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В настоящее время изучение совокупности механизмов, ответственных за форми­
рование наноструктур на подложке при осаждении металлов из пучка или из газовой 
фазы, не завершено. Для выявления этих механизмов необходимы методы исследова­
ния процессов на атомарном уровне, среди которых одним из самых мощных является 
метод молекулярной динамики, что обусловливает его актуальность при решении дан­
ной задачи. В работе исследуется влияние ориентации и температуры подложки на 
формирование границы раздела Ag/Cu. 
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Введение 
Среди всего многообразия технологических задач, решаемых на данный момент, одной 

из важнейших является задача формирования металлических нанопленок на металличе­
ской подложке при осаждении из пучка или из газовой фазы. Существует большое число 
как теоретических, так и экспериментальных исследований данной проблемы. Однако, в 
настоящее время изучение совокупности механизмов, ответственных за формирование на­
блюдаемых структур тонких пленок, далеко не завершено. Для выявления этих механизмов 
необходимы различные методы исследования динамических процессов на атомарном уровне. 
К ним относятся метод молекулярной динамики, Монте-Карло, а также прямые квантовые 
расчеты. Самым мощным среди них при работе с системами порядка нескольких тысяч 
частиц является метод молекулярной динамики, что обусловливает его актуальность при 
решении данной задачи. 

Металлизация поверхности является многосоставной проблемой, поэтому необходимо ее 
разбиение на более обозримые подзадачи. Из них одной из самых важных является проблема 
влияния границы раздела осажденный слой - подложка. Особое значение и интерес имеет 
исследование гетероструктур из материалов, значительно отличающихся по параметру ре­
шетки. Среди металлов это, как правило, медь и серебро или никель и золото. И в том, и в 
другом случае параметр решетки отличается примерно на 20%, в силу этого наблюдаются 
абсолютно аналогичные явления на границе раздела данных материалов. 

В работе [1] было впервые обнаружено формирование периодической (9 х 9) структу­
ры на границе раздела Ag/Cu (111). Теоретическое объяснение этого явления было дано 
в работе [2]. С помощью метода молекулярной динамики было показано, что на границе 
раздела Ag/Cu (111) образуется муаровая структура в виде периодически расположенных 
в шахматном порядке шестиугольных выступов и углублений. Из-за такого характерного 
распределения напряжений ее также называют шахматной структурой. Там же впервые 
было показано формирование ряда других периодических суперструктур на границе разде­
ла Ag/Cu (100) и Ag/Cu (ПО), в том числе (2 х 10) структура на Ag/Cu (100). 

Наличие муаровой структуры экспериментально было подтверждено на примере очень 
похожей системы Au/Ni (111) [3]. В этой же работе обнаружена еще одна устойчивая конфи­
гурация границы раздела данной системы - так называемая треугольная структура, а также 

2013, т. 6, № 1 13 



À.Ì. Èãîøêèí, È.Ô. Ãîëîâíåâ, Â.Ì. Ôîìèí

âûÿâëåíà êëþ÷åâàÿ ðîëü ïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé â ïðîöåññå åå ôîðìèðîâàíèè. Ïîçæå áû-
ëî ïîäòâåðæäåíî ñóùåñòâîâàíèå äàííûõ óñòîé÷èâûõ ñóïåðñòðóêòóð è íà ãðàíèöå ðàçäåëà
Ag/Cu (111) [4].

Â ïðîöåññå äåòàëüíûõ èññëåäîâàíèé òðåóãîëüíûõ ñòðóêòóð áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè
ôîðìèðîâàíèè òîíêèõ ïëåíîê ÷àñòü àòîìîâ âåðõíåé ïëîñêîñòè ïîäëîæêè ïîä äåéñòâèåì
îïðåäåëåííûõ ìåõàíèçìîâ óäàëÿþòñÿ èç íåå. Ýòî â ñâîþ î÷åðåäü äàåò âîçìîæíîñòü ôîð-
ìèðîâàíèþ äèñëîêàöèîííûõ ïåòåëü â ïîäëîæêå. Îíè ïðîðàñòàþò íà ïîâåðõíîñòè ïëåíêè â
âèäå òðåóãîëüíèêîâ, âî âíóòðåííåé îáëàñòè êîòîðûõ àòîìû îòíîñèòåëüíî íèæíèõ ïëîñêî-
ñòåé èìåþò óïàêîâêó ABA, à âî âíåøíåé ABC. Òóò ñòîèò âûäåëèòü äâà âàæíûõ àñïåêòà.
Âî-ïåðâûõ, â îòëè÷èå îò ïîäàâëÿþùåãî áîëüøèíñòâà ñèñòåì, ãäå äëÿ òîãî, ÷òîáû ñíÿòü
èçëèøíåå íàïðÿæåíèå â ñòðóêòóðå, äèñëîêàöèè îáðàçóþòñÿ â îñàæäåííîì ñëîå, â äàííîì
ñëó÷àå äèñëîêàöèîííûå ïåòëè âîçíèêàþò â ïîäëîæêå. Âî-âòîðûõ, îêàçûâàåòñÿ íåîáõîäè-
ìûì ôîðìèðîâàíèå òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â ïîäëîæêå, ÷òîáû äàòü âîçìîæíîñòü ïðîÿâèòüñÿ
òðåóãîëüíîé ñòðóêòóðå.

