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ПОВЕРХНЕВI НАПРУЖЕННЯ НА ПОЧАТКОВИХ
ЕТАПАХ ОКИСЛЕННЯ Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001)УДК 53.092

За допомогою аналiзу змiн розмiрiв елементарних комiрок, яке вiдбувається внаслi-
док утворення на їх поверхнях димерiв або адсорбцiї атомiв i молекул, якiсно розгля-
нуто пружнi напруження чистої поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) та на початкових ета-
пах її окислення. Вони мають майже однаковий характер, як для чистої поверхнi
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001), так i пiсля адсорбцiї на нeї молекул O2 або 1-го, 2-х та 3-х ато-
мiв O. Напруження виявились анiзотропними: вздовж димерних рядiв вони були сти-
скаючими та приблизно у 3 рази бiльшими вiд розтягуючих напружень у напрямку,
перпендикулярному до димерних рядiв (вздовж димерного зв’язку).

К люч о в i с л о в а: напруження, анiзотропiя напружень, окислення.

1. Вступ

У сучаснiй наноелектронiцi придiляється велика
увага гетероепiтаксiйному нарощуванню Ge на Si,
бо рухливiсть дiрок у шарi SiGe бiльша, нiж в
Si, який здебiльшого використовується в МОН-
приладах [1]. У виготовленнi МОН-приладiв ва-
жливу роль вiдiграє ще й оксидний шар SiO2, тому
формування атомно-контрольованого тонкого ша-
ру SiO2 на кремнiєвих поверхнях i процес окисле-
ння напружених SiGe-структур є важливим для
формування i функцiонування схем сучасної на-
ноелектронiки.

У роботах [2–5] було розглянуто процес окисле-
ння поверхонь Si(001) з 1 та 2 МШ атомiв Ge. Бу-
ло показано, що коефiцiєнти прилипання кисню до
чистої поверхнi Si(001) на порядок величини бiль-
шi нiж для поверхонь Ge/Si(001) з 1 та 2 МШ (мо-
но шарiв) адатомiв Ge, виготовлених при 350 ∘C.
Коли такi поверхнi були виготовленi при 600 ∘C,
то коефiцiєнт прилипання збiльшився, але вiн все
ще залишався меншим за коефiцiєнт прилипання
до чистої поверхнi Si(001) [3]. Зменшення ступеня
покриття атомами Ge поверхнi Si(001) до субмоно-
шарового (𝜃Ge < 1) збiльшувало коефiцiєнт прили-
пання кисню до такої поверхнi [5]. На думку авто-
рiв [5], це може бути зумовленим присутнiстю до-
даткових поверхневих напружень завдяки рiзним
сталим ґратки Si та Ge. Вплив поверхневих напру-
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жень та їхньої анiзотропiї на структуру поверхнi
було встановлено у роботi [6]. Виявилось, що по-
верхневi напруження сильно впливають на перебу-
дову поверхневих структур [7]. Але ще й до тепер
не було визначено анi характеру цих напружень,
анi їх величини на складних поверхнях напiвпро-
вiдникiв пiсля адсорбцiї кисню. Зважаючи на це,
для того щоб зробити рiст тонких шарiв оксиду на
поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) бiльш контрольованим,
необхiдно розглянути характер напружень чистої
поверхнi та на початкових етапах її окислення, що
й було метою цiєї роботи.

2. Методика

2.1. Технiка розрахунку

Поверхневi напруження, викликанi утворенням
аддимерiв на поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001), адсорб-
цiєю на них молекул O2, та окремих атомiв O,
ми аналiзували за допомогою вiдношень Δ𝑎/𝑐
i Δ𝑏/𝑐 деформацiї латеральних розмiрiв елемен-
тарної комiрки (Δ𝑎 i Δ𝑏) до аналогiчних роз-
мiрiв у об’ємному Si(001), якi рiвнi мiж со-
бою й становлять 𝑐. Електронна та геометри-
чна структури Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) аналiзувалися за
допомогою 𝑎𝑏 𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑜 розрахункiв iз перiодични-
ми граничними умовами [8], у наближеннi тео-
рiї функцiонала густини (DFT) [9], де для опи-
су обмiнно-кореляцiйної взаємодiї використовува-
лося узагальнено градiєнтне наближення (GGA)
[8]. Взаємодiя остовних та валентних електро-
нiв описувалася норм-конверсiйним псевдопотен-
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Рис. 1. Елементарна комiрка (вигляд з одного i з другого бокiв та ще й в пла-
нi), яка була вибрана для моделювання поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) (а) та її хара-
ктернi розмiри, що використовувалися для аналiзу поверхневих напружень (б ):
сiрi кружки – атоми Si, чорнi великi кружки – атоми аддимера, чорнi маленькi
кружки – атоми Н

цiалом [8]. Розрахунки проводилися за допомогою
програмного пакета Abinit [10].

