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За допомогою розрахункiв iз перших принципiв якiсно роз-
глянуто адсорбцiю молекули O2 на поверхню Si1−xGex/Si(001)
та визначено стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї молекулярно-
го кисню. O2 недисоцiативно хемадсорбуються на поверхню
Si1−xGex/Si(001). У випадку, коли поверхня Si1−xGex/Si(001)
представлена чистими Si–Si та змiшаними Si–Ge аддимерами,
адсорбцiя молекул O2 проходить без подолання бар’єра. У ви-
падку, коли поверхня представлена чистими Ge–Ge аддимера-
ми, бар’єр для адсорбцiї не перевищує 0,1 еВ. Адсорбцiя мо-
лекули O2 супроводжується змiною спiнового стану системи з
триплетного на синглетний та зменшенням хiмiчної активностi
поверхнi.

1. Вступ

Наноструктури, виготовленi на основi сплавiв
Si1−xGex, використовуються в сучаснiй мiкро- i
наноелектронiцi для розробки i створення iнтеграль-
них схем, запам’ятовуючих, оптоелектронних та
швидкодiйних пристроїв. Причиною цього є бiльша
рухливiсть дiрок у шарi SiGe, нiж у чистому Si, який
використовується в МОН-приладах. Крiм того, для
покращення характеристик МОН-приладiв необхiдно
зробити процес формування тонких шарiв оксиду
максимально контрольованим.

Формування надтонких шарiв оксиду на поверхнi
Si1−xGex/Si(001) починається з адсорбцiї молекуляр-
ного кисню. У роботi [1] було показано, що коефi-
цiєнт прилипання чистої поверхнi Si(001) для моле-
кул O2 на порядок бiльший, нiж поверхнi зi ступе-
нем покриття 0,9 моношару (МШ) атомами Ge. Пе-
ремiшування атомiв Ge з атомами пiдкладки Si та-
кож збiльшує коефiцiєнт поглинання кисню поверх-
нею Si1−xGex/Si(001) [1]. Отже, перемiшування ато-
мiв Si та Ge може змiнити процес адсорбцiї моле-
кул O2 на поверхню Si1−xGex/Si(001). У роботах [2–
7] за допомогою молекулярно-променевої епiтаксiї до-
слiджено взаємодiю O2 з поверхнею Si(001) за рiзних
умов, зокрема, було показано присутнiсть фiзадсор-
бованого стану O2 на поверхнi Si(001) при низьких
температурах (77 К [2]). Наявнiсть фiзадсорбованого

стану передбачає присутнiсть бар’єра для хемосорб-
цiї молекули O2, на що вказано у монографiї [8]. Пi-
сля подолання цього бар’єра утворюються стабiльнi
адсорбцiйнi конфiгурацiї O2 на поверхнi Si(001). То-
му метою даної роботи був розгляд адсорбцiї моле-
кули O2 на поверхнi Si1−xGex/Si(001) iз утворенням
стабiльних її адсорбцiйних конфiгурацiй без розгляду
процесу її дисоцiацiї.

2. Методика

Розрахунки проводили з перших принципiв в на-
ближеннi спiн обмеженого Хартрi–Фока з вiдкрити-
ми оболонками (ROHF), спiн необмеженого Хартрi–
Фока (UHF) та теорiї функцiонала густини (DFT). У
DFT розрахунках використовували гiбридний фун-
кцiонал B3LYP (Becke, three-parameter, Lee–Yang–
Parr) [9] та валентно-розщеплений базисний набiр
N21-3∗∗ з двома поляризацiйними функцiями [10].

Поверхню моделювали у виглядi складного класте-
ра O2Ge2 Si10H4/O2Ge2Si32 H32 (рис. 1), частину яко-
го аналiзували за допомогою квантово-механiчного
розрахунку, а весь кластер — за допомогою мо-
лекулярної механiки за схемою SIMOMM (Surface
Integrated Molecular Orbital Molecular Mechanics) [11]
з використанням програмного пакета GAMESS [12].

Стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї молекул O2 ви-
значались методами DFT i UHF з повною оптимiза-
цiєю координат атомiв кластера, а величину квадра-
та оператора спiну 〈S2〉 = S(S + 1) (спiнове забру-
днення) – методом UHF. Вiдхилення 〈S2〉 вiд нуля
для синглетних станiв вказує на наявнiсть у системi
вироджених рiвнiв та на необхiднiсть використання
багатоконфiгурацiйних хвильових функцiй [10]. Ко-
ли 〈S2〉 = 0, то для опису системи достатньо викори-
стовувати однодетермiнантнi хвильовi функцiї. Тому
для розрахунку структур з 〈S2〉 = 0 ми використову-
вали метод DFT, який дозволяв ще й враховувати ди-
намiчну електронну кореляцiю [10]. Енергiї адсорбцiї
молекули O2 на поверхнi Si1−xGex/Si(001), Ea, визна-
чали за формулою Ea = ES+O2−ES−EO2 (тут ES+O2

356 ISSN 2071-0194. Укр. фiз. журн. 2012. Т. 57, №3



АДСОРБЦIЯ МОЛЕКУЛЯРНОГО КИСНЮ НА ПОВЕРХНЮ Si1−xGex/Si(001)

i ES – енергiї системи з адсорбованою молекулою O2

i без неї вiдповiдно, а EO2 – енергiя молекули O2)
Як вiдомо, адсорбцiя O2 залежить вiд кiнетики її

протiкання, яку не враховує наша модель. Отже, ми
обмежуємося якiсним розглядом рiвноважної адсорб-
цiї невзаємодiючих мiж собою молекул O2 з малою
кiнетичною енергiєю на поверхнi Si1−xGex/Si(001) у
наближеннi методу Хартрi–Фока з вiдкритими обо-
лонками (ROHF), який дозволяє визначати енергiю
системи з похибкою, меншою ∼ 1% [10]. Для опису
адсорбцiї молекули O2 ми використовували двi її ко-
ординати реакцiї d та h (рис. 1) з повною оптимiза-
цiєю координат атомiв H, Si та Ge кластера, що роз-
глядається. Положення атомiв О оптимiзували лише
вздовж координати d, пiсля чого отримували зале-
жнiсть E(h) – енергiї системи вiд координати h. За
допомогою E(h) наближено визначали положення сi-
длової точки на нiй та бар’єр адсорбцiї. Бiльш точнi
їх значення знаходили методом Quadratic Aproximati-
on (QA)[10]. Для того щоб переконатись, що отри-
мана сiдлова точка вiдповiдає бар’єру адсорбцiї мо-
лекул O2, ми будували найбiльш енергетично вигi-
дний шлях адсорбцiї O2, тобто залежнiсть E(Y ) –
енергiї системи вiд Y – однiєї власної координати ре-
акцiї й перевiряли, чи належать їй точки, якi вiд-
повiдають мiнiмумам енергiї системи та сiдловiй то-
чцi. Наявнiсть лише однiєї вiд’ємної другої похiдної
d2E(Y )/dY 2 у сiдловiй точцi пiдтверджувала, що ця
точка дiйсно сiдлова. Залежнiсть E(Y ) визначали
методом змiнного кроку Рунге–Кутта 4-го порядку
(RK4) [10], а розрахунок найбiльш енергетично ви-
гiдного шляху адсорбцiї здiйснювали з оптимiзацiєю
координат усiх атомiв кластера.

3. Результати та їх обговорення

Розгляд адсорбцiї молекул O2 на поверхню кластера
складався з двох етапiв: 1) визначення її стабiльних
конфiгурацiй в адсорбованому станi на поверхнi та
2) якiсного розгляду її адсорбцiї.

3.1. Стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї
молекул O2 на поверхнi
Si1−xGex/Si(001)

Найбiльш хiмiчно активною частиною поверхнi кла-
стера є аддимери (димери, що утворенi адсорбовани-
ми атомами) завдяки наявностi на кожному з них
двох обiрваних зв’язкiв. Тому ми обмежилися роз-
глядом адсорбцiї молекул O2 на аддимерах поверхнi
Si1−xGex/Si(001). У нашiй попереднiй роботi [13] було

Рис. 1. Кластер, що моделює поверхню Si1−xGex/Si(001), та
координати реакцiї для адсорбцiї О2 на його поверхню (d та
h). Атоми, що розраховуються квантово-механiчно: ⊗ – Si, �
– Ge, • – H, 	 – O. Атоми, що розраховувалися молекулярно-
механiчно: ◦ – Si, ◦ – H

зроблено припущення, що O2 бiльш активно дисоцiює
на мiсцях поверхнi з найбiльшими заселеностями ан-
тизв’язуючих орбiталей її аддимерiв. Для перевiрки
цього припущення ми розрахували електроннi стру-
ктури молекули O2 методом CASSCF(6;8)/N21-3∗∗
й порiвняли заселеностi (Natural Orbital Occupation
Number [14]) її зв’язуючих та антизв’язуючих орбi-
талей (рис. 2) з вiдповiдними заселеностями орбiта-
лей аддимерiв поверхнi Si1−xGex/Si(001), визначених
у нашiй попереднiй роботi [13].

