняється вiд гаусової: розподiл висот є асиметричним i

бiльшiсть значень висоти поверхнi є бiльшими за середнє значення. Розрахо-

ваний розподiл поля висоти за розмiрами подано на Рис. 1.11 при Dem = 0.0.

Тут числовi данi, представленi порожнiми кружками, добре узгоджуються з

узагальненим розподылом екстремальних значень (Generalized Extreme Value

Distribution) у виглядi [40]:

f(φ) = κ−1 exp (−z) exp {− exp (−z)} ,

де z ≡ (φ − µ)/κ; µ та κ це параметри апроксимацiї. Видно, що даний розпо-

дiл є асиметричним i бiльшiсть значень поля φ характеризується значеннями

бiльшими за середнє 〈φ〉, тодi як для найбiльш iмовiрного значення φp маємо

φp < 〈φ〉. Вiдхилення m4 вiд значення m4 = 3, характерного для гаусового

розподiлу, (див. Рис. 1.9) свiдчить про просторовий порядок поверхнi з реа-

лiзацiєю терас у просторовому розподiлi висот, що є вiдмiнним вiд гаусового

випадкового поля. При збiльшеннi коефiцiєнту iндукованої дифузiї Dem обидвi

статистичнi величини m3 та m4 дещо збiльшуються, набувають максимального

значення та зменшуються до вiдповiдних фiксованих значень. При цьому аси-

метрiя змiнює знак при Dem = D0
em. Таким чином, збiльшення Dem приводить

до морфологiчного перетворення в структурi поверхнi: вiд поверхнi з бiльшi-

стю значень висоти бiльших за середнє значення до поверхнi з переважною
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Рисунок 1.10 — Типовi знiмки морфологiї поверхнi у квазi-стацiонарному режимi при
рiзних значеннях коефiцiєнту дифузiї Dem

бiльшiстю значень висоти менших за середнє. При цьому, зменшення значення

ексцесу m4 з ростом Dem свiдчить про збiльшення кореляцiй вздовж поверхнi

i, як результат, до збiльшення ширини терас поверхневих структур.

При Dem = 0.5 поверхневi структури адсорбату характеризуються анiзо-

тропiєю у напрямку пiдведеного до пiдкладки електричного поля завдяки ефе-

ктам електромiграцiї (див. Рис. 1.10). При цьому, розподiл висот стає бiльш си-

метричним i характеризується наявнiстю двох основних пiкiв: при φ = φ−p < 〈φ〉
та φ = φ+p > 〈φ〉 (див. розподiл на Рис. 1.11 при Dem = 0.5). Числовi данi добре

апроксимуються суперпозицiєю двох гаусiанiв.

З подальшим збiльшенням коефiцiєнту iндукованої дифузiї поверхневi стру-

ктури стають видовженими у напрямку пiдведеного поля (див. iлюстрацiю по-
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Рисунок 1.11 — Розподiли висоти поверхнi, вiдрахованої вiд середнього значення 〈φ〉 для
структур, наведених на Рис. 1.10

верхнi на Рис. 1.10 при Dem = 0.8). Варто вiдзначити, що при Dem ' 0.8 маємо

m3 = 0 (див. Рис. 1.9), що свiдчить про симетричний розподiл значень висоти

поверхнi вiдносно середнього значення 〈φ〉 (див. Рис. 1.11 при Dem = 0.8). Су-

цiльною кривою тут наведено апроксимацiю числових даних (поданих пустими

кружками) одномодовим гаусiаном, для якого φp ' 〈φ〉.
При завищених значеннях коефiцiєнту iндукованої дифузiї Dem > Dc

em

як асиметрiя, так i ексцес суттєво не залежать вiд Dem (див. Рис. 1.9). При

таких умовах вирощування прикладене електричне поле приводить до руйну-

вання добре виражених пiрамiдальних поверхневих структур. Тут формується

один перколюючий кластер адсорбату з малою кiлькiстю широких терас, що

характеризуються негладкою границею (див. Рис. 1.10 при Dem = 1.0). Така

поверхня суттєво вiдрiзняється вiд гаусової, оскiльки характеризується значе-

нням ексцесу m4 ' 1.85 (див. Рис. 1.9). Асиметрiя m3 ' −0.15 свiдчить про

незначну бiльшiсть значень поля висоти, що є меншими за середнє значення.