Áîëåå ïîçäíèå òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòû íîñèëè â îñíîâíîì óòî÷íÿþùèé õàðàêòåð [5�8].
Òàê, â ðàáîòå [5] èññëåäîâàëîñü âëèÿíèå ÷èñëà âàêàíñèé â ïðèãðàíè÷íîì ñëîå. Â [6�8] ïðî-
âåäåíû äåòàëüíûå ýíåðãåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè, ÷èñëà âàêàíñèé
è òåìïåðàòóðû, íà ôîðìèðîâàíèå è óñòîé÷èâîñòü ìåæãðàíè÷íûõ êîíôèãóðàöèé. Íåñêîëüêî
îòëè÷àåòñÿ îò íèõ ðàáîòà [9], ãäå âïåðâûå è, íàñêîëüêî èçâåñòíî àâòîðàì, â åäèíñòâåííîì
ñëó÷àå ðàññìàòðèâàåòñÿ èìåííî ïåðåõîä îò îäíîé ñòðóêòóðû ê äðóãîé. Â íåé, â ÷àñòíîñòè
èññëåäîâàíû, âñåâîçìîæíûå äèôôóçèîííûå ïóòè ñ óêàçàíèåì àêòèâàöèîííûõ áàðüåðîâ, èì
îòâå÷àþùèõ. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî âî âñåõ âûøåïðèâåäåííûõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ, çà
èñêëþ÷åíèåì ðàáîòû [9], ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêî êîíå÷íûå ñòðóêòóðû. Òî åñòü íèêàê íå
ìîäåëèðóåòñÿ ïðîöåññ íåïîñðåäñòâåííî îñàæäåíèÿ òîíêîé ïëåíêè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ èõ ãëàâíûì
íà äàííûé ìîìåíò íåäîñòàòêîì. Êàê èòîã, íà â íàñòîÿùåå âðåìÿ íåò äîñòàòî÷íî ÷åòêîãî
ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìà ïåðåõîäà îò ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ê òðåóãîëüíîé.

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî â áîëüøèíñòâå èç âûøåïðèâåäåííûõ ðàáîò ðàññìàòðèâàþòñÿ
òîëüêî êîíå÷íûå ñòðóêòóðû (çà èñêëþ÷åíèåì [9]). Òî åñòü íèêàê íå ìîäåëèðóåòñÿ ïðîöåññ
íåïîñðåäñòâåííî îñàæäåíèÿ òîíêîé ïëåíêè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ èõ ãëàâíûì íà äàííûé ìîìåíò
íåäîñòàòêîì. Êàê èòîã, íà äàííûé ìîìåíò íåò äîñòàòî÷íî ÷åòêîãî ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìà
ïåðåõîäà îò ìóàðîâîé ñòðóêòóðû ê òðåóãîëüíîé. Îòëè÷èå íàñòîÿùåé ðàáîòû â òîì, ÷òî â
íåé ìîäåëèðóåòñÿ ìàêñèìàëüíî áëèçêîå ïîäîáèå òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà (MBE), êîòîðîå
òîëüêî âîçìîæíî èç-çà ìàñøòàáíûõ è âðåìåííûõ îãðàíè÷åíèé, ñâÿçàííûõ ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Îñíîâíîé öåëüþ èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ îòûñêàíèå
äâèæóùåé ñèëû è ìåõàíèçìîâ ïåðåõîäà.

1. Ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü îñàæäåíèÿ

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ôîðìèðîâàíèå íàíîñëîÿ íà ïîâåðõíîñòè ìåäíîé ïîä-
ëîæêè ïóòåì ìîäåëèðîâàíèÿ îñàæäåíèÿ ñåðåáðà èç ïó÷êà ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.
Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè ìåäè îïèñûâàëîñü ìíîãî÷àñòè÷íûì ïîòåíöèàëîì Âîóòåðà
[11], ïîëó÷åííûì â ðàìêàõ ìåòîäà âíåäðåííîãî àòîìà (Embedded atom method) [10]. Îáùèé
âèä EAM ïîòåíöèàëà

Ei =
1
2

∑
j
ϕ(rij) + F (ρ̄i),

ρ̄i =
∑
j
ρ(rij),

ãäå rij � ñêàëÿðíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè i è j, ϕ � ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó
àòîìàìè, ρ � äðóãîå ïàðíîå âçàèìîäåéñòâèå, îïèñûâàþùåå ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ i-ãî àòîìà
â ìåñòå ðàñïîëîæåíèÿ j-ãî àòîìà.
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Ñóììà ïî áëèæàéøèì àòîìàì, îãðàíè÷åííàÿ äëèíîé îáðûâàíèÿ äëÿ ϕ è ρ, îáû÷íî âêëþ-
÷àåò â 1 � 4 îáîëî÷êè áëèæàéøèõ ñîñåäåé (ïîòåíöèàë Âîóòåðà ó÷èòûâàåò âçàèìîäåéñòâèå
àòîìîâ äî òðåòüåãî áëèæàéøåãî ñîñåäà âêëþ÷èòåëüíî). Äëÿ äàííîãî ïîòåíöèàëà èìåþòñÿ
êîíñòàíòû âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ñåìè ìåòàëëîâ: Ni, Pb, Pt, Cu, Ag, Au è Al. Íåñìîòðÿ íà
òî, ÷òî â äàííîé ðàáîòå ïðîâîäèëèñü èññëåäîâàíèÿ îñàæäåíèÿ òîëüêî ñåðåáðà íà ìåäü, áûë
ñîçäàí êîìïëåêñ ïðîãðàìì, ïîçâîëÿþùèé ìîäåëèðîâàòü ëþáûå ìàòåðèàëû èç ýòîãî ñïèñêà.

×èñëåííûé ðàñ÷åò òðàåêòîðèé ïðîèçâîäèëñÿ ñ ïîìîùüþ ñêîðîñòíîé ìîäèôèêàöèè ñõå-
ìû Âåðëå âòîðîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè ñ èñïîëüçîâàíèåì ≪ñïèñêîâ Âåðëåòà≫. Â ðàáîòå èñïîëü-
çîâàí ðÿä îáåçðàçìåðèâàþùèõ ìíîæèòåëåé: êîîðäèíàòû èçìåðÿëèñü â 10−10 ì, âðåìÿ � â
10−13 ñ, ìàññà � â 10−27 êã, ýíåðãèÿ � â 10−21 Äæ, ñêîðîñòü � â 103 ì/ñ, ñèëà â 10−11 Í,
äàâëåíèå è íàïðÿæåíèå � â 109 Ïà. Øàã âðåìåíè áûë âûáðàí ðàâíûì 10−16 ñ.

