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У роботi проводиться теоретичне дослiдження процесу росту тонких плiвок при епi-
таксiї з урахуванням анiзотропiї поверхневої дифузiї адсорбату, iндукованої ефектами
електромiграцiї, в рамках теорiї фазового поля з використанням процедури числового
моделювання. Встановлено вплив коефiцiєнта iндукованої анiзотропної дифузiї, пропор-
цiйного до напруженостi пiдведеного електричного поля, на динамiку росту товщини
плiвки та висоти поверхневих структур, морфологiю зростаючої поверхнi, статисти-
чнi властивостi поверхневих багатошарових структур адсорбату та розподiл поверх-
невих структур за висотою.
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ктромiграцiя, числовi симуляцiї, статистичнi властивостi.

1. Вступ
Процеси формування поверхневих структур при
пiдвищених температурах є результатом самоор-
ганiзацiї адсорбованих атомiв. Вони, зазвичай, ке-
руються кiнетичними факторами, тобто швидко-
стями процесiв, якi протiкають на зростаючiй по-
верхнi. Одним з цiкавих явищ, що впливають на
формування морфологiї поверхнi при високих тем-
пературах, є електромiграцiя, яка виникає, коли
до пiдкладки пiдведено електричний струм [1, 2].
Електромiграцiя – викликане електричним полем
перенесення речовини. Вона являє собою важли-
ву технологiчну проблему особливо в областях на-
дiйностi електронних схем, що широко викори-
стовуються у сучаснiй мiкро- та наноелектронi-
цi. Атоми в твердому тiлi рухаються за рахунок
дифузiйних процесiв та внаслiдок дiї сили еле-
ктронного вiтру, що виникає при передачi iмпуль-
су електронами провiдностi, якi розсiюються на
iонах в твердому тiлi i штовхають iони в напрям-
ку електронного потоку. При наявностi рушiйної
сили процес дифузiї в матерiалi стає анiзотро-
пним та направленим у напрямку цiєї сили. Остан-
нє приводить до чистого потоку атомiв в цьому
напрямку.

Переважна бiльшiсть дослiджень з електромi-
грацiї почалась з 1970-х рокiв. Такi дослiдження
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здебiльшого проводились експериментально. Бу-
ло показано, що вплив пiдведеного до пiдкладки
електричного струму приводить до ефективного
нагрiву поверхнi i, як наслiдок, iндукований про-
сторово направлений дрейф адатомiв починає вi-
дiгравати значну роль у процесах формування по-
верхневих структур при осадженнi [3–6]. Реорга-
нiзацiя сходинкової структури островiв адсорба-
ту спостерiгалась на кремнiєвих пiдкладках [7, 8].
Сильнi ефекти електромiграцiї проявлялися у про-
цесах еволюцiї морфологiї поверхнi ванадiю [9],
та при епiтаксiальному ростi гетероструктур на-
пiвпровiдникiв [10]. Було виявлено, що при не-
високих температурах осадження зростання по-
верхневих структур вiдбувається за режимом ро-
сту Странського–Крастанова [11–14], тодi як при
пiдвищених температурах такi процеси пов’язанi
з твердим розчиненням шарiв осаджуваного ма-
терiалу [15, 16]. Таким чином, ефекти електромi-
грацiї, iндукованi наявнiстю рiзницi потенцiалiв на
протилежних сторонах пiдкладки, можуть суттє-
во впливати на динамiку еволюцiї морфологiї по-
верхнi при пiдвищених температурах. Цей ефект
може приводити до змiни морфологiї покриття у
порiвняннi з iзотропним випадком осадження без
наявностi зовнiшнього поля.

Процеси формування та росту багатошарових
поверхневих структур адсорбату при епiтаксiаль-
ному ростi тонких плiвок також дослiджуються
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теоретично з використанням декiлькох методiв
у рамках схеми багатомасштабного моделювання
(див., наприклад, роботу [17]). Використання та-
кого пiдходу дозволяє якiсно описати процеси, що
протiкають на атомарному рiвнi [18], на дифузiй-
них часових масштабах [19], процеси формуван-
ня структур зi сходинками [20] та вивчити дина-
мiку змiни морфологiї поверхнi [21, 22]. На мезо-
скопiчному рiвнi опису динамiки змiни морфоло-
гiї поверхнi широко використовуються пiдходи, що
ґрунтуються на теорiї фазового поля. Цю методи-
ку було вперше запропоновано авторами [23] для
моделювання динамiки росту островiв адсорбату
при епiтаксiї та розвинуто у роботi [24]. Подаль-
ше узагальнення цього пiдходу дозволило дослi-
дити вплив флуктуацiй поверхневого потоку ад-
сорбату та локальних змiн температури поверх-
нi, iндукованих процесами адсорбцiї/десорбцiї, на
динамiку росту поверхнi та її морфологiю. У ро-
ботi [27] було вивчено вплив потоку осадження,
енергiї взаємодiї адсорбату та часу релаксацiї тем-
ператури поверхнi на статистичнi характеристи-
ки зростаючої поверхнi та поверхневих структур.
Проте, цi дослiдження проводились з урахуван-
ням iзотропної поверхневої дифузiї адсорбату. Те-
оретичнi дослiдження ефектiв електромiграцiї при
осадженнi проводилися здебiльшого шляхом ви-
вчення взаємодiї мiж прикладеним електричним
полем та ефективним зарядом поверхневих атомiв
[28–31].

У данiй роботi буде розвинено метод фазово-
го поля для опису процесiв формування та ро-
сту багатошарових поверхневих структур адсорба-
ту при епiтаксiальному ростi з урахуванням ефе-
ктiв електромiграцiї. При проведеннi числового
моделювання ефекти направленого дрейфу ада-
томiв буде враховано шляхом уведення анiзотро-
пної поверхневої дифузiї адсорбату. Буде вивчено
вплив коефiцiєнта iндукованої дифузiї на динамi-
ку росту поверхнi, її морфологiю та статистичнi
властивостi.