Вiдповiдний розподiл подано на Рис. 1.11 при Dem = 1.0, який iлюструє незна-

чну кiлькiсть терас (кiлькiсть пiкiв визначає кiлькiсть терас).
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1.4 Керування морфологiєю поверхнi за рахунок флуктуацiй

напруженостi електричного поля

У даному роздiлi сконцентруємо нашу увагу на встановленнi впливу флу-

ктуацiй напруженостi пiдведеного до пiдкладки електричного поля. З цiєю ме-

тою зафiксуємо середнє значення напруженостi поля D0
em = 0.5 та будемо про-

водити моделювання динамiки росту поверхневих структур адсорбату при епi-

таксiальному ростi з урахуванням ефектiв електромiграцiї, варiюючи значення

iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та часу їх кореляцiї τ .

Спочатку проаналiзуємо часову залежнiсть коефiцiєнту iндукованої дифу-

зiї Dem при рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та часу їх кореляцiї

τ . Вiдповiднi результати подано на рис.1.12, 1.13 та 1.14. На рисунках 1.12 та

1.13 представлено часовi ряди Dem(t) (верхнi панелi), кореляцiйнi функцiї C(t)

(нижня панель злiва) та розподiли за значеннями f(Dem) (нижня панель спра-

ва) при τ = 0.5 та рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй σ2 = 0.1 та

σ2 = 1.0, вiдповiдно.

Iз часових залежностейDem(t), представлених на верхнiх панелях на рис.1.12

та 1.13 можна бачити, що збiльшення iнтенсивностi флуктуацiй σ2 приводить

до суттєвого збiльшення у розкидi значень Dem. При проведеннi розрахункiв

ми обмежували випадкове значення наступним чином: 0 ≤ Dem ≤ 1, враховую-

чи що максимальна амплiтуда флуктуацiй Dem не перевищує середнє значення

D0
em. На нижнiх панелях злiва на рис.1.12 та 1.13 наведено залежностi кореля-

цiйних функцiй C(t) процесiв Dem(t), розрахованi стандартним чином:

C(t) =
2

T

T/2∫
0

Dem(t)Dem(t′)dt′,

де T – повний час осадження. З отриманих результатiв видно, що кореляцiй-

на функцiя C(t) спадає з часом на певному iнтервалi та надалi залишається

незмiнною. Кореляцiя процесу Dem(t) зменшується з часом за експоненцiйним

законом ∼ exp(−t/τ), як це показано на вставках суцiльними кривими (числовi

данi подано сiрими символами). Апроксимацiя числових даних аналiтичними

кривими дала добре узгодження зi значенням часу релаксацiї τ = 0.5 для обох
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Рисунок 1.12 — Часовий ряд Dem(t) (верхня панель), кореляцiйна функцiї C(t) (нижня
панель злiва; на вставцi наведено кореляцiйну функцiю та вiдповiдну апроксимацiю
експоненцiйною функцiєю) та розподiл за значеннями f(Dem) при τ = 0.5 та σ2 = 0.1.

випадкiв, не залежно вiд значення iнтенсивностi флуктуацiй σ2. На нижнiх па-

нелях справа наведено розподiли за значеннями Dem кружками; суцiльними

кривими наведено апроксимацiї числових даних Гаусовим розподiлом у стан-

дартному виглядi:

f(Dem) =
1√

2πσ2
exp

(
−(x−D0

em)2

2σ2

)
,

де величина σ2 задає дисперсiю розподiлу та пов’язана з iнтенсивнiстю флукту-

ацiй величини Dem. Отриманi результати щодо спiвпадiння числових резуль-

татiв та теоретичних кривих для кореляцiйної функцiї та функцiї розподiлу

за значеннями свiдчать про стiйкiсть числового методу адекватнiсть числових

розрахункiв.