Ïåðâûì ýòàïîì äàííîé ðàáîòû ñòàëî ìîäåëèðîâàíèå íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû.
Äëÿ ýòîãî áûëà ñôîðìèðîâàíà ïîäëîæêà â âèäå òðåõìåðíîãî êðèñòàëëà ìåäè â ôîðìå ïà-
ðàëëåëåïèïåäà ñ ÷èñëîì nx, ny, nz êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé âäîëü ñîîòâåòñòâóþùèõ îñåé
êîîðäèíàò. Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé nx, ny, nz, â çàâèñèìîñòè îò óñëî-
âèé ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà. Ïîñëå ïîñòðîåíèÿ èäåàëüíîãî êðèñòàëëà ñ ïàðàìåòðàìè èç
ìàêðîñðåäû áûëî ïðîèçâåäåíî åãî îõëàæäåíèå ìåòîäîì èñêóññòâåííîé âÿçêîñòè äëÿ ïðèâå-
äåíèÿ â ñîñòîÿíèå ìèíèìóìà ýíåðãèè [12]. Äëÿ ñîçäàíèÿ íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ íåíóëåâîé
òåìïåðàòóðîé ïîäëîæêà íàãðåâàëàñü ìåòîäîì ñòîõàñòè÷åñêèõ ñèë [13].

Ñëåäóþùèì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ îñàæäåíèå ìåòàëëà íà èäåàëüíóþ ïîâåðõíîñòü ìåäíîé ïîä-
ëîæêè ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ïðÿìîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â îáëàñòè íàä ïîäëîæ-
êîé â ôîðìå ïàðàëëåëîãðàììà ñî ñðåäíèì âðåìåíåì τ ïðîèçâîäèëîñü äîáàâëåíèå àòîìîâ.
Âàðüèðóÿ èíòåðâàë ìåæäó èõ ãåíåðàöèÿìè, ìîæíî èçìåíÿòü ñêîðîñòü ðîñòà ïëåíêè. Â íà-
øåì ñëó÷àå τ ≈ 2 · 10−14 ñ. Ðàñïðåäåëåíèå êîîðäèíàò â îáëàñòè ïîëàãàëîñü ðàâíîìåðíûì.
Íà÷àëüíàÿ ýíåðãèÿ àòîìîâ â ïó÷êå ðàâíà ñðåäíåé ýíåðãèè ðàâíîâåñíîãî ãàçà ïðè òåìïåðàòó-
ðå 1000 Ê, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïðèìåðíî 0,1 ýÂ. Íàïðàâëåíèå îñàæäåíèÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî ê
ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè. Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîäëîæêà íå ñäâèãàëàñü ïîä äåéñòâèåì îñàæäàåìûõ
àòîìîâ, áûëî ïðîèçâåäåíî çàêðåïëåíèå íèæíåé ïëîñêîñòè ãàðìîíè÷åñêèì ïîòåíöèàëîì.

Òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè ïîääåðæèâàëàñü íà ïîñòîÿííîì óðîâíå ïîñðåäñòâîì ââåäåíèÿ
äèññèïàòèâíîãî ÷ëåíà ñëåäóþùåãî âèäà F⃗i = −α(T )p⃗i â óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ àòîìîâ ïîä-
ëîæêè, íàõîäÿùèõñÿ íà íåñêîëüêî àòîìàðíûõ ñëîåâ íèæå ïîâåðõíîñòè, ÷òîáû äàííàÿ äî-
áàâêà íå îêàçûâàëà âëèÿíèÿ íà ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå íà ïîâåðõíîñòè ïîäëîæêè. Ôóíê-
öèÿ α(T ) ÿâëÿåòñÿ ìîäèôèöèðîâàííûì âàðèàíòîì âûðàæåíèÿ, èñïîëüçóåìîãî â òåðìîñòàòå
Áåðåíäñåíà [14]. Â ÷àñòíîñòè, â íåé ââåäåíà ïîïðàâêà íà ïîòîê òåïëîâîé ýíåðãèè, îáðàçóþ-
ùèéñÿ â ðåçóëüòàòå âûñâîáîæäåíèÿ ñêðûòîé òåïëîòû ïðè îñàæäåíèè àòîìîâ.

Èç-çà òîãî, ÷òî ïîñòîÿííûå ðåøåòêè ìåäè è ñåðåáðà çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ, â ãåòå-
ðîñòðóêòóðàõ â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ ñ ôèêñèðîâàííûìè ðàçìåðàìè ÿ÷åéêè
âîçíèêàþò çíà÷èòåëüíûå íååñòåñòâåííûå äåôîðìàöèè. ×òîáû èõ èñêëþ÷èòü, áûëè ïîñòðî-
åíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, â êîòîðûõ ôèêñèðóþòñÿ íå ðàçìåð ÿ÷åéêè, à êîì-
ïîíåíòû íàïðÿæåíèé ñ òî÷íîñòüþ äî îñöèëëÿöèé âäîëü ñîîòâåòñòâóþùèõ íàïðàâëåíèé [15].
Äàííûé ìåòîä òàêæå ïîçâîëÿåò åñòåñòâåííûì îáðàçîì ó÷èòûâàòü òåðìè÷åñêîå ðàñøèðåíèå
êðèñòàëëà.