Для моделювання поверхнi застосовувалась мо-
дель плит, що повторюються. Плити мали чистi
(Si–Si, Ge–Ge), або змiшанi (Si–Ge) аддимери (чор-
нi кульки на рис. 1, а), адсорбованi на димерах по-
верхнi Si(001) з одного боку, а з iншого, атомами H,
що насичували обiрванi зв’язки. Кiлькiсть атом-
них шарiв Si, що мiстила плита, визначалась iз роз-
рахунку величин Δ𝑎/𝑐 i Δ𝑏/𝑐. Для елементарних
комiрок iз кiлькiстю атомних шарiв Si≥ 5, цi вели-
чини змiнювалися менше нiж на 0,1·10−2, тому для
заощадження розрахункових витрат було вибрано
елементарну комiрку, що мiстила 5 атомних шарiв
Si. Отже, елементарна комiрка, яка вiдтворювала
шар, мiстила 30 атомiв (рис. 1). Для виключення
взаємодiї мiж атомами рiзних плит товщину ваку-
умного промiжку мiж ними було вибрано рiвною
15 Å. Положення атомiв 5-ти приповерхневих ша-

рiв оптимiзувалось поки сили, що дiють на ато-
ми, не ставали меншими за 0,03 еВ/Å. Покраще-
ння умов збiжностi iтеративної процедури не змi-
нювало розрахованих величин енергiй систем, що
дослiджуються, та їх геометричних параметрiв. Iн-
тегрування в зонi Брiллюена проводилось за до-
помогою сiтки 2 × 1 × 1 спецiальних 𝑘-точок за
схемою Monkhorst-Pack [11]. Для визначення енер-
гiї вiдсiкання розраховувались енергiї зв’язку ато-
мiв Ge з поверхнею Si. Виявилося, що ця величина
не змiнюється, коли значення енергiй вiдсiкання
≥ 217,7 еВ, тому всi розрахунки було проведено
при цiй енергiї вiдсiкання.

Величини Δ𝑎/𝑐 = 𝑎/𝑐 − 1 та Δ𝑏/𝑐 = 𝑏/𝑐 − 1
вiдображали змiну розмiрiв елементарної комiр-
ки а та b (рис. 1, б ) вiдносно аналогiчних роз-
мiрiв для кристалiчного Si, у якому цi вiдстанi
рiвнi с. Вiдноснi деформацiї поверхнi Δ𝑏/𝑐 роз-
глядалися вздовж димерних рядiв дослiджуваної
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поверхнi, а Δ𝑎/𝑐 – у напрямку, перпендикулярно-
му до них (рис. 1, б ), тобто вздовж димерного
зв’язку. В областi пружних деформацiй згiдно з
законом Гука Δ𝑎/𝑐 i Δ𝑏/𝑐 пропорцiйнi вiдповiд-
ним напруженням. Знак “−” або “+” бiля вели-
чин Δ𝑎/𝑐, Δ𝑏/𝑐 вказує на те, що напруження є
розтягуючими, або стискаючими вiдповiдно. Роз-
глядалися змiни характерних розмiрiв Δ𝑎/𝑐, Δ𝑏/𝑐,
що виникали внаслiдок: 1) утворення аддимерiв
на поверхнi (Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐, Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐), 2) адсорбцiї молекул
O2 (Δ𝑎O2/𝑐, Δ𝑏O2/𝑐), 3) адсорбцiї окремих одного,
двох i трьох атомiв O (Δ𝑎O/𝑐, Δ𝑏O/𝑐) та 4) дифузiї
одиничного атома O у приповерхневi шари зразка
(Δ𝑎𝑑/𝑐, Δ𝑏𝑑/𝑐).