Роботу побудовано таким чином. У другому роз-
дiлi буде побудовано математичну модель еволюцiї
концентрацiї адсорбату та висоти поверхнi, що ба-
зується на методi фазового поля. Роздiл 3 мiстить
iнформацiю про деталi процедури числового мо-
делювання. У роздiлi 4 обговорюються результати
моделювання. Основнi висновки роботи наведено
в останньому роздiлi.

2. Математична модель

У рамках теорiї фазового поля будемо дослiджу-
вати еволюцiю безрозмiрної концентрацiї адсорба-
ту 𝑥 на пiдкладцi, визначену через вiдношення
кiлькостi адсорбованих атомiв (адатомiв) 𝑁𝑎 до
загальної кiлькостi мiсць для адсорбцiї 𝑁𝑠 у ко-
жнiй елементарнiй комiрцi розмiру ℓ: 𝑥 = 𝑁𝑎/𝑁𝑠;
𝑥 ∈ [0, 1]. Будемо розглядати процеси гомоепi-
таксiї, коли осаджувана речовина не вiдрiзняє-
ться за хiмiчним складом вiд речовини пiдклад-
ки. Просторово-часова еволюцiя концентрацiї ад-
сорбату при епiтаксiальному ростi задається рiвня-
нням реакцiйно-дифузiйного типу у стандартному
виглядi:

𝜕𝑡𝑥 = 𝑅(𝑥)−∇J. (1)

Тут, перший доданок у правiй частинi задає ре-
акцiйну складову та визначається процесами, якi
протiкають на поверхнi при осадженнi; другий
доданок вiдповiдає за поверхневий потiк адсор-
бату. Серед основних реакцiйних процесiв зазви-
чай видiляють адсорбцiю та десорбцiю. При епi-
таксiальному ростi адатоми осаджуються з пев-
ною швидкiстю 𝑘𝑎, пропорцiйною до потоку оса-
дження. Адсорбованi атоми можуть десорбувати
назад до газової фази зi швидкiстю 𝑘𝑑0, яка ви-
значається ефективним часом життя адатома 𝜏𝑑
та енергiєю активацiї десорбцiї 𝐸des у виглядi:
𝑘𝑑0 = [𝜏𝑑]

−1 exp(−𝐸des/𝑇 ), де 𝑇 задає температу-
ру осадження в енергетичних одиницях. Оскiль-
ки адатоми є мобiльними взаємодiючими частин-
ками, то взаємодiя адатом-адатом може привести
до корекцiї швидкостi десорбцiї за рахунок потен-
цiалу взаємодiї адсорбату 𝑈(r) у такому виглядi:
𝑘𝑑 = 𝑘𝑑0 exp(𝑈/𝑇 ).

Загальний поверхневий потiк адсорбату J мi-
стить звичайний дифузiйний потiк (−𝐷∇𝑥) та по-
тiк, пов’язаний iз потенцiалом взаємодiї 𝑈(r), який
визначає термодинамiчну силу f = −∇(𝑈/𝑇 ), що
дiє на адсорбованi частинки та iндукує потiк ада-
томiв v𝑥. Швидкiсть v визначається вiдповiдно до
спiввiдношення Айнштайна стандартним чином:
v = 𝐷f . Такий iндукований взаємодiєю адсорба-
ту потiк можливий лише на (1− 𝑥) вiльних мiсць.
Коефiцiєнт поверхневої дифузiї 𝐷 визначається у
стандартний спосiб, 𝐷 = 𝑎2𝜈 exp(−𝐸diff/𝑇 ), де 𝑎 –
параметр ґратки субстрату, 𝜈 – частотний фактор,
𝐸diff – енергiя активацiї дифузiї, 𝐸diff > 𝐸des.
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З метою визначення вигляду потенцiалу взаємо-
дiї адатомiв 𝑈(r) скористаємося самоузгодженим
пiдходом, виражаючи 𝑈(r) через бiнарний притя-
гуючий потенцiал для двох адсорбованих части-
нок 𝑢(𝑟) у виглядi: 𝑈(𝑥(r)) = −

∫︀
𝑢(r− r′)𝑥(r′)dr′.

Аналогiчний пiдхiд широко використовувався у те-
оретичних дослiдженнях процесiв епiтаксiально-
го росту [25–27], просторового упорядкування при
структуруваннi поверхнi при конденсацiї [32–34],
радiацiйно-стимульованому структуруваннi дефе-
ктiв [35, 36], та iн. У рамках такого пiдходу енер-
гiя взаємодiї адсорбату 𝜖 визначається iнтегралом
𝜖 =

∫︀
𝑢(𝑟)d𝑟, що для потенцiалу взаємодiї 𝑈 у пер-

шому наближеннi дає 𝑈(𝑥(𝑟)) ≃ −𝜖𝑥(𝑟). Таким чи-
ном, використовуючи отриманий вираз для потен-
цiалу взаємодiї адсорбату та комбiнуючи реакцiй-
ну й дифузiйну складовi, рiвняння просторово-
часової еволюцiї концентрацiї адсорбату (1) набу-
ває вигляду:

𝜕𝑥

𝜕𝑡
= 𝐹 − 𝑥𝑒−𝜀𝑥 +𝐷0

[︀
∇2𝑥− 𝜀∇𝑀(𝑥)∇𝑥

]︀
, (2)

де безрозмiрний час вимiрюється в одиницях 𝑘𝑑0,
уведено безрозмiрнi параметри 𝐹 = 𝑘𝑎/𝑘𝑑0, 𝐷0 =
= 𝐷/𝑘𝑑0, 𝜀 = 𝜖/𝑇 та використано позначення
𝑀(𝑥) = 𝑥(1 − 𝑥). З рiвняння (2) видно, що потiк,
iндукований взаємодiєю адсорбату, є протилежним
до звичайного дифузiйного потоку.