2. Ñòðóêòóðà ãðàíèöû ðàçäåëà Ag/Cu

2.1. Îñàæäåíèå Ag íà Cu (001)

Â êà÷åñòâå òåñòîâîé çàäà÷è íà ïåðâîì ýòàïå áûëî ðàññìîòðåíî îñàæäåíèå ìåäè íà èäå-
àëüíóþ ìåäíóþ ïîäëîæêó ñ îðèåíòàöèåé (001). Êîíå÷íàÿ ñòðóêòóðà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1,
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èç êîòîðîãî ñëåäóåò, ÷òî ôîðìèðóþùèéñÿ íàíîñëîé êîïèðóåò ÃÖÊ-ñòðóêòóðó ïîäëîæêè,
÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ òàêæå ðàäèàëüíîé ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ íà ðèñ. 2.

Ðèñ. 1. Ïðîåêöèÿ XZ ñòðóêòóðû, ïîëó÷åííîé â ðåçóëüòàòå îñàæäåíèÿ 9 ìîíîñëîåâ ìåäè
íà ìåäíóþ ïîäëîæêó (001) ïðè òåìïåðàòóðå 300 K. Ñåðûìè êðóæêàìè îáîçíà÷åíû àòîìû
îñàæäåííîãî ñëîÿ, ÷åðíûìè � ïîäëîæêè

Ðèñ. 2. Ðàäèàëüíàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ îñàæäåííîé ìåäíîé ïëåíêè (ïóíêòèð-
íàÿ ëèíèÿ) è èäåàëüíîãî êðèñòàëëà (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ)

Äëÿ îñàæäåíèÿ Ag íà Cu (001) áûëà ïðèãîòîâëåíà ïîäëîæêà òàê, êàê ýòî îïèñàíî â
ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, ñîäåðæàùàÿ â ñåáå 21 (100), 21 (010), 10 (001) êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñ-
êîñòåé âäîëü îñåé êîîðäèíàò x, y è z, ñîîòâåòñòâåííî. Çàòåì íà ýòîé ïîäëîæêå áûëè ñôîð-
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ìèðîâàíû íàíîñëîè ñ ðàçëè÷íûìè òîëùèíàìè ïîêðûòèÿ îò 0,64 ìîíîñëîÿ äî 18 ìîíîñëîåâ
ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê.

Ñòðóêòóðà, ïîëó÷åííàÿ ïðè 300 Ê, ñ ñåðåáðÿíûì ñëîåì òîëùèíîé 12 ìîíîñëîåâ ïðåä-
ñòàâëåíà íà ðèñóíêàõ 3 è 4. Íà íèõ îò÷åòëèâî âèäíî, ÷òî îñàæäåííàÿ ïëåíêà èìååò êðè-
ñòàëëè÷åñêîå ñòðîåíèå. Áîëåå òîãî, ìîæíî ïðåäïîëàãàòü, îñíîâûâàÿñü íà òîì, ÷òî ñåðåáðî �
ÃÖÊ-ìåòàëë, ÷òî äàííàÿ ðåøåòêà äàííîé ïëåíêè òàêæå ÃÖÊ ñ (111) îðèåíòàöèåé. ×òîáû
ïðîâåðèòü ïðàâèëüíîñòü ýòîé ãèïîòåçû, ñôîðìèðîâàííàÿ íàíîïëåíêà ðàçáèâàëàñü íà ãîðè-
çîíòàëüíûå êðèñòàëëè÷åñêèå ïëîñêîñòè. Äàííûé àíàëèç, íàðÿäó ñ ðàäèàëüíîé ôóíêöèåé,
ïîêàçàë, ÷òî ñòðóêòóðà ñîñòîèò èç (111) ÃÖÊ-ïëîñêîñòåé, èìåþùèõ ïðåèìóùåñòâåííî ABC
óïàêîâêó, ÷òî îäíîçíà÷íî óêàçûâàåò íà èñòèííîñòü ïðåäïîëîæåíèÿ.

Ðèñ. 3. Ïðîåêöèÿ XY ñòðóêòóðû, ïîëó-
÷åííîé â ðåçóëüòàòå îñàæäåíèÿ 12 ÌÑ
ñåðåáðà íà ìåäíóþ ïîäëîæêó (001) ïðè
òåìïåðàòóðå 300 Ê. Ñåðûìè êðóæêà-
ìè îáîçíà÷åíû àòîìû îñàæäåííîãî ñëîÿ,
÷åðíûìè � ïîäëîæêè

Ðèñ. 4. Ïðîåêöèÿ XY íàíîñëîÿ ñåðåá-
ðà, ïîëó÷åííîãî â ðåçóëüòàòå îñàæäåíèÿ
ñåðåáðà íà ìåäíóþ ïîäëîæêó (001) ïðè
òåìïåðàòóðå 300 Ê

Îäíàêî âèçóàëüíûé àíàëèç íå ìîæåò äàòü ïîëíîé èíôîðìàöèè î ñòðóêòóðå ïîëó÷åííûõ
íàíîïëåíîê. Ïîýòîìó äëÿ èññëåäîâàíèÿ ãðàíèöû ðàçäåëà ìàòåðèàëîâ â ãåòåðîñòðóêòóðå èñ-
ïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå õàðàêòåðèñòèêè.

1. Êîîðäèíàòû âåêòîðîâ ñìåùåíèé àòîìîâ âåðõíåé ïëîñêîñòè ìåäíîé ïîäëîæêè îòíîñè-
òåëüíî èõ ïîëîæåíèé â èäåàëüíîì êðèñòàëëå:

∆x0i = xi − x0i ,∆y
0
i = yi − y0i ,∆z

0
i = zi − z0i .

