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ÎÁÙÀß ÕÀÐÀÊÒÅÐÈÑÒÈÊÀ ÐÀÁÎÒÛ

Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû. Ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâàÿ ýïèòàêñèÿ (ÌËÝ) â íàñòîÿùåå âðåìÿ
ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ìåòîäîì ïîëó÷åíèÿ ýïèòàêñèàëüíûõ íàíîðàçìåðíûõ ñòðóêòóð, ïåð-
ñïåêòèâíûõ äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â ñîâðåìåííûõ óñòðîéñòâàõ íàíî- è îïòîýëåêòðîíèêè.
Ýòî îáóñëîâëåíî ðåàëèçóåìûìè ïðè ÌËÝ óíèêàëüíûìè âîçìîæíîñòÿìè âàðüèðîâàíèÿ
óñëîâèé ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ, êîíòðîëÿ in situ ñêîðîñòè ðîñòà è ñîñòàâà êðèñòàëëè-
÷åñêèõ ñëîåâ, à òàêæå âîçìîæíîñòÿìè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ ñîñòîÿíèÿ ïî-
âåðõíîñòè íà àòîìíîì óðîâíå. Îäíàêî äëÿ óïðàâëÿåìîãî ïîëó÷åíèÿ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ
è ìåòàëëè÷åñêèõ íàíîñòðóêòóð ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè íåîáõîäèìî äåòàëüíîå ïîíèìà-
íèå êèíåòèêè ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ
ìàñøòàáîâ � îò ýëåìåíòàðíûõ (àòîìíûõ) ïðîöåññîâ äî ôîðìèðîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ
ïëåíîê òîëùèíîé â ñîòíè ìèêðîí.

Õàðàêòåðíûìè îñîáåííîñòÿìè ÌËÝ ÿâëÿþòñÿ ñèëüíûå îòêëîíåíèÿ îò ðàâíîâåñèÿ è
ðàçíîîáðàçèå ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ ñ ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûìè ýíåðãèÿìè àêòèâà-
öèè. Ýòî äåëàåò ïðÿìîå ïðèìåíåíèå ìåòîäîâ ñòàòèñòè÷åñêîé ôèçèêè è òåðìîäèíàìè÷å-
ñêîé òåîðèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ÌËÝ ïðîáëåìàòè÷íûì, îñîáåí-
íî â òåõíîëîãè÷åñêè âàæíîì äèàïàçîíå íèçêèõ òåìïåðàòóð ðîñòà. Ïîýòîìó áîëüøèíñòâî
òåîðèé ðîñòà èçíà÷àëüíî èñõîäèò èç ïðåäñòàâëåíèé î ñòðóêòóðå ïîâåðõíîñòè, õàðàêòåð-
íîé äëÿ äàííûõ óñëîâèé êðèñòàëëèçàöèè, è î ìîíîàòîìíûõ (ýëåìåíòàðíûõ) ñòóïåíÿõ,
êàê î ñòîêàõ äëÿ àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ (àäàòîìîâ). Äàííûé ïîäõîä, ïðåäëîæåííûé
áîëåå 60 ëåò íàçàä Áàðòîíîì, Êàáðåðîé è Ôðàíêîì [1], îêàçûâàåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî ïëîäî-
òâîðíûì, ïîñêîëüêó ïîçâîëÿåò ñôîðìóëèðîâàòü êðàåâóþ çàäà÷ó ïîâåðõíîñòíîé äèôôó-
çèè àäàòîìîâ è îïèñàòü ðàçâèòèå ðåëüåôà ïîâåðõíîñòè êàê äâèæåíèå ñòóïåíåé. Îäíà-
êî ïðåäñêàçàòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü òåîðèé ðîñòà ïðèìåíèòåëüíî ê êîíêðåòíûì ñèñòåìàì
îñòàåòñÿ îãðàíè÷åííîé, âî ìíîãîì ââèäó îòñóòñòâèÿ ñâÿçè ìåæäó ôèãóðèðóþùèìè â
òåîðèè ôåíîìåíîëîãè÷åñêèìè êèíåòè÷åñêèìè êîýôôèöèåíòàìè è êîíñòàíòàìè ñêîðî-
ñòåé ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ. Äëÿ óñòàíîâëåíèÿ òàêîé ñâÿçè íåîáõîäèìà ñîîòâåòñòâó-
þùàÿ ôîðìóëèðîâêà êðàåâûõ óñëîâèé äëÿ óðàâíåíèÿ ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè.

Â îáùåì ñëó÷àå, êðàåâûå óñëîâèÿ îòðàæàþò áàëàíñ ïîòîêîâ àäàòîìîâ, ïîñòóïàþùèõ
ê ñòóïåíè çà ñ÷åò ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè, è àäàòîìîâ, ïðèñîåäèíÿþùèõñÿ ê ñòóïåíè
è îòðûâàþùèõñÿ îò íåå. Îáû÷íî ïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïîòîêè àäàòîìîâ â ñòóïåíü ñ ïðèìû-
êàþùèõ íèæíåé è âåðõíåé òåððàñ ïðîïîðöèîíàëüíû ïåðåñûùåíèþ âáëèçè ñòóïåíè. Êî-
ýôôèöèåíòû ïðîïîðöèîíàëüíîñòè (êèíåòè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû ñòóïåíè) ðàññìàòðè-
âàþòñÿ ëèáî êàê ôåíîìåíîëîãè÷åñêèå ïàðàìåòðû, ëèáî êàê àððåíèóñîâñêèå êîíñòàíòû
ñêîðîñòåé ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìîâ ê ñòóïåíè. Òàêîé ïîäõîä íåÿâíî ïðåäïîëàãàåò, ÷òî
ïðèñîåäèíåíèå àäàòîìà ê êðàþ ñòóïåíè îçíà÷àåò ïåðåõîä àäàòîìà â êðèñòàëëè÷åñêóþ
ôàçó, à ñòóïåíü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé áåññòðóêòóðíóþ ãðàíèöó ðàçäåëà ôàç ìåæäó àäñëî-
åì è êðèñòàëëîì. Íî îêîí÷àòåëüíûé ïåðåõîä àäàòîìà â êðèñòàëë âîçìîæåí ëèøü ïðè
äîñòèæåíèè ïîëîæåíèÿ â èçëîìå íà ñòóïåíè [1,2]. Ïîýòîìó, â îáùåì ñëó÷àå, âñòðàèâàíèå
àäàòîìîâ â ñòóïåíü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíûé ïðîöåññ, âêëþ÷àþùèé ýëåìåíòàðíûå
àêòû ïðèñîåäèíåíèÿ è îòðûâà àäàòîìîâ, ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè, à òàêæå
ïðîöåññû ôîðìèðîâàíèÿ èçëîìîâ.

Òàêèì îáðàçîì, êîððåêòíàÿ ôîðìóëèðîâêà êðàåâûõ óñëîâèé òðåáóåò äåòàëüíîãî ðàñ-
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ñìîòðåíèÿ àòîìíûõ ïðîöåññîâ íà ñòóïåíè ñ ó÷åòîì íàëè÷èÿ èçëîìîâ, êàê ìåñò îêîí÷à-
òåëüíîãî ïåðåõîäà àòîìîâ èç àäñîðáöèîííîãî ñëîÿ â êðèñòàëë. Óïðîùåííîå ôåíîìåíî-
ëîãè÷åñêîå îïèñàíèå êèíåòèêè àòîìíûõ ïðîöåññîâ íà âèöèíàëüíûõ ñòóïåíÿõ è êðàÿõ
äâóìåðíûõ îñòðîâêîâ ïðåäñòàâëÿåòñÿ ÿâíî íåäîñòàòî÷íûì, â ÷àñòíîñòè, ïðè ðåøåíèè
ñëåäóþùèõ ïðîáëåì:

1) Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî ïîâåðõíîñòíûé òðàíñïîðò àäà-
òîìîâ ìîæåò èìåòü íåëîêàëüíûé õàðàêòåð, ò.å. àäàòîìû ìîãóò ïåðåõîäèòü íà ñîñåäíèå
òåððàñû áåç ïðåäâàðèòåëüíîãî âñòðàèâàíèÿ â èçëîìû íà ñòóïåíÿõ. Ñòóïåíè, äîïóñêà-
þùèå òàêîé ïåðåõîä àäàòîìîâ, íàçûâàþòñÿ ïðîíèöàåìûìè [3]. Âëèÿíèå ïðîíèöàåìîñòè
ñòóïåíåé íà ðàçâèòèå ðåëüåôà ïîâåðõíîñòè äî ñèõ ïîð ìàëî èçó÷åíî. Íàèáîëåå øèðîêî
ïðåäñòàâëåíèå î ïðîíèöàåìûõ ñòóïåíÿõ èñïîëüçóåòñÿ â ìîäåëÿõ äèíàìèêè âèöèíàëü-
íûõ ñòóïåíåé ïðè ñóáëèìàöèè è ðîñòå. Ïðîíèöàåìîñòü ñòóïåíè ó÷èòûâàåòñÿ ââåäåíèåì
â êðàåâûå óñëîâèÿ äëÿ óðàâíåíèÿ ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè, íàðÿäó ñ ïîòîêîì àäàòî-
ìîâ, âñòðàèâàþùèõñÿ â ñòóïåíü, ïîòîêà àäàòîìîâ, ïåðåñêàêèâàþùèõ ÷åðåç ñòóïåíü íà
ñîñåäíþþ òåððàñó. Ïîñëåäíèé ïîëàãàåòñÿ ïðîïîðöèîíàëüíûì ðàçíîñòè êîíöåíòðàöèé
àäàòîìîâ íà âåðõíåé è íèæíåé òåððàñàõ. Ñîîòâåòñòâóþùèé êîýôôèöèåíò ïðîïîðöèî-
íàëüíîñòè (êîýôôèöèåíò ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè) ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê äîïîëíèòåëü-
íûé ôåíîìåíîëîãè÷åñêèé ïàðàìåòð. Çàìåòèì, ÷òî äàííûé ïîäõîä îãðàíè÷åí ñëàáûìè
îòêëîíåíèÿìè îò ðàâíîâåñèÿ âáëèçè ñòóïåíè è íå ó÷èòûâàåò âçàèìîñâÿçè ïðîöåññîâ
âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â ñòóïåíü è ïåðåñêîêîâ ÷åðåç íåå. Êðîìå òîãî, ïðè îòñóòñòâèè
ÿâíûõ âûðàæåíèé äëÿ êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ îñòàþòñÿ íåÿñíûìè óñëîâèÿ ïðî-
íèöàåìîñòè ñòóïåíè è ïðè÷èíû ïåðåõîäà îò ïðîíèöàåìîé ñòóïåíè ê íåïðîíèöàåìîé ïðè
èçìåíåíèè óñëîâèé êðèñòàëëèçàöèè.

2) Êèíåòèêà íà÷àëüíîé (ñóáìîíîñëîéíîé) ñòàäèè ðîñòà ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ
äâóìåðíûõ (2D) îñòðîâêîâ ïðåäñòàâëÿåò áîëüøîé èíòåðåñ, ïîñêîëüêó âî ìíîãîì îïðå-
äåëÿåò ðàçâèòèå ðåëüåôà ïîâåðõíîñòè ïðè ãîìîýïèòàêñèè è âëèÿåò íà ïåðåõîä ê òðåõ-
ìåðíîìó ðîñòó ïðè ãåòåðîýïèòàêñèè. Äëÿ ðîñòà íà ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè
õàðàêòåðíî ïðèñóòñòâèå ìàãè÷åñêèõ ÷èñåë â ðàñïðåäåëåíèè 2D îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì.
Îñòðîâîê ìàãè÷åñêîãî ðàçìåðà, íàïðèìåð, 2D îñòðîâîê êðåìíèÿ íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-
7x7 [4], èìååò ïðàâèëüíóþ ãåîìåòðè÷åñêóþ ôîðìó (îòëè÷íóþ îò ðàâíîâåñíîé) è ðàñòåò
ïóòåì ïîñëåäîâàòåëüíîãî îòëîæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðÿäîâ âäîëü êðàÿ îñòðîâêà (ìå-
õàíèçì ðîñòà �ðÿä-çà-ðÿäîì�). Âñòðàèâàíèå àäàòîìîâ â ìàãè÷åñêèå 2D îñòðîâêè ñâÿçàíî
ñ íåëèíåéíûì ïî êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ ïðîöåññîì îáðàçîâàíèÿ çàðîäûøà íîâîãî êðè-
ñòàëëè÷åñêîãî ðÿäà (ïàðû èçëîìîâ) íà êðàå îñòðîâêà.

Äðóãàÿ îñîáåííîñòü ðîñòà íà ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè ñîñòîèò â òîì, ÷òî
îáðàçîâàíèå ýïèòàêñèàëüíûõ 2D îñòðîâêîâ ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ ìíîãîñòàäèéíûì ïðî-
öåññîì, âêëþ÷àþùèì ôîðìèðîâàíèå ìåòàñòàáèëüíûõ íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðîâ è
ïðåâðàùåíèå íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðîâ â ýïèòàêñèàëüíûå îñòðîâêè (�ýïèíóêëåàöèÿ�
[5]). Àòîìû íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðîâ, êàê è àäàòîìû íà êðàå ñòóïåíè, íå äîñòèã-
øèå èçëîìîâ, íå ìîãóò ñ÷èòàòüñÿ ïðèíàäëåæàùèìè êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçå äî ìîìåíòà
ïðåâðàùåíèÿ. Ó÷åò óêàçàííûõ îñîáåííîñòåé òðåáóåò ñóùåñòâåííîé ìîäèôèêàöèè ñòàí-
äàðòíûõ ìîäåëåé ñóáìîíîñëîéíîãî ðîñòà [6], íå ó÷èòûâàþùèõ âëèÿíèÿ ñòðóêòóðû è
òåêóùåé êîíôèãóðàöèè îñòðîâêîâ íà ïðîöåññû ïðèñîåäèíåíèÿ è îòðûâà àäàòîìîâ.

3) Èçâåñòíî, ÷òî ëåãèðîâàíèå ïîëóïðîâîäíèêîâ ïðè ÌËÝ ñîïðîâîæäàåòñÿ ñèëüíîé
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ïîâåðõíîñòíîé ñåãðåãàöèåé ïðèìåñè, ïðåïÿòñòâóþùåé ïîëó÷åíèþ ðåçêèõ êîíöåíòðàöè-
îííûõ ïðîôèëåé ëåãèðîâàíèÿ è δ-ëåãèðîâàííûõ ñëîåâ. Ðàçóìíîå îáúÿñíåíèå äàííîãî
ÿâëåíèÿ äàíî â ðàáîòàõ [7,8], ñîãëàñíî êîòîðûì, íàêîïëåíèå (ïîâåðõíîñòíàÿ ñåãðåãàöèÿ)
ïðèìåñè ïðîèñõîäèò â àäñîðáöèîííîì ñëîå, à ìåõàíèçìîì íàêîïëåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ïåðåñêî-
êè àäàòîìîâ ïðèìåñè, ïëîõî âñòðàèâàþùèõñÿ â êðèñòàëë, ÷åðåç äâèæóùèåñÿ ñòóïåíè.
Îäíàêî ïðåäëîæåííûå â [7,8] ìîäåëè íå ïîçâîëÿþò êîððåêòíî âîñïðîèçâåñòè ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå çàâèñèìîñòè øèðèíû ïåðåõîäíîé êîíöåíòðàöèîííîé îáëàñòè ëåãèðîâàíèÿ
îò òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ðîñòà. Ýòî ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ óïðîùåííûì ôåíîìåíî-
ëîãè÷åñêèì îïèñàíèåì êèíåòèêè çàõâàòà ïðèìåñè äâèæóùåéñÿ ñòóïåíüþ, íå ó÷èòûâà-
þùèì êîîïåðàòèâíûå ýôôåêòû ïðè âñòðàèâàíèè â ñòóïåíü àòîìîâ ïðèìåñè è àòîìîâ
îñíîâíîãî âåùåñòâà, â ÷àñòíîñòè, èçâåñòíûé ýôôåêò �çàìóðîâûâàíèÿ� ïðèìåñè â èçëî-
ìàõ àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà [9].

Ïðèâåäåííûå ïðèìåðû ïîêàçûâàþò, ÷òî ðàçâèòèå òåîðèè ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ â ñè-
ñòåìàõ ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè òðåáóåò ðàçðàáîòêè ìîäåëåé ýëåìåíòàðíûõ ïðî-
öåññîâ íà ñòóïåíÿõ (íà êðàÿõ 2D îñòðîâêîâ), íå îãðàíè÷åííûõ ñëàáûìè îòêëîíåíèÿìè îò
ðàâíîâåñèÿ, ó÷èòûâàþùèõ íàëè÷èå ðàçëè÷íûõ ïîëîæåíèé àòîìà íà ñòóïåíè è äîñòàòî÷-
íî äåòàëüíî îïèñûâàþùèõ êèíåòèêó ïåðåõîäîâ àòîìîâ ìåæäó äàííûìè ïîëîæåíèÿìè.
Ýòî îïðåäåëÿåò àêòóàëüíîñòü òåìû äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû.

Öåëüþ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà ê îïè-
ñàíèþ êèíåòèêè ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ íà ñòóïåíÿõ è ðàçðàáîòêà ìîäåëåé ýïèòàêñè-
àëüíîãî ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ ïðè ñèëüíûõ îòêëîíåíèÿõ îò ðàâíîâåñèÿ. Â ñîîòâåòñòâèè
ñ öåëüþ ðàáîòû ðåøàëèñü ñëåäóþùèå îñíîâíûå çàäà÷è:

• Ïîñòðîåíèå êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ íà ïðîíèöàåìîé âèöè-
íàëüíîé ñòóïåíè. Óñòàíîâëåíèå ñâÿçè ôåíîìåíîëîãè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ âñòðà-
èâàíèÿ àäàòîìîâ è ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè ñ êîíñòàíòàìè ñêîðîñòåé ýëåìåíòàðíûõ
ïðîöåññîâ è êîíöåíòðàöèåé èçëîìîâ íà ñòóïåíè.

• Ïîñòðîåíèå êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ íà ïðîíèöàåìîé ñòóïå-
íè ìàëîé äëèíû (ïðÿìîëèíåéíîì ñåãìåíòå ñòóïåíè), ïåðåìåùàþùåéñÿ ïî ìåõàíèç-
ìó îáðàçîâàíèÿ è ðàçðàñòàíèÿ îäíîìåðíîãî îñòðîâêà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè.

• Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè (êðàÿ 2D îñòðîâêà) íà ïåðåõîä îò
2D ê 3D ðîñòó è íà îáðàçîâàíèå ìíîãîñëîéíûõ îñòðîâêîâ.

• Ïîñòðîåíèå ìîäåëåé îáðàçîâàíèÿ è ðîñòà ìàãè÷åñêèõ 2D îñòðîâêîâ íà ðåêîíñòðó-
èðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ðåêîíñòðóêöèè ïîâåðõíîñòè íà çà-
âèñèìîñòè êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ è ðàñïðåäåëåíèÿ îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì îò
òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ðîñòà.

• Ïîñòðîåíèå ìîäåëåé çàõâàòà è ïîâåðõíîñòíîé ñåãðåãàöèè ïðèìåñè ïðè ëåãèðîâàíèè
â óñëîâèÿõ ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè. Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ òåìïåðàòóðû
è ñêîðîñòè ðîñòà íà âåëè÷èíó ðàçìûòèÿ êîíöåíòðàöèîííîãî ïðîôèëÿ ëåãèðîâàíèÿ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â íåé:
• Ñ ïîìîùüþ îðèãèíàëüíîé ìîäåëè ïîëó÷åíû ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ êèíåòè÷åñêèõ
êîýôôèöèåíòîâ âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â âèöèíàëüíóþ ñòóïåíü è êèíåòè÷åñêèõ êî-
ýôôèöèåíòîâ ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè ÷åðåç êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ýëåìåíòàðíûõ
ïðîöåññîâ è êîíöåíòðàöèþ èçëîìîâ íà ñòóïåíè. Âïåðâûå òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâà-
íî âëèÿíèå òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ðîñòà íà ïðîíèöàåìîñòü âèöèíàëüíîé ñòóïåíè.
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Ïîêàçàíî, ÷òî ïðîíèöàåìîñòü ñòóïåíè óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ïîòîêà îñàæäà-
åìîãî âåùåñòâà è ìîæåò íåìîíîòîííî çàâèñåòü îò òåìïåðàòóðû ðîñòà.

• Ïðåäëîæåíà ìîäåëü âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â ïðÿìîëèíåéíûé ñåãìåíò ñòóïåíè (êðàé
2D îñòðîâêà), ïåðåìåùàþùèéñÿ ïî ìåõàíèçìó �ðÿä-çà-ðÿäîì�, ñ ó÷åòîì ìèãðàöèè
àäàòîìîâ âäîëü êðàÿ ñåãìåíòà è ïåðåõîäà íà ñîñåäíèå ñåãìåíòû ñòóïåíè.

• Â ðàìêàõ ìîäåëè îáðàçîâàíèÿ è ðîñòà äâóõóðîâíåâûõ ïèðàìèä, ñîñòîÿùèõ èç 2D
îñòðîâêîâ, ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ïðîíèöàåìîñòè êðàåâ 2D îñòðîâêîâ íà
íà÷àëüíóþ ñòàäèþ ïåðåõîäà îò 2D ê 3D ðîñòó. Ïîêàçàíî, ÷òî õàðàêòåðíîå âðåìÿ
ïåðåõîäà ê 3D ðîñòó ìîæåò íåìîíîòîííî çàâèñåòü îò òåìïåðàòóðû.

• Ïðåäëîæåíà ìîäåëü ïåðåíîñà âåùåñòâà ïðè ôîðìèðîâàíèè ìíîãîñëîéíûõ îñòðîâ-
êîâ Si è Ge íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7õ7, ó÷èòûâàþùàÿ îáðàçîâàíèå íåðàâíîâåñíûõ
èçëîìîâ íà êðàÿõ 2D îñòðîâêîâ è îñîáåííîñòè âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â îñòðîâîê,
ðàñòóùèé ïî ìåõàíèçìó �ðÿä-çà-ðÿäîì�.

• Ðàçðàáîòàíû îðèãèíàëüíûå ìîäåëè ìíîãîñòàäèéíîãî ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ 2D îñò-
ðîâêîâ íà ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëî-
âèÿõ èìååò ìåñòî ñòåïåííàÿ çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò âåëè÷èíû ïî-
òîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà ñ íåñòàíäàðòíûì çíà÷åíèåì ïîêàçàòåëÿ ñòåïåíè 1/4.

• Ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ñòàíäàðòíîé ìîäåëè ñóáìîíîñëîéíîãî ðîñòà, ó÷èòûâàþùåå
õàðàêòåðíûé äëÿ ìàãè÷åñêèõ 2D îñòðîâêîâ ìåõàíèçì ðîñòà �ðÿä-çà-ðÿäîì�. Ïîêà-
çàíî, ÷òî â ïðåäåëå áîëüøîé ÷àñòîòû îòðûâà àäàòîìà îò êðàÿ ìàãè÷åñêîãî îñò-
ðîâêà êîíöåíòðàöèÿ îñòðîâêîâ ñëàáî çàâèñèò îò ñêîðîñòè ðîñòà è óâåëè÷èâàåò-
ñÿ ñ óâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû. Ïðè ýòîì ðàñïðåäåëåíèå îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ïèêîâ ïðè ìàãè÷åñêèõ ðàçìåðàõ, âûñîòà
êîòîðûõ ìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ìàãè÷åñêîãî ðàçìåðà.

• Ðàçðàáîòàíà ìîäåëü íåñòàöèîíàðíîãî ïðîöåññà ëåãèðîâàíèÿ ïðè ÌËÝ, ó÷èòûâàþ-
ùàÿ êîîïåðàòèâíûå ýôôåêòû ïðè âñòðàèâàíèè â ñòóïåíü àòîìîâ ïðèìåñè è àòîìîâ
îñíîâíîãî âåùåñòâà è ýôôåêò îòòåñíåíèÿ ïðèìåñè äâèæóùåéñÿ ñòóïåíüþ. Ïîêà-
çàíî, ÷òî áëîêèðîâàíèå àòîìîâ ïðèìåñè â èçëîìàõ àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà
è îòòåñíåíèå àäàòîìîâ ïðèìåñè äâèæóùèìèñÿ ñòóïåíÿìè ìîãóò áûòü ïðè÷èíàìè
íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå íåìîíîòîííîé çàâèñèìîñòè ðàçìûòèÿ êîíöåíòðàöè-
îííîãî ïðîôèëÿ ëåãèðîâàíèÿ îò òåìïåðàòóðû.

• Ïðåäëîæåíà ìîäåëü ëåãèðîâàíèÿ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ýïèòàêñèè, êîãäà ðîñò
ïðîèñõîäèò ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ è ðàçðàñòàíèÿ 2D îñòðîâêîâ, à èçëîìû íà
êðàÿõ îñòðîâêîâ ôîðìèðóþòñÿ ïî íåðàâíîâåñíîìó ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ îäíî-
ìåðíûõ çàðîäûøåé. Ìîäåëü ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåñòè õàðàêòåðíûå äëÿ íèçêîòåì-
ïåðàòóðíîãî ëåãèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè ðàçìûòèÿ êîíöåíòðàöèîííîãî ïðîôèëÿ ëå-
ãèðîâàíèÿ îò òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ðîñòà.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïîëó÷åííûå â íåé ðåçóëü-
òàòû ñïîñîáñòâóþò ïîíèìàíèþ ïðîöåññîâ ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ â ñèñòåìàõ ìîëåêóëÿðíî-
ëó÷åâîé ýïèòàêñèè, êîòîðîå íåîáõîäèìî äëÿ ðàçâèòèÿ ýïèòàêñèàëüíûõ òåõíîëîãèé ïî-
ëó÷åíèÿ íàíîðàçìåðíûõ ñòðóêòóð.

Â ðÿäå ñëó÷àåâ ðàçðàáîòàííûå ìîäåëè ìîãóò áûòü íàïðÿìóþ èñïîëüçîâàíû äëÿ èí-
òåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ íàáëþäåíèé, ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ìå-
õàíèçìàõ ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ â êîíêðåòíûõ ñèñòåìàõ, îöåíêè ýíåðãèé àêòèâàöèè ýëå-
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ìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ ðîñòà.
Ðàçâèòûé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ïðîöåññîâ íà ñòóïåíÿõ è ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ äëÿ

êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ïðè ñîçäàíèè ìóëüòèìàñøòàá-
íûõ ìîäåëåé, ñî÷åòàþùèõ êîíòèíóàëüíîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ íà òåððàñàõ ñ êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèìè ðàñ÷åòàìè ïîòåíöèàëüíîãî ðåëüåôà äëÿ àòîìà íà ñòóïåíè.

Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå ïîëîæåíèÿ

1. Êîýôôèöèåíòû âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â ñòóïåíü è êîýôôèöèåíòû ïðîíèöàåìîñòè
ñòóïåíè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îïðåäåëåííûå êîìáèíàöèè êîíñòàíò ñêîðîñòåé ýëåìåíòàð-
íûõ ïðîöåññîâ è êîíöåíòðàöèè èçëîìîâ íà ñòóïåíè, ñâÿçàííûå ñîîòíîøåíèÿìè, îòðàæà-
þùèìè âçàèìîçàâèñèìîñòü ïðîöåññîâ âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â ñòóïåíü è ïåðåõîäà ÷åðåç
íåå íà ñîñåäíþþ òåððàñó.

2. Óâåëè÷åíèå äîëè èçëîìîâ, ôîðìèðóþùèõñÿ ïî íåðàâíîâåñíîìó ìåõàíèçìó îáðàçî-
âàíèÿ îäíîìåðíûõ îñòðîâêîâ íà êðàå ñòóïåíè, ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ïðîíèöàåìîñòè
ñòóïåíè ïðè óâåëè÷åíèè ñêîðîñòè ðîñòà è ìîæåò èìåòü ñëåäñòâèåì íåìîíîòîííóþ çàâè-
ñèìîñòü ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè îò òåìïåðàòóðû.

3. Ïåðåíîñ âåùåñòâà íà íà÷àëüíîé ñòàäèè ïåðåõîäà îò äâóìåðíîãî ê òðåõìåðíîìó ðî-
ñòó ìîæåò ïðîèñõîäèòü çà ñ÷åò ïåðåñêîêîâ àäàòîìîâ ÷åðåç êðàÿ 2D îñòðîâêîâ. Äëÿ ýòîãî
íåîáõîäèìî, ÷òîáû êðàé 2D îñòðîâêà áûë ïðîíèöàåìûì äëÿ àäàòîìîâ. Ïðè ïîñòîÿííîì
íàëè÷èè èçëîìîâ íà êðàÿõ 2D îñòðîâêîâ òðåáóåòñÿ òàêæå àñèììåòðèÿ ïîòåíöèàëüíî-
ãî ðåëüåôà äëÿ àäàòîìà, ñïîñîáñòâóþùàÿ ïåðåõîäó àäàòîìà íà ïîâåðõíîñòü îñòðîâêà è
ïðåïÿòñòâóþùàÿ âîçâðàùåíèþ íà êðàé îñòðîâêà.

4. Êèíåòèêà ìíîãîñòàäèéíîãî ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ íà ðåêîíñòðóèðî-
âàííîé ïîâåðõíîñòè ñóùåñòâåííûì îáðàçîì çàâèñèò îò ìåõàíèçìà ïðåâðàùåíèÿ íåýïè-
òàêñèàëüíîãî êëàñòåðà â ýïèòàêñèàëüíûé 2D îñòðîâîê. Åñëè ïðåâðàùåíèå êëàñòåðà â
îñòðîâîê èíèöèèðóåòñÿ ïðèñîåäèíåíèåì äîïîëíèòåëüíûõ àòîìîâ, òî, ïðè îïðåäåëåííûõ
óñëîâèÿõ, ðåàëèçóåòñÿ êâàçèñòàöèîíàðíûé ðåæèì îáðàçîâàíèÿ îñòðîâêîâ, õàðàêòåðèçó-
åìûé íåñòàíäàðòíîé ñëàáîé çàâèñèìîñòüþ êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò ïîòîêà îñàæäàå-
ìîãî âåùåñòâà.

5. Îñîáåííîñòè ôîðìèðîâàíèÿ èçëîìîâ íà êðàÿõ 2D îñòðîâêîâ, ðàñòóùèõ ïî ìåõà-
íèçìó �ðÿä-çà-ðÿäîì�, ìîãóò îêàçûâàòü ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà êèíåòèêó îáðàçîâàíèÿ
îñòðîâêîâ íà ñóáìîíîñëîéíîé ñòàäèè ðîñòà, åñëè ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿ êðèñòàëëè÷å-
ñêîãî ðÿäà îãðàíè÷åíà ÷àñòîòîé âñòðå÷è àäàòîìîâ íà êðàå îñòðîâêà, íåîáõîäèìîé äëÿ
ôîðìèðîâàíèÿ èçëîìîâ (îäíîìåðíîãî îñòðîâêà). Â ýòîì ñëó÷àå ïîòîê àäàòîìîâ â îñò-
ðîâêè íåëèíåéíî çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê íåñòàíäàðòíûì
çàâèñèìîñòÿì êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò òåìïåðàòóðû ðîñòà è ïîòîêà îñàæäàåìîãî âå-
ùåñòâà.

6. Íàêîïëåíèå ïðèìåñè â àäñëîå ïî ìåõàíèçìó ïåðåñêîêîâ àäàòîìîâ ïðèìåñè ÷å-
ðåç äâèæóùèåñÿ ñòóïåíè ïðèâîäèò ê íåìîíîòîííûì çàâèñèìîñòÿì øèðèíû ïåðåõîäíîé
êîíöåíòðàöèîííîé îáëàñòè ëåãèðîâàíèÿ (øèðèíû ÏÊÎ) îò òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ðî-
ñòà, ïîäîáíûì çàâèñèìîñòÿì, íàáëþäàåìûì â ýêñïåðèìåíòàõ ïî ëåãèðîâàíèþ ïîëóïðî-
âîäíèêîâ ðÿäîì ïðèìåñåé. Õàðàêòåðíîå äëÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîãî ðåæèìà ëåãèðîâàíèÿ
óìåíüøåíèå øèðèíû ÏÊÎ ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû è óâåëè÷åíèåì ñêîðîñòè ðîñòà
ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ áîëåå ýôôåêòèâíûì áëîêèðîâàíèåì àòîìîâ ïðèìåñè â èçëîìàõ
àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà è ñ îòòåñíåíèåì àäàòîìîâ ïðèìåñè äâèæóùåéñÿ ñòóïåíüþ.
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Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî â îñíîâå ðàçâè-
òûõ â ðàáîòå ïîäõîäîâ è ìîäåëåé ëåæàò îáùåïðèçíàííûå ïðåäñòàâëåíèÿ î ïðîöåññàõ ýïè-
òàêñèàëüíîãî ðîñòà è ëåãèðîâàíèÿ ïðè êðèñòàëëèçàöèè èç ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà. Êðîìå
òîãî, äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîäòâåðæäàåòñÿ â ðÿäå ñëó÷àåâ ñîïîñòàâ-
ëåíèåì ïðåäñêàçàíèé àíàëèòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëè-
ðîâàíèÿ, ñðàâíåíèåì ñ òåîðåòè÷åñêèìè ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè äðóãèìè àâòîðàìè,
êà÷åñòâåííûì è êîëè÷åñòâåííûì ñîïîñòàâëåíèåì ñ èìåþùèìèñÿ äàííûìè ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà. Ðåçóëüòàòû, ñôîðìóëèðîâàííûå â çàùèùàåìûõ ïîëîæå-
íèÿõ è âûâîäàõ, ïîëó÷åíû ïðè îïðåäåëÿþùåì ó÷àñòèè àâòîðà. Ïîñòàíîâêà çàäà÷, ïîèñê
ïóòåé èõ ðåøåíèÿ, ðàçðàáîòêà àíàëèòè÷åñêèõ ìîäåëåé è èíòåðïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ
ïðîâåäåíû ëè÷íî àâòîðîì. ×èñëåííûå ðàñ÷åòû, îáñóæäåíèå, ïðåçåíòàöèÿ è ïóáëèêà-
öèÿ ðåçóëüòàòîâ îñóùåñòâëÿëèñü ñîâìåñòíî ñ ñîàâòîðàìè. Êèíåòè÷åñêèå Ìîíòå-Êàðëî
ìîäåëè, èñïîëüçîâàííûå â ãëàâå 3, ðàçðàáîòàíû Ñ.Í. Ôèëèìîíîâûì. Ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå ðåçóëüòàòû â ðàáîòàõ [19]-[21] èç ñïèñêà ïóáëèêàöèé ïî òåìå äèññåðòàöèè ïîëó÷åíû
íåìåöêèìè êîëëåãàìè ïðè ó÷àñòèè àâòîðà â îáñóæäåíèè ïîñòàíîâêè ýêñïåðèìåíòà.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. Ðåçóëüòàòû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü íà ñëåäóþùèõ êîíôåðåí-
öèÿõ è ñèìïîçèóìàõ: 8 Âñåñîþçíàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ðîñòó êðèñòàëëîâ (Õàðüêîâ, 1992);
Êîíôåðåíöèÿ ïî ýëåêòðîííûì ìàòåðèàëàì (Íîâîñèáèðñê, 1992); Ìåæäóíàðîäíàÿ êîí-
ôåðåíöèÿ �Êðåìíèé� (Ìîñêâà, 1996; Íîâîñèáèðñê, 2002; Èðêóòñê, 2004; Íèæíèé Íîâãî-
ðîä, 2010); Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ðîñòó è ôèçèêå êðèñòàëëîâ ïàìÿòè Øàñ-
êîëüñêîé (Ìîñêâà, 1998); IX Íàöèîíàëüíàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ðîñòó êðèñòàëëîâ (Ìîñêâà,
2000); Ðîññèéñêàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ôèçèêå ïîëóïðîâîäíèêîâ (Íîâîñèáèðñê, 1999; Íèæ-
íèé Íîâãîðîä, 2001); Ìåæäóíàðîäíàÿ êîíôåðåíöèÿ �Ñîâðåìåííûå ïðîáëåìû ôèçèêè
è âûñîêèå òåõíîëîãèè� (Òîìñê, 2003); European conference on surface science � ECOSS
(Krakow, 2001; Paris, 2006; Parma, 2009); 2nd International SiGe Technology and Device
Meeting (Frankfurt (Oder), 2004); International Symposium �Nanostructures: physics and
technology� (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2005; Íîâîñèáèðñê, 2007); Êîíôåðåíöèÿ ïî ôèçè÷åñêîé
ýëåêòðîíèêå (Òàøêåíò, 2005 è 2009 ãã.); Symposium on Surface Science � 3s05 (Les Arcs,
2005); International meeting �Instabilities at surfaces� (Ñëúí÷åâ Áðÿã, 2006); V International
conference on silicon epitaxy and heteroctructures (Marseille, 2007), à òàêæå îáñóæäàëèñü
íà �Ñòðàíñêè-Êàèøåâ� êîëëîêâèóìå â Èíñòèòóòå ôèçè÷åñêîé õèìèè (Ñîôèÿ) è íà íà-
ó÷íûõ ñåìèíàðàõ â Ñèáèðñêîì ôèçèêî-òåõíè÷åñêîì èíñòèòóòå (Òîìñê).

Ïóáëèêàöèè. Ïî òåìå äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 26 íàó÷íûõ ñòàòåé. Èç íèõ 23
ñòàòüè â ðåôåðèðóåìûõ æóðíàëàõ (21 ñòàòüÿ îïóáëèêîâàíà â èçäàíèÿõ, ðåêîìåíäîâàí-
íûõ ÂÀÊ) è òðè ñòàòüè â òðóäàõ êîíôåðåíöèé. Ñïèñîê ïóáëèêàöèé ïðèâåäåí â êîíöå
àâòîðåôåðàòà.

Îáúåì è ñòðóêòóðà ðàáîòû. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, ÷åòûðåõ ãëàâ è çà-
êëþ÷åíèÿ, â êîòîðîì ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû. Êàæäàÿ èç ãëàâ
äèññåðòàöèè âêëþ÷àåò íåîáõîäèìûé êðàòêèé îáçîð ëèòåðàòóðû ïî ðàññìàòðèâàåìûì â
ãëàâå âîïðîñàì è ðàçäåë, â êîòîðîì ôîðìóëèðóþòñÿ îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå
â ãëàâå. Îáúåì äèññåðòàöèè ñîñòàâëÿåò 238 ñòðàíèö, âêëþ÷àÿ 38 ðèñóíêîâ, 3 òàáëèöû è
ñïèñîê öèòèðîâàííîé ëèòåðàòóðû ñ îáùèì ÷èñëîì 242 íàèìåíîâàíèé.
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ÑÎÄÅÐÆÀÍÈÅ ÐÀÁÎÒÛ

Âî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, ñôîðìóëèðîâàíà
öåëü è àðãóìåíòèðîâàíà íàó÷íàÿ íîâèçíà èññëåäîâàíèé, ïîêàçàíà ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷è-
ìîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåíû âûíîñèìûå íà çàùèòó íàó÷íûå ïîëîæå-
íèÿ.

Â ïåðâîé ãëàâå ïðåäëàãàþòñÿ àíàëèòè÷åñêèå ìîäåëè ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ ðî-
ñòà íà ñòóïåíÿõ, äîïóñêàþùèõ îáìåí àäàòîìàìè ìåæäó ñîñåäíèìè òåððàñàìè áåç ïðåä-
âàðèòåëüíîãî âñòðàèâàíèÿ â èçëîìû íà òîðöå ñòóïåíè (ò.í. ïðîíèöàåìûå ñòóïåíè). Ñî-
ãëàñíî ðàññìàòðèâàåìîìó â ìîäåëÿõ àòîìíîìó ìåõàíèçìó ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè, äëÿ
âñòðàèâàíèÿ â êðèñòàëë àäàòîì äîëæåí ïîïàñòü â èçëîì ëèáî íàïðÿìóþ, çà ñ÷åò äèô-
ôóçèîííîãî ñêà÷êà ñ áëèæàéøåãî ïîëîæåíèÿ àäñîðáöèè íà òåððàñå, ëèáî â ðåçóëüòàòå
ïðèñîåäèíåíèÿ ê ãëàäêîìó ó÷àñòêó êðàÿ ñòóïåíè è ïîñëåäóþùåé ìèãðàöèè âäîëü êðàÿ
ê èçëîìó. Ïðè ýòîì àäàòîì, ïðèñîåäèíèâøèéñÿ ê ãëàäêîìó ó÷àñòêó êðàÿ ñòóïåíè, ìî-
æåò îòîðâàòüñÿ îò íåãî ëèáî íà òåððàñó, íà êîòîðîé îí íàõîäèëñÿ äî ïðèñîåäèíåíèÿ,
ëèáî íà ñîñåäíþþ òåððàñó (ðèñ. 1). Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå àäàòîì ïåðåñåêàåò ñòóïåíü áåç
âñòðàèâàíèÿ. Ñóùåñòâåííî, ÷òî àäàòîì íà ïóòè â èçëîì è íà ñîñåäíþþ òåððàñó ïðîõîäèò
îäíî è òî æå ïðîìåæóòî÷íîå ïîëîæåíèå àäñîðáöèè íà àòîìíî-ãëàäêîì ó÷àñòêå ñòóïåíè
(ïîëîæåíèå e íà ðèñ. 1).

Ðàññìàòðèâàëèñü äâà òèïà ñòóïåíåé: ïðÿìîëèíåéíûå âèöèíàëüíûå ñòóïåíè è çàìêíó-
òûå ñòóïåíè, îãðàíè÷èâàþùèå 2D îñòðîâêè. Â ñëó÷àå âèöèíàëüíîé ñòóïåíè ïîëàãà-
ëîñü, ÷òî ñòóïåíü ñîäåðæèò èçëîìû, óäàëåííûå äðóã îò äðóãà íà îäèíàêîâîå ðàññòîÿíèå
Lk ≫ 1 (çäåñü è äàëåå âñå ðàññòîÿíèÿ âûðàæàþòñÿ â ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèÿõ). Íåîá-
ðàòèìûé (ðåçóëüòèðóþùèé) ïîòîê àäàòîìîâ ê ñòóïåíè (íà åäèíèöó åå äëèíû) ñ íèæíåé
òåððàñû îïðåäåëÿëñÿ êàê ñóììà ïîòîêîâ àäàòîìîâ, íåîáðàòèìî ïðèñîåäèíÿþùèõñÿ ê
èçëîìàì è ê ãëàäêèì ó÷àñòêàì êðàÿ ñòóïåíè:

gl = θkk
+
lk(nl − ñl) + (1− θk)L

−1
k

∫ Lk

0
jl(x)dx, (1)

ãäå θk = 1/Lk � êîíöåíòðàöèÿ èçëîìîâ íà ñòóïåíè, nl � êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ âáëèçè
ñòóïåíè, ñl � ðàâíîâåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ íà íèæíåé òåððàñå, x � ðàññòîÿíèå
îò íåêîòîðîãî ïîëîæåíèÿ àäñîðáöèè íà êðàå ñòóïåíè äî áëèæàéøåãî èçëîìà, jl(x) =

k+
lenl−k−

elne(x) � ëîêàëüíûé ïîòîê àäàòîìîâ ê ñòóïåíè â òî÷êå ñ êîîðäèíàòîé x. Çäåñü k±
αβ

� êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ýëåìåíòàðíûõ àêòîâ ïðèñîåäèíåíèÿ (+) è îòðûâà (−) àäàòîìîâ
(ëåâûé íèæíèé èíäåêñ îáîçíà÷àåò íà÷àëüíóþ ïîçèöèþ àòîìà, à ïðàâûé � êîíå÷íóþ).
Êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ íà êðàå ñòóïåíè ne(x) óäîâëåòâîðÿåò ñòàöèîíàðíîìó óðàâíåíèþ
íåïðåðûâíîñòè

De
d2ne

dx2
− (k−

el + k−
eu)ne(x) + k+

lenl + k+
uenu = 0 (2)

c êðàåâûìè óñëîâèÿìè, ñëåäóþùèìè èç óñëîâèé áàëàíñà ïîòîêîâ àäàòîìîâ íà èçëîìàõ

De(dne/dx)|x=0 = k+
ek[ne(0)− ñe]; −De(dne/dx)|x=Lk

= k+
ek[ne(Lk)− ñe]. (3)

Çäåñü De = ν exp(−Ee/kBT ) � êîýôôèöèåíò äèôôóçèè âäîëü êðàÿ ñòóïåíè.
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Ðèñ. 1: Èçîáðàæåíèå àòîìíûõ ïðîöåññîâ íà
ñòóïåíè (l - àäàòîì íà íèæíåé òåððàñå; u
- àäàòîì íà âåðõíåé òåððàñå; e - àäàòîì íà
ãëàäêîì ó÷àñòêå êðàÿ ñòóïåíè; k - àòîì â
èçëîìå).