При дослiдженнi процесiв росту поверхнi у рам-
ках теорiї фазового поля висота поверхнi у певнiй
точцi субстрату у кожен момент часу визначається
значенням фазового поля (ефективного параметра
порядку) 𝜑(r, 𝑡) [24] в одиницях параметра ґратки
𝑎 та задає кiлькiсть моношарiв. Слiдуючи робо-
там [23, 24] рiвняння просторово-часової еволюцiї
фазового поля 𝜑 записується у такому виглядi:

𝜕𝜑

𝜕𝑡
= −𝛿ℋ

𝛿𝜑
, ℋ =

∫︁
dr[𝜛2(∇𝜑)2/2 +𝐻(𝜑, 𝑥)]. (3)

Тут вiльна енергiя ℋ визначається густиною 𝐻;
параметр 𝜛 задає безрозмiрну константу зв’язку.
З метою опису процесiв росту багатошарових стру-
ктур адсорбату з терасами, вiдповiдно до роботи
[23], будемо вважати, що локальнi стiйкi мiнiму-
ми параметра порядку вiдповiдають терасам пiра-
мiдальних структур, тодi як швидка просторова
змiна параметра порядку визначає положення схо-
динки такої структури. Для моделювання процесу
формування великої кiлькостi терас у структурах

адсорбату для густини вiльної енергiї приймемо
такий вираз [25]:

𝐻(𝜑, 𝑥) =
1

2𝜋
cos(2𝜋[𝜑− 𝜑𝑠])−

−𝜆𝑥

(︂
𝜑+

1

2𝜋
sin(2𝜋[𝜑− 𝜑𝑠])

)︂
, (4)

де параметр 𝜆 визначає ширину тераси, 𝜑𝑠 за-
дає початкове значення висоти поверхнi. Таким
чином, динамiка формування структур адсорбату
при епiтаксiальному ростi задається системою рiв-
нянь (2), (3) з урахуванням рiвняння (4).

Основною метою даної роботи є встановлен-
ня впливу ефектiв електромiграцiї, що виникають
при пiдведеннi до пiдкладки зовнiшнього електри-
чного поля, на динамiку росту поверхнi при оса-
дженнi, її морфологiю та статистичнi характери-
стики. Пiдведення електричного поля до пiдклад-
ки з напрямком, паралельним до пiдкладки, iнду-
кує результуючi змiни у внутрiшньому локально-
му електричному полi, якi можуть приводити до
появи направленої сили Fel = 𝑒𝑍E. Напруженiсть
цього поля |E| = −Φ/𝐿 визначається рiзницею по-
тенцiалiв Φ та лiнiйним розмiром пiдкладки 𝐿 (вiд-
станню мiж анодом i катодом); 𝑒 – заряд електро-
на. Напрям сили Fel задається ефективною вален-
тнiстю 𝑍, яка є негативною для бiльшостi металiв.
Таким чином, адсорбованi атоми рухаються у на-
прямку, протилежному електричному полю. Для
урахування ефектiв електромiграцiї при проведен-
нi числового моделювання будемо вважати, що по-
верхнева дифузiя адатомiв узагальнюється ураху-
ванням направленого руху адатомiв в одному з на-
прямкiв, iндукованим електричним полем, з кое-
фiцiєнтом дифузiї 𝐷𝑒𝑚. Така анiзотропна дифу-
зiя у найпростiшому випадку задається виразом:
±𝐷𝑒𝑚∇𝑥𝑥(r), де враховано, що електричне поле
направлене вздовж напрямку 𝑥, а знак ± визнача-
ється взаємним розташуванням катода та анода.
Таким чином, загальна система динамiчних рiв-
нянь на концентрацiю адсорбату 𝑥(r, 𝑡) та фазове
поле 𝜑(r, 𝑡), що описує процеси епiтаксiального ро-
сту пiрамiдальних структур адсорбату з ефектами
електромiграцiї, приймає такий вигляд:⎧⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎩

𝜕𝑥

𝜕𝑡
= 𝐹 − 𝑥𝑒−𝜀𝑥 +

+𝐷0∇ℳ(𝑥)∇𝑥+𝐷𝑒𝑚∇𝑥𝑥− 1

2

𝜕𝜑

𝜕𝑡
,

𝜕𝜑

𝜕𝑡
= 𝜛2Δ𝜑+ sin(𝜋𝜑) + 𝜆𝑥(1 + cos(𝜋𝜑)),

(5)
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Рис. 1. Типова еволюцiя морфологiї поверхнi при епiтаксiальному ростi за умови вiдсутностi ефектiв елект-
ромiграцiї

де використано позначення ℳ(𝑥) = 1 − 𝜀𝑀(𝑥) та
для простоти покладено 𝜑𝑠 = 0. У першому рiв-
няннi системи (5) остання складова уведена для
опису динамiки концентрацiї адсорбату на зроста-
ючому шарi. У другому рiвняннi системи (5) скла-
дова 1+cos(𝜋𝜑) означає, що мiнiмуми вiльної енер-
гiї ℋ реалiзуються при 𝜑 = 2𝑛 + 1, незалежно вiд
концентрацiї адатомiв [24].