2. Àíàëîãè êîìïîíåíòû òåíçîðà íàïðÿæåíèé, íàéäåííûå ñëåäóþùèì îáðàçîì. Íàõîäè-
ëèñü êîìïîíåíòû ïîëíîé ñèëû, äåéñòâóþùåé íà êàæäûé àòîì ìåäè, ëåæàùèé íà èíòåð-
ôåéñå, ñî ñòîðîíû âñåõ àòîìîâ ñåðåáðà. Äàëåå ýòè êîìïîíåíòû ñèë äåëèëèñü íà ïëîùàäü,
îòíåñåííóþ îäíîìó àòîìó ìåäè íà ãðàíèöå ðàçäåëà. Ïîñêîëüêó ýòè õàðàêòåðèñòèêè íå óñðåä-
íÿëèñü ïî áîëüøîìó êîëè÷åñòâó àòîìîâ, à îòíîñèëèñü ê êàæäîìó àòîìó, îíè íàçâàíû àíà-
ëîãàìè êîìïîíåíò òåíçîðà äåôîðìàöèè:

σzx
(−→r Cui ) =

∑
j(Ag)

Fx(ij)

 /Sz(i), σzy
(−→r Cui ) =
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=

∑
j(Ag)

Fy(ij)

 /Sz(i), σzz
(−→r Cui ) =

∑
j(Ag)

Fz(ij)

 /Sz(i).

Âåçäå íèæå íà ðèñóíêàõ ýòè õàðàêòåðèñòèêè îáîçíà÷åíû ÷åðíûì öâåòîì, åñëè îíè îòðè-
öàòåëüíû, è ñåðûì, åñëè ïîëîæèòåëüíû. Êîíêðåòíî â íàøåì ñëó÷àå ðàñïðåäåëåíèå êîìïî-
íåíò òåíçîðà ïñåâäîíàïðÿæåíèé âûãëÿäèò òàê, êàê ïîêàçàíî íà ðèñóíêå 5. Îò÷åòëèâî âèäíî
ïåðèîäè÷åñêîå (2 × 10) ðàñïðåäåëåíèå íàïðÿæåíèé íà èíòåðôåéñå, ïðè÷åì ïåðèîä ñîâïàäà-
åò êàê ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäîâàíèÿìè, òàê è ñ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèìè, ïðî-
âîäèìûìè ðàíåå [2]. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî êîîðäèíàòû âåêòîðîâ ñìåùåíèé äàþò òîò æå
ðåçóëüòàò, â ñâÿçè ñ ÷åì èõ ðàñïðåäåëåíèå íå ïðèâîäÿòñÿ.

2.2. Îñàæäåíèå Ag íà Cu (111)

Àíàëîãè÷íî ïðåäûäóùåìó èññëåäîâàíèþ äëÿ îñàæäåíèÿ íàíîñëîåâ Ag íà Cu(111) ñôîð-
ìèðîâàíà ïîäëîæêà, ñîäåðæàùàÿ â ñåáå 30(110), 48(112), 10 (111) êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñ-
êîñòåé âäîëü x, y è z ñîîòâåòñòâåííî. Íà ýòîé ïîäëîæêå áûëè ñôîðìèðîâàíû íàíîñëîè ñ
òîëùèíàìè ïîêðûòèÿ îò 0,5 ìîíîñëîÿ äî 14 ìîíîñëîåâ â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 30 � 600 Ê.

Ïîñëå òîãî êàê áûëî ïðîèçâåäåíî îñàæäåíèå íàíîñëîåâ ñåðåáðà íà ìåäíóþ ïîäëîæêó ñ
îðèåíòàöèåé (111), îêàçàëîñü, ÷òî âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð ñôîðìèðîâàííûå ãåòåðî-
ñòðóêòóðû èìåþò îäíó è òó æå ìîðôîëîãèþ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ñòðóêòóðà, ïîëó÷åííàÿ
ïðè 300 Ê, ñ ñåðåáðÿíûì ñëîåì òîëùèíîé 5,5 ìîíîñëîåâ ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 6 è 7. Íà íèõ
îò÷åòëèâî âèäíî, ÷òî îñàæäåííàÿ ïëåíêà èìååò ÃÖÊ-ñòðóêòóðó è ôîðìèðóåòñÿ ñ îðèåíòàöè-
åé ïîäëîæêè, òî åñòü (111). Â ïðîåêöèè XY ñôîðìèðîâàííîé ãåòåðîñòðóêòóðû íàáëþäàåòñÿ
ìóàðîâàÿ ñòðóêòóðà, êîòîðàÿ îáðàçóåòñÿ èç-çà íàëîæåíèÿ äðóã íà äðóãà äâóõ ðåøåòîê ñ
ðàçëè÷íûì ïåðèîäîì. ×òîáû óáåäèòüñÿ, ÷òî ýòî íå èñêëþ÷èòåëüíî âèçóàëüíûé ýôôåêò,
àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî äåëàëîñü â ïðåäûäóùåì ñëó÷àå, ïðîèçâîäèëñÿ àíàëèç íàíîñëîÿ
íà îñíîâå âåêòîðîâ ñìåùåíèÿ è òåíçîðà ïñåâäîíàïðÿæåíèé. Îí ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 8. Áû-
ëî ïîêàçàíî, ÷òî ðåàëüíûé ïåðèîä äàííûõ ñòðóêòóð â äâà ðàçà áîëüøå êàê â íàïðàâëåíèè
(112), òàê è (110). Ýòî, â ÷àñòíîñòè, ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î ñîâïàäåíèè äàííûõ ðåçóëüòàòîâ
ñ ýêñïåðèìåíòîì [3, 4].

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü ñëåäóþùèé âàæíûé ìîìåíò. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ðàçìåðû ÿ÷åé-
êè â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ íå êðàòíû îæèäàåìûì ñîîòâåòñòâóþùèì ïðî-
ñòðàíñòâåííûì ïåðèîäàì ñóïåðñòðóêòóðû. Îäíàêî îíà äàæå â ýòîì ñëó÷àå ñòðåìèòñÿ âîñ-
ïðîèçâåñòè ðàçìåðû, íàáëþäàåìûå â ýêñïåðèìåíòå. Ýòî äîêàçûâàåò, ÷òî ïîëó÷àåìûå ñ ïî-
ìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñóïåðñòðóêòóðû ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûì
äàííûì, à íå îïðåäåëÿþòñÿ ïàðàìåòðàìè ÷èñëåííîé ñõåìû (íàïðèìåð, ðàçìåðàìè ïåðèîäè-
÷åñêîé ÿ÷åéêè).