На рис.1.14 наведено часовий ряд Dem(t) (верхня панель), кореляцiйна

функцiї C(t) (нижня панель злiва; на вставцi наведено кореляцiйну функцiю

та вiдповiдну апроксимацiю експоненцiйною функцiєю) та розподiл за значе-

ннями f(Dem) при τ = 0.1 та σ2 = 0.5. Тут слiд вiдмiтити, що числовi данi
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Рисунок 1.13 — Часовий ряд Dem(t) (верхня панель), кореляцiйна функцiї C(t) (нижня
панель злiва; на вставцi наведено кореляцiйну функцiю та вiдповiдну апроксимацiю
експоненцiйною функцiєю) та розподiл за значеннями f(Dem) при τ = 0.5 та σ2 = 1.0.

щодо кореляцiйної функцiї добре апроксимуються експоненцiйною функцiєю

зi значенням часу кореляцiї τ = 0.1.

Далi розглянемо залежностi основних статистичних величин, а саме, па-

раметра порядку W 2, асиметрiї m3, ексцесу m4, а також, товщини плiвки d та

висоти поверхневих структур h, що характеризують сформовану плiвку з по-

верхневими структурами, вiд iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та часу їх кореляцiї

τ у границi довготривалого осадження. Для було проведено низку числових

експериментiв, варiюючи значення iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та часу їх ко-

реляцiї τ вiд 0 до 1 з кроком 0.1. Отриманi данi у часовому iнтервалi вiд 900 до

1000 усереднювалися. Результати представлено на рис.1.15–1.22 для параметра

порядку W 2, товщини плiвки d, висоти поверхневих структур h, асиметрiї m3

та ексцесу m4, вiдповiдно.

Розглянемо спочатку залежнiсть стацiонарного значення параметра по-

рядкуW 2 вiд iнтенсивностi флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхневої

дифузiї Dem та часу релаксацiї τ , що представлено на рис.1.15. Тут у вiдтiн-
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Рисунок 1.14 — Часовий ряд Dem(t) (верхня панель), кореляцiйна функцiї C(t) (нижня
панель злiва; на вставцi наведено кореляцiйну функцiю та вiдповiдну апроксимацiю
експоненцiйною функцiєю) та розподiл за значеннями f(Dem) при τ = 0.1 та σ2 = 0.5.

ках сiрого кольору наведено стацiонарне значення вiд чорного (мiнiмальне)

до бiлого (максимальне), як наведено справа на шкалi значень. З отриманих

результатiв випливає, що уведенi флуктуацiї напруженостi електричного по-

ля суттєво впливають на упорядкованiсть зростаючої поверхнi. При чому, слiд

вiдмiтити вiдсутнiсть певної однозначної в залежностi параметра порядку W 2

як вiд iнтенсивностi флуктуацiй σ2 при сталому значеннi часу релаксацiї τ , так

i вiд часу релаксацiї τ при сталому значеннi iнтенсивностi флуктуацiй σ2. Цi

двi характеристики сумiсно визначають ступiнь упорядкованостi адсорбату на

пiдкладцi. Варто вiдмiтити, що навiть у випадку нескорельованих у часi флу-

ктуацiй напруженостi пiдведеного до пiдкладки електричного поля, що пред-

ставляється звичайним бiлим шумом (при τ = 0), упорядкованiсть зростаючої

поверхнi немонотонним чином залежить вiд iнтенсивностi флуктуацiй σ2, як

це модна бачити на рис.1.15.

Розподiли стацiонарних значень товщини зростаючою плiвки d та висоти

структур h вiд iнтенсивностi флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхне-
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Рисунок 1.15 — Залежнiсть стацiонарного значення параметра порядку W 2 вiд
iнтенсивностi флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхневої дифузiї Dem та часу

релаксацiї τ .

вої дифузiї Dem та часу релаксацiї τ наведено на рис.1.16 та 1.17, вiдповiдно.