Ïîäñòàíîâêà ðåøåíèÿ êðàåâîé çàäà÷è (2)-(3) â (1) è èíòåãðèðîâàíèå ïîçâîëÿåò çàïè-
ñàòü gl = βl

inc(nl − ñl) + βl
pnl − βu

pnu. Ôèãóðèðóþùèå è ýòîì âûðàæåíèè êîýôôèöèåíòû
âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ βl

inc è ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè βl
p ðàâíû

βl
inc = θkk

+
lk + (1− θk)f(q)k

+
le; βl

p = (1− θk)[1− f(q)]
k−
euk

+
le

k−
eu + k−

el

, (4)

ãäå f(q) = tanh(q)/[q(1 + 2θkq tanh(q)k
+
ek/De)] è q = Lk/2λe (λe =

√
De/(k

−
el + k−

eu) � ñðåä-
íÿÿ äëèíà ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè, íå ñîäåðæàùåé èçëîìîâ). Âûðàæåíèÿ
äëÿ ïîòîêà àäàòîìîâ ñ âåðõíåé òåððàñû gu è êîýôôèöèåíòîâ βu

inc è βu
p ñëåäóþò èç âû-

ðàæåíèÿ äëÿ gl è âûðàæåíèé (4) ïðè çàìåíå l íà u. Îòìåòèì, ÷òî:
à) âûðàæåíèÿ (4) äîïóñêàþò ïðîñòóþ âåðîÿòíîñòíóþ èíòåðïðåòàöèþ, íàïðèìåð, êîýô-
ôèöèåíò βl

p, îòíåñåííûé ê êîíñòàíòå ñêîðîñòè ïðèñîåäèíåíèÿ k+
le, åñòü äîëÿ àäàòîìîâ,

êîòîðûå ïåðåñåêóò ñòóïåíü â ðåçóëüòàòå ïðèñîåäèíåíèÿ ê åå êðàþ ñ íèæíåé òåððàñû, íå
ïîïàâ â èçëîì è íå âåðíóâøèñü íà äàííóþ òåððàñó;
á) âûðàæåíèÿ (4) äåìîíñòðèðóþò âçàèìîçàâèñèìîñòü ïðîöåññîâ âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ
â ñòóïåíü è ïåðåñêîêîâ ÷åðåç íåå íà ñîñåäíþþ òåððàñó. Â ÷àñòíîñòè, ïðè k−

eu = k−
el (ñèì-

ìåòðè÷íàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ÿìà äëÿ àäàòîìà íà êðàå ñòóïåíè) è k+
l(u)k = k+

l(u)e (îòñóòñòâóåò
äîïîëíèòåëüíûé áàðüåð äëÿ ïðèñîåäèíåíèÿ ê èçëîìó) èç (4) ñëåäóåò

βl
inc + 2βl

p = k+
le; βu

inc + 2βu
p = k+

ue. (5)

Ðàâåíñòâà (5) ÿâëÿþòñÿ óñëîâèÿìè íîðìèðîâêè íà âåðîÿòíîñòè äëÿ àäàòîìà âñòðîèòüñÿ
â êðèñòàëë, βinc

l(u)/k
+
l(u)e, è îòîðâàòüñÿ íà îäíó èç òåððàñ, 2β

l,u
p /k+

l(u)e;
â) äëÿ êîýôôèöèåíòîâ ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî βl

pñl = βu
p ñu, ÷òî

ñîîòâåòñòâóåò âûïîëíåíèþ ñîîòíîøåíèé Îíñàãåðà ìåæäó ôåíîìåíîëîãè÷åñêèìè êîýô-
ôèöèåíòàìè âçàèìíîñòè (â ÷àñòíîñòè, ïðè ãîìîýïèòàêñèè ñl = ñu è, ñëåäîâàòåëüíî,
βl
p = βu

p ).
Ñóùåñòâåííî, ÷òî âûðàæåíèÿ äëÿ ïîòîêîâ è êîýôôèöèåíòîâ ïîëó÷åíû áåç èñïîëü-

çîâàíèÿ ïðåäïîëîæåíèÿ î ñëàáûõ îòêëîíåíèÿõ îò ðàâíîâåñèÿ. Â îáùåì ñëó÷àå ïîòîêè
íåëèíåéíî çàâèñÿò îò êîíöåíòðàöèé àäàòîìîâ âáëèçè ñòóïåíè ââèäó çàâèñèìîñòè êîí-
öåíòðàöèè èçëîìîâ θk îò ïåðåñûùåíèÿ. Òàêàÿ çàâèñèìîñòü äîëæíà ó÷èòûâàòüñÿ, åñëè
îñíîâíîé âêëàä â θk äàþò èçëîìû, ôîðìèðóþùèåñÿ ïî íåðàâíîâåñíîìó ìåõàíèçìó îá-
ðàçîâàíèÿ îäíîìåðíûõ îñòðîâêîâ íà êðàå ñòóïåíè [10].

Èñïîëüçîâàíèå â (4) ôîðìóëû Àððåíèóñà k±
αβ = ν exp(−E±

αβ/kBT ) ïîçâîëÿåò ðàññìîò-
ðåòü óñëîâèå ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè ηl ≡ βl

p/β
l
inc ≫ 1 â òåðìèíàõ ýíåðãèé àêòèâàöèè

ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ E±
αβ è êîíöåíòðàöèè èçëîìîâ θk. Â ñëó÷àå ñèììåòðè÷íîé ïî-

òåíöèàëüíîé ÿìû äëÿ àäàòîìà íà êðàå ñòóïåíè (E−
el = E−

eu = E−
es) è â îòñóòñòâèå äî-

ïîëíèòåëüíîãî áàðüåðà äëÿ ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìà ñ êðàÿ ñòóïåíè ê èçëîìó (E+
ek = Ee)
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ñòóïåíü ïðîíèöàåìà, åñëè q ≫ 1 èëè E−
es < Ee − 2kBT ln θk. Ýòî íåðàâåíñòâî îçíà÷àåò,

÷òî àäàòîì ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ îòîðâåòñÿ äî òîãî, êàê äîñòèãíåò èçëîìà, ââèäó
áîëüøîé ÷àñòîòû îòðûâà èëè ìàëîé ñêîðîñòè ìèãðàöèè âäîëü êðàÿ ñòóïåíè.

Èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ òåìïåðàòóðû è ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà F íà ïðîíèöàå-
ìîñòü ñòóïåíè òðåáóåò çíàíèÿ çàâèñèìîñòåé îò T è F êîíöåíòðàöèè èçëîìîâ. Äëÿ ó÷åòà
ðàçëè÷íûõ ìåõàíèçìîâ îáðàçîâàíèÿ èçëîìîâ èñïîëüçîâàëèñü îñíîâàííûå íà ïðèáëèæå-
íèè ñðåäíåãî ïîëÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ñêîðîñòåé îáðàçîâàíèÿ èçëîìîâ, ïðåäëîæåííûå â
ðàáîòå [11]. Ýòî ïîçâîëèëî ñôîðìóëèðîâàòü óðàâíåíèå áàëàíñà ñêîðîñòåé îáðàçîâàíèÿ
è àííèãèëÿöèè èçëîìîâ ïðè ñòàöèîíàðíîì ðîñòå:

(2Den̄e + ω+
se + ω−

ke + ω−
ks)θ

2
k = 4(2Den̄e + ω+

se)n̄e + (ω−
ke + ω−

ks)θ̃
2
k, (6)

ãäå ñðåäíÿÿ êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ íà êðàå ñòóïåíè n̄e = [1−f(q)]ω+
se/ω

−
es+f(q)ñe. Çäåñü

ω+
se = k+

lenl+k+
uenu, ω

−
ks = k−

kl+k−
ku è ω−

ke = 2k−
ke � ýëåìåíòàðíûå ÷àñòîòû ïðèñîåäèíåíèÿ è

îòðûâà. Óðàâíåíèå (6) ñâÿçûâàåò ìåæäó ñîáîé θk è ω+
se. Äðóãîå óðàâíåíèå, ñâÿçûâàþùåå

ýòè âåëè÷èíû, ñëåäóåò èç óñëîâèÿ áàëàíñà ïîòîêîâ àäàòîìîâ, ïðèñîåäèíÿþùèõñÿ ê êðàþ
ñòóïåíè è âñòðàèâàþùèõñÿ â íåå. Â ñëó÷àå ýêâèäèñòàíòíûõ ñòóïåíåé, äâèæóùèõñÿ â
óñëîâèÿõ ïîëíîé êîíäåíñàöèè ñ ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ V = Fl (l � ðàññòîÿíèå ìåæäó
ñòóïåíÿìè):

Fl = gl + gu = [θk + (1− θk)f(q)](ω
+
se − ω−

ks). (7)

Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè θk è η ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ áàðüåðà äëÿ ìèãðàöèè
àäàòîìà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè Ee, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå-
íèé (6)-(7), ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2à,á, θk(T ) èìååò ìèíèìóì ïðè
íåêîòîðîé òåìïåðàòóðå T ∗, ÷òî ñâÿçàíî ñ óâåëè÷èâàþùèìñÿ (ñ óìåíüøåíèåì T ) âêëàäîì
íåðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ. Ïðè ýòîì ïàðàìåòð ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíåé η äîñòèãàåò ìàê-
ñèìóìà âáëèçè T ∗ (ðèñ. 2â). Ñ óìåíüøåíèåì Ee çíà÷åíèå T ∗ ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü íèçêèõ
T âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ øàíñîâ âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â óæå ñóùåñòâóþùèå èçëîìû.
Ïðè áûñòðîé ìèãðàöèè àäàòîìîâ ñòóïåíü ÿâëÿåòñÿ íåïðîíèöàåìîé (q ≪ 1) è η ìîíîòîí-
íî óìåíüøàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì T (ðèñ. 2ã). Ò.å. íåïðîíèöàåìàÿ ñòóïåíü ñòàíîâèòñÿ åùå
áîëåå íåïðîíèöàåìîé ñ óìåíüøåíèåì T íåñìîòðÿ íà óìåíüøàþùóþñÿ êîíöåíòðàöèþ èç-
ëîìîâ. Ýòî ñâÿçàíî ñ áîëåå ðåçêèì óâåëè÷åíèåì äëèíû ìèãðàöèè àäàòîìà äî îòðûâà îò
êðàÿ ñòóïåíè. Ðàñ÷åòû òàêæå ïîêàçûâàþò, ÷òî η ìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì
F èç-çà óâåëè÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòè ôîðìèðîâàíèÿ íåðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ.

Âñòðàèâàíèå àäàòîìîâ â ïðÿìîëèíåéíûé ñåãìåíò ñòóïåíè, íàïðèìåð ñåãìåíò êðàÿ
�ôàñåòèðîâàííîãî� 2D îñòðîâêà, èìååò îñîáåííîñòè, ñâÿçàííûå ñ íåîáõîäèìîñòüþ îá-
ðàçîâàíèÿ èçëîìîâ è ñ îáìåíîì àäàòîìàìè ñ ñîñåäíèìè ñåãìåíòàìè. Åñëè ïðè ïðî÷èõ
ðàâíûõ óñëîâèÿõ, äëèíà ñåãìåíòà L ìåíüøå ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó èçëîìàìè íà
áåñêîíå÷íîé ñòóïåíè, òî ïåðåìåùåíèå ñåãìåíòà ïðîèñõîäèò ïî ìåõàíèçìó �ðÿä çà ðÿ-
äîì�. Äàííûé ìåõàíèçì âêëþ÷àåò ôîðìèðîâàíèå 1D îñòðîâêà íà ñåãìåíòå, íå ñîäåðæà-
ùåì èçëîìîâ, (âðåìÿ îæèäàíèÿ äàííîãî ñîáûòèÿ tnuc) è ðàçðàñòàíèå 1D îñòðîâêà âäîëü
ñåãìåíòà çà õàðàêòåðíîå âðåìÿ tgr. Âûðàæåíèå äëÿ ñêîðîñòè ïåðåìåùåíèÿ òàêîãî ñåã-
ìåíòà ñòóïåíè â îòñóòñòâèå ìèãðàöèè àäàòîìîâ âäîëü ñòóïåíè ïîëó÷åíî Âîðîíêîâûì
[10]. Â äèññåðòàöèè ðàññìàòðèâàëñÿ ñëó÷àé áûñòðîé ìèãðàöèè, êîãäà âðåìÿ, íåîáõîäè-
ìîå àäàòîìó äëÿ ïîñåùåíèÿ âñåõ ïîçèöèé íà ñåãìåíòå ñòóïåíè, ìíîãî ìåíüøå ñðåäíåãî
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Ðèñ. 2: Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè
êîíöåíòðàöèè èçëîìîâ (à, á) è ïà-
ðàìåòðà ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè (â,ã)
ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè
àêòèâàöèè ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü
êðàÿ ñòóïåíè Ee: 1.0 ýÂ (à,â) è 0.45 ýÂ
(á,ã). Ïóíêòèðíûå ëèíèè èçîáðàæà-
þò òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ðàâ-
íîâåñíîé êîíöåíòðàöèè èçëîìîâ.

èíòåðâàëà âðåìåíè ìåæäó àêòàìè ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìîâ è ñðåäíåãî âðåìåíè ïðåáû-
âàíèÿ àäàòîìà íà ãëàäêîé ñòóïåíè áåñêîíå÷íîé äëèíû äî îòðûâà íà òåððàñó.

Ðåçóëüòèðóþùèé ïîòîê àäàòîìîâ, ïðèñîåäèíÿþùèõñÿ ê ñåãìåíòó ñòóïåíè ñ íèæíåé
òåððàñû, óñðåäíåííûé ïî äëèíå ñåãìåíòà è âðåìåíè t1D = tnuc + tgr ôîðìèðîâàíèÿ êðè-
ñòàëëè÷åñêîãî ðÿäà, gl = L−1

∫ L
0 t−1

1D

∫ t1D
0 jl(x, t)dxdt, îöåíèâàëñÿ â ïðåíåáðåæåíèè îòðû-

âîì àòîìîâ èç èçëîìîâ. Òîãäà, àäàòîì, ïðèñîåäèíèâøèéñÿ ê ñåãìåíòó ñòóïåíè â òå÷åíèå
èíòåðâàëà âðåìåíè tgr, íå èìååò øàíñîâ îòîðâàòüñÿ � îí ëèáî âñòðàèâàåòñÿ â èìåþùèé-
ñÿ èçëîì, ëèáî ïîêèäàåò äàííûé ñåãìåíò ñòóïåíè çà ñ÷åò ïåðåõîäà íà ñîñåäíèé ñåãìåíò.
Â ýòîì ñëó÷àå jl(x, t) = k+

lenl − k−
elne(x) â èíòåðâàëå âðåìåíè tnuc è jl(x, t) = k+

lenl â
èíòåðâàëå âðåìåíè tgr. Èíòåãðèðîâàíèå äàåò gl = (1 − τk)(k

+
lenl − k−

eln̄e) + τkk
+
lenl, ãäå

τk = tgr/(tgr+ tnuc) � äîëÿ âðåìåíè, â òå÷åíèå êîòîðîãî íà ñåãìåíòå ñòóïåíè ïðèñóòñòâó-
åò õîòÿ áû îäèí èçëîì. Âû÷èñëåíèå ñðåäíåé êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ íà ãëàäêîì (áåç
èçëîìîâ) êðàå ñåãìåíòà n̄e ñâÿçàíî ñ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ íåïðåðûâíîñòè (2) ñ ñîîòâåò-
ñòâóþùèìè êðàåâûìè óñëîâèÿìè.

Â ñëó÷àå çàìêíóòîé ñòóïåíè ñ îäèíàêîâûìè ñåãìåíòàìè (íàïðèìåð ñòóïåíü, îãðàíè-
÷èâàþùàÿ òðåóãîëüíûé 2D îñòðîâîê Si íà ãðàíè Si(111)-7õ7 [4]) ïðè áûñòðîé ìèãðàöèè
àäàòîìà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè è â îòñóòñòâèå äîïîëíèòåëüíîãî áàðüåðà äëÿ ïåðåõîäà ÷å-
ðåç åå óãëû, ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (2) óäîâëåòâîðÿåò ïåðèîäè÷åñêèì êðàåâûì óñëîâèÿì
íà óãëàõ îñòðîâêà. Ýòî äàåò gl = βl

incnl + βl
pnl − βu

pnu, ãäå âûðàæåíèÿ äëÿ êèíåòè÷å-
ñêèõ êîýôôèöèåíòîâ ñîâïàäàþò ñ âûðàæåíèÿìè (4) ïðè f(q) = 0 è θk = τk. Ïàðàìåòð
ïðîíèöàåìîñòè ñåãìåíòà ñòóïåíè (êðàÿ 2D îñòðîâêà) â äàííîì ñëó÷àå ðàâåí

ηl = βl
p/β

l
inc = tnuck

−
eu/[tgr(k

−
eu + k−

el)]. (8)

Êàê ñëåäóåò èç (8), ñåãìåíò êðàÿ îñòðîâêà ìîæåò áûòü ïðîíèöàåìûì (ηl ≫ 1) äàæå
â ñëó÷àå áûñòðîé ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü êðàÿ îñòðîâêà, åñëè tgr ≪ tnuc, ò.å. åñëè
ñêîðîñòü ðîñòà îñòðîâêà ëèìèòèðîâàíà ñêîðîñòüþ îáðàçîâàíèÿ èçëîìîâ.

Â ñëó÷àå ñòóïåíè, îáðàçîâàííîé ÷åðåäóþùèìèñÿ ãëàäêèìè è øåðîõîâàòûìè ñåãìåí-
òàìè (íàïðèìåð ñòóïåíü, îãðàíè÷èâàþùàÿ ïðÿìîóãîëüíûé 2D îñòðîâîê Si íà ïîâåðõíî-
ñòè Si(001)-1õ2), âåðîÿòíîñòü âñòðàèâàíèÿ àäàòîìà â ãëàäêèé ñåãìåíò çàâèñèò íå òîëüêî
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îò íàëè÷èÿ èçëîìîâ, íî è îò ñïîñîáíîñòè àäàòîìà ïåðåéòè íà ñîñåäíèé ñåãìåíò çà ñ÷åò
ìèãðàöèè âäîëü êðàÿ ñòóïåíè. Ïðè ôîðìóëèðîâàíèè êðàåâûõ óñëîâèé ïîëàãàëîñü, ÷òî
ïåðåõîä àäàòîìà ñ ãëàäêîãî ñåãìåíòà ñòóïåíè íà øåðîõîâàòûé ïðîèñõîäèò íåîáðàòèìî è
òðåáóåò ïðåîäîëåíèÿ äîïîëíèòåëüíîãî áàðüåðà äëÿ îãèáàíèÿ óãëà ñòóïåíè ∆Eec. Â ýòîì
ñëó÷àå

ηl =
(1− τk)[1− fc(qL)]k

−
eu

[τk + (1− τk)fc(qL)](k
−
el + k−

eu)
,

ãäå qL = L/(2λe). Âåëè÷èíà fc(qL) èìååò ñìûñë âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî àäàòîì óñïååò
ïåðåéòè íà ñîñåäíèé ó÷àñòîê ïðåæäå, ÷åì ïðîèçîéäåò åãî îòðûâ îò ñòóïåíè. Âûðàæåíèå
äëÿ fc(qL) ñîâïàäàåò ñ âûðàæåíèåì äëÿ f(q) â ñëó÷àå áåñêîíå÷íîé ñòóïåíè ïðè çàìåíå L
íà Lk è k+

ek íà k+
ec, ãäå kec - êîíñòàíòà ñêîðîñòè îãèáàíèÿ óãëà ñòóïåíè àäàòîìîì. Çäåñü

ñîñåäíèå ñåãìåíòû äåéñòâóþò êàê ïàðà èçëîìîâ, ðàñïîëîæåííûõ íà êîðîòêîì (L < Lk)
ðàññòîÿíèè, ÷òî ïðåïÿòñòâóåò ïðîíèöàåìîñòè ñåãìåíòà ñòóïåíè. Ïðè áûñòðîé ìèãðàöèè
àäàòîìîâ qL ≪ 1, ïîýòîìó íåîáõîäèìîå óñëîâèå ïðîíèöàåìîñòè ñåãìåíòà fc(qL) ≪ 1

âûïîëíÿåòñÿ ëèøü åñëè ∆Eec > E−
es − Ee − kBT ln(L/2), ãäå E−

es ìåíüøèé èç áàðüåðîâ
äëÿ îòðûâà íà íèæíþþ è âåðõíþþ òåððàñû.

Âî âòîðîé ãëàâå èññëåäóåòñÿ âëèÿíèå ïðîíèöàåìîñòè êðàÿ 2D îñòðîâêà íà îáðàçî-
âàíèå ìíîãîñëîéíûõ îñòðîâêîâ è íà ïåðåõîä îò 2D ê 3D ðîñòó. Ïîëàãàëîñü, ÷òî íà÷àëü-
íàÿ ñòàäèÿ ôîðìèðîâàíèÿ 3D îñòðîâêà ñâÿçàíà ñ áûñòðûì, çà âðåìÿ ñóùåñòâåííî ìåíü-
øåå âðåìåíè ðîñòà ìîíîñëîÿ, îáðàçîâàíèåì çàðîäûøà íîâîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ íà
ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà è ñ ïîñëåäóþùèì áûñòðûì ñáëèæåíèåì ñòóïåíåé äâóõóðîâ-
íåâîé ïèðàìèäû, îáðàçîâàâøåéñÿ â ðåçóëüòàòå ïîÿâëåíèÿ çàðîäûøà (ðèñ. 3). Ðàññìàò-
ðèâàëèñü äâà ìåõàíèçìà ìåæñëîåâîãî ïåðåíîñà âåùåñòâà íåîáõîäèìîãî äëÿ ïðîòåêàíèÿ
äàííîãî ïðîöåññà: îòðûâ àòîìîâ èç êðàÿ (èç èçëîìîâ) 2D îñòðîâêà íà åãî ïîâåðõíîñòü
è ïåðåõîä àäàòîìîâ ñ èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè ÷åðåç êðàé 2D îñòðîâêà. Ñóùåñòâåííî, ÷òî
â ïåðâîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèò ÷àñòè÷íîå ðàñòâîðåíèå íèæíåãî îñòðîâêà ïèðàìèäû ðîñòà,
à âî âòîðîì ñëó÷àå âîçìîæíî ñáëèæåíèå ñòóïåíåé ïèðàìèäû áåç ðàñòâîðåíèÿ íèæíåãî
îñòðîâêà. Ðåàëèçàöèÿ âòîðîãî ìåõàíèçìà ïåðåíîñà çàâèñèò îò ïðîíèöàåìîñòè êðàÿ 2D
îñòðîâêà.

Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ ïðîíèöàåìîñòè êðàÿ 2D îñòðîâêà íà îáðàçîâàíèå çàðîäûøà íà
åãî ïîâåðõíîñòè ðàññìàòðèâàëñÿ àíñàìáëü îäèíàêîâûõ 2D îñòðîâêîâ, èìåþùèõ ôîðìó
äèñêîâ òîëùèíîé â 1 ìîíîñëîé (ÌÑ) è ðàñòóùèõ çà ñ÷åò àòîìîâ, àäñîðáèðóþùèõñÿ â
ïðåäåëàõ ÿ÷ååê ðàäèóñà ρ0 (ðèñ. 3à). Êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ íà èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè
n1(r) è íà ïîâåðõíîñòè îñòðîâêà n2(r) óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèÿì íåïðåðûâíîñòè

Di∇2ni + F = 0 (9)

(i = 1, 2) ñ êðàåâûìè óñëîâèÿìè, ó÷èòûâàþùèìè ïðîíèöàåìîñòü êðàÿ îñòðîâêà:

(dn1/dr)|r=ρ0 = (dn2/dr)|r=0 = 0;

−D1(dn1/dr)|r=ρ = βl
inc[n1(ρ)− ñl] + βl

pn1(ρ)− βu
pn2(ρ); (10)

D2(dn2/dr)|r=ρ = βu
inc[n2(ρ)− ñu] + βu

pn2(ρ)− βl
pn1(ρ).

Åñëè íà êðàÿõ 2D îñòðîâêîâ èìååòñÿ äîñòàòî÷íîå êîëè÷åñòâî ðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ,
òî êèíåòè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû ÿâëÿþòñÿ íå çàâèñÿùèìè îò êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ
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ïîñòîÿííûìè è óðàâíåíèÿ (9)-(10) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ëèíåéíóþ êðàåâóþ çàäà÷ó, èìå-
þùóþ òî÷íîå ðåøåíèå. Èç ïîëó÷åííûõ âûðàæåíèé äëÿ n1(r) è n2(r) ñëåäóåò, ÷òî óâå-
ëè÷åíèå ïðîíèöàåìîñòè êðàÿ îñòðîâêà ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ
â ÿ÷åéêå, ÷òî äîëæíî ñïîñîáñòâîâàòü ïîÿâëåíèþ çàðîäûøà íîâîãî îñòðîâêà. Ïðåäïî-
÷òèòåëüíîå îáðàçîâàíèå çàðîäûøà íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà äîëæíî èìåòü ìåñòî,
åñëè êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ â öåíòðå îñòðîâêà áîëüøå, ÷åì íà ãðàíèöå ÿ÷åéêè, ò.å.
∆n = n2(0)− n1(ρ0) > 0, ãäå

∆n ∼ 1 + ln θ − θ
[
1− D1

D2

]
+

2θ

ρ

[
1 +

D1lS
D2

− 1

θ

]
+

4D1

Fρ20

[
1 +

Fρ20lSβ
l
p

2D2ρβl
incñu

]
(ñu − ñl).

Çäåñü lS = exp(∆Es/kBT ) � õàðàêòåðíàÿ äëèíà, ñâÿçàííàÿ ñ áàðüåðîì Øâ�åáåëÿ ∆Es è
θ = Ft � ñòåïåíü ïîêðûòèÿ ïîâåðõíîñòè.

Àíàëèç äàííîãî âûðàæåíèÿ ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (4) äëÿ βl
p è βl

inc ïîêàçûâàåò, ÷òî
ïðîíèöàåìîñòü êðàÿ îñòðîâêà ñïîñîáñòâóåò óñêîðåííîìó ïîÿâëåíèþ çàðîäûøà íà åãî
ïîâåðõíîñòè, åñëè ïîòåíöèàëüíûé ðåëüåô äëÿ àäàòîìà, ïåðåñåêàþùåãî êðàé îñòðîâêà,
õàðàêòåðèçóåòñÿ íàëè÷èåì ïîòåíöèàëüíîé ÿìû íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà îòíîñèòåëü-
íî èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè è íàëè÷èåì áàðüåðà Øâ�åáåëÿ. Óêàçàííîå òðåáîâàíèå îáóñëîâ-
ëåíî òåì, ÷òî ïåðåøåäøèé íà ïîâåðõíîñòü îñòðîâêà àäàòîì âñåãäà èìååò âîçìîæíîñòü
âåðíóòüñÿ íà êðàé îñòðîâêà è âñòðîèòüñÿ â èçëîì. Íàëè÷èå ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ñîçäà-
åò íåîáõîäèìóþ äâèæóùóþ ñèëó äëÿ ïåðåõîäà àäàòîìà íà ïîâåðõíîñòü îñòðîâêà. Íî
åñëè, êàê ïðåäïîëàãàëîñü, íà êðàå îñòðîâêà âñåãäà ïðèñóòñòâóåò èçëîì, òî àäàòîì ñ
ïðèìåðíî îäèíàêîâîé âåðîÿòíîñòüþ íàõîäèò äðóãîé àäàòîì íà ïîâåðõíîñòè îñòðîâêà è
èçëîì. Íàëè÷èå áàðüåðà Øâ�åáåëÿ ïðåïÿòñòâóåò ïðèñîåäèíåíèþ ê èçëîìó è, òàêèì îá-
ðàçîì, ñïîñîáñòâóåò âñòðå÷å àäàòîìîâ (îáðàçîâàíèþ çàðîäûøà). Â ñëó÷àå ýïèòàêñèè ïî
ìåõàíèçìó Ñòðàíñêîãî-Êðàñòàíîâà, ïåðåõîä àäàòîìîâ íà ïîâåðõíîñòü îñòðîâêà ìîæåò
áûòü îáóñëîâëåí îñîáåííîñòÿìè ïîòåíöèàëüíîãî ðåëüåôà, ñâÿçàííûìè ñ íåîäíîðîäíûì
ðàñïðåäåëåíèåì óïðóãèõ íàïðÿæåíèé âáëèçè îñòðîâêà è íà åãî ïîâåðõíîñòè.

Ñêîðîñòü ïåðåìåùåíèÿ i-îé (i = 1, 2) ñòóïåíè äâóõóðîâíåâîé ïèðàìèäû, îáðàçîâàâ-
øåéñÿ â ðåçóëüòàòå ïîÿâëåíèÿ çàðîäûøà íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà, ðàâíà

dρi/dt = βl
inc,i[ni(ρi)− ñl,i] + βu

inc,i[ni+1(ρi)− ñu,i].

Âõîäÿùèå â äàííîå âûðàæåíèå êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ âáëèçè ñòóïåíè ni(ρi) è ni+1(ρi)

îïðåäåëÿëèñü ïóòåì ðåøåíèÿ êðàåâîé çàäà÷è, ïîäîáíîé êðàåâîé çàäà÷å (9)�(10). Â ðå-
çóëüòàòå ïîëó÷åíû ñëåäóþùèå óðàâíåíèÿ äèíàìèêè ñòóïåíåé ïèðàìèäû

dθ1
dθ

= 1− dθ2
dθ

;
dθ2
dθ

=
θ1 − θ2 +M + 2lS,1(ηl,1 + θ1)/(ρ0

√
θ1) + 2

√
θ2/ρ0

ln(θ1/θ2) + 2lS,1(ηl,1 + 1)/(ρ0
√
θ1) + 2(ηu,2 + 1)/(ρ0

√
θ2)

, (11)

ãäå θi = ρ2i /ρ
2
0 � ñòåïåíü çàïîëíåíèÿ i-ãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ è M = 4D2(ñu,1 −

ñl,2)/(Fρ20). Â ñëó÷àå íåïðîíèöàåìûõ ñòóïåíåé è â îòñóòñòâèå áàðüåðà Øâ�åáåëÿ óðàâíå-
íèÿ (11) ñâîäÿòñÿ ê óðàâíåíèÿì, ïîëó÷åííûì Ñòîÿíîâûì è Ìàðêîâûì [12]. Êàê ïîêà-
çàíî â [12], ïðè ñu,1 − ñl,2 > 0 è äîñòàòî÷íî âûñîêèõ T (ìàëûõ F ) ïðîèñõîäèò ÷àñòè÷íîå
ðàñòâîðåíèå íèæíåãî îñòðîâêà (dθ1/dθ < 0) è áûñòðûé ðîñò âåðõíåãî îñòðîâêà çà ñ÷åò
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Ðèñ. 3: Ñõåìàòè÷íûå èçîáðàæåíèÿ:
(à) ïîâåðõíîñòíàÿ ÿ÷åéêà, ñîäåðæà-
ùàÿ 2D îñòðîâîê; (á) îáðàçîâàíèå çà-
ðîäûøà íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà;
(â) ñáëèæåíèå ñòóïåíåé äâóõóðîâíå-
âîé ïèðàìèäû.

Ðèñ. 4: Çàâèñèìîñòè ñòåïåíåé ïîêðûòèÿ θc
(êðóãè) è θ∗ (òðåóãîëüíèêè) îò òåìïåðàòó-
ðû: (à) Ee = 1 ýÂ è ∆Es = 0.1 ýÂ; (á)
Ee = 1.4 ýÂ è∆Es = 0.1 ýÂ; (â) Ee = 1.4 ýÂ è
∆Es = 0.3 ýÂ. Ñêîðîñòü ðîñòà F = 0.1ÌÑ/c
(÷åðíûå ñèìâîëû) è 0.05 ÌÑ/c (áåëûå ñèì-
âîëû).

ïðèñîåäèíåíèÿ àòîìîâ, îòðûâàþùèõñÿ èç èçëîìîâ íèæíåãî îñòðîâêà. Â ðåçóëüòàòå ñòó-
ïåíè ïèðàìèäû ñáëèæàþòñÿ çà âðåìÿ ãîðàçäî ìåíüøåå âðåìåíè ðîñòà ìîíîñëîÿ, ÷òî
ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê íà÷àëî òðàíñôîðìàöèè ïèðàìèäû â 3D îñòðîâîê.

Â ñëó÷àå ïðîíèöàåìîé íèæíåé ñòóïåíè, êîãäà ñëàãàåìûå â (11), ñîäåðæàùèå ïà-
ðàìåòð ïðîíèöàåìîñòè íèæíåé ñòóïåíè ηl,1, ïðåâîñõîäÿò îñòàëüíûå ñëàãàåìûå, èìååì
dθ2/dθ ≈ 1 è dθ1/dθ ≪ 1, ò.å. âåðõíÿÿ ñòóïåíü ïîãëîùàåò ïî÷òè âñå âåùåñòâî, ïîñòóïàþ-
ùåå íà ïîâåðõíîñòü â ïðåäåëàõ ÿ÷åéêè. Çäåñü âåðõíèé îñòðîâîê ðàñòåò çà ñ÷åò ïðèñîåäè-
íåíèÿ àòîìîâ, àäñîðáèðóþùèõñÿ íà ïèðàìèäó, è çà ñ÷åò àäàòîìîâ, ïåðåõîäÿùèõ ÷åðåç
êðàé íèæíåé ñòóïåíè ñ èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè, ÷òî ïðèâîäèò ê áûñòðîìó ñáëèæåíèþ
ñòóïåíåé ïèðàìèäû, íî áåç ðàñòâîðåíèÿ íèæíåãî îñòðîâêà. Èç (11) ñ ó÷åòîì âûðàæå-
íèé (4) äëÿ êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ ñëåäóåò, ÷òî äàííûé ïðîöåññ âîçìîæåí ïðè
íàëè÷èè ïîòåíöèàëüíîé ÿìû íà òåððàñå ïèðàìèäû îòíîñèòåëüíî èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè
∆εul,1 è ïðè íàëè÷èè áàðüåðà Øâ�åáåëÿ. Ïðè÷åì âåëè÷èíà áàðüåðà Øâ�åáåëÿ íå äîëæíà
ïðåâûøàòü ∆εul,1 + ε1, ãäå ε1 � ýíåðãèÿ ôîðìèðîâàíèÿ èçëîìà íà íèæíåé ñòóïåíè.

×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé (11) c íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè θ1(0) = θc = Ftc è
θ2(0) = θ2(tc), ãäå tc � âðåìÿ ïîÿâëåíèÿ çàðîäûøà íà ïîâåðõíîñòè îñòðîâêà (ðèñ. 3á), ïîç-
âîëÿåò îöåíèòü ñòåïåíü ïîêðûòèÿ ïîâåðõíîñòè θ∗, ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò ñáëèæåíèå
ñòóïåíåé ïèðàìèäû (ðèñ. 3â). Çíà÷åíèå θ∗ õàðàêòåðèçóåò âîçìîæíîñòü 2D-3D ïåðåõîäà
âî âðåìÿ ðîñòà äàííîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ. Ïðèíèìàëîñü, ÷òî ïåðåõîä ïðîèñõîäèò,
åñëè θ∗ < 1. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå áîëåå âåðîÿòíî ñëèÿíèå êðàåâ 2D îñòðîâêîâ â ñîñåäíèõ
ÿ÷åéêàõ, âåäóùåå ê ôîðìèðîâàíèþ ñïëîøíîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ. Â ñëó÷àå ýïè-
òàêñèè ïî ìåõàíèçìó Ñòðàíñêîãî-Êðàñòàíîâà, çàâèñèìîñòü θ∗ îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî
âåùåñòâà è òåìïåðàòóðû ïîçâîëÿåò ñóäèòü î âëèÿíèè ýòèõ ïàðàìåòðîâ íà êðèòè÷åñêóþ
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òîëùèíó ñìà÷èâàþùåãî ñëîÿ, ïðè êîòîðîé íà÷èíàåòñÿ ôîðìèðîâàíèå 3D îñòðîâêîâ.
Äëÿ îöåíêè âðåìåíè ïîÿâëåíèÿ çàðîäûøà tc ïðèìåíÿëàñü ñòàíäàðòíàÿ ìîäåëü ïåðå-

õîäà ê ìíîãîóðîâíåâîìó ðîñòó [13]. Ïðè ýòîì äëÿ ëîêàëüíîé êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ íà
ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà n2(r) èñïîëüçîâàëîñü ðåøåíèå êðàåâîé çàäà÷è (9)-(10), ó÷è-
òûâàþùåå ïðîíèöàåìîñòü êðàÿ îñòðîâêà. Â ñëó÷àå óñòîé÷èâîãî äèìåðà íà èñõîäíîé ïî-
âåðõíîñòè è íà ïîâåðõíîñòè îñòðîâêà ïðèíèìàëîñü θ2(tc) = 2/(πρ20) (äîëÿ ïîâåðõíîñòè
ÿ÷åéêè, çàíÿòîé äèìåðîì) è ρ0 ∼ 1/

√
N , ãäåN ∼ (F/D)1/3 � êîíöåíòðàöèÿ 2D îñòðîâêîâ,

îáðàçóþùèõñÿ íà ñóáìîíîñëîéíîé ñòàäèè ðîñòà [6]. Äëÿ ó÷åòà îñîáåííîñòåé ýïèòàêñèè
ïî ìåõàíèçìó Ñòðàíñêîãî-Êðàñòàíîâà ïîëàãàëîñü, ÷òî ýíåðãèÿ îòðûâà àäàòîìà îò ãëàä-
êîãî ó÷àñòêà íèæíåé ñòóïåíè è ýíåðãèÿ îòðûâà àòîìà èç èçëîìà óìåíüøàþòñÿ ñ óâåëè-
÷åíèåì ðàäèóñà íèæíåãî îñòðîâêà ñîãëàñíî âûðàæåíèÿì, ïîäîáíûì èñïîëüçîâàâøèìñÿ
â ðàáîòå [14]: E−

el,1(ρ1) = E−
e0 +E−

e [ln(ρ1)+ 1]/ρ1 è E−
kl,1(ρ1) = E−

k0 +E−
k [ln(ρ1)+ 1]/ρ1. Ïðè

ýòîì ñ÷èòàëîñü, ÷òî ýíåðãèè îòðûâà îò âåðõíåãî îñòðîâêà ïðåâîñõîäÿò ýíåðãèè îòðûâà
îò íèæíåãî îñòðîâêà òîãî æå ðàçìåðà íà âåëè÷èíó ∆εul.

Íà ðèñ. 4 à,á ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé (11)
ïðè çàäàííûõ ïîñòîÿííûõ çíà÷åíèÿõ Es = E−

e0 = 0.6 ýÂ, E−
e = 1.8 ýÂ, E−

k0 = E−
k = 1.2 ýÂ,

∆εul = 0.05 ýÂ, ∆Es = 0.1 ýÂ. Â ýòîì ñëó÷àå ïðè ôèêñèðîâàííûõ T è F ïðîíèöàåìîñòü
ñòóïåíè îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèåé àêòèâàöèè ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü êðàÿ îñòðîâêà Ee.
Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 4à,á, çàâèñèìîñòè θc(T ) è θ∗(T ) èìåþò ìàêñèìóì â îáëàñòè ñðåäíèõ
òåìïåðàòóð. Â ñëó÷àå ìåäëåííîé ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü êðàÿ îñòðîâêà ìàêñèìàëüíûå
çíà÷åíèÿ θc è θ∗ ìåíüøå, ÷åì â ñëó÷àå áûñòðîé ìèãðàöèè è, ñîîòâåòñòâåííî, ìåíüøåé
ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè. Ïðèìå÷àòåëüíî, ÷òî åñëè ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå θ∗ áîëüøå
åäèíèöû, òî ïåðåõîä ê 3D ðîñòó â îáëàñòè ñðåäíèõ òåìïåðàòóð ìåíåå âåðîÿòåí, ÷åì
ïðè íèçêèõ è âûñîêèõ T . Ò.å. çàâèñèìîñòü òîëùèíû ñìà÷èâàþùåãî ñëîÿ îò òåìïåðà-
òóðû ìîæåò áûòü íåìîíîòîííîé, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ýêñïåðèìåíòîâ [15] ïî
ýïèòàêñèè Ge íà ïîâåðõíîñòè Si(100).

Óâåëè÷åíèå θc(T ) â îáëàñòè íèçêèõ T ñâÿçàíî êàê ñ óìåíüøåíèåì âëèÿíèÿ áàðüåðà
Øâ�åáåëÿ, òàê è ñ óìåíüøåíèåì ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè èç-çà óâåëè÷èâàþùåéñÿ êîí-
öåíòðàöèè ðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ. Óìåíüøåíèå θc(T ) ïðè âûñîêèõ T îáóñëîâëåíî óâåëè-
÷åíèåì ÷àñòîòû îòðûâà àòîìîâ îò 2D îñòðîâêà íà åãî ïîâåðõíîñòü. Ýòè æå ôàêòîðû
îáóñëîâëèâàþò è ñìåíó îñíîâíûõ ìåõàíèçìîâ òðàíñôîðìàöèè ïèðàìèäû ðîñòà, ÷òî îò-
ðàæàåòñÿ â êà÷åñòâåííîì ïîäîáèè çàâèñèìîñòåé θc(T ) è θ∗(T ), ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ.
4à,á. Îäíàêî, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 4â, â îáùåì ñëó÷àå ïîÿâëåíèå çàðîäûøà íà ïîâåðõ-
íîñòè 2D îñòðîâêà íå ãàðàíòèðóåò ïåðåõîäà ê 3D ðîñòó ïðè íèçêèõ T . Çäåñü, ââèäó
áîëåå âûñîêîãî çíà÷åíèÿ áàðüåðà Øâ�åáåëÿ (∆Es = 0.3 ýÂ) çàðîäûø îáðàçóåòñÿ íà ðàí-
íåé ñòàäèè ðîñòà âî âñåì òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå. Íî òàêîé áîëüøîé áàðüåð Øâ�åáåëÿ
ïðåïÿòñòâóåò ïåðåõîäó àäàòîìîâ ñ èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè íà òåððàñó ïèðàìèäû. Ñëåäóåò
òàêæå îòìåòèòü, ÷òî äàííàÿ ìîäåëü íå ó÷èòûâàåò ôîðìèðîâàíèÿ íåðàâíîâåñíûõ èçëî-
ìîâ (1D îñòðîâêîâ). Èíòåíñèâíîå îáðàçîâàíèå òàêèõ èçëîìîâ ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ T

(áîëüøèõ F ) äîëæíî ïðèâîäèòü ê óìåíüøåíèþ ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè è, ñëåäîâàòåëü-
íî, ê ôîðìèðîâàíèþ ñïëîøíîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ [4,16] ïîêàçàëè, ÷òî ìíîãîñëîéíûå îñòðîâêè Si è
Ge íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7x7 îáðàçóþòñÿ ïðè îòíîñèòåëüíî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ è
ìàëûõ ïîòîêàõ îñàæäàåìîãî âåùåñòâà. Ïðè ýòîì ðîñò âåðõíèõ áèñëîåâ (ÁÑ) ïðîèñõîäèò
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áåç ðàñòâîðåíèÿ íèæíèõ áèñëîåâ è 2D îñòðîâêè èìåþò ÷åòêî âûðàæåííóþ êèíåòè÷å-

ñêóþ ôîðìó ðîñòà â âèäå ðàâíîñòîðîííèõ òðåóãîëüíèêîâ. Óêàçàííîå âëèÿíèå òåìïåðà-
òóðû è ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà íà ôîðìèðîâàíèå îñòðîâêîâ ìîæåò áûòü ñâÿçàíî
ñ îñîáåííîñòÿìè ïåðåíîñà âåùåñòâà ÷åðåç êðàÿ 2D îñòðîâêîâ, ðàñòóùèõ ïî ìåõàíèçìó
�ðÿä-çà-ðÿäîì�. Äàííûé ïðîöåññ ðàññìàòðèâàëñÿ ïðè ñëåäóþùèõ óïðîùàþùèõ ïðåäïî-
ëîæåíèÿõ. Ñ÷èòàëîñü, ÷òî ôîðìèðîâàíèå ìíîãîñëîéíîãî îñòðîâêà îïðåäåëÿåòñÿ ñêîðî-
ñòüþ ðàçðàñòàíèÿ çàðîäûøåé âåðõíèõ ñëîåâ. Èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëü ðîñòà äâóõóðîâ-
íåâûõ ïèðàìèä, ñîñòîÿùèõ èç 2D îñòðîâêîâ òîëùèíîé 1 ÁÑ. Ïîëàãàëîñü, ÷òî âåðõíèé
îñòðîâîê ïèðàìèäû ïîãëîùàåò âñå âåùåñòâî, ïîñòóïàþùåå íà ïîâåðõíîñòü ïèðàìèäû
çà ñ÷åò àäñîðáöèè è ïåðåõîäà àäàòîìîâ ÷åðåç íèæíþþ ñòóïåíü è ÷òî îòðûâ àòîìîâ èç
èçëîìîâ íåñóùåñòâåí. Â ýòîì ñëó÷àå

dθ1
dθ

=
1− θ1

1 + ηl(θ)
;

dθ2
dθ

=
θ1 + ηl(θ)