Âàæíî çàìåòèòü, ÷òî âî âñåì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð íå áûëî îáíàðóæåíî ôîðìèðîâàíèÿ
òðåóãîëüíîé ñòðóêòóðû, ÷òî íà ïåðâûé âçãëÿä íàõîäèòñÿ â ïðîòèâîðå÷èè ñ ýêñïåðèìåíòàìè
[7], â êîòîðûõ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå ïîäëîæêè ñâûøå 400 Ê íà èíòåðôåéñå
ïðåîáëàäàåò èìåííî òðåóãîëüíàÿ ñòðóêòóðà. Ïðè÷èíà ýòîìó â èãíîðèðîâàíèè òåìïåðàòóð-
íîé èëè ≪ìåäëåííîé≫ äèôôóçèè â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïîä ≪ìåäëåííîé≫ ïîä-
ðàçóìåâàåòñÿ òà, õàðàêòåðíûå âðåìåíà êîòîðîé çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò ôèçè÷åñêîå âðåìÿ
÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà.

Â áîëåå ðàííèõ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè÷èíîé ôîð-
ìèðîâàíèÿ òðåóãîëüíîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ âîçíèêíîâåíèå âàêàíñèé â âåðõíåé êðèñòàëëè-
÷åñêîé ïëîñêîñòè ïîäëîæêè. Ïðè÷åì íåîáõîäèìî, ÷òîáû êîëè÷åñòâî âàêàíñèé ñòàíîâèòñÿ
ðàâíûì ïðèìåðíî ïÿòè â ðàñ÷åòå íà îäíó ïåðèîäè÷åñêóþ ÿ÷åéêó (9 × 9). È òóò íà ïåðâîå
ìåñòî âñòàåò íåîáõîäèìîñòü îòûñêàíèÿ ìåõàíèçìà âîçíèêíîâåíèÿ ýòèõ âàêàíñèé, êîòîðûå
â áîëåå ðàííèõ èññëåäîâàíèÿõ íèêàê íå ââîäèëèñü. È êàê áûëî óïîìÿíóòî âî Ââåäåíèè,
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Ðèñ. 5. Ðàñïðåäåëåíèå êîìïîíåíòû σzx
òåíçîðà ïñåâäîíàïðÿæåíèé â âåðõíåé
ïëîñêîñòè ìåäíîé ïîäëîæêè (001) â
ñòðóêòóðå, ñôîðìèðîâàííîé ïðè îñà-
æäåíèè ñåðåáðà. ×åðíûìè êðóæêàì îáî-
çíà÷åíû àòîìû, èìåþùèå ïîëîæèòåëü-
íóþ ñîîòâåòñòâóþùóþ êîìïîíåíòó òåí-
çîðà, ñåðûìè � îòðèöàòåëüíóþ

Ðèñ. 6. Ïðîåêöèÿ XY ñòðóêòóðû, ïîëó-
÷åííîé â ðåçóëüòàòå îñàæäåíèÿ 5,5 ÌÑ
ñåðåáðà íà ìåäíóþ ïîäëîæêó (111) ïðè
òåìïåðàòóðå 300 Ê. Ñåðûìè êðóæêà-
ìè îáîçíà÷åíû àòîìû îñàæäåííîãî ñëîÿ,
÷åðíûìè � ïîäëîæêè

Ðèñ. 7. Ïðîåêöèÿ YZ òîé æå ñòðóêòóðû

Ðèñ. 8. Ðàñïðåäåëåíèå êîìïîíåíòû σzz
òåíçîðà ïñåâäîíàïðÿæåíèé â âåðõíåé
ïëîñêîñòè ìåäíîé ïîäëîæêè (111) â
ñòðóêòóðå, ñôîðìèðîâàííîé ïðè îñà-
æäåíèè ñåðåáðà íà ýòó ïîäëîæêó. ×åð-
íûìè êðóæêàì îáîçíà÷åíû àòîìû, èìå-
þùèå ïîëîæèòåëüíóþ ñîîòâåòñòâóþùóþ
êîìïîíåíòó òåíçîðà, ñåðûìè � îòðèöà-
òåëüíóþ. Ñïëîøíîé ëèíèåé âûäåëåíà
ÿ÷åéêà ñóïåðñòðóêòóðû

ïðåäñòàâëåííûé â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîäõîä âûãîäíî îòëè÷àåòñÿ òåì, ÷òî áëàãîäàðÿ âíåñå-
íèþ â ìîäåëü èññëåäîâàíèé íåêîòîðûõ äåòàëåé òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà, åñòåñòâåííûì
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îáðàçîì âîçíèêàþò âîçìîæíûå ìåõàíèçìû ôîðìèðîâàíèÿ ïðèïîâåðõíîñòíûõ âàêàíñèé. Â
÷àñòíîñòè, áëàãîäàðÿ âûñâîáîæäåíèþ ñêðûòîé òåïëîòû äåñóáëèìàöèè, àäàòîìû â òå÷åíèå
êîðîòêîãî âðåìåíè îáëàäàþò äîñòàòî÷íî âûñîêîé ýíåðãèåé, ÷òîáû ñòàëî âîçìîæíûì ïîñðåä-
ñòâîì îáìåííîãî ìåõàíèçìà îáðàçîâàíèå òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ êîíöåíòðà-
öèÿ âàêàíñèé áûëà çíà÷èòåëüíî ìåíüøå íåîáõîäèìîé. Ýòî ïðèâîäèò ê ïðåäïîëîæåíèþ, ÷òî
çà ôîðìèðîâàíèå òðåóãîëüíûõ ñóïåðñòðóêòóð îòâåòñòâåííà òåðìè÷åñêàÿ äèôôóçèÿ.