Тут також використано градацiю сiрого кольору (вiд чорногго до бiлого) для

подання значень вiдповiдних величин (вiд найменшого до найбiльшого). Перш

за все слiд вiдмiтити, що топологiя отриманих залежностей d(σ2, τ) та h(σ2, τ)

є подiбною до залежностi W 2(σ2, τ): чим бiльше впорядкованiсть зростаючої

поверхнi, тим товщою є плiвка та тим вищими є поверхневi структури. Так,

фiксуючи τ = 0.5 при σ2 = 0.1 маємо темну область зi значенням параметра

порядку W 2 ' 30, товщиною плiвки d ' 2770 та висотою поверхневих пiра-

мiдальних структур h ' 28 в одиницях моноатомних шарiв. При цьому, при

значеннях τ = 0.5 та σ2 = 0.6 у свiтлiй областi на рис.1.15, ?? та 1.17 зростаю-

ча поверхня є бiльш структурованою (упорядкованою) зi значеннямW 2 ' 100;

товщина плiвки приймає значення d ' 3000, а висота структур досягає h ' 55

моношарiв.

Для детального дослiдження динамiки процесiв формування та росту по-

верхневих багатошарових структур адсорбату при епiтаксiальному ростi з ура-
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Рисунок 1.16 — Залежнiсть стацiонарного значення товщини плiвки d вiд iнтенсивностi
флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхневої дифузiї Dem та часу релаксацiї τ .

Рисунок 1.17 — Залежнiсть стацiонарного значення висоти структур h вiд iнтенсивностi
флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхневої дифузiї Dem та часу релаксацiї τ .
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хуванням ефектiв електромiграцiї враховуючи стохастичну природу приведено-

го до пiдкладки розглянемо еволюцiю основних статистичних величин, а саме

параметра порядку W 2, товщини плiвки d та висоти поверхневих структур h,

а також, асиметрiї m3 та ексцесу при τ = 0.5 та σ2 = 0.1 i σ2 = 0.6. Еволюцiю

фазового поля φ, що iлюструє змiну морфологiї зростаючої поверхнi з часом,

подано на рис.1.18. Порiвнюючи отриманi результати для випадкiв τ = 0.5 та

σ2 = 0.1 (темна область на залежностях стацiонарних значень параметра по-

рядку, товщини плiвки та висоти структур) i τ = 0.5 та σ2 = 0.6 (свiтла область

на залежностях стацiонарних значень параметра порядку, товщини плiвки та

висоти структур) бачимо, що вже на початкових стадiях епiтаксiального росту

при σ2 = 0.1 формується велика кiлькiсть вiдокремлених островiв адсорбату.

При подальшому осадженi сумiсний вплив iнтенсивностi флуктуацiй та часу

їх кореляцiї приводить до об’єднання малих острiвцiв адсорбату у великi у ви-

падку σ2 = 0.6, тодi як при σ2 = 0.1 флуктуацiйнi ефекти перешкоджають цим

процесам, i в результатi формується велика кiлькiсть вiдокремлених структур

з широкими терасами. При σ2 = 0.6 при тривалому осадженнi всi структури

об’єднуються в одну пiрамiду i ширина тераси цих структур є меншою за ши-

рину тераси поверхневих структур при σ2 = 0.1, що добре видно iз останнiх

знiмкiв на рис.1.18. Таким чином, можна стверджувати, що властивостi флу-

ктуацiй напруженостi пiдведеного до пiдкладки електричного поля визначають

ширину терас поверхневих структур, якi реалiзуються при епiтаксiальному ро-

стi.

Далi проаналiзуємо еволюцiю параметра порядку W 2 при значеннях iн-

тенсивностi флуктуацiй та часу їх кореляцiї з темної та свiтлої областей ри-

сункiв 1.15, ?? та 1.17. Вiдповiднi залежностi подано на рис.1.19. Бачимо, що

як i у випадку детермiнiстичної системи, описаної у попередньому роздiлi, по-

чатковi стадiї еволюцiї параметра порядку характеризуються наявнiстю зату-

хаючих осциляцiй. При чому, анi амплiтуда цих флуктуацiй, анi частота не

залежить вiд властивостей флуктуацiй напруженостi електричного поля. Вiд-

мiнностi проявляються пiсля завершення осциляцiйної динамiки: параметр по-

рядку зростає з часом та виходить на квазiстацiонарне значення. При цьому,
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Рисунок 1.18 — Динамiка еволюцiї морфологiї поверхнi при τ = 0.5 та рiзних значеннях
iнтенсивностi флуктуацiй σ2.
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Рисунок 1.19 — Динамiка еволюцiї параметра порядку W 2 при τ = 0.5 та рiзних значеннях
iнтенсивностi флуктуацiй σ2.