3. Деталi процедури моделювання

Дослiдження процесiв росту поверхнi при гомое-
пiтаксiї проводилось в рамках використання про-
цедури числового моделювання. Для цього систе-
ма рiвнянь (5) чисельно розв’язувалась на двови-
мiрнiй квадратнiй ґратцi розмiру 𝐿 × 𝐿 з лiнiй-
ним розмiром 𝐿 = 512ℓ та перiодичними грани-
чними умовами. Розрахунок просторових похiдних
проводився у 𝑟-просторi з використанням стандар-
тної кiнцево-рiзницевої схеми. Для розрахунку по-
хiдної ∇𝑀(𝑥)∇𝑥 використовувалась така матема-
тична конструкцiя [37]:

∇𝑖,𝑗𝑀𝑖,𝑗∇𝑖,𝑗𝑥𝑖,𝑗 =
𝑀𝑖+1,𝑗 +𝑀𝑖,𝑗

2

𝑥𝑖+1,𝑗 − 𝑥𝑖,𝑗

(Δ𝑥)2
−

− 𝑀𝑖,𝑗 +𝑀𝑖−1,𝑗

2

𝑥𝑖,𝑗 − 𝑥𝑖−1,𝑗

(Δ𝑥)2
+

+
𝑀𝑖,𝑗+1 +𝑀𝑖,𝑗

2

𝑥𝑖,𝑗+1 − 𝑥𝑖,𝑗

(Δ𝑥)2
+

− 𝑀𝑖,𝑗 +𝑀𝑖,𝑗−1

2

𝑥𝑖,𝑗 − 𝑥𝑖,𝑗−1

(Δ𝑥)2
, (6)

де використано позначення 𝑀𝑖,𝑗 = 𝑀(𝑥𝑖,𝑗). Iнте-
грування системи (5) проводилось з використан-
ням методу Верлє з подвiйною точнiстю [37]. Кро-
ки iнтегрування за простором та часом виберемо
Δ𝑥 = 1,0 та Δ𝑡 = 10−3, вiдповiдно, якi забезпе-
чують стiйкiсть вибраного методу [38]. Моделюва-
ння проводилось до значення безрозмiрного часу

𝑡 = 103. Таким чином, при проведеннi числового
моделювання розв’язувалось 524 288 рiвнянь 106

разiв. У ролi початкових умов для фазового поля
було вибрано гаусовий розподiл з ⟨𝜑(r, 0)⟩ = 0 та
⟨(𝛿𝜑)2⟩ = 0,1, враховуючи ненульову шорсткiсть
пiдкладки; для поля концентрацiї адсорбату по-
кладемо 𝑥(r, 0) = 0. При проведеннi розрахун-
кiв зафiксуємо параметри 𝜛2 = 2 та 𝜆 = 10, що
керують динамiкою фазового поля та покладемо
𝐷0 = 1. Як було показано у роботах [25,27], в умо-
вах iзотропної поверхневої дифузiї динамiка росту
структурованої тонкої плiвки та її морфологiя ви-
значається, в основному, параметрами 𝐹 та 𝜀. З
метою дослiдження впливу анiзотропної дифузiї
з коефiцiєнтом 𝐷𝑒𝑚 на динамiку росту поверхнi
та її статистичнi властивостi виберемо 𝐹 = 2 та
𝜀 = 4, коли в iзотропному випадку при епiтаксi-
альному ростi формуються добре вираженi пiра-
мiдальнi структури адсорбату.

4. Результати та їх обговорення

Знiмки типової еволюцiї морфологiї поверхнi (по-
ля 𝜑(r)) у фiксованi моменти часу 𝑡 при моделю-
ваннi процесiв росту плiвки при гомоепiтаксiї за
вiдсутностi електричного поля бiля пiдкладки (в
моделi з iзотропною поверхневою дифузiєю) наве-
дено на рис. 1. Тут у вiдтiнках сiрого кольору наве-
дено значення висоти зростаючої поверхнi вiд мi-
нiмального 𝜑min (чорний колiр) до максимального
𝜑max (бiлий колiр). З рисунка видно, що упродовж
еволюцiї системи (5) з початкового гаусового роз-
подiлу поля висоти поверхнi (параметра порядку
𝜑) процеси самоорганiзацiї адсорбату приводять
до формування вiдокремлених островiв адсорбату.
На початкових етапах росту структур адсорбату
формуються чiтко вираженi тераси пiрамiдальних
структур. Цi структури збiльшуються з часом: їх
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висота та лiнiйний розмiр стають бiльшими. При
тривалому осадженнi структури адсорбату почи-
нають взаємодiяти так, що бiльшi пiрамiди погли-
нають меншi. Скiнченнiсть ґратки та використан-
ня перiодичних граничних умов приводить до ре-
алiзацiї однiєї пiрамiдальної структури у границi
великого часу осадження. Слiд зазначити, що вiд-
повiдно до побудованої моделi, мiнiмальне значе-
ння фазового поля 𝜑min зростає з часом. Остан-
нє свiдчить про те, що упродовж осадження зро-
стає як товщина плiвки, так i висота поверхневих
багато-шарових структур.

З метою проведення статистичного аналiзу про-
цесу росту поверхнi при осадженнi далi проаналi-
зуємо динамiку дисперсiї 𝑊 2 фазового поля 𝜑 (се-
редньоквадратичного вiдхилення 𝜑), асиметрiї 𝑚3

та ексцесу 𝑚4, якi визначаються таким чином [39]:

𝑊 2(𝑡) =
⟨
[𝜑(r, 𝑡)− ⟨𝜑(r, 𝑡)⟩]2

⟩
,

𝑚3 =

⟨
(𝜑(r)− ⟨𝜑(r)⟩)3

⟩
(𝑊 2)

3/2
, 𝑚4 =

⟨
(𝜑(r)− ⟨𝜑(r)⟩)4

⟩
(𝑊 2)

2 ,

де ⟨𝜑(r, 𝑡)⟩ задає середнє значення висоти поверх-
нi, визначене у кожен момент часу 𝑡 стандартним
чином: ⟨𝜑(r, 𝑡)⟩ ≡ 𝐿−2