Розрахованi значення енергiй систем на елемен-
тарну комiрку для рiзних типiв комiрок (без ато-
мiв O, з молекулою O2 та iз 1-м, 2-ма та 3-ма
атомами O) порiвнювалися за допомогою величин
Δ𝐸 = 𝐸 − 𝐸0. Тут 𝐸 – енергiя структури, що
розглядається, а 𝐸0 – енергiя найбiльш енергети-
чно вигiдної структури кожного типу. Порiвняння
величин Δ𝐸 здiйснювалось лише для комiрок iз
однаковою кiлькiстю атомiв Ge. Це зумовлюється
тим, що атоми Ge мають бiльшу кiлькiсть електро-
нiв, нiж Si, й тому енергiя комiрки iз атомiв Si, має
енергiї меншi, нiж комiрки, у яких два атоми Si за-
мiненi атомами Ge.

2.2. Обґрунтування вибору
пiдходу до аналiзу напружень

У лiтературi була описана методика розрахун-
ку поверхневих напружень, яка успiшно застосо-
вувалась для аналiзу напружень систем Si(001)–
2 × 1 i Si(001)–4 × 2 [12], Sb/Si(001), Sb/Ge(001)
та As/Si(001) [13–15]. Вона передбачала, що рiв-
новажне положення атомiв її елементарної комiр-
ки та векторiв трансляцiї у дослiджуваних систе-
мах визначалось за допомогою мiнiмiзацiї енергiї
системи. Положення атомiв елементарної комiр-
ки могло змiнюватися в усiх напрямках, але так,
щоб при цьому величини 2-х векторiв трансляцiї
в площинi поверхнi залишалися сталими. Цi сталi
значення вибирались такими, як i значення ана-
логiчних величин у кристалiчному Si. Положен-
ня атомiв елементарної комiрки та 3-го векторa
трансляцiї iз напрямком, перпендикулярним до по-
верхнi, оптимiзувалося поки вiдповiдна дiагональ-

на компонента тензора напружень системи не ста-
вала рiвною нулевi.

Як було показано в [16], адатоми О на
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) зсувають остовнi рiвнi (2𝑝 та 3𝑑)
атомiв поверхнi, якi знаходяться на вiдстанi ∼4 Å
вiд нього. Це вказує на те, що взаємодiя кисню з
поверхнею може змiнювати положення атомiв на
вiдстанi, що майже збiгається з величинами векто-
рiв трансляцiї елементарної комiрки (5 Å). Отже,
фiксацiя значень величин векторiв трансляцiї так,
як це було у [12–15], може внести суттєвi похибки у
визначенi енергiй системи i, як наслiдок, приводи-
ти до некоректної оцiнки напружень. У зв’язку з
цим ми вважаємо, що методика [12–15] не повнiстю
застосовна до визначення напруження на початко-
вих етапах окислення Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001).

Оскiльки в межах закону Гука наслiдком дiї по-
верхневих напружень є змiна положення атомiв на
поверхнi, то їх можна аналiзувати за допомогою
вiдносних змiн характерних розмiрiв елементарної
комiрки Δ𝑎/𝑐 i Δ𝑏/𝑐 (вiдносних деформацiй), якi
вiдбуваються пiд дiєю аддимерiв на поверхнi та ад-
сорбцiї атомiв i молекул кисню на них.

3. Результати розрахункiв
та їх обговорення

3.1. Напруження Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001)
та Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) з адсорбованою
молекулою O2

Найбiльш iмовiрнi адсорбцiйнi конфiгурацiї чи-
стих (Si–Si i Ge–Ge) та змiшаних (Si–Ge) адди-
мерiв поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001), встановленi на-
ми ще в [17], наведенi на рис. 2, а, б, в. Розра-
хованi величини Δ𝐸 та Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐 i Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐 для повер-
хонь Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) та Si(001) (4×2) з найбiльш

Таблиця 1. Δ𝐸 структур а, б та в,
рис. 2, та Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐 i Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐 – змiни характерних
розмiрiв елементарної комiрки пiсля утворення
аддимерiв на поверхнях Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001)
та Si(001)(4 × 2)

Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐 · 10−2 Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐 · 10−2 Δ𝐸