швидкiсть росту параметра порядку та квазiстацiонарне його значення при зна-

ченнях параметрiв зi свiтлої областi дiаграм рис.1.15, ?? та 1.17 є бiльшими.

Аналогiчний ефект проявляється i на залежностi висоти поверхневих структур

вiд часу осадження, що представлено у якостi основного графiка на рис.1.20.

Проте, на вiдмiну вiд параметра порядку, тут вiдмiнностi проявляються вже

при осциляторнiй динамiцi висоти структур. На вставцi до рис.1.20 наведено

еволюцiю товщини плiвки при рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй, яка

суттєво не впливає на еволюцiю товщини плiвки.
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Рисунок 1.20 — Динамiка еволюцiї товщини плiвки d та висоти поверхневих структур h
при τ = 0.5 та рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй σ2.

Далi проаналiзуємо детально статистичнi властивостi процесу росту стру-

ктурованої поверхнi при епiтаксiальному ростi, розглядаючи динамiку асиме-

трiї m3 та ексцесуm4. Вiдповiднi залежностi представлено на рис.1.21 та 1.22,

вiдповiдно. Бачимо, що вiдмiнностi у значеннях обох величин спостерiгаються

по завершеннi коливальної динамiки. При цьому, квазiстацiонарнi значення

асиметрiї m3 рiзняться для дослiджуваних двох наборiв параметрiв, тодi як

ексцес m4 набуває квазiстацiонарного значення, яке майже не вiдрiзняється

для двох дослiджуваних випадкiв. Останнє свiдчить про те, що у квазiстацiо-

нарному випадку (при довготривалiй епiтаксiї) сформованi структури з ши-

10-1 100 101 102 103
-4

-2

0

2

4

6

m
3

t

 2 = 0.1
 2 = 0.6

Рисунок 1.21 — Динамiка еволюцiї асиметрiї m3 при τ = 0.5 та рiзних значеннях
iнтенсивностi флуктуацiй σ2.
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Рисунок 1.22 — Динамiка еволюцiї ексцесу m4 при τ = 0.5 та рiзних значеннях
iнтенсивностi флуктуацiй σ2.

рокими терасами та малою кiлькiстю шарiв i структури з вузькими терасами

та великою кiлькiстю шарiв можуть мати схожi статистичнi властивостi що-

до розподiлу структур за розмiрами та положенням середнього рiвня висоти

структур вiдносно всiх структур.

Рисунок 1.23 — Залежнiсть стацiонарного значення асиметрiї m3 вiд iнтенсивностi
флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхневої дифузiї Dem та часу релаксацiї τ .
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Для бiльш детального аналiзу впливу iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та часу

їх кореляцiї τ нами було розраховано залежностi m3(σ
2, τ) та m4(σ

2, τ) у квазi-

стацiонарному режимi. Отриманi числовi результати подано на рис.1.23 та 1.24,

вiдповiдно. Перш за все слiд вiдзначити, що топологiя цих залежностей вiдрi-

зняється вiд аналогiчних для параметра порядку, товщини плiвки та висоти

структур. Бiльш того, детальний аналiз рисункiв 1.23 та 1.24 показує, що при

певних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй та часу їх кореляцiї розподiл зна-

чень висоти поверхнi буде характеризуватися майже гаусовим розподiлом, коли

m3 ' 0 та m4 ' 3, що реалiзується при τ = 0.5 та σ2 = 0.1. У випадку значень

τ = 0.7 та σ2 = 0.4 розподiл висот за значеннями також буде квазi-гаусовим,

проте асиметричним вiдносно середньої висоти, оскiльки m3 > 0. Також варто

вiдмiтити випадок τ = 0.5 та σ2 = 0.8, коли асиметрiя m3 приймає гаусове

значення m3 = 0, тодi як ексцес є меншим за гасове значення m4 = 3. Iлюстра-

цiї поверхневих структур для описаних трьох випадкiв у квазiстацiонарному

режимi наведено на рис.1.25. Розподiли висоти поверхнi за значеннями для

структур поданих на рис.1.25 при рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй

σ2 та часу їх кореляцiї τ наведено на рис.1.26.