2.3. Îñàæäåíèå Ag íà ìîäèôèöèðîâàííóþ ïîäëîæêó Cu (111)

Â ïðåäûäóùåì ïàðàãðàôå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè îñàæäåíèè ñåðåáðà íà ÷èñòóþ (111)
ìåäíóþ ïîäëîæêó ôîðìèðîâàíèå òðåóãîëüíîé ñâåðõðåøåòêè íà ãðàíèöå ðàçäåëà íå ïðîèñõî-
äèò. Îáóñëîâëåíî ýòî, âåðîÿòíåå âñåãî, òåì, ÷òî îñíîâíûì ìåõàíèçìîì åå ñàìîîðãàíèçàöèè
ÿâëÿåòñÿ òåðìè÷åñêàÿ äèôôóçèÿ, êîòîðàÿ, ïî áîëüøåé ÷àñòè, çàìîðîæåíà â ðàìêàõ îãðàíè-
÷åíèé ïî âðåìåíè, äèêòóåìûõ ñàìèì ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Â äåéñòâèòåëüíîñòè
îñòàåòñÿ îòêðûòûì âîïðîñ, ÿâëÿåòñÿ ëè îãðàíè÷åíèå íà òåðìè÷åñêóþ äèôôóçèþ åäèíñòâåí-
íûì ïðåïÿòñòâèåì äëÿ îáðàçîâàíèÿ òðåóãîëüíîé ñòðóêòóðû. Ñðåäè äðóãèõ ôàêòîðîâ, êîòî-
ðûå ìîãóò âëèÿòü íà ïðîöåññ ìîäåëèðîâàíèÿ äàííîãî ïðîöåññà, ñëåäóåò âûäåëèòü â ïåðâóþ
î÷åðåäü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ è ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ. Íå âäàâàÿñü â ïîäðîáíîñòè, çà-
ìåòèì, ÷òî äåòàëüíîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ýòèõ äâóõ ôàêòîðîâ ñëèøêîì îáøèðíî, ÷òîáû
åãî ðàññìàòðèâàòü â ðàìêàõ îäíîé ñòàòüè. Ïîýòîìó èõ äåòàëüíûé àíàëèç áûë çàìåíåí ñëå-
äóþùèì ïðèíöèïèàëüíûì âîïðîñîì è, ïî ñóòè, ñàìûì âàæíûì â äàííîì ñëó÷àå. Âîçìîæíà
ëè âîîáùå ñàìîîðãàíèçàöèÿ òðåóãîëüíîé ñòðóêòóðû â ðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíà-
ìèêè ñ íåêèì çàäàííûì ïîòåíöèàëîì è ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, ïðè÷åì ñ ïîìîùüþ ëþáîãî
ïðîöåññà, â êîòîðîì íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè íå çàäàíî äàííîé ñóïåðñòóêòóðû?

Â êà÷åñòâå òàêîãî áûë âûáðàí ïðîöåññ îñàæäåíèÿ íàíîñëîåâ èç ïó÷êà (MBE), íî âåðõ-
íèé ñëîé ïîäëîæêè ïðè ýòîì ïðåòåðïåâàë ìîäèôèêàöèè. Ñíà÷àëà àíàëîãè÷íî ïðåäûäóùåìó
èññëåäîâàíèþ áûëà ñôîðìèðîâàíà ïîäëîæêà, ñîäåðæàùàÿ â ñåáå 40(110), 60(112), 10 (111)
êðèñòàëëè÷åñêèõ ïëîñêîñòåé âäîëü x, y è z ñîîòâåòñòâåííî. Çàòåì â íåé èñêóññòâåííî ôîð-
ìèðîâàëèñü ïîâåðõíîñòíûå âàêàíñèè, ìåñòîïîëîæåíèå êîòîðûõ çàäàâàëîñü ãåíåðàòîðîì ñëó-
÷àéíûõ ÷èñåë. Âñåãî áûëî ââåäåíî 43 òàêèå âàêàíñèè. Çàòåì íà äàííîé ïîäëîæêå áûëè ñôîð-
ìèðîâàíû íàíîñëîè ñ ðàçëè÷íîé òîëùèíîé ïîêðûòèÿ îò 0,25 ìîíîñëîÿ äî 19 ìîíîñëîåâ â
äèàïàçîíå òåìïåðàòóð 300 � 600 Ê.

Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà ïîëó÷åííûõ ñòðóêòóð áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ñòðóêòóðà ãðàíèöû
ðàçäåëà îñàæäåííûé ñëîé-ïîäëîæêà èçîáèëóåò ðàçëè÷íûìè äåôåêòàìè, ïîñêîëüêó ÿâëÿåòñÿ
íåðàâíîâåñíîé. Ïî ýòîé æå ïðè÷èíå íåëüçÿ îæèäàòü ïîâòîðÿåìîñòè ðåçóëüòàòîâ ïðè îäèíà-
êîâûõ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, òàêèõ êàê ïëîòíîñòü ïîòîêà àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòü è
òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè, ÷òî è íàáëþäàëîñü â ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ, ãäå îò ðàñ÷åòà ê
ðàñ÷åòó ñòðîåíèå ãðàíèöû ðàçäåëà ñèëüíî èçìåíÿëîñü. Ïîñëå íàêîïëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîãî
ìàòåðèàëà òðåóãîëüíîé ñòðóêòóðû áûëà îáíàðóæåíà â îäíîì èç ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ
(ðèñ. 9).