Ge–Ge (рис. 2, a) −0,71 2,67 0,0
Ge–Si (рис. 2, б ) −0,75 3,12 0,96
Ge–Si (рис. 2, в) −0,74 3,12 1,02
Si–Si (рис. 2, в) −0,77 2,89 −
Si(001)(4× 2) −1,21 2,56 −
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Рис. 2. Можливi конфiгурацiї чистих (Si–Si i Ge–Ge) та змiшаних (Si–Ge) аддимерiв на
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) [17] (а, б, в, г) та стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї молекули O2 на них [18]
(ґ, є, д, е) вiдповiдно: чорнi великi кружки – атоми Ge, чорнi маленькi кружки – атоми O, бiлi
великi та бiлi маленькi кружки – атоми Si 2-го та 3-го приповерхневого шару вiдповiдно

iмовiрними конфiгурацiями аддимерiв наведенi в
табл. 1 для структур а, б та в, рис. 2. Найбiльш
енергетично вигiдною конфiгурацiєю (Δ𝐸 = 0) на
поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001), як i в [17], виявилась
конфiгурацiя з чистими Ge–Ge аддимерами.

Як видно з табл. 1, на поверхнi систем
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) iз чистими (Si–Si, Ge–Ge) та змi-
шаними (Si–Ge) аддимерами виникають анiзотро-
пнi поверхневi напруження (Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐 ̸= Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐):
стискаючi (Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐 > 0) вздовж димерних рядiв та
розтягуючi (Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐 < 0) приблизно у 3 рази мен-
шi в перпендикулярному до них напрямку (вздовж
димерних зв’язкiв). Цi данi якiсно узгоджуються з
експериментальними даними [19], де дослiджува-
лась змiна напружень на поверхнi Si(001) з рiзни-
ми ступенями покриття (0-2МШ) Ge.

У роботi [12], де розраховувались напруження
на поверхнях Si(001) (4 × 2) i Si(001) (2 × 1), було
показано, що на них присутнi тiльки розтягуючi
поверхневi напруження, як вздовж димерних ря-
дiв, так i в перпендикулярному до них напрямку,
що не збiгається з нашими даними. Для з’ясува-
ння причин цього розходження ми провели допо-
мiжнi розрахунки поверхневих напружень Si(001)
(2× 1) у рамках нашої моделi з бiльшими значен-
нями енергiї вiдсiчки та бiльшою кiлькiстю точок
при iнтегруваннi зони Брiллюена. Поверхневi на-
пруження визначалися згiдно з методикою [12–15].

Цi данi наведенi у табл. 2 з вiдповiдними знака-
ми “+” або “−” для розтягуючих та стискаючих
напружень.

Як видно з табл. 2, збiльшення енергiї вiдсiка-
ння вiд 136 еВ, як у [12], до 218 еВ суттєво змi-
нює поверхневi напруження (𝜎𝑎 i 𝜎𝑝), що дозво-
ляє стверджувати, що енергiя вiдсiкання 136 еВ,
яка використовувалась у [12], недостатня для ко-
ректної оцiнки поверхневих напружень. Крiм то-
го, у роботi [12] використовувалась комiрка у ви-
глядi плити з 12-ти шарами атомiв Si, верхня та
нижня поверхня якої мали реконструкцiю 2× 1, а

Таблиця 2. Напруження (𝜎𝑎 – вздовж i 𝜎𝑝 – пер-
пендикулярно до димерного ряду) на поверхнi
Si(001)(2 × 1) в еВ/(1 × 1 комiрку) та їх анiзотро-
пiя (𝜎𝑝−𝜎𝑎) розрахованi згiдно з моделлю поверхнi
[12] з рiзними енергiями вiдсiкання (Е) та рiзною
кiлькiстю k-точок для iнтегрування зони Брiллюе-
на: а – 𝑘 = 6, 𝐸 = 136 еВ, б – 𝑘 = 256, 𝐸 = 218 еВ,
в – розбиття зони Брiллюена за схемою Monkhorst-
Pack з сiткою 2×1×1 та двома шарами фiксованих
атомiв у серединi комiрки

𝜎𝑎 𝜎𝑝 𝜎𝑎 − 𝜎𝑝

а [12] 0,3 2,1 1,8
б 2,14 0,56 −1,58
в −0,86 0,11 0,97
Експеримент [20] − − 1
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Рис. 3. Стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї 1-го 2-х та 3-
х атомiв O (а, б, в), та структури, що утворюються пiсля
переходу одиничного атома О в промiжок мiж атомами 2-
го та 3-го при поверхневого шару Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) – (г, ґ,
д). Сiрi кружки – атоми аддимера, чорнi кружки – атоми
O, бiлi великi та бiлi малi кружки – атоми Si 2-го та 3-го
приповерхневого шару вiдповiдно