Розглянемо спочатку детально випадок при τ = 0.5 та σ2 = 0.1 (див. першу

iлюстрацiю на рис.1.25 та вiдповiдний розподiл висоти за значеннями, вiдра-

хованими вiд середнього 〈φ〉 на 1.26а). Як зазначалося вище, при таких значе-

нням характеристик флуктуацiй напруженостi електричного поля зростаюча

поверхня стає слабо структурованою i характеризується невеликим значенням

як товщини плiвки, так i висоти поверхневих структур, якi характеризуються

широкими терасами. Для цього випадку для значень асиметрiї та ексцесу, якi

характеризують розподiл висот за значеннями маємоm3 = −0.12 таm4 = 2.59.

Такi значення задовольняють гаусовий розподiл центрований в околi середньо-

го значення 〈φ〉. Отриманi числовi данi щодо вiдповiдного розподiлу подано

на рис.1.26а за допомогою гiстограми. Тут основнi пiки вiдповiдають терасам

пiрамiдальних структур, тодi як невисокi пiки пов’язанi з тими значеннями ви-

соти, коли в пiрамiдальних структурах реалiзується сходинка. Бачимо, що як

основнi пiки (кружечки), так i другоряднi пiки (квадрати), добре апроксиму-
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Рисунок 1.24 — Залежнiсть стацiонарного значення ексцесу m4 вiд iнтенсивностi
флуктуацiй σ2 коефiцiєнту iндукованої поверхневої дифузiї Dem та часу релаксацiї τ .

2 = 0.1;  = 0.5 2 = 0.8;  = 0.5 2 = 0.4;  = 0.7

Рисунок 1.25 — Морфологiя поверхнi при рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та
часу їх кореляцiї τ .

ються стандартним гаусiаном, центрованим в околi значення середньої висоти

структур 〈φ〉.
Далi розглянемо детально випадок при τ = 0.7 та σ2 = 0.4 (див. другу

iлюстрацiю на рис.1.25 та вiдповiдний розподiл висоти за значеннями, вiдрахо-

ваними вiд середнього 〈φ〉 на 1.26б). Вiдповiдно до отриманих значень асиме-

трiї m3 = 0.71 та ексцесу m4 = 2.73 можна стверджувати, що розподiл висот

за значеннями має задовольняти гаусовий розподiл, який є асиметричним з
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Рисунок 1.26 — Розподiли висоти поверхнi за значеннями для структур поданих на
рис.1.25 при рiзних значеннях iнтенсивностi флуктуацiй σ2 та часу їх кореляцiї τ .

бiльшiстю значень висоти бiльших за середнє значення. Отриманi числовi данi

щодо вiдповiдного розподiлу подано на рис.1.26б за допомогою гiстограми. Тут,

як i у попередньому випадку, основнi пiки вiдповiдають терасам пiрамiдальних

структур, тодi як невисокi пiки пов’язанi зi сходинками. Числовi данi як для

основних пiкiв (кружечки), так i для другорядних пiкiв (квадрати) добре апро-

ксимуються модифiкованим розподiлом гауса, який має вигляд:
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)
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де z = x−xc
w −

w
t0
. Наприкiнцi роздiлу розглянемо випадок при τ = 0.5 та σ2 = 0.8

(див. третю iлюстрацiю на рис.1.25 та вiдповiдний розподiл висоти за значення-

ми, вiдрахованими вiд середнього 〈φ〉 на 1.26в), для якого асиметрiя та ексцес

приймають значенняm3 = 0.14 таm4 = 2.19. Таким чином можна стверджува-

ти що вiдповiдний розподiл висот за значеннями буде несиметричним з бiльшi-

стю значень висот, якi перевищують середнє значення 〈φ〉 та буде вiдрiзнятися

вiд гаусового профiлю, що й представлено на рис.1.26 у виглядi гiстограми.
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ВИСНОВКИ