∑︀
r
𝜑(r, 𝑡). Дисперсiя 𝑊 2 вi-

дiграє роль параметра порядку для процесу стру-
ктурування. Її зростання з часом свiдчить про про-
ходження процесiв упорядкування – росту поверх-
невих структур. Асиметрiя 𝑚3 характеризує си-
метрiю розподiлу висоти поверхнi (фазового по-
ля 𝜑(r)) вiдносно середнього рiвня. Так, позитивне
значення величини 𝑚3 визначає, що бiльшiсть то-
чок поверхнi розташованi над середнiм рiвнем; при
𝑚3 < 0 бiльшiсть значень поля висоти поверхнi ма-
ють значення меншi за середнє ⟨𝜑(r)⟩. Ексцес 𝑚4

характеризує хаотичнiсть розподiлу висоти i опи-
сує випадковiсть (стохастичнiсть) поверхнi вiдно-
сно гаусової поверхнi. Для поверхнi,що характери-
зується гаусовим розподiлом висот, маємо: 𝑚3 = 0
та 𝑚4 = 3.

Отриманi залежностi 𝑊 2(𝑡) при рiзних значен-
нях коефiцiєнта iндукованої електромiграцiєю ди-
фузiї 𝐷𝑒𝑚 наведено на рис. 2, а. З рисунка 2, а
видно, що на початковiй стадiї епiтаксiального ро-
сту (стадiя I), незалежно вiд значення коефiцiєн-
та iндукованої дифузiї 𝐷𝑒𝑚, дисперсiя 𝑊 2 не змi-
нюється з часом, набуваючи значень ∼10−3. На
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Рис. 2. Еволюцiя (а) дисперсiї 𝑊 2, (б) асиметрiї 𝑚3 та (в)
ексцесу 𝑚4 при рiзних значеннях коефiцiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚.
На вставцi на рис. 2, а наведено залежнiсть моменту часу
𝑡𝑐 настання стацiонарного режиму вiд коефiцiєнта дифузiї
𝐷𝑒𝑚

цiй стадiї вiдбувається накопичення адсорбату на
першому шарi. Початок процесiв зростання плiвки
супроводжується осциляторною динамiкою 𝑊 2(𝑡),
доки 𝑊 2 < 1 (стадiя II). При цьому, частота цих
осциляцiй є iнварiантною до змiни коефiцiєнта iн-
дукованої дифузiї. Зi збiльшенням коефiцiєнта iн-
дукованої дифузiї осциляторна динамiка 𝑊 2(𝑡) ре-
алiзується упродовж довшого часу осадження. На
наступнiй стадiї (стадiя III) величина 𝑊 2 зростає
з часом, при чому динамiка її росту суттєво визна-
чається силою анiзотропiї поверхневої дифузiї ад-
сорбату, що задається параметром 𝐷𝑒𝑚. Порiвню-
ючи кривi для iзотропного (крива 1 при 𝐷𝑒𝑚 = 0)
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Рис. 3. Залежнiсть часу, необхiдного для росту 1000 ато-
мових шарiв вiд коефiцiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚. Апроксимацiйнi
штрихова та суцiльна кривi параметризуються значення-
ми: 𝑡1 = 312,37, 𝑎1 = 22,4, 𝑏1 = 1; та 𝑡2 = 374,55, 𝑎2 = 2,6,
𝑏2 = 0,76, вiдповiдно

та анiзотропного (крива 2 при 𝐷𝑒𝑚 = 0,5) випад-
кiв маємо, що анiзотропiя у поверхневiй дифузiї,
спричинена ефектами електромiграцiї, приводить
до уповiльнення процесiв росту поверхневих стру-
ктур у процесi осадження. Збiльшення коефiцiєнта
анiзотропної поверхневої дифузiї адсорбату, спри-
чиненої пiдведеним до пiдкладки електричним по-
лем, приводить, разом iз подальшим уповiльнен-
ням процесiв структуризацiї поверхнi, до реалiза-
цiї стацiонарного режиму в динамiцi 𝑊 2(𝑡) за умо-
ви тривалого осадження при 𝑡 = 𝑡𝑐 (див. криву 3
при 𝐷𝑒𝑚 = 0,8). Збiльшення коефiцiєнта iндукова-
ної дифузiї 𝐷𝑒𝑚 приводить до зменшення значен-
ня моменту часу 𝑡𝑐 (пор. кривi 3 та 4 на рис. 2, а).
Бiльш детальний аналiз показав, що 𝑡𝑐 експоненцi-
ально зменшується з 𝐷𝑒𝑚, як це показано суцiль-
ною кривою на вставцi до рис. 2, а; данi числового
моделювання представлено кружечками. За умови
досить сильної анiзотропiї у поверхневiй дифузiї,
при 𝐷𝑒𝑚 > 1, подальше збiльшення 𝐷𝑒𝑚 приво-
дить до уповiльнення динамiки 𝑊 2(𝑡) (див. кривi
5 та 6 на рис. 2, а).

Динамiку еволюцiї асиметрiї 𝑚3 та ексцесу 𝑚4

подано на рис. 2, б та рис. 2, в, вiдповiдно. На по-
чаткових стадiях осадження як асиметрiя 𝑚3, так
i ексцес 𝑚4 набувають гаусових значень 𝑚3 ≃ 0,
𝑚4 ≃ 3, що вiдповiдає стадiї I у динамiцi 𝑊 2(𝑡).
Осциляторна динамiка обох величин (стадiя II) ха-

рактеризується значно бiльшою амплiтудою, по-
рiвняно з динамiкою параметра порядку 𝑊 2(𝑡). На
пiзнiх стадiях осадження (стадiя III) як 𝑚3, так i
𝑚4 слабо змiнюються з часом. Варто вiдзначити,
що при певних значеннях коефiцiєнта анiзотропної
дифузiї обидвi величини iлюструють стацiонарний
режим (див. кривi 3 при 𝐷𝑒𝑚 = 1). Проте, слiд
вiдзначити, що стацiонарнiсть величин 𝑊 2, 𝑚3 та
𝑚4 свiдчить лише про незмiннiсть статистичних
характеристик зростаючої поверхнi, а не про ста-
цiонарнiсть процесу осадження чи росту плiвки.
Динамiку росту товщини плiвки та висоти поверх-
невих структур буде проаналiзовано нижче.