розрахункова модель передбачала повну оптимiза-
цiю координат атомiв плити, що виключає вплив
реконструкцiї однiєї частини плити на iншу її ча-
стину. Взявши до уваги лiтературнi данi [21], що
реконструкцiя поверхнi Si(001) змiнює положення
атомiв навiть у 8-му шарi, можна вважати, що мо-
дель без врахування впливу реконструкцiї однiєї
її частини на iншу частину може спотворити її
передбачення. У зв’язку з цим ми перерахували
поверхневi напруження цiєї системи з двома зафi-
ксованими шарами атомiв у її серединi (табл. 2, в)
й виявили, що поверхневi напруження вздовж ди-
мерних рядiв стали стискаючими, а у перпендику-
лярному до них напрямку залишилися розтягую-
чими. Анiзотропiя цих напружень виявилась рiв-
ною 𝜎𝑝−𝜎𝑎 = 0,97 еВ/(1×1 комiрку), що узгоджує-
ться з експериментальними даними [20]. У рамках
цiєї моделi ми оцiнили ще й напруження для ре-
конструйованої поверхнi Si(001) (4× 2) й виявили,
що вони, як i в нашому розрахунку, стали стиска-

Таблиця 3. Значення Δ𝐸O2 та змiни характерних
розмiрiв елементарної комiрки Δ𝑎O2/c i Δ𝑏O2/𝑐

структур ґ, є та д, рис. 1, пiсля адсорбцiї
O2 на поверхнях Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001)

Δ𝑎O2/𝑐 · 10−2 Δ𝑏O2/𝑐 · 10−2 Δ𝐸O2

Ge–Ge (рис. 2, ґ) −0,46 2,84 0,44
Ge–Si (рис. 2, д) −0,40 3,23 1,26
Ge–Si (рис. 2, е) −0,44 3,31 0,0
Si–Si (рис. 2, є) −0,47 2,60 −

ючими (𝜎𝑎 < 0) вздовж димерних рядiв i залиши-
лися розтягуючими (𝜎𝑝 > 0) у перпендикулярному
напрямку (табл. 2). Усе це дозволяє стверджувати,
що наша модель i розрахункове наближення здатнi
коректно оцiнювати характер поверхневих напру-
жень систем, що дослiджуються у цiй роботi.

У своїй попереднiй роботi [18] ми виявили ад-
сорбцiйнi предстани молекули O2, схематично на-
веденi на рис. 2, ґ, є, д, е. Розрахованi значен-
ня змiн характерних розмiрiв Δ𝑎O2/𝑐 та Δ𝑏O2/𝑐
внаслiдок утворення предстанiв та вiдноснi енергiї
Δ𝐸O2 наведенi в табл. 3. Порiвняння цих даних iз
даними для аддимерiв, наведеними у табл. 1, по-
казує, що адмолекули O2 на чистих (Si–Si, Ge–Ge)
та змiшаних (Si–Ge) аддимерах майже не змiню-
ють значень Δ𝑎O2/𝑐 i Δ𝑏O2/𝑐 та їх анiзотропiї по
вiдношенню до Δ𝑎𝑎𝑑/𝑐 i Δ𝑏𝑎𝑑/𝑐, але змiнюють зна-
чення Δ𝐸O2. При цьому для змiшаних Si–Ge адди-
мерiв Δ𝐸O2 = 0.

Отже, адсорбцiя молекули O2 на аддимери
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) майже не змiнює характеру на-
пружень чистої поверхнi, а найбiльш енергетично
вигiдною, де Δ𝐸O2, виявилась адсорбцiя молеку-
ли O2 на змiшанi Si–Ge аддимери в конфiгурацiї
рис. 2, е, що збiгається з результатами нашої попе-
редньої роботи [18].