У данiй роботi було дослiджено вплив ефектiв електромiграцiї на динамiку

росту тонких плiвок при епiтаксiальному ростi в рамках теорiї фазового поля

з використанням процедури числового моделювання. Ефекти електромiграцiї

враховано шляхом уведення направленого потоку адатомiв з коефiцiєнтом ди-

фузiї, пропорцiйним до напруженостi пiдведеного до пiдкладки електричного

поля. Окремо дослiджено випадок корельованих у часi флуктуацiй напруже-

ностi електричного поля. Встановлено вплив iнтенсивностi флуктуацiй та часу

їх кореляцiй на динамiку структурування поверхнi та статистичнi властивостi

поверхневих структур.

Побудовано математичну модель еволюцiї висоти зростаючої поверхнi при

епiтаксiальному ростi кристалiв з урахуванням ефектiв електромiграцiї, ви-

кликаної пiдведеним до пiдкладки зовнiшнiм електричним полем. Ефекти еле-

ктромiграцiї враховано шляхом уведення направленого потоку адатомiв з ко-

ефiцiєнтом дифузiї, пропорцiйним до напруженостi пiдведеного до пiдкладки

електричного поля.

Дослiджено вплив ефектiв електромiграцiї на динамiку росту тонких плi-

вок при епiтаксiальному ростi в рамках теорiї фазового поля з використанням

процедури числового моделювання. Встановлено, що пiдвищення коефiцiєнту

iндукованої дифузiї приводить до уповiльнення динамiки росту як товщини

плiвки, так i висоти поверхневих багатошарових структур адсорбату та симе-

тризацiї розподiлу поля висоти за значеннями.

Показано, що ефекти електромiграцiї приводять до формування анiзотро-

пних поверхневих структур. Динамiка росту висоти структур дається степене-

вим законом. При великих значеннях коефiцiєнту iндукованої дифузiї у процесi

епiтаксiального росту формується перколююча багатошарова структура адсор-

бату з широкими терасами, що характеризуються негладкими границями. При

перевищеннi коефiцiєнтом iндукованої дифузiї певного критичного значення

динамiка росту поверхнi та її статистичнi властивостi суттєво не залежать вiд

збiльшення напруженостi електричного поля.
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Проаналiзовано вплив флуктуацiй напруженостi пiдведеного до пiдклад-

ки електричного поля на динамiку росту анiзотропних поверхневих структур.

Показано, що статистичними властивостями зростаючої поверхнi, упорядкова-

нiстю зростаючої плiвки, її товщиною та висотою поверхневих структур можна

керувати за рахунок iнтенсивностi цих флуктуацiї та часу їх кореляцiї.

Побудованi моделi дозволяють проводити якiсний аналiз динамiки форму-

вання поверхневих структур при епiтаксiальному ростi тонких плiвок з ураху-

ванням ефектiв електромiграцiї, а отриманi у роботi результати надають мо-

жливiсть прогнозувати морфологiю поверхнi та виробити рекомендацiї щодо її

керуванням за рахунок додаткових чинникiв.

Практична значимiсть отриманих результатiв полягає у можливостi їх ви-

користання у фундаментальних дослiдженнях, спрямованих на вивчення за-

кономiрностей процесiв самоорганiзацiї складних конденсованих систем. Отри-

манi результати можуть бути використанi у прикладних дослiдженнях щодо

вирощування наноструктурованих тонких плiвок у процесах епiтаксiального

росту для оцiнювання часу осадження, необхiдного для формування поверхне-

вих структур, керування морфологiєю поверхнi за рахунок додаткових чинни-

кiв. Отриманi у роботi результати можуть бути корисними для прогнозування

динамiки росту плiвок при епiтаксiальному ростi в умовах наявностi електри-

чного поля бiля пiдкладки та для корегування технологiчних умов вирощува-

ння поверхневих структур заданої морфологiї.

Роботу виконано в строк та в повному обсязi.
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