З метою детального вивчення ефектiв уповiль-
нення динамiки росту поверхнi за рахунок ефе-
ктiв електромiграцiї, спричинених впливом зовнi-
шнього електричного поля, розрахуємо середнiй
час ⟨𝑡⟩, необхiдний для росту однiєї тисячi атом-
них шарiв при рiзних значеннях коефiцiєнта iнду-
кованої дифузiї 𝐷𝑒𝑚. Отриманi результати наведе-
но на рис. 3 заповненими кружечками. Видно, що
з ростом коефiцiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚 середнiй час, не-
обхiдний для росту 1000 атомних шарiв, збiльшу-
ється. Слiд вiдзначити, що закон росту часу ⟨𝑡⟩ з
𝐷𝑒𝑚 змiнюється при перевищеннi величиною 𝐷𝑒𝑚

критичного значення 𝐷𝑐
𝑒𝑚 ≃ 0,95. Отриманi число-

вi результати для 𝐷𝑒𝑚 < 𝐷𝑐
𝑒𝑚 добре апроксимую-

ться експоненцiйною зростаючою функцiєю ⟨𝑡⟩ =
= 𝑡1+𝑎1 exp(𝐷𝑒𝑚/𝑏1), поданою штриховою кривою
на рис. 3. При 𝐷𝑒𝑚 > 𝐷𝑐

𝑒𝑚 середнiй час зростає по-
вiльнiше з 𝐷𝑒𝑚 i числовi данi вiдповiдають логари-
фмiчнiй залежностi ⟨𝑡⟩ = 𝑡2+𝑎2 exp(𝐷𝑒𝑚/𝑏2) (див.
суцiльну криву на рис. 3). Критерiєм для апрокси-
мацiї отриманих числових результатiв було макси-
мальне значення коефiцiєнта детермiнацiї.

Далi проаналiзуємо динамiку росту товщини
плiвки та висоти поверхневих пiрамiдальних стру-
ктур при варiюваннi коефiцiєнта iндукованої ди-
фузiї 𝐷𝑒𝑚. Як було вказано вище, упродовж оса-
дження зростає як максимальне, так i мiнiмаль-
не значення фазового поля, 𝜑max та 𝜑min, вiдпо-
вiдно. Таким чином, 𝑑 ≡ 𝜑min можна асоцiювати
iз товщиною плiвки, щiльно заповненої адсорба-
том, тодi як висота поверхневих структур визна-
чається рiзницею ℎ ≡ (𝜑max − 𝜑min). Еволюцiю 𝑑
та ℎ подано на рис. 4 штриховими та суцiльними
кривими, вiдповiдно. Тут результати подано при
𝑑, ℎ ≥ 1, нехтуючи стадiями перегрупування ад-
сорбату на пiдкладцi: кривi з позначкою 1 отри-
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мано для iзотропного випадку при 𝐷𝑒𝑚 = 0; кривi
з позначкою 2 вiдповiдають анiзотропному випад-
ку з 𝐷𝑒𝑚 = 1,5. Перш за все слiд вiдзначити, що
електромiграцiя суттєво не впливає на закон ро-
сту товщини плiвки, 𝑑(𝑡) ≃ 𝑏𝑡, де швидкiсть ро-
сту спадає вiд 𝑏 = 3,04 при 𝐷𝑒𝑚 = 0 до 𝑏 = 2,68
при 𝐷𝑒𝑚 = 1,5 (див. штриховi кривi 1 та 2 на
рис. 4). Динамiка росту висоти поверхневих стру-
ктур ℎ(𝑡) суттєво залежить вiд коефiцiєнта дифузiї
𝐷𝑒𝑚: збiльшення 𝐷𝑒𝑚 приводить не лише до сут-
тєвого зменшення висоти поверхневих структур,
а ще й до певного стохастичного характеру зале-
жностi ℎ(𝑡) (пор. кривi 1 та 2 при 𝐷𝑒𝑚 = 0 та
𝐷𝑒𝑚 = 1,5 на рис. 4). Слiд вiдзначити, що на пiзнiй
стадiї еволюцiї висоти структур ℎ(𝑡) реалiзується
степеневий закон ℎ(𝑡) ∝ 𝑡𝛿. Аналiз суцiльних кри-
вих 1 та 2 показує, що показник росту 𝛿 залежить
вiд коефiцiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚. На вставцi до рис. 4
наведено значення параметра росту 𝛿 для рiзних
𝐷𝑒𝑚. Видно, що при 𝐷𝑒𝑚 < 𝐷𝑐

𝑒𝑚 показник росту
𝛿 зменшується, набуває мiнiмального значення та
починає зростати. Таким чином, посилення ефе-
ктiв електромiграцiї з одного боку приводить до
зменшення висоти поверхневих структур, але з iн-
шого боку – до пришвидшення динамiки росту ви-
соти структур на пiзнiй стадiї. При цьому, за умови
𝐷𝑒𝑚 > 𝐷𝑐

𝑒𝑚 показник росту не залежить вiд кое-
фiцiєнта iндукованої дифузiї та приймає значення
𝛿 ≃ 0,46 (див. вставку на рис. 4).