3.2. Напруження поверхнi
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) з 1-м, 2-ма та 3-ма
адсорбованими атомами O

У нашiй попереднiй роботi [16] було показано, що
пiсля розриву зв’язку мiж атомами О адмолекули
O2 на дослiджуванiй поверхнi утворюються новi
стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї окремих атомiв
О. Цi стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї 1-го, 2-
х та 3-х адатомiв О на поверхнi Ge𝑥𝑆𝑖1−𝑥/Si(001)
наведенi на рис. 3, а, б, в. На початкових етапах
окислення Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) може вiдбуватися ще
й дифузiя окремих атомiв O в приповерхневi ша-
ри [22]. Структури, якi утворюються пiсля такої
дифузiї для 1-го, 2-х та 3-х адатомiв O у глиби-
ну пiд другий поверхневий шар зразка, наведенi
на рис. 3, г, ґ, д), на яких стрiлкою вказано на-
прямок такої дифузiї. Для всiх цих структур були
розрахованi змiни характерних розмiрiв елемен-
тарної комiрки (Δ𝑎𝑎/𝑐, Δ𝑏𝑎/𝑐) з адатомами О на
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) та ще й вiдноснi змiни характер-
них розмiрiв елементарної комiрки (Δ𝑎𝑑/c, Δ𝑏𝑑/𝑐)
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Поверхневi напруження

пiсля дифузiйного переходу атома О в промiжок
мiж атомами 2-го та 3-го приповерхневого шару
для 1-го, 2-х та 3-х атомiв O, адсорбованих на до-
слiджувану поверхню, котрi наведенi в табл. 4.

Як видно з табл. 4, для структур а, б та в,
рис. 3, для поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) з 1-м, 2-ма та
3-ма адатомами O, Δ𝑎𝑎/𝑐<0, Δ𝑏𝑎/𝑐>O. Оскiльки
Δ𝑎𝑎/𝑐 < Δ𝑏𝑎/𝑐, то можна стверджувати, що ад-
сорбцiя 1-го, 2-х та 3-х атомiв О на поверхню май-
же не змiнює характеру напружень, притаманних
чистiй поверхнi Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001). Значення вели-
чин Δ𝑎𝑑/𝑐 та Δ𝑏𝑑/𝑐 (табл. 4) вказують на те, що
дифузiйний перехiд одиничного атомa О в промi-
жок мiж атомами 2-го та 3-го приповерхневого ша-
ру для випадкiв 1-го 2-х та 3-х адсорбованих ато-
мiв О (рис. 3, г, ґ, д) також не змiнює характеру
напружень системи, що дослiджується. Отже, схе-
матично наведений на рис. 3 дифузiйний перехiд
атома О не стимулює релаксацiї напружень у си-
стемi, тобто дифузiя атомiв О у приповерхневi ша-
ри Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) на початкових етапах її оки-
слення не стимулюється власними напруженнями
системи. Варто зауважити, що ранiше ми показа-
ли, що такий перехiд ще й енергетично не вигiдний
[22]. Отже, можна припустити, що дифузiя атомiв

Таблиця 4. Змiни характерних розмiрiв
елементарної комiрки (Δ𝑎𝑎/𝑐, Δ𝑏𝑎/𝑐), (Δ𝑎𝑑/𝑐,
Δ𝑎𝑑/𝑐) для структур а, б, в з адатомом О та г, ґ,
д пiсля його дифузiї в приповерхневу
область вiдповiдно(рис. 3)

Δ𝑎𝑎/𝑐× Δ𝑏𝑎/𝑐× Δ𝑎𝑑/𝑐× Δ𝑏𝑑/𝑐×
×10−2 ×10−2 ×10−2 ×10−2

Ge–Ge (рис. 2, a)
O −0,69 2,80 −0,61 3,45
2O −0,69 2,80 −0,64 3,74
3O −0,41 2,49 −0,49 4,66
Ge–Si (рис. 2, б )
O −0,68 2,82 −0,23 3,34
2O −0,68 2,82 −0,52 3,94
3O −0,51 2,88 −0,27 3,18
Ge–Si (рис. 2, в)
O −0,68 2,82 −0,58 3,61
2O −0,68 2,82 −0,58 3,70
3O −0,56 2,61 −0,51 4,50
Si–Si (рис. 2, г)
O −0,73 2,73 −0,62 3,56
2O −0,69 2,80 −0,54 3,74
3O −0,48 2,50 −0,19 3,26

О у приповерхневi шари Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) на по-
чаткових етапах окислення ймовiрнiше зумовлена
розвиненою морфологiєю поверхнi.

