
1. Наименование работы. 

 Пространственное упорядочение квантовых точек Ge на Si(100). 

2. Состав коллектива исполнителей. 

 Рудин Сергей Алексеевич, Ненашев Алексей Владимирович, Смагина 
Жанна Викторовна. 

3. Контактное лицо. 

 Рудин С. А., almasy@ngs.ru 

4. Научное содержание работы. 

 I. Постановка задачи. 

 Моделирование эпитаксиального роста Ge на Si(100) с учетом упругой 
деформации. 

 В основе модели лежит трехмерная кристаллическая решетка типа 
алмаза с периодическими граничными условиями. В качестве узлов решетки 
служат атомы Si или Ge. Рост Ge из молекулярного пучка рассматривается на 
основе модели, разработанной Vvedenskii et al. [1] и Hunson et al. [2] для 
численного моделирования методом Монте-Карло кристаллов с решеткой 
типа алмаза. Согласно этой модели, эволюция системы Ge/Si состоит из 
последовательности элементарных процессов поверхностной диффузии и 
осаждения атомов.  

 Предполагается, что энергия активации диффузионного прыжка 
адатома зависит от числа его ближайших соседей в первой и второй 
координационной сфере (ni1 и ni2 соответственно) и упругой энергии (Eidef): 

𝐸𝑖𝑎 = 𝑛𝑖1𝐸1+𝑛𝑖2𝐸2 − 𝐸𝑖𝑑𝑒𝑓, 

где 

E1 и E2 –константы с размерностью энергии (параметры модели). 

 Энергия деформации для i-го атома рассчитывается по аналогии с 
моделью Китинга [3], в расчет берутся только первые и вторые соседи атома: 

 

где  

ri — радиус-вектор i-го узла;  

ij, ijk и dij — параметры, зависящие от сорта атомов i, j и k;  

dij — равновесная длина связи между атомами;  

𝜃𝑖𝑗𝑘 - угол  между связями i-j и i-k. 



 С целью выполнения принципа детального равновесия введены 
отклонения атома от его равновесного положения, основанные на 
распределении Больцмана. 

 При наличии междоузельных атомов Ge в решетке, они вызывают 
смещение окружающих атомов от их равновесного положения, которое в 
нашей модели также описывается потенциалом Китинга. 

 II. Современное состояние проблемы 

 При моделировании роста Ge на Si ключевыми факторами, влияющими 
на процесс зарождения и формирования островков, являются геометрия 
кристалла и упругая деформация, что подразумевает использование 
атомистической модели, а это в свою очередь требует немалых 
вычислительных мощностей или существенного упрощения моделей. Так, 
относительно простой потенциал Китинга достаточно точно описывает 
деформации на расстояниях, больших по сравнению с постоянной решетки, 
при этом учитывая положения отдельных атомов. И если для двумерных 
моделей еще можно получить [4,5] достаточно точный результат за 
приемлемое время расчета, то при вводе третьего измерения количество 
требуемых вычислений возрастает на порядки, делая прежние подходы 
невозможными. Поэтому в существующих трехмерных моделях 
гетероэпитаксиального роста [6,7] в основном используются различные 
эмпирические потенциалы, которые, однако, не могут в полной мере 
показать влияние распределения упругой деформации во всей структуре на 
зарождение и рост островков. 

 III. Полученные результаты.. 

 Проведено моделирование эпитаксиального роста Ge на Si(100) с 
учетом упругих деформаций (рис. 1). Обнаружено, что рост островков 
происходит на смачивающем слое, что соответствует росту по механизму 
Странского-Крастанова. При росте многослойных структур наблюдается 
эффект вертикального упорядочения островков (рис. 2). Расчет показал, что 
кластеры междоузельных атомов в подложке могут служить центрами 
зарождения островков (рис. 3). 

 IV. Эффект от использования кластера в достижении целей работы. 

 С помощью вычислительного кластера удалось сократить время 
расчета до приемлемых значений. Возможность одновременного запуска  
нескольких задач позволяет моделировать сразу ряд структур с различными 
параметрами. 

  

 

 



 V. Иллюстрации, визуализация результатов. 

 

Рис. 1. Первый слой островков Ge на Si(100). Размеры подложки 200х200 
монослоев ( ~25х25 нм). Координаты указаны в единицах монослоев (1 
монослой ≈0.144 нм). 

 

 

Рис. 2. Эффект вертикального упорядочения островков Ge в многослойных 
структурах Ge/Si(100). Поперечный срез в плоскости (110). Красным цветом 
обозначены атомы Ge, голубым - атомы Si. 

 



 

Рис. 3. Рост островков над дефектами в подложке. Крестиками обозначены 
кластеры междоузельных атомов. Красным цветом обозначены атомы Ge, 
голубым - атомы Si. 
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