Як вiдомо, для дисоцiацiї молекули O2 необхiдно,
щоб заселеностi її π∗, π∗ та σ∗ антизв’язуючих ор-
бiталей стали бiльшими, нiж заселеностi її зв’язую-
чих π, π та σ орбiталей рис. 2,е. Пiд час адсорбцiї
молекули O2 на аддимер поверхнi Si1−xGex/Si(001),
внаслiдок взаємодiї, її антизв’язуючi π∗, π∗ та σ∗ ор-
бiталi частково заповнюються електронами, якi пере-
ходять на них iз антизв’язуючої π∗ орбiталi аддиме-
ра поверхнi пiдкладки. Заселеностi антизв’язуючих
π∗ орбiталей аддимерiв становлять 0,65, 0,56, 0,68 та
0,66 для випадку чистих Ge–Ge (рис. 2,а), Si–Si (рис.
2,d) та змiшаних Si–Ge (рис. 2,с,b) аддимерiв вiдпо-
вiдно, отже, їх недостатньо для того, щоб заселено-
стi антизв’язуючих π∗, π∗ та σ∗ орбiталей молекули
O2 стали бiльшими за заселеностi її зв’язуючих π, π
та σ орбiталей. Отже, можна припустити, що на до-
слiджуванiй поверхнi iснують стабiльнi адсорбцiйнi
конфiгурацiї молекул O2. Iснування аналогiчних ста-
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Рис. 2. Заселеностi зв’язуючих та антизв’язуючих орбiталей аддимерiв поверхнi Si1−xGex/Si(001) (a, b, c, d) та молекули O2

(e): ◦ – атоми Si, � – атоми Ge, 	 – aтоми О

Рис. 3. Адсорбцiйнi конфiгурацiї молекул O2 на поверхнi
Si1−xGex/Si(001) з рiзними аддимерами: (a, b, c) , (j, k, l) –
чистими Ge–Ge та Si–Si аддимерами вiдповiдно; (d, e, f ) та (g,
h, i) – змiшаними Si–Ge. ΔE – енергiя вiдносно структури (g);
Ea – енергiя адсорбцiї O2. ◦ – атоми Si, � – атоми Ge, 	 –
aтоми О

бiльних адсорбцiйних конфiгурацiй молекули О2 на
Si(001) було показано в [8].

У роботi [15] на основi детального дослiдження ад-
сорбцiї молекул O2 на поверхню Si(001) було запро-
поновано три її адсорбцiйнi конфiгурацiї, наведенi на
рис. 3,а,b,c. Ми провели розрахунок цих трьох ад-
сорбцiйних конфiгурацiй молекули O2 як для чистих
Ge–Ge (рис. 3,а,b,c) i Si–Si (рис. 3,j,k,l), так i змi-
шаних Si–Ge (рис. 3,е,d,f,g,h,i) аддимерiв й визначи-
ли структури з мiнiмумом вiльної енергiї системи та
додатково перевiрили їх стабiльнiсть, за допомогою
вiбрацiйного аналiзу. Виявилося, що лише структу-
ри (a), (d), (g), (j ) (рис. 3) у синглетному станi iз
спiновим забрудненням 〈S2〉 = 0 є стабiльними ад-
сорбцiйними конфiгурацiями молекули O2 на поверх-
нi Si1−xGex/Si(001). Це означає, що для визначення
енергiї цих структур достатньо використовувати DFT
метод розрахунку, який дозволив отримати наведенi
на рис. 3 рiзницi енергiї (ΔE) структур (a), (d) вiд-
носно найбiльш енергетично вигiдної структури (g) зi
змiшаними Si–Ge аддимерами.

Найменш енергетично вигiдною є структура (а) з
чистими Ge–Ge аддимерами з ΔE=0,54 еВ. Отже мо-
жна вважати, що адсорбцiя молекули O2 на змiшанi
аддимери Si–Ge бiльш iмовiрна, нiж на чистi Ge–Ge
аддимери.