1 + ηl(θ)
. (12)

Äëÿ ïàðàìåòðà ïðîíèöàåìîñòè íèæíåé ñòóïåíè ηl èñïîëüçîâàëîñü âûðàæåíèå (8) ïðè
k−
eu ≫ k−

el . Â ñëó÷àå áûñòðîé ìèãðàöèè àäàòîìîâ âäîëü êðàÿ è âîêðóã óãëîâ îñòðîâêà
tgr = 1/(3k+

len1), ãäå êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ âáëèçè ñòóïåíè n1 óäîâëåòâîðÿåò óðàâíå-
íèþ áàëàíñà ïîòîêîâ àòîìîâ, àäñîðáèðóþùèõñÿ íà èñõîäíóþ ïîâåðõíîñòü è ïðèñîåäè-
íÿþùèõñÿ ê îñòðîâêàì, F (1− θ1) = 3Lk+

leNn1 (3L � ïåðèìåòð îñòðîâêà). Âðåìÿ îæèäà-
íèÿ ïîÿâëåíèÿ çàðîäûøà 1D îñòðîâêà tnuc = ∆t/pnuc, ãäå ∆t = 1/(3Lk+

len1) � ñðåäíèé
èíòåðâàë âðåìåíè ìåæäó àêòàìè ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìîâ ê êðàþ ïèðàìèäû è pnuc �
âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ óñòîé÷èâîãî çàðîäûøà â ðàñ÷åòå íà îäèí àêò ïðèñîåäèíåíèÿ.
Ïðè âû÷èñëåíèè pnuc ïîëàãàëîñü, ÷òî çàðîäûø îáðàçóåòñÿ, åñëè â ìîìåíò ïðèñîåäèíå-
íèÿ àäàòîìà íà êðàå îñòðîâêà óæå ïðèñóòñòâóåò i àäàòîìîâ, ãäå i � ðàçìåð êðèòè÷åñêîãî
çàðîäûøà 1D îñòðîâêà [17]. Íàèëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì áûëî äîñòèãíóòî ïðè
i = 2. Ïðè ýòîì ηl ∼ (kdis/De)[k

−
euN/(1−θ1)F ]2, ãäå kdis � êîíñòàíòà ñêîðîñòè äèññîöèàöèè

äèìåðà íà êðàå îñòðîâêà.
×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé (12) ïðîâîäèëîñü ïðè N = C(F/ν)χeE/kBT , ãäå

C = 0.25, ν = 5 × 1013 c−1, χ = 0.8 è E = 1.44 ýÂ, (÷òî ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì ðåçóëüòàòàì [16]) è ïðè çíà÷åíèÿõ ýíåðãèé àêòèâàöèè, òèïè÷íûõ äëÿ ñèñòåìû
Ge/Si(111) è óäîâëåòâîðÿþùèõ ïðèáëèæåíèÿì ìîäåëè: Ee = 0.8 ýÂ, Edis = 1.3 ýÂ è
E−

eu = 1.6 ýÂ. Ïðèíèìàëîñü, ÷òî çàðîäûø íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà ïîÿâëÿåòñÿ ïðè
θ1 = 0.1 ÁÑ. Ðåçóëüòàòû èíòåãðèðîâàíèÿ äåìîíñòðèðóþò ñáëèæåíèå ñòóïåíåé ïèðàìèäû
áåç ðàñòâîðåíèÿ íèæíåãî 2D îñòðîâêà ïðè ñòåïåíè ïîêðûòèÿ θ = θ∗, ïðè÷åì θ∗ óìåíü-
øàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì F è óâåëè÷åíèåì T (Ðèñ. 5à). Òàêèì îáðàçîì, â ñîîòâåòñòâèè ñ
ýêñïåðèìåíòîì [4,16], ôîðìèðîâàíèå ìíîãîñëîéíûõ îñòðîâêîâ äîëæíî ïðîèñõîäèòü ïðè
îòíîñèòåëüíî ìàëûõ F è âûñîêèõ T .

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû îáúÿñíÿþòñÿ ïîâåäåíèåì ïàðàìåòðà ïðîíèöàåìîñòè ηl ïðè
èçìåíåíèè F è T (ðèñ. 5á). Óâåëè÷åíèå ηl ñ óìåíüøåíèåì F îáóñëîâëåíî óìåíüøåíèåì
êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ n1. Âñëåäñòâèå ýòîãî óâåëè÷èâàåòñÿ èíòåðâàë âðåìåíè ìåæäó
àêòàìè ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìîâ ê êðàþ îñòðîâêà, ÷òî ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ âðåìåíè
îæèäàíèÿ ïîÿâëåíèÿ 1D îñòðîâêà è, ñëåäîâàòåëüíî, ê ðîñòó ïðîíèöàåìîñòè êðàÿ îñòðîâ-
êà. Óâåëè÷åíèå ηl ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû îáóñëîâëåíî óâåëè÷åíèåì ÷àñòîò äèññîöèàöèè
äèìåðà è îòðûâà àäàòîìà îò êðàÿ îñòðîâêà.
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Ðèñ. 5: Çàâèñèìîñòè õàðàêòåðíîé ñòåïåíè ïîêðûòèÿ ïîâåðõíîñòè (à) è ïàðàìåòðà ïðî-
íèöàåìîñòè ñòóïåíè (á) îò òåìïåðàòóðû ïðè çíà÷åíèÿõ ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà
F = 10−5, 10−4 è 10−3 (ÁÑ/ñ).

Â òðåòüåé ãëàâå àíàëèòè÷åñêè è ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäó-
åòñÿ êèíåòèêà îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ íà íà÷àëüíîé (ñóáìîíîñëîéíîé) ñòàäèè ðîñòà
íà ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Àíàëèòè÷åñêèå ìîäåëè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îáîá-
ùåíèÿ ñòàíäàðòíîé ìîäåëè [6], ó÷èòûâàþùèå õàðàêòåðíûå îñîáåííîñòè îáðàçîâàíèÿ è
ðîñòà 2D îñòðîâêîâ íà ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè: ôîðìèðîâàíèå ìåòàñòàáèëü-
íûõ íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðîâ è íàëè÷èå ìàãè÷åñêèõ ðàçìåðîâ 2D îñòðîâêîâ. Ïðè
êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâàëàñü êèíåòè÷åñêàÿ Ìîíòå-Êàðëî ìîäåëü ýïè-
òàêñèàëüíîãî ðîñòà, ïîçâîëÿþùàÿ èìèòèðîâàòü äâóõñòàäèéíûé ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ
çàðîäûøà 2D îñòðîâêà è ìåõàíèçì ðîñòà 2D îñòðîâêîâ �ðÿä çà ðÿäîì�.

Ìèíèìàëüíàÿ ìîäåëü ìíîãîñòàäèéíîãî ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ ýïèòàêñèàëüíûõ 2D
îñòðîâêîâ ïðåäïîëàãàåò, ÷òî êëàñòåð, îáðàçîâàâøèéñÿ ïðè âñòðå÷å äâóõ àäàòîìîâ (äè-
ìåð), íåïîäâèæåí è íå ðàñïàäàåòñÿ íà àäàòîìû çà âðåìÿ ðîñòà ìîíîñëîÿ. Ïðè ýòîì àòî-
ìû äèìåðà íàõîäÿòñÿ â ìåòàñòàáèëüíûõ ïîëîæåíèÿõ, îòëè÷íûõ îò ïîëîæåíèé àòîìîâ
íîâîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ (ýïèòàêñèàëüíûõ ïîëîæåíèé). Äàëüíåéøèé óñòîé÷èâûé
ðîñò äàííîãî êëàñòåðà òðåáóåò ëîêàëüíîãî ñíÿòèÿ ðåêîíñòðóêöèè â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå
ïîä êëàñòåðîì è ïåðåõîäà àòîìîâ êëàñòåðà â ýïèòàêñèàëüíûå ïîëîæåíèÿ. Ðàññìàòðèâà-
þòñÿ äâà âîçìîæíûõ àòîìíûõ ìåõàíèçìà ïðîòåêàíèÿ äàííîãî ïðîöåññà. Ñîãëàñíî ïåð-
âîìó ìåõàíèçìó (ìîäåëü À), ëîêàëüíîå ñíÿòèå ðåêîíñòðóêöèè (òðàíñôîðìàöèÿ äèìåðà)
íå òðåáóåò ïðèñîåäèíåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ àòîìîâ è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òåðìè÷åñêè àê-
òèâèðóåìûé íåîáðàòèìûé ïðîöåññ, ñâÿçàííûé ñ ïðåîäîëåíèåì ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà
Enuc. Âòîðîé ìåõàíèçì (ìîäåëü Á) ïðåäïîëàãàåò, ÷òî òðàíñôîðìàöèÿ �íåýïèòàêñèàëü-
íîãî� äèìåðà â ìèíèìàëüíûé ýïèòàêñèàëüíûé îñòðîâîê èíèöèèðóåòñÿ ïðèñîåäèíåíèåì
äîïîëíèòåëüíîãî àòîìà. Ïðè ýòîì òàêæå òðåáóåòñÿ ïðåîäîëåíèå àêòèâàöèîííîãî áàðüå-
ðà Enuc, ïðåâûøàþùåãî ýíåðãèþ àêòèâàöèè ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè Es íà âåëè÷èíó
∆Enuc. Ïðèíöèïèàëüíîå îòëè÷èå äàííûõ ìåõàíèçìîâ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ÷àñòîòà
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Ðèñ. 6: Çàâèñèìîñòè êîíöåíòðà-
öèè ýïèòàêñèàëüíûõ 2D îñòðîâ-
êîâ, îáðàçóþùèõñÿ â íåñòàí-
äàðòíîì ñòàöèîíàðíîì ðåæèìå,
îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà
ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ñòåïå-
íè ïîêðûòèÿ è áàðüåðà òðàíñ-
ôîðìàöèè.

òðàíñôîðìàöèè �íåýïèòàêñèàëüíûõ� êëàñòåðîâ â ýïèòàêñèàëüíûå îñòðîâêè â ìîäåëè À
íå çàâèñèò îò ïðîòåêàíèÿ äðóãèõ ïðîöåññîâ íà ïîâåðõíîñòè, òîãäà êàê â ìîäåëè Á ÷à-
ñòîòà òðàíñôîðìàöèè óìåíüøàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ.

Êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ n1, �íåýïèòàêñèàëüíûõ� äèìåðîâ N∗
2 è ýïèòàêñèàëüíûõ îñò-

ðîâêîâ N óäîâëåòâîðÿþò êèíåòè÷åñêèì óðàâíåíèÿì

dn1

dt
= F − 2σ1Dn2

1 −Ginc,
dN∗

2

dt
= σ1Dn2

1 −Gtr,
dN

dt
= Gtr, (13)

ãäå Ginc � ïîòîê àäàòîìîâ, íåîáðàòèìî ïðèñîåäèíÿþùèõñÿ ê êëàñòåðàì ðàçìåðà s ≥
2 è Gtr � ñêîðîñòü òðàíñôîðìàöèè äèìåðà. Â ìîäåëè À: Ginc = σavDn1N , ãäå N =∑

s=2Ns; Gtr = KtrN
∗
2 , ãäå Ktr = ν exp (−Enuc/kBT ) � ÷àñòîòà òðàíñôîðìàöèè äèìåðà â

ìèíèìàëüíûé ýïèòàêñèàëüíûé îñòðîâîê. Â ìîäåëè Á: Ginc = Gtr + σavDn1N , ãäå N =∑
s=3Ns; Gtr = σ2Ktrn1N

∗
2 . Çäåñü σ1 è σav � êîýôôèöèåíòû çàõâàòà (capture numbers [6]),

êîòîðûå ïîëàãàþòñÿ ïîñòîÿííûìè ïîðÿäêà åäèíèöû.
Àíàëèç óðàâíåíèé (13) è êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçàëè, ÷òî íåçàâèñèìî

îò ìåõàíèçìà òðàíñôîðìàöèè íåýïèòàêñèàëüíîãî êëàñòåðà, ïðè ìàëûõ F (âûñîêèõ T )
ðåàëèçóåòñÿ ñòàíäàðòíûé êâàçèñòàöèîíàðíûé ðåæèì îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ, ïðè
êîòîðîì âûïîëíÿåòñÿ êëàññè÷åñêîå ñêåéëèíãîâîå ñîîòíîøåíèå N ∼ (F/D)1/3. Â ñëó-
÷àå òðàíñôîðìàöèè ïî ìåõàíèçìó À äëÿ ýòîãî äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ íåðàâåíñòâî Ptr ≫
(F/D)1/2, ãäå Ptr = Ktr/D = exp (−∆Enuc/kBT ) � âåðîÿòíîñòü òðàíñôîðìàöèè êëàñòåðà
çà âðåìÿ äèôôóçèîííîãî ñêà÷êà. Â ìîäåëè Á òðåáóåòñÿ âûïîëíåíèå áîëåå æåñòêîãî óñëî-
âèÿ Ptr ≫ (F/D)1/3. Ïðè áîëüøèõ F (íèçêèõ T ) îáðàçîâàíèå 2D îñòðîâêîâ ïðîèñõîäèò
â ðåæèìå íàêîïëåíèÿ àäñîðáèðóþùèõñÿ àòîìîâ â íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðàõ. Çäåñü
êîíöåíòðàöèÿ îñòðîâêîâ óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì F è óâåëè÷èâàåòñÿ ñ óâåëè÷åíè-
åì T : N ∼ (D/F )Ptr (ìîäåëü À) è N ∼ (D/F )1/2Ptr (ìîäåëü Á). Äàííûå ñîîòíîøåíèÿ
ðåàëèçóþòñÿ ïðè Ptr ≤ (F/D)3/2 è Ptr ≤ F/D, ñîîòâåòñòâåííî. Â öåëîì, çàâèñèìîñòè
êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà è òåìïåðàòóðû ðîñòà íåìîíî-
òîííûå (èìåþò ìàêñèìóì è ìèíèìóì, ñîîòâåòñòâåííî).

Èíòåðåñíî, ÷òî â ñëó÷àå ïðåâðàùåíèÿ ïî ìåõàíèçìó Á ïðè (F/D)1/3 ≥ Ptr ≫ (F/D)1/2

19



ìîäåëü ïðåäñêàçûâàåò ñóùåñòâîâàíèå íåñòàíäàðòíîãî ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà îáðàçîâà-
íèÿ îñòðîâêîâ, â êîòîðîì àäàòîìû, â îñíîâíîì, âñòðàèâàþòñÿ â îñòðîâêè, íî îáðàçî-
âàíèå îñòðîâêîâ òîðìîçèòñÿ òðàíñôîðìàöèåé íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðîâ. Ïðè ýòîì
èìååò ìåñòî íåñòàíäàðòíîå ñêåéëèíãîâîå ñîîòíîøåíèå N ∼ (F/D)1/4P

1/4
tr , óêàçûâàþùåå

íà íåîáû÷íî ñëàáóþ çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî âå-
ùåñòâà, áëèçêóþ ê ïîëó÷åííîé â ýêñïåðèìåíòàõ ïî ýïèòàêñèè êðåìíèÿ íà ïîâåðõíîñòè
Si(111)-7x7 ïðè îòíîñèòåëüíî íèçêîé òåìïåðàòóðå ðîñòà. Ïðåäñêàçàíèÿ àíàëèòè÷åñêîé
ìîäåëè íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîîòâåòñòâèè ñ ðåçóëüòàòàìè Ìîíòå-Êàðëî ìîäåëèðîâàíèÿ
(ðèñ. 6).

Îáîáùåíèå ìîäåëè äëÿ îïèñàíèÿ îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ êðåìíèÿ íà ïîâåðõíîñòè
Si(111)-7x7 îñíîâûâàëîñü íà ñëåäóþùèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (ðàáîòû [19]-[21] â
ñïèñêå ïóáëèêàöèé ïî òåìå äèññåðòàöèè): (à) ïðè ñóáìîíîñëîéíîì ïîêðûòèè íà ïîâåðõ-
íîñòè íàáëþäàþòñÿ òðè òèïà îáúåêòîâ: îäèíî÷íûå íåýïèòàêñèàëüíûå êëàñòåðû, ñîäåð-
æàùèå âîñåìü àòîìîâ êðåìíèÿ; ïàðû êëàñòåðîâ, íàõîäÿùèõñÿ â ñîñåäíèõ ïîëóÿ÷åéêàõ
ðåêîíñòðóêöèè 7õ7; ýïèòàêñèàëüíûå 2D îñòðîâêè. Êîíöåíòðàöèÿ ïàð êëàñòåðîâ íàìíî-
ãî ïðåâûøàåò êîíöåíòðàöèþ, ïîëó÷àþùóþñÿ ïðè ñëó÷àéíîì ðàçìåùåíèè êëàñòåðîâ ïî
ïîëóÿ÷åéêàì, ÷òî óêàçûâàåò íà ïðåäïî÷òèòåëüíîå îáðàçîâàíèå êëàñòåðà â ïîëóÿ÷åé-
êå, ñîñåäíåé ñ óæå îáðàçîâàâøèìñÿ êëàñòåðîì; (á) ìèíèìàëüíûé 2D îñòðîâîê çàíèìàåò
ïëîùàäü, ðàâíóþ îäíîé ÿ÷åéêå 7õ7; (â) íåýïèòàêñèàëüíûå êëàñòåðû íåïîäâèæíû è ñòà-
áèëüíû êàê îòíîñèòåëüíî ðàñïàäà, òàê è îòíîñèòåëüíî ïðèñîåäèíåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ
àòîìîâ. Ìîäåëü ïðåäïîëàãàåò, ÷òî îáðàçîâàíèå ìèíèìàëüíîãî ýïèòàêñèàëüíîãî îñòðîâ-
êà Si ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå òðåõñòàäèéíîãî ïðîöåññà, âêëþ÷àþùåãî: (1) îáðàçîâàíèå
ñòàáèëüíîãî êëàñòåðà â ñâîáîäíîé ïîëóÿ÷åéêå çà ñ÷åò ïîïàäàíèÿ â íåå ìèãðèðóþùèõ ïî
ïîâåðõíîñòè àäàòîìîâ Si; (2) îáðàçîâàíèå ñòàáèëüíîãî êëàñòåðà â ñîñåäíåé ïîëóÿ÷åéêå
è, òàêèì îáðàçîì, ôîðìèðîâàíèå ïàðû êëàñòåðîâ, çàíèìàþùåé ÿ÷åéêó ðåêîíñòðóêöèè
7õ7; (3) ëîêàëüíîå ñíÿòèå ðåêîíñòðóêöèè â ÿ÷åéêå, çàíÿòîé ïàðîé êëàñòåðîâ, â ðåçóëü-
òàòå ÷åãî äàííàÿ ïàðà òðàíñôîðìèðóåòñÿ â 2D îñòðîâîê. Ïðîöåññ îïèñûâàåòñÿ öåïî÷êîé
êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé äëÿ êîíöåíòðàöèé àäàòîìîâ n1, îäèíî÷íûõ êëàñòåðîâ nc, ïàð
êëàñòåðîâ np è 2D îñòðîâêîâ N :

dn1

dt
= F −G∗ −Ginc;

dnc

dt
= Jc − Jp;

dnp

dt
= Jp − J2D;

dN

dt
= J2D, (14)

ãäå G∗ � ÷èñëî àäàòîìîâ, ðàñõîäóþùèõñÿ â åäèíèöó âðåìåíè íà ôîðìèðîâàíèå êëà-
ñòåðîâ; Ginc = σavDn1N � ïîòîê àäàòîìîâ â 2D îñòðîâêè; Jc = σiDeEi/kBTni+1

1 , Jp =

σjDeEj/kBTnj+1
1 nc è J2D = σkDeEk/kBTnk+1

1 np � ñêîðîñòè ôîðìèðîâàíèÿ îäèíî÷íûõ êëà-
ñòåðîâ, ïàð êëàñòåðîâ è 2D îñòðîâêîâ, ñîîòâåòñòâåííî. Çäåñü i è j � ðàçìåð êðèòè÷åñêîãî
çàðîäûøà îäèíî÷íîãî êëàñòåðà è êëàñòåðà, îáðàçóþùåãîñÿ ïî ñîñåäñòâó ñ îäèíî÷íûì
êëàñòåðîì, ñîîòâåòñòâåííî; Ei è Ej � ñîîòâåòñòâóþùèå ýíåðãèè äèññîöèàöèè êðèòè÷å-
ñêèõ çàðîäûøåé; k + 1 � ÷èñëî àòîìîâ, êîòîðûå äîëæíû ïðèñîåäèíèòüñÿ ê ïàðå êëà-
ñòåðîâ, ÷òîáû èíèöèèðîâàòü ïðåâðàùåíèå åå â ýïèòàêñèàëüíûé îñòðîâîê; Ek � ñóììà
ýíåðãèè äèññîöèàöèè êðèòè÷åñêîãî çàðîäûøà è âçÿòîãî ñ îáðàòíûì çíàêîì äîïîëíè-
òåëüíîãî áàðüåðà äëÿ òðàíñôîðìàöèè ïàðû êëàñòåðîâ ∆Enuc.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå çàâèñèìîñòè êîíöåíòðàöèé îäèíî÷íûõ êëàñòåðîâ, ïàð êëàñòå-
ðîâ è 2D îñòðîâêîâ îò ïîòîêà àòîìîâ Si è òåìïåðàòóðû ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå:
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nc ∼ F βeEc/kBT ; np ∼ F γeEp/kBT ; N2D ∼ F χeE2D/kBT . Òàêîãî òèïà ñîîòíîøåíèÿ ôîðìàëü-
íî ñëåäóþò èç óðàâíåíèé (14), åñëè dn1/dt ≈ F − Ginc ≈ 0 (êâàçèñòàöèîíàðíàÿ ñòàäèÿ
îáðàçîâàíèÿ îñòðîâêîâ) è åñëè ðåàëèçóåòñÿ îäèí èç ñëåäóþùèõ ÷åòûðåõ ðåæèìîâ îáðà-
çîâàíèÿ îñòðîâêîâ: (I) Jc ≈ Jp ≈ J2D; (II) Jc ≈ Jp è Jp ≫ J2D; (III) Jc ≫ Jp è Jp ≈ J2D;
(IV) Jc ≫ Jp ≫ J2D. Ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîêàçàëî, ÷òî â ñëó÷àå
îòíîñèòåëüíî íèçêèõ òåìïåðàòóð (613K < T < 680K) ñîîòâåòñòâèå òåîðèè ýêñïåðèìåí-
òó äîñòèãàåòñÿ ëèøü ïðè îáðàçîâàíèè îñòðîâêîâ â ðåæèìå II. Çäåñü ïðè i = j = 1 è
k = 0 èìååì β = 0, γ = 0.5 è χ = 0.25, ÷òî áëèçêî ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì
β = −0.1± 0.1, γ = 0.44± 0.1 è χ = 0.24± 0.03. Ïîñêîëüêó i = j = 1, òî äèìåð Si ÿâëÿåò-
ñÿ ñòàáèëüíûì çàðîäûøåì îäèíî÷íîãî êëàñòåðà è êëàñòåðà â ñîñåäíåé ïîëóÿ÷åéêå. Ïðè
ýòîì k = 0 îçíà÷àåò, ÷òî ïðèñîåäèíåíèå ëèøü îäíîãî äîïîëíèòåëüíîãî àòîìà òðåáóåòñÿ
äëÿ òîãî, ÷òîáû èíèöèèðîâàòü ïðåâðàùåíèå ïàðû êëàñòåðîâ â 2D îñòðîâîê. Ñðàâíåíèå
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ çàâèñèìîñòåé ïîçâîëèëî òàêæå îöåíèòü çíà÷åíèÿ
ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû äëÿ àäàòîìà, ñîçäàâàåìîé êëàñòåðîì â ñîñåäíåé ÿ÷åéêå
(0.49 ýÂ), áàðüåðà äëÿ òðàíñôîðìàöèè ïàðû êëàñòåðîâ (1.26 ýÂ) è ýíåðãèè àêòèâàöèè
ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè (1.11 ýÂ).