Îáðàùàåò íà ñåáÿ âíèìàíèå òî, ÷òî ïðèâåäåííàÿ ãðàíèöà ðàçäåëà òàêæå ñîäåðæèò ìíî-
æåñòâî äåôåêòîâ. Òàê, íàïðèìåð, íà ïðèâåäåííîì ðèñóíêå âèäíî, ÷òî ñóïåðñòðóêòóðà èñ-
êàæåíà. Òàêæå áûëî âûÿâëåíî, ÷òî íåêîòîðîå ÷èñëî àòîìîâ ñåðåáðà íàõîäÿòñÿ â âåðõíåé
êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ïëîñêîñòè ïîäëîæêè, è, íàîáîðîò, íåñêîëüêî àòîìîâ ìåäè ìîæíî
îáíàðóæèòü â íèæíåì ñëîå îñàæäåííîé ñåðåáðÿíîé íàíîïëåíêè. Íî, íåñìîòðÿ íà íàëè÷èå
äåôåêòîâ, ìîðôîëîãèÿ äàííîé ñòðóêòóðû õîðîøî ñîîòíîñèòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ.

Òàêèì îáðàçîì, âïåðâûå ïîêàçàíî, ÷òî â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ âîçìîæíî
íàáëþäàòü ñàìîîðãàíèçàöèþ òðåóãîëüíîé ñóïåðñòðóêòóðû íà ãðàíèöå ðàçäåëà Ag/Cu (111).
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Ðèñ. 9. Ðàñïðåäåëåíèå âåêòîðîâ ñìåùå-
íèé àòîìîâ îòíîñèòåëüíî ñðåäíåé âû-
ñîòû â êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ïëîñêî-
ñòè. Áîëåå êðóïíûé êðóæîê ñîîòâåò-
ñòâóåò áîëüøåé âûñîòå. Ñåðûìè êðóæ-
êàìè îáîçíà÷åíû àòîìû îñàæäåííîãî
ñëîÿ, ÷åðíûìè � ïîäëîæêè

Â ïðåäøåñòâóþùèõ èññëåäîâàíèÿõ [9], ãäå ïðîèçâîäèëîñü ìîäåëèðîâàíèå îòæèãà, óäàâàëîñü
ïîëó÷èòü ëèøü îòäåëüíûå ôðàãìåíòû òàêîé ñâåðõðåøåòêè.

Çàêëþ÷åíèå

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èññëåäîâàíî ôîðìèðîâàíèå
Ag/Cu ñòðóêòóð ïðè îñàæäåíèè àòîìîâ èç ïó÷êà ñ òåïëîâûìè ýíåðãèÿìè íà ïîâåðõíîñòü
ïîäëîæåê Cu (001) è Cu (111). Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî:

1. Íà ãðàíèöå ðàçäåëà íàíîïëåíîê â Ag/Cu (001) ôîðìèðóåòñÿ ñóïåðñòðóêòóðà (2 × 10).
Àíàëèç ñ ïîìîùüþ òåíçîðà ïñåâäîíàïðÿæåíèé è âåêòîðîâ ñìåùåíèé àòîìîâ âåðõíåé
ïëîñêîñòè ïîäëîæêè ïîêàçàë, ÷òî îíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïåðèîäè÷åñêîå ðàñïðåäåëå-
íèå íàïðÿæåíèé íà èíòåðôåéñå ìàòåðèàëîâ. Äàííûå íàáëþäåíèÿ ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäîâàíèÿìè.

2. Ïðè îñàæäåíèè ñåðåáðà íà ïîäëîæêó Cu (111) ïðîèñõîäèò ôîðìèðîâàíèå ìóàðîâîé
ñòðóêòóðû (9×9), ÷òî òàêæå ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïåðè-
îä åå íå çàâèñèò îò ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè ïðè èñïîëüçîâàíèè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ
óñëîâèé. Äàííûé âûâîä îïðîâåðãàåò àðãóìåíò î òîì, ÷òî ïîëó÷àåìûå ñ ïîìîùüþ êîì-
ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñóïåðñòðóêòóðû ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿþòñÿ ïàðàìåòðàìè
÷èñëåííîé ñõåìû (à èìåííî ðàçìåðàìè ïåðèîäè÷åñêîé ÿ÷åéêè).

3. Âûñâîáîæäåíèå ñêðûòîé òåïëîòû äåñóáëèìàöèè â ïðîöåññå îñàæäåíèÿ íåñïîñîáíî
èíèöèèðîâàòü âîçíèêíîâåíèå äîñòàòî÷íîãî äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ òðåóãîëüíîé ñòðóêòó-
ðû ÷èñëà âàêàíñèé â âåðõíåé ïëîñêîñòè ïîäëîæêè. Ýòî ïðèâîäèò ê âûâîäó, ÷òî çà
ôîðìèðîâàíèå òðåóãîëüíûõ ñóïåðñòðóêòóð îòâåòñòâåííà èñêëþ÷èòåëüíî òåðìè÷åñêàÿ
äèôôóçèÿ.

4. Ïðè îñàæäåíèè ñåðåáðà íà (111) ìåäíóþ ïîäëîæêó ñ èñêóññòâåííî ââåäåííûìè âà-
êàíñèÿìè âïåðâûå â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ íàáëþäàëîñü ôîðìèðîâàíèå
òðåóãîëüíîé ñóïåðñòðóêòóðû.
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At the present time studying the aggregate of the mechanisms responsible for the
formation of nanostructures on the substrate during the deposition of metals from the beam
or the gas phase is not completed. In order to identify these mechanisms are necessary
methods of processes at the atomic level, among them one of the most powerful is the
method of molecular dynamics. This presents its relevance the solution this problem. In
this paper the in�uence of the orientation and the substrate temperature on the formation
of the separation boundary Ag/Cu.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: vapor deposition, molecular dynamics modelling, nanostructure,

separation boundary.
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