На рис. 3 наведено ще й Ea – енергiї адсорбцiї моле-
кул O2 на дослiджуванiй поверхнi, визначенi методом
DFT. Найбiльше значення Ea=4,35 еВ властиве для
адсорбцiї молекул O2 на чистих Si–Si (рис. 3,j ) ад-
димерах поверхнi Si(001), а найменше Ea=2,89 еВ на
чистих Ge–Ge аддимерах (рис. 3,a) тiєї ж поверхнi.
Для двох випадкiв змiшаних аддимерiв Si–Ge (g) та
(d) на поверхнi Si(001) енергiї Ea мали промiжнi зна-
чення й становили 3,51 та 3,60 еВ вiдповiдно. Цi данi
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Рис. 4. Залежнiсть E(h) системи з оптимiзованими значеннями d на поверхнi Si(001) для двох її станiв: триплетного (——–) та
синглетного (- - - - - -). Позначення атомiв: © – атоми Si, � – атоми Ge, 	 – aтоми О

корелюють iз експериментальними значеннями кое-
фiцiєнта прилипання O2 до поверхнi Ge/Si(001) [1],
де було показано, що коефiцiєнт прилипання поверх-
нi Si(001) з чистими Ge–Ge аддимерами менший, нiж
до поверхнi зi змiшаними Si–Ge аддимерами.

На рис. 3 стрiлками вказаний ще й напрямок най-
бiльш iнтенсивних мод коливань молекули O2 для
структур (a), (d), (g) та (j ). Як видно з рис. 3, для
структур з чистими Ge–Ge (рис.3,а) та Si–Si (рис.3,j )
аддимерами цi моди коливань направлено так, щоб
сприяти десорбцiї молекули O2, тодi як у структурах
зi змiшаними аддимерами Si–Ge (рис. 3,d, g) цi мо-
ди коливання повиннi сприяти дисоцiацiї молекули
O2. Отже, можна припустити, що її дисоцiацiя бу-
де бiльш iмовiрна у випадку змiшаних Si–Ge аддиме-
рiв на поверхнi Si(001) рис. 3,(g, h). Для пiдтвердже-
ння цього припущення необхiдно визначити бар’єри
для дисоцiацiї молекули O2 на аддимерах поверхнi
Si1−xGex/Si(001), що є метою подальшого дослiдже-
ння.

Як вже вiдзначалось, для стабiльних адсорбцiйних
конфiгурацiй молекули O2 на дослiджуванiй поверх-
нi 〈S2〉 = 0, тобто наведенi на рис. 3,a,d,g,j структури
не мають обiрваних зв’язкiв. Отже адсорбована мо-
лекула O2 пасивує поверхню Si1−xGex/Si(001), тобто
зменшує її хiмiчну активнiсть.

3.2. Адсорбцiя молекул O2 на поверхню
Si1−xGex/Si(001)

Основний стан молекули O2 – це триплетний стан (рi-
зниця в енергiї мiж синглетним i триплетним станом

O2 – 0,98 еВ [16]), тодi як структури (a), (b), (c) та
(d) (рис. 2) поверхнi пiдкладки знаходяться у син-
глетному станi [13]. Вище було показано, що основ-
ним станом структур з адсорбованою молекулою O2

((a, d, g, j ) рис. 3) є синглетний стан. Отже, пiд час
адсорбцiї молекули O2 система переходить iз трипле-
тного в синглетний стан, i тому для опису її адсорбцiї
необхiдно аналiзувати поверхнi потенцiальної енергiї
як триплетного, так i синглетного станiв системи.

На рис. 4 наведено залежнiсть E(h) системи чистих
аддимерiв Ge–Ge з оптимiзованими значеннями d на
поверхнi Si(001) для її синглетних i триплетних ста-
нiв, що дозволило замiсть аналiзу залежностi E(h, d)
аналiзувати E(h). Видно, що для адсорбцiї молеку-
ли O2 у триплетному станi виникає бар’єр ≈ 0, 13,
еВ, величину якого визначали як рiзницю енергiй у
точцi r ( де є мiнiмум енергiї фiзадсорбованої моле-
кули O2), й у сiдловiй точцi s цiєї ж системи пiд час
адсорбцiї. Але в точцi А вiдбувається перетин зале-
жностей E(h), де система з молекулою O2 переходить
у синглетний стан без витрат енергiї й надалi змен-
шує свою енергiю у синглетному станi вiдносно ста-
ну в сiдловiй точцi s на 4,29 еВ, яку можна вважати
енергiєю десорбцiї молекули O2. Отже, значна енер-
гiя десорбцiї молекули O2 по вiдношенню до величи-
ни бар’єра її адсорбцiї дозволяє ще раз стверджувати,
що iснує ймовiрнiсть адсорбцiї недисоцiйованої моле-
кули O2 на дослiджуванiй поверхнi.