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âîçìîæíîñòü ðåàëèçàöèè êâàçèñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà II ñëå-
äóåò èç ðàññìîòðåííîé âûøå ìèíèìàëüíîé ìîäåëè îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ íà ðåêîí-
ñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Äåéñòâèòåëüíî, â äàííîì ðåæèìå îáðàçîâàíèå îäèíî÷íûõ
êëàñòåðîâ è èõ ïðåâðàùåíèå â ïàðû êëàñòåðîâ íå ÿâëÿþòñÿ ïðîöåññàìè, ëèìèòèðóþ-
ùèìè ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, îáðàçîâàíèå 2D îñòðîâêîâ
ìîæíî ðàññìàòðèâàòü íåçàâèñèìî îò íàëè÷èÿ îäèíî÷íûõ êëàñòåðîâ. Â ýòîì ñëó÷àå ïðè
i = j = 1 è k = 0 óðàâíåíèÿ (14) ôàêòè÷åñêè ñâîäÿòñÿ ê óðàâíåíèÿì (13) ìîäåëè Á, ãäå
íåòðàíñôîðìèðîâàííûé äèìåð èãðàåò ðîëü ïàðû êëàñòåðîâ.

Ñëàáàÿ çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà ìî-
æåò áûòü òàêæå ñâÿçàíà ñ îñîáåííîñòÿìè âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â êðàÿ ìàãè÷åñêèõ îñò-
ðîâêîâ. Ïðèñóòñòâèå â ðàñïðåäåëåíèè îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì ÷åòêî âûðàæåííûõ ïèêîâ
ïðè ìàãè÷åñêèõ ðàçìåðàõ èìååò ìåñòî, åñëè ñêîðîñòü ôîðìèðîâàíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî
ðÿäà âäîëü êðàÿ ìàãè÷åñêîãî îñòðîâêà îãðàíè÷åíà ñêîðîñòüþ îáðàçîâàíèÿ çàðîäûøà
ðÿäà (1D îñòðîâêà). Çàìåäëåííîå îáðàçîâàíèå çàðîäûøà ðÿäà ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíî
ñëàáîé ñâÿçüþ àäàòîìà ñ îñòðîâêîì (áîëüøîé ÷àñòîòîé îòðûâà àäàòîìà) èç-çà ñðàâ-
íèòåëüíî ìàëîé ïëîòíîñòè îáîðâàííûõ ñâÿçåé íà òîðöå ðåêîíñòðóèðîâàííîé ñòóïåíè,
îãðàíè÷èâàþùåé îñòðîâîê. Â ýòîì ñëó÷àå ñòàíäàðòíîå âûðàæåíèå Ginc = σavDn1N äëÿ
ïîòîêà àäàòîìîâ â 2D îñòðîâêè, ïðåäïîëàãàþùåå áåçîòðûâíîå ïðèñîåäèíåíèå àäàòîìà
ê îñòðîâêó, íåïðèãîäíî äëÿ îïèñàíèÿ îáðàçîâàíèÿ è ðîñòà îñòðîâêîâ.

Âûðàæåíèå äëÿ Ginc, ó÷èòûâàþùåå óïîìÿíóòûå îñîáåííîñòè ðîñòà 2D îñòðîâêîâ,
áûëî ïîëó÷åíî â ðàìêàõ ñëåäóþùåé ìîäåëè. Ðàññìàòðèâàëñÿ àíñàìáëü 2D îñòðîâêîâ,
ðàñòóùèõ ïî ìåõàíèçìó �ðÿä çà ðÿäîì�, ïðè êîòîðîì çàâåðøåíèå ðÿäîâ ñîîòâåòñòâóåò ïî-
ñëåäîâàòåëüíîñòè ìàãè÷åñêèõ ðàçìåðîâ îñòðîâêîâ mk (k = 1, 2, 3, ...). Ïîëàãàëîñü, ÷òî
îáðàçîâàíèå óñòîé÷èâîãî çàðîäûøà íîâîãî àòîìíîãî ðÿäà ïðîèñõîäèò ïðè âñòðå÷å äâóõ
àäàòîìîâ íà êðàå ìàãè÷åñêîãî 2D îñòðîâêà. Ïðåíåáðåãàëîñü âîçìîæíîñòüþ îòðûâà àòî-
ìà èç èçëîìà, óãëà îñòðîâêà è ïîëíîñòüþ çàñòðîåííîãî ðÿäà âäîëü êðàÿ îñòðîâêà. Ïðè
âû÷èñëåíèè âðåìåíè îæèäàíèÿ ïîÿâëåíèÿ 1D îñòðîâêà èñïîëüçîâàëñÿ ïîäõîä, ïîäîá-
íûé èñïîëüçîâàâøåìóñÿ â [17] äëÿ âû÷èñëåíèÿ ÷àñòîòû îáðàçîâàíèè çàðîäûøà íîâîãî
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Ðèñ. 7: Çàâèñèìîñòè êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îò âåðîÿòíîñòè îòðûâà àäàòîìà îò êðàÿ
ìàãè÷åñêîãî îñòðîâêà (à) è îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà (á).

ñëîÿ íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàëîñü, ÷òî àäàòîì, îòîðâàâøèéñÿ îò
êðàÿ îñòðîâêà, èìååò øàíñû âåðíóòüñÿ íà êðàé äàííîãî îñòðîâêà äî âñòðå÷è ñ äðóãèì
àäàòîìîì èëè äî ïðèñîåäèíåíèÿ ê êðàþ êàêîãî-ëèáî èíîãî îñòðîâêà. Ïîýòîìó, âìåñòî
ýëåìåíòàðíîé ÷àñòîòû îòðûâà àäàòîìà îò êðàÿ ìàãè÷åñêîãî îñòðîâêà ðàçìåðà mk ðàñ-
ñìàòðèâàëàñü ÷àñòîòà γmk+1 ∼ σmk

ω−
mk+1/(mk+1 − mk), ñ êîòîðîé àäàòîì áåçâîçâðàòíî

óõîäèò îò îñòðîâêà äàííîãî ðàçìåðà â ðåçóëüòàòå îòðûâà [18]. Çäåñü ýëåìåíòàðíàÿ ÷à-
ñòîòà îòðûâà ω−

mk+1 ∼ De−Eb/kBT , ãäå Eb � ýíåðãèÿ ñâÿçè àäàòîìà ñ àòîìíî-ãëàäêèì
êðàåì îñòðîâêà. Ïîä ÷àñòîòîé ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìà ïîíèìàëàñü ÷àñòîòà, ñ êîòîðîé
àäàòîì, ñîâåðøàþùèé ñëó÷àéíûå áëóæäàíèÿ ïî ïîâåðõíîñòè, íàõîäèò îñòðîâîê äàííîãî
ðàçìåðà: ω+

mk
= σmk

Dn1.
Ïðè áîëüøîé ÷àñòîòå îòðûâà àäàòîìà îò êðàÿ ìàãè÷åñêîãî îñòðîâêà èç ìîäåëè ñëå-

äóåò: Ginc = ζσavDP−1n2
1θ, ãäå P = e−Eb/kBT � âåðîÿòíîñòü îòðûâà àäàòîìà è ζ � ïî-

ñòîÿííàÿ ïîðÿäêà åäèíèöû. Ñ ó÷åòîì äàííîãî âûðàæåíèÿ, ñòàöèîíàðíûå êèíåòè÷åñêèå
óðàâíåíèÿ ïðèíèìàþò âèä

dn1/dt ≈ F − ζσavDP−1n2
1θ ≈ 0, dN/dt = σ1Dn2

1. (15)

Ïðè ïîñòîÿííûõ êîýôôèöèåíòàõ çàõâàòà èç (15) ñëåäóåò

n1 ∼ (F/D)
1
2P

1
2 , N ∼ P. (16)

Ñîãëàñíî (16) êîíöåíòðàöèÿ îñòðîâêîâ íå çàâèñèò îò ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà è
óâåëè÷èâàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû ðîñòà. Òàêîå íåîáû÷íîå, ñ ïîçèöèé êëàññè÷å-
ñêîé òåîðèè [6], ïîâåäåíèå êîíöåíòðàöèè îñòðîâêîâ îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî ïðè áîëüøèõ
γmk+1 âñòðàèâàíèå àäàòîìîâ â îñòðîâîê, êàê è îáðàçîâàíèå çàðîäûøà îñòðîâêà, ÿâëÿåòñÿ
ïðîöåññîì âòîðîãî ïîðÿäêà ïî êîíöåíòðàöèè àäàòîìîâ.

Äëÿ ïðîâåðêè ïðåäñêàçàíèé àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëè áûëî ïðîâåäåíî êîìïüþòåðíîå
ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Â êîìïüþòåðíîé ìîäåëè àòîìû ñëó÷àéíûì îá-
ðàçîì îñàæäàëèñü íà ïîâåðõíîñòü è ñîâåðøàëè ñëó÷àéíûå áëóæäàíèÿ ïóòåì ïðûæêîâ â
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Ðèñ. 8: Ðàñïðåäåëåíèå îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì ïðè T = 700K, F = 0.2ÌÑ/ñ è ýíåðãèè
ñâÿçè Eb ðàâíîé 0.8 ýÂ (à) è 0.3 ýÂ (á).

ñîñåäíèå àäñîðáöèîííûå öåíòðû. Äëÿ àäàòîìà, ïðèñîåäèíèâøåãîñÿ ê àòîìíî-ãëàäêîìó
ó÷àñòêó êðàÿ îñòðîâêà, äîïóñêàëèñü âîçìîæíîñòü ìèãðàöèè âäîëü êðàÿ îñòðîâêà è âîç-
ìîæíîñòü îòðûâà îò íåãî. Â ñîîòâåòñòâèè ñ àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëüþ, àäàòîì ñòàíîâèëñÿ
íåïîäâèæíûì ïðè ïîïàäàíèè â èçëîì èëè ïðè âñòðå÷å ñ äðóãèì àäàòîìîì. Ìîäåëèðîâà-
íèå ïðîâîäèëîñü ïðè Ee = Es = 0.6 ýÂ è ν = 1013 c−1 íà òðåóãîëüíîé ðåøåòêå ðàçìåðîì
4000 õ 2000 àòîìíûõ ìåñò äî äîñòèæåíèÿ ñòåïåíè ïîêðûòèÿ θ = 0.1 ÌÑ.

Ðèñ. 7à äåìîíñòðèðóåò íåëèíåéíóþ â öåëîì çàâèñèìîñòü N(P ). Ñëàáàÿ çàâèñèìîñòü
ïðè ìàëûõ P ñâÿçàíà ñ ôàêòè÷åñêè íåîáðàòèìûì ïðèñîåäèíåíèåì àäàòîìîâ ê îñòðîâ-
êàì. Ïðè áîëüøèõ P ïîñòóïàþùèå íà ïîâåðõíîñòü àòîìû îáðàçóþò îñòðîâêè ìèíèìàëü-
íîãî ìàãè÷åñêîãî ðàçìåðà m1 = 3, áåç äàëüíåéøåãî ðîñòà îñòðîâêîâ. Íàêëîí ëèíåéíî-
ãî (â äâîéíûõ ëîãàðèôìè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ) ó÷àñòêà çàâèñèìîñòè íà ðèñ. 7à ðàâåí
0.65±0.01, ÷òî ñóùåñòâåííî ìåíüøå çíà÷åíèÿ 1, ïðåäñêàçûâàåìîãî ñîîòíîøåíèÿìè (16).
Ýòî ñâÿçàíî ñ îòíîñèòåëüíî ìàëûì çíà÷åíèåì îòíîøåíèÿ D/F (≈ 2.4×109) ïðè âûáðàí-
íûõ ïàðàìåòðàõ ìîäåëèðîâàíèÿ. Ìîäåëèðîâàíèå, ïðîâåäåííîå ïðè D/F = 2.4 × 1010,
ïîêàçàëî óâåëè÷åíèå íàêëîíà äî 0.7± 0.01. Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 7á, çàâèñèìîñòü N(F )

ìîæåò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíà ñòåïåííîé çàâèñèìîñòüþ. Ïîêàçàòåëü ñòåïåíè ìåíÿåòñÿ
îò ïî÷òè ñòàíäàðòíîãî çíà÷åíèÿ 0.32, ïðè áîëüøîé ýíåðãèè ñâÿçè àäàòîìà ñ îñòðîâêîì
(Eb = 0.65 ýÂ), äî î÷åíü ìàëîãî çíà÷åíèÿ ≈ 0.03, ïðè ìàëîé ýíåðãèè ñâÿçè (Eb = 0.3 ýÂ),
÷òî ïðåâîñõîäíî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäñêàçàíèÿìè àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëè. Ðåçóëüòàòû êîì-
ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äåìîíñòðèðóþò ïåðåõîä, c óìåíüøåíèåì Eb, îò ñòàíäàðòíîé
(óáûâàþùåé) çàâèñèìîñòè N(T ) ê âîçðàñòàþùåé çàâèñèìîñòè, ÷òî òàêæå íàõîäèòñÿ â
õîðîøåì ñîãëàñèè ñ âûâîäàìè àíàëèòè÷åñêîé ìîäåëè. Êðîìå òîãî, óìåíüøåíèå ýíåðãèè
ñâÿçè Eb èìååò ñëåäñòâèåì ïåðåõîä îò ðàñïðåäåëåíèÿ îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì, áëèçêîãî
ê ñòàíäàðòíîìó ðàñïðåäåëåíèþ, ñ ïèêîì âáëèçè ñðåäíåãî ðàçìåðà îñòðîâêà, ê ïîñëåäî-
âàòåëüíîñòè ïèêîâ ïðè ìàãè÷åñêèõ ðàçìåðàõ, âûñîòà êîòîðûõ ìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ
ñ óâåëè÷åíèåì ìàãè÷åñêîãî ðàçìåðà (ðèñ. 8à,á).
Â ÷åòâåðòîé ãëàâå èññëåäóåòñÿ êèíåòèêà çàõâàòà ïðèìåñè è ôîðìèðîâàíèÿ ïåðåõîä-
íûõ êîíöåíòðàöèîííûõ îáëàñòåé (ÏÊÎ) ïðè ëåãèðîâàíèè â óñëîâèÿõ ÌËÝ. Ïîëàãàåòñÿ,
÷òî âñòðàèâàíèå àòîìîâ ïðèìåñè â êðèñòàëë, òàê æå êàê è âñòðàèâàíèå àòîìîâ îñíîâíî-
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Ðèñ. 9: Ýëåìåíòàðíûå ïðîöåññû, ðàññìàòðèâàåìûå â ìî-
äåëè: (1) àäñîðáöèÿ è äåñîðáöèÿ ïðèìåñè; (2) ïîâåðõ-
íîñòíàÿ äèôôóçèÿ ïðèìåñè; (3) ïðèñîåäèíåíèå è îòðûâ
ïðèìåñè â èçëîìå; (4) áëîêèðîâàíèå ïðèìåñè àòîìàìè
îñíîâíîãî âåùåñòâà; (5) áëîêèðîâàííûé àòîì ïðèìåñè;
(6) ïåðåñêîê àòîìà ïðèìåñè ÷åðåç ñòóïåíü.

ãî âåùåñòâà, ïðîèñõîäèò â èçëîìàõ íà ñòóïåíÿõ, à íàêîïëåíèå ïðèìåñè íà ïîâåðõíîñòè
êðèñòàëëà âî âðåìÿ ðîñòà (ïîâåðõíîñòíàÿ ñåãðåãàöèÿ ïðèìåñè) èìååò ìåñòî âñëåäñòâèå
ïåðåñêîêîâ àäàòîìîâ ïðèìåñè ÷åðåç äâèæóùèåñÿ ñòóïåíè. Ó÷èòûâàþòñÿ êîîïåðàòèâ-
íûå ýôôåêòû ïðè âñòðàèâàíèè àòîìîâ ïðèìåñè è îñíîâíîãî âåùåñòâà â èçëîìû [9],
ýôôåêò îòòåñíåíèÿ ïðèìåñè äâèæóùåéñÿ ñòóïåíüþ è îñîáåííîñòè ïîâåðõíîñòíîé ñåãðå-
ãàöèè ïðèìåñè ïðè ðîñòå ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ.

Àíàëèç êèíåòèêè âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ ïðèìåñè â èçëîìû íà ñòóïåíÿõ ïðîâîäèëñÿ â
ðàìêàõ ñëåäóþùåé ïðîñòîé ìîäåëè ëåãèðîâàíèÿ ïðè ñîîñàæäåíèè ïðèìåñè è îñíîâíîãî
âåùåñòâà. Ïîëàãàëîñü, ÷òî ðîñò êðèñòàëëà ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò äâèæåíèÿ ïðÿìîëèíåéíûõ
âèöèíàëüíûõ ñòóïåíåé ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäó ñòóïåíÿìè ðàâíûì l; èçëîìû ðàâíîìåðíî
ðàñïðåäåëåíû âäîëü êðàÿ ñòóïåíè è èìåþò åäèíè÷íóþ ãëóáèíó; êîððåëÿöèè ìåæäó ïîëî-
æåíèÿìè ñîñåäíèõ èçëîìîâ [9] îòñóòñòâóþò. Ñ÷èòàëîñü, ÷òî áàðüåðû äëÿ ïðèñîåäèíåíèÿ
ïðèìåñè ê ñòóïåíè ñ íèæíåé è âåðõíåé òåððàñ îäèíàêîâû; ïðèìåñü îäíîðîäíî ðàñïðå-
äåëåíà ïî ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà; àäàòîì ïðèìåñè ïðèñîåäèíÿåòñÿ ê èçëîìó íàïðÿìóþ,
ìèíóÿ ïîëîæåíèå àäñîðáöèè íà ãëàäêîì ó÷àñòêå êðàÿ ñòóïåíè; êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè
íà òåððàñàõ, íà ñòóïåíÿõ (â èçëîìàõ) è â îáúåìå êðèñòàëëà ìàëà. Çàõâàò ïðèìåñè ñòó-
ïåíüþ ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå áëîêèðîâàíèÿ (�çàìóðîâûâàíèÿ� [9]) àòîìîâ ïðèìåñè â
èçëîìàõ àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà. Äàííûé ìåõàíèçì çàõâàòà ïðèìåñè ïðåäïîëàãà-
åò, ÷òî àòîì ïðèìåñè ìîæåò îòîðâàòüñÿ îò èçëîìà ëèøü êîãäà îí ÿâëÿåòñÿ ïîñëåäíåé
÷àñòèöåé â íåçàâåðøåííîì àòîìíîì ðÿäå (ðèñ. 9).

Îòíîñèòåëüíûå êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè â àäñëîå c1, â èçëîìå c2 è â èçëîìå, áëîêèðî-
âàííîé i− 2 àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà, ci (i = 3, 4, 5, . . .) óäîâëåòâîðÿþò áåñêîíå÷íîé
öåïî÷êå êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé (îáîçíà÷åíèÿ A è B îòíîñÿòñÿ ê îñíîâíîìó âåùåñòâó
è ê ïðèìåñè, ñîîòâåòñòâåííî):

dc1(t)/dt = J − (kdes + 2Θkk
+
AB)c1(t) + Θkω

−
ABc2(t);

dc2(t)/dt = 2k+
ABc1(t)− (ω−

AB + ω+
BA)c2(t) + ω−

BAc3(t);

dc3(t)/dt = ω+
BAc2(t)− (ω−

BA + ω+
AA)c3(t) + ω−

AAc4(t); (17)

dc4(t)/dt = ω+
AAc3(t)− (ω−

AA + ω+
AA)c4(t) + ω−

AAc5(t);

· · ·

ãäå J - ïîòîê àäñîðáèðóþùèõñÿ àòîìîâ ïðèìåñè, kdes - êîíñòàíòà ñêîðîñòè äåñîðáöèè,
Θk = θk/l - êîíöåíòðàöèÿ èçëîìîâ íà ïîâåðõíîñòè, k

+
AB - êîíñòàíòà ñêîðîñòè ïðèñîåäè-

íåíèÿ àäàòîìà ïðèìåñè ê èçëîìó, ω−
AB - ÷àñòîòà îòðûâà àòîìà ïðèìåñè èç èçëîìà, ω+

αA

è ω−
αA (α = A,B) - ÷àñòîòû ïðèñîåäèíåíèÿ (+) ê èçëîìó àòîìîâ îñíîâíîãî âåùåñòâà è
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îòðûâà (−) îò íåãî. ×àñòîòû îòðûâà ðàâíû óäâîåííûì êîíñòàíòàì ñêîðîñòåé ðåàêöèé
(2k−

AB è 2k−
αA), à ÷àñòîòû ïðèñîåäèíåíèÿ ðàâíû ω+

αA = 2k+
αAnA, ãäå nA - êîíöåíòðàöèÿ

àäàòîìîâ îñíîâíîãî âåùåñòâà âáëèçè èçëîìà.
Àòîìîì ïðèìåñè, íåîáðàòèìî âñòðîèâøèìñÿ â êðèñòàëë, ñ÷èòàëñÿ àòîì, áëîêèðîâàí-

íûé â èçëîìå 1/σ àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà, ãäå σ = (ω+
AA−ω−

AA)/ω
−
AA - îòíîñèòåëüíîå

ïåðåñûùåíèå âáëèçè èçëîìà [9]. Õàðàêòåðíîå âðåìÿ τ óñòàíîâëåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî çíà-
÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè âñòðîèâøåéñÿ ïðèìåñè cd îïðåäåëÿëîñü êàê τ =

∫∞
0 [1− cd(t)/cd]dt.