Далi проаналiзуємо вплив коефiцiєнта дифузiї
𝐷𝑒𝑚 на середнi значення товщини плiвки ⟨𝑑⟩ та
висоти поверхневих структур ⟨ℎ⟩ у квазiстацiо-
нарному режимi при довгостроковому осаджен-
нi (при 𝑡 = 103). Вiдповiднi результати подано
на рис. 5. Видно, що збiльшення напруженостi
електричного поля бiля пiдкладки при 𝐷𝑒𝑚 <
< 𝐷𝑐

𝑒𝑚 приводить до зменшення як товщини плiв-
ки, так i висоти поверхневих структур; при 𝐷𝑒𝑚 >
> 𝐷𝑐

𝑒𝑚 ефекти електромiграцiї суттєво не вплива-
ють на значення ⟨𝑑⟩ та ⟨ℎ⟩. При цьому варто вiд-
значити, що товщина плiвки зменшується на рiвнi
15% зi збiльшенням коефiцiєнта анiзотропної ди-
фузiї 𝐷𝑒𝑚, тодi як висота поверхневих структур,
а отже й кiлькiсть шарiв пiрамiдальних структур
суттєво зменшується з ростом 𝐷𝑒𝑚. Таким чи-
ном, ефекти електромiграцiї призводять до руй-
нування терас пiрамiдальних структур адсорбату
та сприяють гомогенiзацiї розподiлу адсорбату на
плiвцi.

Рис. 4. Еволюцiя товщини плiвки 𝑑 та висоти поверхне-
вих структур ℎ при рiзних значеннях коефiцiєнта дифузiї
𝐷𝑒𝑚: 𝐷𝑒𝑚 = 0,0 (1 ); 𝐷𝑒𝑚 = 1,5 (2 ). На вставцi наведено
залежнiсть показника росту 𝛿 вiд коефiцiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚

у режимi огрубiння

Рис. 5. Залежностi середнiх значень товщини плiвки ⟨𝑑⟩
та висоти поверхневих структур ⟨ℎ⟩ вiд коефiцiєнта дифузiї
𝐷𝑒𝑚 при довгостроковому осадженнi (𝑡 = 103)

Для характеристики впливу сили анiзотропiї по-
верхневої дифузiї адсорбату, викликаної ефектами
електромiграцiї, на розподiл поля висоти поверх-
нi за значеннями при довгостроковому осадженнi
далi проаналiзуємо залежностi значень асиметрiї
𝑚3 та ексцесу 𝑚4 поверхнi при 𝑡 = 103 вiд кое-
фiцiєнта iндукованої електричним полем дифузiї
𝐷𝑒𝑚. Розрахованi залежностi 𝑚3(𝐷𝑒𝑚) та 𝑚4(𝐷𝑒𝑚)
наведено на рис. 6. Типовi iлюстрацiї морфологiї
поверхнi при 𝑡 = 103 та рiзних значеннях коефi-
цiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚 подано на рис. 7. Розрахованi
розподiли поля висоти за значеннями представле-
но на рис. 8. Аналiз отриманих результатiв пока-
зує, що за умови iзотропної дифузiї (при 𝐷𝑒𝑚 = 0)
поверхня характеризується значеннями 𝑚3 > 0 та
𝑚4 < 3, а, отже, поверхня статистично вiдрiзняє-
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Рис. 6. Залежностi статистичних моментiв 𝑚3 i 𝑚4 вiд
коефiцiєнта дифузiї 𝐷𝑒𝑚 при 𝑡 = 103

Рис. 7. Типовi знiмки морфологiї поверхнi у квазiстацiо-
нарному режимi при рiзних значеннях коефiцiєнта дифузiї
𝐷𝑒𝑚

Рис. 8. Розподiли висоти поверхнi, вiдрахованої вiд сере-
днього значення ⟨𝜑⟩ для структур, наведених на рис. 7

ться вiд гаусової: розподiл висот є асиметричним i
бiльшiсть значень висоти поверхнi є бiльшими за
середнє значення. Розрахований розподiл поля ви-
соти за розмiрами подано на рис. 8 при 𝐷𝑒𝑚 = 0,0.
Тут числовi данi, представленi порожнiми круже-
чками, добре узгоджуються з узагальненим розпо-
дiлом екстремальних значень (Generalized Extreme
Value Distribution) у виглядi [40]:

𝑓(𝜑) = 𝜅−1 exp (−𝑧) exp {− exp (−𝑧)},

де 𝑧 ≡ (𝜑 − 𝜇)/𝜅; 𝜇 та 𝜅 це параметри апрокси-
мацiї. Видно, що даний розподiл є асиметричним i
бiльшiсть значень поля 𝜑 характеризується значе-
ннями, бiльшими за середнє ⟨𝜑⟩, тодi як для най-
бiльш iмовiрного значення 𝜑𝑝 маємо 𝜑𝑝 < ⟨𝜑⟩. Вiд-
хилення 𝑚4 вiд значення 𝑚4 = 3, характерного
для гаусового розподiлу, (див. рис. 6) свiдчить про
просторовий порядок поверхнi з реалiзацiєю терас
у просторовому розподiлi висот, що є вiдмiнним
вiд гаусового випадкового поля. При збiльшеннi
коефiцiєнта iндукованої дифузiї 𝐷𝑒𝑚 обидвi ста-
тистичнi величини 𝑚3 та 𝑚4 дещо збiльшуються,
набувають максимального значення та зменшую-
ться до вiдповiдних фiксованих значень. При цьо-
му асиметрiя змiнює знак при 𝐷𝑒𝑚 = 𝐷0

𝑒𝑚. Таким
чином, збiльшення 𝐷𝑒𝑚 приводить до морфологi-
чного перетворення в структурi поверхнi: вiд по-
верхнi з бiльшiстю значень висоти бiльших за се-
реднє значення до поверхнi з переважною бiльшi-
стю значень висоти менших за середнє. При цьо-
му, зменшення значення ексцесу 𝑚4 з ростом 𝐷𝑒𝑚

свiдчить про збiльшення кореляцiй вздовж поверх-
нi i, як результат, до збiльшення ширини терас по-
верхневих структур.