4. Висновки

Показано, що аналiз змiн розмiрiв елементарної
комiрки (її деформацiї Δ𝑎/𝑐 i Δ𝑏/𝑐) пiд дiєю ад-
сорбцiї та дифузiї атомiв i молекул, зокрема ки-
сню, можна використовувати як метод аналiзу ха-
рактеру змiн поверхневих напружень у системах
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) в областi пружних деформацiй.

Виявилась анiзотропiя поверхневих напружень,
бо напруження вздовж димерних рядiв Ge𝑥Si1−𝑥/
Si(001) є стискаючими й приблизно у 3 рази бiль-
шими за величиною вiд розтягуючих напружень
у перпендикулярному до них напрямку. Поверх-
невi напруження слабко залежали вiд дiї адмоле-
кул або адатомiв кисню, бо адсорбцiя молекул O2

або одного, двох та трьох атомiв O на поверхнi
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) майже не змiнює характеру по-
верхневих напружень.

Дифузiя атома кисню в промiжок мiж атома-
ми 2-го та 3-го приповерхневих шарiв Ge𝑥Si1−𝑥/
Si(001) на початкових етапах її окислення не змi-
нює характеру її поверхневих напружень, тобто не
стимулює релаксацiю напружень.
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14. M. Çakmak, R. Shaltaf, G.P. Srivastava et al., Surf. Sci.
532-535, 661 (2003).

15. O.L. Alerhand, J. Wang, J.D. Joannopoulos et al., Phys.
Rev. B 44, 6534 (1991).

16. Т.В. Афанас’єва, I.П. Коваль ,М.Г Находкiн, та iншi.
Вiсник Київського унiверситету. Серiя: фiз.-мат.науки.
2, 207 (2007).

17. T. Afanasieva, I. Koval, M. Nakhodkin et al., Ukr. J. Phys.
56, 240 (2011).

18. T. Afanasieva, I. Koval, M. Nakhodkin et al., Ukr. J. Phys.
57, 355 (2012).

19. F. Liu and M.G. Lagally, Phys. Rev. Lett. 76, 3156 (1995).
20. F. Wu and M.G. Lagally, Phys. Rev. Lett. 75, 2534 (1995).
21. R. Felici, I.K. Robinson, C. Ottaviani et al., Surf. Sci. 375,

55 (1997).
22. T. Afanasieva, I. Koval, M. Nakhodkin et al., Ukr. J. Phys.

56, 352 (2011). Одержано 03.06.13

А.А. Гринчук, И.Ф.Коваль, Н.Г.Находкин

ПОВЕРХНОСТНЫЕ НАПРЯЖЕНИЯ Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001)
НА НАЧАЛЬНЫХ ЭТАПАХ ОКИСЛЕНИЯ

Р е з ю м е

С помощью анализа изменений размеров элементарных
ячеек, вызванных образованием на их поверхностях ад-
димеров или адсорбции на них атомов и молекул, каче-
ственно определен характер напряжений чистой поверх-

ности Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) и на начальных этапах её оки-
сления. Они имеют одинаковый характер как для чистой
Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001), так и для поверхности с адсорбирова-
ными 1-м, 2-мя и 3-мя атомами O или молекулой O2. Эти
напряжения были анизотропными, сдавливающие напря-
жения вдоль димерных рядов приблизительно в 3 раза пре-
обладали растягивающие напряжения в перпендикулярном
к ним направлении (вдоль димерной связи).

A.A.Grynchuk, I.P.Koval, M.G.Nakhodkin

SURFACE STRESSES AT THE INITIAL STEPS
OF THE Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) SURFACE OXIDATION

S u m m a r y

Elastic stresses arising at the clean Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) surface,

as well as at the initial stages of its oxidation, are consid-

ered qualitatively by analyzing the changes of unit cell di-

mensions occurring owing to the ad-dimer formation or the

atomic or molecular adsorption on the unit cell surfaces. The

stress character is found to be almost identical for the clean

Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) surface and the Ge𝑥Si1−𝑥/Si(001) surface

with adsorbed oxygen molecules or one to three adsorbed oxy-

gen atoms. In addition, the surface stresses revealed a signifi-

cant anisotropy: they turned out compressive along the dimer

rows and three times as large as tensile stresses in the perpen-

dicular direction (along the interdimer bonds).
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