Ïðè òèïè÷íûõ çíà÷åíèÿõ øèðèíû ÏÊÎ (ñîòíè ìîíîñëîåâ) êîíöåíòðàöèþ çàõâà÷åííîé
ñòóïåíüþ ïðèìåñè cd(t) ìîæíî ñ÷èòàòü íåïðåðûâíîé ôóíêöèåé òîëùèíû ëåãèðóåìîé
ïëåíêè z = Ft. Çàâèñèìîñòü cd(z) ïðè ýòîì ñîîòâåòñòâóåò êîíöåíòðàöèîííîìó ïðîôèëþ
ëåãèðîâàíèÿ, à âåëè÷èíà ∆ = Fτ � øèðèíå ÏÊÎ.

Óðàâíåíèÿ (17) ïîçâîëÿþò íàéòè òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ øèðèíû ÏÊÎ. Ïðè õàðàê-
òåðíûõ äëÿ ÌËÝ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè è â ñîîòâåòñòâèè ñ èñïîëüçîâàííûìè
ïðåäïîëîæåíèÿìè, èç äàííîãî âûðàæåíèÿ ñëåäóåò ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå

∆ = F/(kdes +KdF ), (18)

ôîðìàëüíî ñîâïàäàþùåå ñ êëàññè÷åñêèì ôåíîìåíîëîãè÷åñêèì âûðàæåíèåì. Êðîìå òî-
ãî, èç (17) è (18) ñëåäóåò, ÷òî ïåðåõîäû ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ïðèìåñè, íà÷èíàÿ ñ i = 2,
ìîæíî ðàññìàòðèâàòü â êâàçèñòàöèîíàðíîì ïðèáëèæåíèè, ïîëàãàÿ dc2/dt = dc3/dt =

. . . = 0. Â ýòîì ñëó÷àå cd(t) = Kdc1(t), ò.å. âðåìÿ äîñòèæåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà
ëåãèðîâàíèÿ è, ñëåäîâàòåëüíî, øèðèíà ÏÊÎ ôàêòè÷åñêè îïðåäåëÿþòñÿ âðåìåíåì äî-
ñòèæåíèÿ ñòàöèîíàðíîé êîíöåíòðàöèè àòîìîâ ïðèìåñè â àäñëîå.

Ôèãóðèðóþùèé â (18) êîýôôèöèåíò çàõâàòà ïðèìåñè èçëîìîì Kd ðàâåí

Kd =
(1 + σ)e−Eeq/kBT

1 + σeE1/kBT + σ(1 + σ)e(E2−Eeq)/kBT
, (19)

ãäå Eeq = E−
AA − E+

AA + E+
AB − E−

AB + E+
BA − E−

BA, E1 = E−
BA − E−

AA è E2 = E+
AB − E−

AA

(E±
αβ � ýíåðãèè àêòèâàöèè ýëåìåíòàðíûõ àêòîâ ïðèñîåäèíåíèÿ è îòðûâà). Íà ðèñ. 10à

ïðåäñòàâëåíû âîçìîæíûå çàâèñèìîñòè Kd(σ): íåìîíîòîííàÿ, ñ ìàêñèìóìîì ïðè σ = σ∗,
(êðèâàÿ 1) è ìîíîòîííî óáûâàþùàÿ (êðèâàÿ 2). Ïåðâûé òèï çàâèñèìîñòè õàðàêòåðåí äëÿ
ïðèìåñè, ïëîõî áëîêèðóåìîé â èçëîìå (E1 < 0), à âòîðîé � äëÿ õîðîøî áëîêèðóåìîé
ïðèìåñè (E1 > 0). Â òèïè÷íûõ óñëîâèÿõ ÌËÝ ïåðåñûùåíèå σ óâåëè÷èâàåòñÿ ñ óâåëè-
÷åíèåì ïîòîêà îñíîâíîãî âåùåñòâà F è óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû ðîñòà.
Ïîýòîìó, âîçìîæíûå çàâèñèìîñòè Kd(F ) ïîäîáíû çàâèñèìîñòÿì Kd(σ), à çàâèñèìîñòè
Kd(T ) ïîäîáíû êðèâûì íà ðèñ. 10á.

Ïðè ñëàáûõ îòêëîíåíèÿõ îò ðàâíîâåñèÿ (σ ≪ 1) èç (18) ñ ó÷åòîì (19) ñëåäóåò
∆ = F/(kdes + K̃dF ), ãäå K̃d = e−Eeq/kBT � ðàâíîâåñíûé êîýôôèöèåíò çàõâàòà ïðèìåñè
èçëîìîì. Ïðè íèçêèõ T , êîãäà äåñîðáöèÿ ïðèìåñè íåñóùåñòâåííà, ∆ = 1/Kd(F, T ). Äëÿ
ïëîõî áëîêèðóåìîé ïðèìåñè ïðè σ∗ > σ ≫ 1: Kd ∼ σe−Eeq/kBT . Â ýòîì ñëó÷àå øèðèíà
ÏÊÎ óìåíüøàåòñÿ ñ óìåíüøåíèåì T è óâåëè÷åíèåì F , ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè
ýêñïåðèìåíòîâ ïî íèçêîòåìïåðàòóðíîìó ëåãèðîâàíèþ ïîëóïðîâîäíèêîâ ðÿäîì ïðèìå-
ñåé. Òàêîå ïîâåäåíèå ∆(F, T ) ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî óâåëè÷èâàþùååñÿ ñ óìåíüøåíèåì T è
óâåëè÷åíèåì F ïåðåñûùåíèå âáëèçè ñòóïåíè ñïîñîáñòâóåò áîëåå ýôôåêòèâíîìó áëîêè-
ðîâàíèþ ïðèìåñè â èçëîìàõ è óìåíüøåíèþ, òàêèì îáðàçîì, ïîâåðõíîñòíîé ñåãðåãàöèè.
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σ
0

1

1

 2

Kd
~

Kd (а)

T

1

2

(б)
Kd

Ðèñ. 10: Çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà çàõâàòà ïðèìåñè èçëîìîì îò ïåðåñûùåíèÿ (à) è
òåìïåðàòóðû (á): 1 � ïðèìåñü, ïëîõî áëîêèðóåìàÿ â èçëîìå; 2 � ïðèìåñü, õîðîøî áëî-
êèðóåìàÿ â èçëîìå.

Ðàññìîòðåííàÿ âûøå ìîäåëü ïðåäïîëàãàåò, ÷òî àäàòîìû ïðèìåñè ìîãóò áåç çàòðóä-
íåíèé ìèãðèðîâàòü ïî ïîâåðõíîñòè è ïåðåñåêàòü äâèæóùèåñÿ ñòóïåíè. Ó÷åò â ÿâíîì
âèäå ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè ïðèìåñè ïðîâîäèëñÿ â ðàìêàõ ñëåäóþùåé ìîäåëè. Ïîëà-
ãàëîñü, ÷òî ðîñò êðèñòàëëà ïðîèñõîäèò ïóòåì ïåðåìåùåíèÿ ýêâèäèñòàíòíûõ ïðÿìîëè-
íåéíûõ ñòóïåíåé, äâèæóùèõñÿ ñ ïîñòîÿííîé ñêîðîñòüþ V , à çàõâàò ïðèìåñíûõ àòîìîâ
ïðîèñõîäèò, â îñíîâíîì, â èçëîìàõ ñòóïåíåé. Óðàâíåíèå íåïðåðûâíîñòè äëÿ êîíöåíòðà-
öèè àäàòîìîâ ïðèìåñè èìååò âèä:

∂c1(x, t)

∂t
= D

∂2c1(x, t)

∂x2
+ V

∂c1(x, t)

∂x
− kdesc1(x, t) + J, (20)

ãäå x - ðàññòîÿíèå îò ñòóïåíè è D - êîýôôèöèåíò ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè ïðèìåñè. Â
êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî óñëîâèÿ ïðèíèìàëîñü c1(x, 0) = 0. Êðàåâûå óñëîâèÿ ôîðìóëèðîâà-
ëèñü êàê óðàâíåíèÿ áàëàíñà ïîòîêîâ ïðèìåñè íà ñòóïåíè ñ ó÷åòîì äðåéôîâîãî ïîòîêà
V c1(x, t):

[D∂c1(x, t)/∂x+ V c1(x, t)]x=0 = βincc1(0, t) + βp[c1(0, t)− c1(l, t)];

−[D∂c1(x, t)/∂x+ V c1(x, t)]x=l = βincc1(l, t) + βp[c1(l, t)− c1(0, t)], (21)

ãäå êîýôôèöèåíò âñòðàèâàíèÿ ïðèìåñè â ñòóïåíü è êîýôôèöèåíò ïðîíèöàåìîñòè ñòó-
ïåíè äëÿ ïðèìåñè ðàâíû βinc = KstV/2 è βp = [1 − KstV/(2k

+
AB)]k

+
AB/2, ñîîòâåòñòâåí-

íî. Çäåñü Kst = (ω−
es + vk)Kd/(ω

−
es + V ) � êîýôôèöèåíò çàõâàòà ïðèìåñè ñòóïåíüþ

(vk = ω+
AA − ω−

AA � ñêîðîñòü ïåðåìåùåíèÿ èçëîìà, ω−
es � ÷àñòîòà îòðûâà àäàòîìà ïðèìå-

ñè îò ãëàäêîãî ó÷àñòêà êðàÿ ñòóïåíè). Ïðè âûâîäå äàííûõ âûðàæåíèé ïðåíåáðåãàëîñü
ìèãðàöèåé àäàòîìà ïðèìåñè âäîëü êðàÿ ñòóïåíè, íî ó÷èòûâàëàñü âîçìîæíîñòü çàõâàòà
àäàòîìà ïðèìåñè íà êðàå ñòóïåíè äâèæóùèìñÿ èçëîìîì.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî êèíåòè÷åñêèå êîýôôèöèåíòû óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíèþ
βinc + 2βp = k+

AB ïîäîáíîìó ñîîòíîøåíèþ (5). Îäíàêî âûðàæåíèÿ äëÿ ïîòîêîâ è êèíå-
òè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ îòëè÷íû îò ñîîòâåòñòâóþùèõ âûðàæåíèé â ñëó÷àå îñíîâíîãî
âåùåñòâà. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïðèñîåäèíåíèå àòîìà ïðèìåñè ê èçëîìó åùå íå îçíà÷à-
åò âñòðàèâàíèÿ ïðèìåñè â êðèñòàëë. Ïðîíèöàåìîñòü ñòóïåíè äëÿ ïðèìåñè îïðåäåëÿåòñÿ
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âîçìîæíîñòüþ ïåðåõîäà àòîìà ïðèìåñè ñ îäíîé òåððàñû íà äðóãóþ ñ ó÷åòîì âîçìîæíî-
ñòè îòðûâà îò èçëîìà. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå êîýôôèöèåíòà ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè
(k+

AB/2) äîñòèãàåòñÿ ïðè KstV ≪ k+
AB, ò.å. â îòñóòñòâèå âñòðàèâàíèÿ, à íå â îòñóòñòâèå

ìèãðàöèè âäîëü êðàÿ ñòóïåíè.
Â êâàçèñòàöèîíàðíîì ïðèáëèæåíèè cd(t) = Kst[c1(0, t) + c1(l, t)]/2, ïîýòîìó

∆ = F
∫ ∞

0
[1− cd(t)/cd]dt = F [Ly(0, 0) + Ly(l, 0)]/[c1(0) + c1(l)],

ãäå Ly(x, s) =
∫∞
0 e−sty(x, t)dt ïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà ôóíêöèè y(x, t) = c1(x)− c1(x, t).

Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðåîáðàçîâàíèÿ Ëàïëàñà â (20)�(21) ïîëó÷åíî òî÷íîå, â ðàìêàõ ìî-
äåëè, âûðàæåíèå äëÿ øèðèíû ÏÊÎ. Ïðè áûñòðîé ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè ïðèìåñè
äàííîå âûðàæåíèå ñîâïàäàåò ñ (18) ñ çàìåíîé Kd íà Kst. Â îòñóòñòâèå äåñîðáöèè ïðè-
ìåñè

∆ =
(V + k+

ABκ)[κ sinhκ+Kst(κ coshκ− sinhκ)/2]

Kstκ2(V coshκ+ k+
AB sinhκ)

, (22)

ãäå κ = V l/2D. Ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ κ ≫ 1 è k+
AB ≪ V . Òîãäà, â

ñëó÷àå k+
AB ∼ D èç (22) ñëåäóåò ∆ ∼ D/(KstFl). Åñëè èç-çà íàëè÷èÿ äîïîëíèòåëüíîãî

áàðüåðà äëÿ ïðèñîåäèíåíèÿ àäàòîìà ïðèìåñè ê ñòóïåíè D ≥ k+
ABl, òî ∆ ≈ 2D/(KstFl2).

Ñîãëàñíî äàííûì âûðàæåíèÿì, äàæå â ñëó÷àå ðàâíîâåñíîãî çàõâàòà ïðèìåñè ñòóïåíüþ,
êîãäà êîýôôèöèåíò çàõâàòà Kst çàâèñèò òîëüêî îò òåìïåðàòóðû, âîçìîæíî õàðàêòåðíîå
äëÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîãî ëåãèðîâàíèÿ óìåíüøåíèå ∆ ñ óâåëè÷åíèåì ñêîðîñòè ðîñòà è
ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû. Ýòî îáóñëîâëåíî óñèëåíèåì íàêîïëåíèÿ ïðèìåñè ïåðåä
äâèæóùåéñÿ ñòóïåíüþ, â ðåçóëüòàòå êîòîðîãî ìèãðèðóþùèå ïî ïîâåðõíîñòè àäàòîìû
ïðèìåñè áîëüøåå âðåìÿ ïðîâîäÿò âáëèçè ñòóïåíè è, ñëåäîâàòåëüíî, èìåþò áîëüøå øàí-
ñîâ áûòü çàõâà÷åííûìè êðèñòàëëîì (ýôôåêò îòòåñíåíèÿ ïðèìåñè ñòóïåíüþ).

Çàõâàò è ïîâåðõíîñòíàÿ ñåãðåãàöèÿ ïðèìåñè ïðè ðîñòå ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ 2D
îñòðîâêîâ èññëåäîâàëèñü â ðàìêàõ ìîäåëè ÿ÷ååê, ïîäîáíîé èñïîëüçîâàâøåéñÿ âî âòîðîé
ãëàâå äèññåðòàöèè äëÿ îïèñàíèÿ ïåðåõîäà îò 2D ê 3D ðîñòó. Ïîëàãàëîñü, ÷òî ê íà÷à-
ëó ðîñòà â ïðåäåëàõ ó÷àñòêà ïîâåðõíîñòè, ïðèõîäÿùåãîñÿ íà îäèí îñòðîâîê, íàõîäèòñÿ
N0 àäàòîìîâ ïðèìåñè. Îñàæäåíèå äîïîëíèòåëüíûõ àäàòîìîâ è äåñîðáöèÿ íå ó÷èòûâà-
ëèñü. Ðàññìàòðèâàëñÿ ñëó÷àé îäíîóðîâíåâîãî ðîñòà, êîãäà ôîðìèðîâàíèå êðèñòàëëè÷å-
ñêèõ ñëîåâ ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå ïåðèîäè÷åñêîãî ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ è ñëèÿíèÿ
2D îñòðîâêîâ. Ïðè ñäåëàííûõ ïðåäïîëîæåíèÿõ, ÷èñëà àäàòîìîâ ïðèìåñè íà òåððàñå è
íà ïîâåðõíîñòè 2D îñòðîâêà, ðàñòóùåãî â ïðåäåëàõ ÿ÷åéêè ðàäèóñà ρ0, óäîâëåòâîðÿþò
óðàâíåíèÿì áàëàíñà dN1/dt = −Ginc,1 − Gcl è dN2/dt = −Ginc,2 + Gcl, ãäå Ginc,1 è Ginc,2

� ïîòîêè àäàòîìîâ ïðèìåñè, âñòðàèâàþùèõñÿ â îñòðîâîê ñ òåððàñû è ñ ïîâåðõíîñòè 2D
îñòðîâêà, ñîîòâåòñòâåííî; Gcl � ðåçóëüòèðóþùèé ïîòîê àäàòîìîâ ïðèìåñè ñ òåððàñû íà
ïîâåðõíîñòü îñòðîâêà.

Ïðè âûâîäå âûðàæåíèé äëÿ Ginc,i (i = 1, 2) è Gcl ïðèíèìàëîñü, ÷òî ïðèìåñü îäíî-
ðîäíî ðàñïðåäåëåíà â ïðåäåëàõ òåððàñû è ïîâåðõíîñòè îñòðîâêà. Äëÿ êîýôôèöèåíòîâ
âñòðàèâàíèÿ ïðèìåñè è ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè èñïîëüçîâàëèñü âûðàæåíèÿ, ïîëó÷åí-
íûå â ñëó÷àå âèöèíàëüíûõ ñòóïåíåé, ãäå ïîä V ïîíèìàëàñü ñêîðîñòü ïåðåìåùåíèÿ êðàÿ
2D îñòðîâêà: V = Fρ0/(2

√
θ). Ýòî äàåò

dN1

dθ
= −Λ+(θ)

1− θ
N1 +

Λ−(θ)

θ
N2;

dN2

dθ
=

Λ−(θ)

1− θ
N1 −

Λ+(θ)

θ
N2, (23)
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ãäå Λ±(θ) = k+
AB

√
θ/(Fρ0)±Kst(θ)/4. ×èñëî àäàòîìîâ ïðèìåñè, âñòðàèâàþùèõñÿ â k-ûé

êðèñòàëëè÷åñêèé ñëîé (k = 1, 2, 3, . . .; íóìåðàöèÿ îò èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè) çà åäèíèöó
âðåìåíè, ðàâíî dN (k)

inc/dt = G
(k)
inc,1+G

(k)
inc,2. Äàííîå ñîîòíîøåíèå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå

dN
(k)
inc

dθ
=

Kst(θ)

2

N
(k)
1 (θ)

1− θ
+

N
(k)
2 (θ)

θ

 . (24)

Ïîëíîå êîëè÷åñòâî àäàòîìîâ ïðèìåñè, âñòðàèâàþùèõñÿ â k-ûé êðèñòàëëè÷åñêèé ñëîé,
íàõîäèëîñü ïóòåì ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ (24) ñîâìåñòíî ñ óðàâíåíèÿ-
ìè (23), îò ìîìåíòà ïîÿâëåíèÿ 2D îñòðîâêà k-ãî ñëîÿ, äî åãî ñëèÿíèÿ ñ ñîñåäíèìè 2D
îñòðîâêàìè. Êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè â k-îì ñëîå îïðåäåëÿëàñü êàê îòíîøåíèå êîëè÷å-
ñòâà âñòðîèâøèõñÿ àäàòîìîâ ê ïëîùàäè ó÷àñòêà. Ïîëàãàëîñü, ÷òî âñå àäàòîìû ïðèìåñè,
íàõîäÿùèåñÿ íà òåððàñå ê ìîìåíòó ñëèÿíèÿ îñòðîâêîâ, ïåðåõîäÿò íà ïîâåðõíîñòü îñò-
ðîâêà, ò.å. ïðè ñëèÿíèè 2D îñòðîâêîâ ïðîèñõîäèò ýôôåêòèâíîå âûòåñíåíèå ïðèìåñè íà
ïîâåðõíîñòü çàâåðøàþùåãîñÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ.

Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ïåðåõîä ê ðîñòó ïî ìåõàíèç-
ìó îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ ïðèâîäèò ê îñëàáëåíèþ âëèÿíèÿ òåìïåðàòóðû è ñêîðî-
ñòè ðîñòà íà øèðèíó ÏÊÎ. Ýòî îáóñëîâëåíî óìåíüøåíèåì ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó
ñòóïåíÿìè è, êàê ñëåäñòâèå, óìåíüøåíèåì ïåðåñûùåíèÿ âáëèçè ñòóïåíè. Óìåíüøåíèå
ïåðåñûùåíèÿ ïðèâîäèò ê îñëàáëåíèþ ýôôåêòà áëîêèðîâàíèÿ ïðèìåñè â èçëîìàõ àòî-
ìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà è, ñëåäîâàòåëüíî, ê óñèëåíèþ ïîâåðõíîñòíîé ñåãðåãàöèè ïðè-
ìåñè. Àíàëîãè÷íîå âëèÿíèå îêàçûâàåò è ïîÿâëåíèå íåðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ íà êðàÿõ
îñòðîâêîâ. Åñëè êîíöåíòðàöèÿ èçëîìîâ θk ðàâíà ðàâíîâåñíîé êîíöåíòðàöèè θ̃k, òî ïðè
îòíîñèòåëüíî íèçêîé òåìïåðàòóðå (T = 320 ◦C) ∆ ∼ F−0.8. Ïðè ýòîì, â ñëó÷àå ïëîõî
áëîêèðóåìîé ïîäâèæíîé ïðèìåñè, ìîäåëü çàõâàòà ïðèìåñè âèöèíàëüíûìè ñòóïåíÿìè
äàåò ∆ ∼ F−1. Åñëè èçëîìû ôîðìèðóþòñÿ, â îñíîâíîì, çà ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ 1D îñò-
ðîâêîâ ïî ìåõàíèçìó Âîðîíêîâà (θk ≈ θ̃k

√
σ ïðè σ ≫ 1 [10]), òî ∆ ∼ F−0.55 (â ñëó÷àå

âèöèíàëüíûõ ñòóïåíåé ∆ ∼ F−2/3). Çàâèñèìîñòü ∆ ∼ F−0.55 íàõîäèòñÿ â õîðîøåì ñîîò-
âåòñòâèè ñ çàâèñèìîñòÿìè ∆ ∼ F−1/2, ïîëó÷åííûìè â ýêñïåðèìåíòàõ [8] ïî ëåãèðîâàíèþ
êðåìíèÿ (ïîâåðõíîñòü (100)) ôîñôîðîì è ñóðüìîé.