При 𝐷𝑒𝑚 = 0,5 поверхневi структури адсорбату
характеризуються анiзотропiєю у напрямку пiдве-
деного до пiдкладки електричного поля завдяки
ефектам електромiграцiї (див. рис. 7). При цьо-
му, розподiл висот стає бiльш симетричним i хара-
ктеризується наявнiстю двох основних пiкiв: при
𝜑 = 𝜑−

𝑝 < ⟨𝜑⟩ та 𝜑 = 𝜑+
𝑝 > ⟨𝜑⟩ (див. розподiл на

рис. 8 при 𝐷𝑒𝑚 = 0,5). Числовi данi добре апро-
ксимуються суперпозицiєю двох гаусiанiв.

З подальшим збiльшенням коефiцiєнта iндуко-
ваної дифузiї поверхневi структури стають видов-
женими у напрямку пiдведеного поля (див. iлю-
страцiю поверхнi на рис. 7 при 𝐷𝑒𝑚 = 0,8). Вар-
то вiдзначити, що при 𝐷𝑒𝑚 ≃ 0,8 маємо 𝑚3 = 0
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(див. рис. 6), що свiдчить про симетричний розпо-
дiл значень висоти поверхнi вiдносно середнього
значення ⟨𝜑⟩ (див. рис. 8 при 𝐷𝑒𝑚 = 0,8). Суцiль-
ною кривою тут наведено апроксимацiю числових
даних (поданих пустими кружечками) одномодо-
вим гаусiаном, для якого 𝜑𝑝 ≃ ⟨𝜑⟩.

При завищених значеннях коефiцiєнта iндукова-
ної дифузiї 𝐷𝑒𝑚 > 𝐷𝑐

𝑒𝑚 як асиметрiя, так i ексцес
суттєво не залежать вiд 𝐷𝑒𝑚 (див. рис. 6). При
таких умовах вирощування прикладене електри-
чне поле приводить до руйнування добре вира-
жених пiрамiдальних поверхневих структур. Тут
формується один перколюючий кластер адсорба-
ту з малою кiлькiстю широких терас, що хара-
ктеризуються негладкою границею (див. рис. 7
при 𝐷𝑒𝑚 = 1,0). Така поверхня суттєво вiдрiзня-
ється вiд гаусової, оскiльки характеризується зна-
ченням ексцесу 𝑚4 ≃ 1,85 (див. рис. 6). Асиметрiя
𝑚3 ≃ −0,15 свiдчить про незначну бiльшiсть зна-
чень поля висоти, що є меншими за середнє зна-
чення. Вiдповiдний розподiл подано на рис. 8 при
𝐷𝑒𝑚 = 1,0, який iлюструє незначну кiлькiсть терас
(кiлькiсть пiкiв визначає кiлькiсть терас).

5. Висновки

У данiй роботi було дослiджено вплив ефектiв еле-
ктромiграцiї на динамiку росту тонких плiвок при
епiтаксiальному ростi в рамках теорiї фазового по-
ля з використанням процедури числового моделю-
вання. Ефекти електромiграцiї враховано шляхом
уведення направленого потоку адатомiв з коефiцi-
єнтом дифузiї, пропорцiйним до напруженостi пiд-
веденого до пiдкладки електричного поля.

Встановлено, що пiдвищення коефiцiєнта iнду-
кованої дифузiї приводить до уповiльнення дина-
мiки росту як товщини плiвки, так i висоти поверх-
невих багатошарових структур адсорбату та симе-
тризацiї розподiлу поля висоти за значеннями. По-
казано, що ефекти електромiграцiї приводять до
формування анiзотропних поверхневих структур,
а на стадiї огрубiння динамiка росту висоти стру-
ктур дається степеневим законом. При цьому, по-
казник росту збiльшується до стацiонарного значе-
ння ∼0,46 зi збiльшенням коефiцiєнта iндукованої
дифузiї до певного критичного значення. При ве-
ликих значеннях коефiцiєнта iндукованої дифузiї
у процесi епiтаксiального росту формується перко-
лююча багатошарова структура адсорбату з широ-

кими терасами, що характеризуються негладкими
границями. При перевищеннi коефiцiєнтом iндуко-
ваної дифузiї певного критичного значення дина-
мiка росту поверхнi та її статистичнi властивостi
суттєво не залежать вiд збiльшення напруженостi
електричного поля.

Отриманi у роботi результати можуть бути ко-
рисними для прогнозування динамiки росту плi-
вок при епiтаксiальному ростi в умовах наявностi
електричного поля бiля пiдкладки та для корегу-
вання технологiчних умов вирощування поверхне-
вих структур заданої морфологiї.
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ELECTROMIGRATION EFFECTS
AT EPITAXIAL GROWTH OF THIN FILMS:
PHASE-FIELD MODELING

The epitaxial growth of thin films with regard for the aniso-

tropy of the adsorbate surface diffusion induced by electromig-

ration effects has been studied theoretically in the framework

of the phase-field theory and with the use of numerical simula-

tions. The influence of the coefficient of electromigration-indu-

ced anisotropic diffusion, which is proportional to the applied

electric field strength, on the dynamics of growth of the film

thickness and the height of surface structures, growing sur-

face morphology, statistical characteristics of the surface mul-

tilayer adsorbate structures, and distribution of surface struc-

tures over their heights is revealed.

Ke yw o r d s: phase-field method, epitaxial growth, surface
structures, electromigration, numerical simulation, statistical
characteristics.
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