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Моделирование методом Монте-Карло

формирования и движения капель золо-

та по поверхности кремния

На основе кремния возможно получение нанопрово-
лок – перспективных элементов для создания при-
боров опто- и наноэлектроники [1]. Одним из ме-
ханизмов роста нанопроволок является механизм
пар-жидкость-кристалл с использованием золотых
капель-катализаторов. Поэтому важным является
исследование процессов формирования и движения
капель золота по поверхности кремния. Экспери-
ментально показано, что в процессе осаждения зо-
лота при высоких температурах капли золота на-
правленно движутся по поверхности Si(111) [2]. Це-
лью данной работы является исследование механиз-
ма формирования и движения капель золота по по-
верхности кремния на атомарном уровне с помощью
моделирования методом Монте-Карло. Рассматри-
валось осаждения золота на поверхность кремния
с ориентацией (111) и (100) в диапазоне темпера-
тур 700–900 К. Показано, что капли золота зарож-
даются преимущественно на ступенях вициналь-
ной поверхности. Границы раздела капля-подложка
различны для подложек с ориентациями Si(111) и
Si(100). На поверхности Si(111) граница раздела
атомарно гладкая, а на Si(100) граница раздела пи-
рамидальной формы, ограниченная фасетками 111.
Латеральное движение капель золота наблюдается
только на вицинальной поверхности Si(111). Дви-
жение капель направлено перпендикулярно или под
углом 60о относительно ступеней. Научный руково-
дитель — Спирина А. А.
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