Ðàçâèòûå ìîäåëè ïîçâîëÿþò îïèñàòü íåìîíîòîííóþ çàâèñèìîñòü øèðèíû ÏÊÎ îò
òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè, îäíàêî íàáëþäàâøååñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ïî ëåãèðîâàíèþ êðåì-
íèÿ ñóðüìîé [19] óâåëè÷åíèå ∆ áîëåå ÷åì íà òðè ïîðÿäêà ïðè èçìåíåíèè T â ïðåäåëàõ
ñòà ãðàäóñîâ íå íàõîäèò îáúÿñíåíèÿ â ðàìêàõ äàííûõ ìîäåëåé. Ïðè÷èíîé ðåçêîé (ñó-
ïåðýêñïîíåíöèàëüíîé) çàâèñèìîñòè ∆(T ) ìîæåò áûòü óâåëè÷èâàþùàÿñÿ ñ óâåëè÷åíèåì
òåìïåðàòóðû ÷àñòîòà âîçâðàùåíèÿ àòîìîâ ïðèìåñè èç ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ â àäñîðáöè-
îííûé ñëîé (äèôôóçèîííàÿ ðåëàêñàöèÿ [2]).

Ðàçðàáîòàííàÿ â äèññåðòàöèè ïðîñòàÿ ìîäåëü, ó÷èòûâàþùàÿ äàííûé ïðîöåññ, ïðåä-
ïîëàãàåò, ÷òî ðîñò ïðîèñõîäèò ïî ìåõàíèçìó ïåðåìåùåíèÿ âèöèíàëüíûõ ñòóïåíåé; àäàòî-
ìû ïðèìåñè îäíîðîäíî ðàñïðåäåëåíû â àäñëîå; àäàòîì ïðèìåñè ïåðåõîäèò â ïîâåðõíîñò-
íûé ñëîé çà ñ÷åò âñòðàèâàíèÿ â ñòóïåíü è çà ñ÷åò ïðÿìîãî îáìåíà ñ àòîìîì îñíîâíîãî
âåùåñòâà, à îáðàòíûé ïåðåõîä â àäñîðáöèîííûé ñëîé ïðîèñõîäèò ïóòåì íåïîñðåäñòâåí-
íîãî îòðûâà àòîìà ïðèìåñè èç ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ. Â îòñóòñòâèå ëàòåðàëüíîé äèô-
ôóçèè ïðèìåñè â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå êîíöåíòðàöèÿ àäàòîìîâ ïðèìåñè â àäñëîå c1 è â
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Ðèñ. 11: Çàâèñèìîñòè øèðèíû ÏÊÎ
îò òåìïåðàòóðû ðîñòà ïðè ðàçëè÷íûõ
çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè àêòèâàöèè ïåðåõî-
äà ïðèìåñè èç ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ â
àäñëîé: 1 � 1.8 ýÂ; 2 � 1.6 ýÂ; 3 � 1.4 ýÂ.

ïîâåðõíîñòíîì ñëîå cs óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèÿì

dc1
dt

= J − (kdes +KdF + kex)c1(t) + kdexc̄s(t); (25)

∂cs(x, t)

∂t
= V

∂cs(x, t)

∂x
− kdexcs(x, t) + kexc1(t), (26)

ãäå c̄s(t) =
∫ l
0 cs(x, t)dx/l � ñðåäíÿÿ êîíöåíòðàöèÿ ïðèìåñè â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå, kex è

kdex � êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ïåðåõîäà ïðèìåñè èç àäñëîÿ â ïîâåðõíîñòíûé ñëîé è èç ïî-
âåðõíîñòíîãî ñëîÿ â àäñëîé, ñîîòâåòñòâåííî. Â îòñóòñòâèå ìèãðàöèè àòîìîâ ïðèìåñè èç
ïðèïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ â ïîâåðõíîñòíûé ñëîé, ïðîõîæäåíèå ñòóïåíè íàä àòîìîì ïðè-
ìåñè â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå ïðèâîäèò ê íåîáðàòèìîìó ïåðåõîäó äàííîãî àòîìà â îáúåì
êðèñòàëëà. Â ýòîì ñëó÷àå êîíöåíòðàöèÿ çàõâà÷åííîé ïðèìåñè cd(t) ðàâíà êîíöåíòðàöèè
ïðèìåñè â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå ïåðåä êðàåì íàáåãàþùåé ñòóïåíè cs(0, t). Åñëè õàðàêòåð-
íîå âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî ðåæèìà ëåãèðîâàíèÿ ãîðàçäî áîëüøå âðåìåíè
ðîñòà ìîíîñëîÿ, òî â êâàçèñòàöèîíàðíîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïðîèçâîäíîé
ïî âðåìåíè â (26). Òîãäà èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (25)-(26) ïðè óñëîâèè, ÷òî êîíöåíòðà-
öèÿ ïðèìåñè â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå, íåïîñðåäñòâåííî çà ôðîíòîì äâèæóùåéñÿ ñòóïåíè,
ðàâíà êîíöåíòðàöèè ïðèìåñè çàõâà÷åííîé èçëîìîì (cs(l, t) = Kdc1(t)), ñëåäóåò

∆ = F

[
kdes +KdFe−kdex/F +

kex
kdex

F (1− e−kdex/F )

]−1

. (27)

Âåëè÷èíà e−kdex/F èìååò ñìûñë âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî àòîì ïðèìåñè â ïîâåðõíîñòíîì
ñëîå íå óñïååò âåðíóòüñÿ â àäñëîé çà âðåìÿ ðîñòà ìîíîñëîÿ, ò.å. äî âñòðå÷è ñ íàáåãàþ-
ùåé ñòóïåíüþ. Íà ðèñ. 11 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ∆(T ) ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ
ýíåðãèè àêòèâàöèè ïåðåõîäà àòîìà ïðèìåñè èç ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ â àäñëîé Edex, ïî-
ëó÷åííûå èç (27) ñ ó÷åòîì âûðàæåíèÿ (19) äëÿ êîýôôèöèåíòà Kd. Êàê ñëåäóåò èç ðèñ.
11, ïðè îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîì çíà÷åíèè Edex èìååòñÿ ó÷àñòîê ñóïåðýêñïîíåíöèàëüíîé
çàâèñèìîñòè ∆(T ). Óâåëè÷åíèå Edex ïðèâîäèò ê èñ÷åçíîâåíèþ òàêîãî ó÷àñòêà. Çàâèñè-
ìîñòü ∆(T ) â ýòîì ñëó÷àå ñîâïàäàåò ñ çàâèñèìîñòüþ øèðèíû ÏÊÎ îò òåìïåðàòóðû â
îòñóòñòâèå âåðòèêàëüíîãî îáìåíà ïðèìåñüþ ìåæäó àäñëîåì è ïîâåðõíîñòíûì ñëîåì.
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ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÂÛÂÎÄÛ

1. Ðàçâèòà òåîðèÿ ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ ðîñòà íà ñòóïåíÿõ, äîïóñêàþùèõ îáìåí
àäàòîìàìè ìåæäó ñîñåäíèìè òåððàñàìè áåç ïðåäâàðèòåëüíîãî âñòðàèâàíèÿ â èçëîìû
(ò.í. ïðîíèöàåìûå ñòóïåíè). Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ äëÿ êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ
âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ è êîýôôèöèåíòîâ ïðîíèöàåìîñòè âèöèíàëüíîé ñòóïåíè ÷åðåç êîí-
ñòàíòû ñêîðîñòåé ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ è êîíöåíòðàöèþ èçëîìîâ íà ñòóïåíè, ó÷èòû-
âàþùèå ìèãðàöèþ àäàòîìîâ âäîëü òîðöà ñòóïåíè è àñèììåòðèþ ïîòåíöèàëüíîãî ðåëüå-
ôà äëÿ àäàòîìà âáëèçè ñòóïåíè. Ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ â ÿâíîì âèäå äåìîíñòðèðóþò
âçàèìîçàâèñèìîñòü ïðîöåññîâ âñòðàèâàíèÿ àäàòîìà â ñòóïåíü è ïåðåõîäà ÷åðåç íåå íà
ñîñåäíþþ òåððàñó, à òàêæå âûïîëíåíèå ñîîòíîøåíèé Îíñàãåðà ìåæäó ôåíîìåíîëîãè÷å-
ñêèìè êîýôôèöèåíòàìè âçàèìíîñòè.

2. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå òåìïåðàòóðû è ñêîðîñòè ðîñòà íà ïðîíèöàåìîñòü âèöèíàëü-
íûõ ñòóïåíåé. Ïîêàçàíî, ÷òî ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû íåïðîíèöàåìàÿ ñòóïåíü îñòà-
åòñÿ íåïðîíèöàåìîé íåñìîòðÿ íà óìåíüøàþùóþñÿ êîíöåíòðàöèþ ðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ,
÷òî ñâÿçàíî ñ áîëåå ñóùåñòâåííûì âëèÿíèåì óâåëè÷åíèÿ äëèíû ñâîáîäíîãî ïðîáåãà àäà-
òîìà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè. Ïåðåõîä îò ïðîíèöàåìîé ñòóïåíè ê íåïðîíèöàåìîé ìîæåò
ïðîèñõîäèòü ñ óìåíüøåíèåì T è ñ óâåëè÷åíèåì F âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ äîëè èçëîìîâ,
ôîðìèðóþùèõñÿ ïî íåðàâíîâåñíîìó ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ îäíîìåðíûõ îñòðîâêîâ íà
êðàå ñòóïåíè. Ïðè ýòîì òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè íåìîíîòîí-
íà è èìååò ìàêñèìóì ïðè òåìïåðàòóðå ïðèáëèçèòåëüíî ñîîòâåòñòâóþùåé òåìïåðàòóðå,
ïðè êîòîðîé çàâèñèìîñòü êîíöåíòðàöèè èçëîìîâ îò òåìïåðàòóðû èìååò ìèíèìóì.

3. Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ äëÿ êèíåòè÷åñêèõ êîýôôèöèåíòîâ âñòðàèâàíèÿ è êîýôôè-
öèåíòîâ ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíè ìàëîé äëèíû (ïðÿìîëèíåéíîãî ñåãìåíòà ñòóïåíè), ïå-
ðåìåùàþùåéñÿ ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ è ðàçðàñòàíèÿ îäíîìåðíîãî îñòðîâêà âäîëü
êðàÿ ñòóïåíè. Ïîêàçàíî, ÷òî òàêàÿ ñòóïåíü ìîæåò áûòü ïðîíèöàåìîé äàæå â ñëó÷àå
áûñòðîé ìèãðàöèè àäàòîìà âäîëü êðàÿ ñòóïåíè, åñëè ñêîðîñòü ïåðåìåùåíèÿ ñòóïåíè
ëèìèòèðîâàíà ñêîðîñòüþ îáðàçîâàíèÿ èçëîìîâ (îäíîìåðíûõ îñòðîâêîâ). Ïðè íàëè÷èè
ñîñåäíèõ ñåãìåíòîâ, ñîäåðæàùèõ èçëîìû, íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ïðîíèöàåìîñòè ñòóïå-
íè ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå äîïîëíèòåëüíîãî áàðüåðà äëÿ îãèáàíèÿ óãëà ñòóïåíè.

4. Ñ öåëüþ èññëåäîâàíèÿ ðîëè ïðîíèöàåìîñòè ñòóïåíåé â êèíåòèêå ïåðåõîäà îò 2D ê
3D ðîñòó ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ñòàíäàðòíîé ìîäåëè îáðàçîâàíèÿ çàðîäûøà íà ïîâåðõ-
íîñòè 2D îñòðîâêà è ìîäåëè ðîñòà äâóõóðîâíåâûõ ïèðàìèä. Ïîêàçàíî, ÷òî íåîáõîäèìîå
äëÿ ïåðåõîäà îò 2D ê 3D ðîñòó áûñòðîå îáðàçîâàíèå çàðîäûøà è áûñòðîå ñáëèæåíèå
ñòóïåíåé ñôîðìèðîâàâøåéñÿ â ðåçóëüòàòå äâóõóðîâíåâîé ïèðàìèäû ìîæåò ïðîèñõîäèòü
áåç ðàñòâîðåíèÿ 2D îñòðîâêà, çà ñ÷åò ïåðåñêîêîâ àäàòîìîâ ñ èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè. Äëÿ
ýòîãî íåîáõîäèìî, ÷òîáû êðàé 2D îñòðîâêà áûë ïðîíèöàåìûì äëÿ àäàòîìîâ. Êðîìå òîãî,
ïðè ïîñòîÿííîì ïðèñóòñòâèè èçëîìîâ íà êðàå 2D îñòðîâêà òðåáóåòñÿ íàëè÷èå áàðüåðà
Øâ�åáåëÿ è ïîòåíöèàëüíîé ÿìû íà ïîâåðõíîñòè îñòðîâêà (íà òåððàñå ïèðàìèäû) îòíî-
ñèòåëüíî èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè.

5. Ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ðîñòà äâóõóðîâíåâîé ïèðàìèäû ñ ó÷åòîì õà-
ðàêòåðíîãî äëÿ ýïèòàêñèè ïî ìåõàíèçìó Ñòðàíñêîãî-Êðàñòàíîâà óìåíüøåíèÿ ýíåðãèè
ñâÿçè àòîìà ñ êðàåì 2D îñòðîâêà ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà îñòðîâêà. Ïîêàçàíî, ÷òî ñ
ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ýïèòàêñèè âîçìîæíà ñìåíà ìåõàíèçìà ìåæñëîåâîãî ïåðåíîñà
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âåùåñòâà � îò ïåðåíîñà çà ñ÷åò îòðûâà àòîìîâ èç èçëîìîâ íèæíåãî 2D îñòðîâêà ïèðà-
ìèäû ê ïåðåíîñó çà ñ÷åò ïåðåñêîêîâ àäàòîìîâ ñ èñõîäíîé ïîâåðõíîñòè ÷åðåç êðàé 2D
îñòðîâêà. Òàêàÿ ñìåíà ìåõàíèçìîâ ïåðåíîñà âåùåñòâà ìîæåò èìåòü ñëåäñòâèåì îáðàçî-
âàíèå ñïëîøíîãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ñëîÿ â îáëàñòè ñðåäíèõ òåìïåðàòóð ñ ïåðåõîäîì ê
3D ðîñòó ïðè ïîâûøåíèè è ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû, ò.å. íåìîíîòîííóþ òåìïåðàòóðíóþ
çàâèñèìîñòü òîëùèíû ñìà÷èâàþùåãî ñëîÿ.

6. Ïðåäëîæåíà ïðîñòàÿ ìîäåëü ïåðåíîñà âåùåñòâà ïðè ôîðìèðîâàíèè ìíîãîñëîé-
íûõ îñòðîâêîâ Si è Ge íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7õ7, ó÷èòûâàþùàÿ êèíåòèêó îáðàçîâàíèÿ
íåðàâíîâåñíûõ èçëîìîâ è îñîáåííîñòè âñòðàèâàíèÿ àäàòîìîâ â 2D îñòðîâîê, ðàñòóùèé
ïî ìåõàíèçìó �ðÿä-çà-ðÿäîì�. Óâåëè÷åíèå ïðîíèöàåìîñòè êðàÿ òàêîãî îñòðîâêà ñ ðîñòîì
òåìïåðàòóðû è óìåíüøåíèåì ïîòîêà îñàæäàåìîãî âåùåñòâà ñïîñîáñòâóåò ïåðåíîñó àäà-
òîìîâ ñ ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè íà ïîâåðõíîñòü 2D îñòðîâêà, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ íàáëþäàå-
ìûì â ýêñïåðèìåíòå ïåðåõîäîì îò ðîñòà ñïëîøíîãî ñëîÿ ê ôîðìèðîâàíèþ ìíîãîñëîéíûõ
îñòðîâêîâ ñ óâåëè÷åíèåì T è óìåíüøåíèåì F .

7. Ðàçðàáîòàíû àíàëèòè÷åñêèå è êîìïüþòåðíûå ìîäåëè ìíîãîñòàäèéíîãî ïðîöåññà
îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ íà ñóáìîíîñëîéíîé ñòàäèè ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà íà ðå-
êîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ ðåàëèçóåòñÿ
íåñòàíäàðòíûé ñòàöèîíàðíûé ðåæèì îáðàçîâàíèÿ îñòðîâêîâ, â êîòîðîì àäàòîìû âñòðà-
èâàþòñÿ, â îñíîâíîì, â ýïèòàêñèàëüíûå 2D îñòðîâêè, íî îáðàçîâàíèå îñòðîâêîâ òîð-
ìîçèòñÿ òðàíñôîðìàöèåé íåýïèòàêñèàëüíûõ êëàñòåðîâ. Äàííûé ðåæèì õàðàêòåðèçóåò-
ñÿ íåîáû÷íî ñëàáîé çàâèñèìîñòüþ êîíöåíòðàöèè ýïèòàêñèàëüíûõ îñòðîâêîâ îò ïîòîêà
îñàæäàåìîãî âåùåñòâà N ∼ F 1/4, áëèçêîé ê çàâèñèìîñòè N ∼ F 0.24 êîíöåíòðàöèè 2D
îñòðîâêîâ êðåìíèÿ íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7õ7 îò ïîòîêà àäàòîìîâ Si, ïîëó÷åííîé â ýêñ-
ïåðèìåíòàõ ïðè îòíîñèòåëüíî íèçêîé òåìïåðàòóðå ðîñòà.

8. Ïðåäëîæåíî îáîáùåíèå ñòàíäàðòíîé ìîäåëè ñóáìîíîñëîéíîãî ðîñòà ïðèìåíèòåëü-
íî ê îáðàçîâàíèþ è ðîñòó äâóìåðíûõ îñòðîâêîâ, èìåþùèõ ìàãè÷åñêèå ðàçìåðû è ðàñ-
òóùèõ ïî ìåõàíèçìó �ðÿä-çà-ðÿäîì�. Ïîêàçàíî, ÷òî â ïðåäåëå áîëüøîé ÷àñòîòû îòðûâà
àäàòîìà îò êðàÿ ìàãè÷åñêîãî 2D îñòðîâêà, êîãäà ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿ êðèñòàëëè÷å-
ñêîãî ðÿäà ëèìèòèðîâàíà ÷àñòîòîé âñòðå÷è àäàòîìîâ íà êðàå îñòðîâêà, êîíöåíòðàöèÿ
îñòðîâêîâ ñëàáî çàâèñèò îò ñêîðîñòè ðîñòà è óâåëè÷èâàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì òåìïåðàòóðû.
Ïðè ýòîì ðàñïðåäåëåíèå îñòðîâêîâ ïî ðàçìåðàì ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòü
ïèêîâ ïðè ìàãè÷åñêèõ ðàçìåðàõ, âûñîòà êîòîðûõ ìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì
ìàãè÷åñêîãî ðàçìåðà.

9. Ðàçðàáîòàíû ìîäåëè ëåãèðîâàíèÿ ïðè ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè, ïðåäïîëà-
ãàþùèå, ÷òî âñòðàèâàíèå àòîìîâ ïðèìåñè â êðèñòàëë â îñíîâíîì ïðîèñõîäèò â èçëîìàõ
íà ñòóïåíÿõ, à ïîâåðõíîñòíàÿ ñåãðåãàöèÿ ïðèìåñè èìååò ìåñòî âñëåäñòâèå �ïåðåñêîêîâ�
àäàòîìîâ ïðèìåñè ÷åðåç äâèæóùóþñÿ ñòóïåíü. Â ñëó÷àå ëåãèðîâàíèÿ ïðè ðîñòå ïî ìå-
õàíèçìó ïåðåìåùåíèÿ âèöèíàëüíûõ ñòóïåíåé ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ
øèðèíû ÏÊÎ, ó÷èòûâàþùåå ïðîöåññû àäñîðáöèè, äåñîðáöèè è âñòðàèâàíèÿ ïðèìåñè
â ñòóïåíè, à òàêæå îòòåñíåíèå àäàòîìîâ ïðèìåñè äâèæóùèìèñÿ ñòóïåíÿìè. Ïîëó÷åí-
íîå âûðàæåíèå âîñïðîèçâîäèò õàðàêòåðíóþ íåìîíîòîííóþ çàâèñèìîñòü øèðèíû ÏÊÎ
îò òåìïåðàòóðû. Ïîêàçàíî, ÷òî óìåíüøåíèå øèðèíû ÏÊÎ ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû
ïðè íèçêèõ T ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ áîëåå ýôôåêòèâíûì áëîêèðîâàíèåì àòîìîâ ïðèìåñè
â èçëîìàõ àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà è ñ îòòåñíåíèåì àäàòîìîâ ïðèìåñè äâèæóùåéñÿ
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ñòóïåíüþ.
10. Ïðåäëîæåíà ìîäåëü çàõâàòà è ïîâåðõíîñòíîé ñåãðåãàöèè ïðèìåñè ïðè õàðàêòåð-

íîì äëÿ íèçêîòåìïåðàòóðíîãî ëåãèðîâàíèÿ ðîñòå ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâ-
êîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïåðåõîä îò ðîñòà çà ñ÷åò äâèæåíèÿ âèöèíàëüíûõ ñòóïåíåé ê ðîñòó
ïî ìåõàíèçìó îáðàçîâàíèÿ 2D îñòðîâêîâ ïðèâîäèò ê îñëàáëåíèþ çàâèñèìîñòåé øèðèíû
ÏÊÎ îò òåìïåðàòóðû ïîäëîæêè è ñêîðîñòè ðîñòà. Ýòî ñâÿçàíî ñ óìåíüøåíèåì ïåðåñû-
ùåíèÿ èç-çà óâåëè÷åíèÿ ïëîòíîñòè ñòóïåíåé (êðàåâ îñòðîâêîâ) è, êàê ñëåäñòâèå, îñëàá-
ëåíèåì ýôôåêòà áëîêèðîâàíèÿ àòîìîâ ïðèìåñè â èçëîìàõ àòîìàìè îñíîâíîãî âåùåñòâà.
Àíàëîãè÷íîå âëèÿíèå îêàçûâàåò ïîÿâëåíèå äîïîëíèòåëüíûõ (ê ðàâíîâåñíûì) èçëîìîâ,
ôîðìèðóþùèõñÿ çà ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ îäíîìåðíûõ îñòðîâêîâ íà êðàÿõ 2D îñòðîâêîâ.
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