Визначивши бiльш точнi положення сiдлової точки
та величин бар’єра адсорбцiї молекули O2, що ста-
новила менше 0,1 еВ, та найбiльш енергетично ви-
гiдний шлях її адсорбцiї на аддимер Ge–Ge поверх-

ISSN 2071-0194. Укр. фiз. журн. 2012. Т. 57, №3 359



О.А. ГРИНЧУК , Т.В. АФАНАС’ЄВА, I.П. КОВАЛЬ та iн.

нi GexSi1−x/Si(001), ми переконались, що залежностi
E(h) дiйсно належать точки a та s (рис. 4).

Для випадкiв чистих Si–Si та змiшаних Si–Ge ад-
димерiв поверхнi Si(001) також побудовано аналогi-
чнi залежностi E(d, h), на яких визначено положен-
ня сiдлових точок для кожного з розглянутих випад-
кiв. Виявилось, що молекули O2 адсорбуються на чи-
стi Si–Si та змiшанi Si–Ge аддимери поверхнi Si(001)
без подолання бар’єра. Адсорбцiя O2 на поверхню
Si1−xGex/Si(001) з чистими Si–Si та змiшаними Si-Ge
аддимерами, як i у випадку чистих Ge–Ge аддимерiв,
вiдбувається зi змiною спiнового стану системи з по-
чаткового триплетного стану на синглетний стан ста-
бiльної адсорбцiйної конфiгурацiї молекули O2 (рис.
3,a,d,j,g).

4. Обговорення

У межах вибраної моделi (див. роздiл 2) якi-
сно розглянуто адсорбцiю молекул O2 на поверхню
Si1−xGex/Si(001) й показано, що на нiй вiдсутнiй ба-
р’єр адсорбцiї, коли поверхня представлена чистими
Si–Si та змiшаними Si–Ge аддимерами, а для поверхнi
iз чистими Ge–Ge аддимерами бар’єр для адсорбцiї не
перевищує 0,1 еВ, що узгоджується з експерименталь-
ними даними [8]. Цiкавим є той факт, що адсорбцiя
молекули O2 супроводжується змiною спiнового ста-
ну системи з синглетного на триплетний, що дозволяє
передбачити можливий вплив зовнiшнього магнiтно-
го поля на процес адсорбцiї молекули O2 на поверхню
Si1−xGex/Si(001).

Потрiбно вiдзначити, що наша модель не врахо-
вує кiнетику процесу адсорбцiї, яка залежить вiд
температури, тиску та наявностi на поверхнi дефе-
ктiв i сходинок та поверхневих напружень тощо. Во-
на розглядає випадок адсорбцiї окремих не взаємо-
дiючих мiж собою молекул O2 з дуже малими кiне-
тичними енергiями. Тим не менше, вона дала змо-
гу визначити присутнiсть бар’єра для хемосорбцiї
(v 0,1 еВ) молекули O2 на чистi Ge–Ge аддимери по-
верхнi Si1−xGex/Si(001). Iснування аналогiчного бар’-
єра для хемосорбцiї O2 на чистiй поверхнi Si(001)
(при T = 77 − 100 K) було показано в [2–7], що пiд-
тверджує адекватнiсть вибраної нами моделi. Також,
у [2] було показано, що при малих швидкостях моле-
кули в пучку (енергiя пучка 0,026 – 0,150 еВ) та малих
температурах пiдкладки (T ≈ 77 K) коефiцiєнт при-
липання не змiнюється залежно вiд кута, пiд яким
падає пучок на поверхню. Це свiдчить про те, що ад-
сорбцiя молекули O2 на поверхню Si(001) проходить
одним i тим же шляхом. Зважаючи на адекватнiсть

вибраної моделi, можна сподiватись, що хемосорбцiя
молекули O2 на поверхню Si1−xGex/Si(001) при низь-
ких температурах (T ≈ 77 K) та малих швидкостях
молекул O2 буде вiдбуватися, проходячи через точки
r, s, A i a залежностi E(h) з вiдповiдними структура-
ми, як показано на рис. 4.

Окремої уваги заслуговує питання про стабiль-
нi адсорбцiйнi конфiгурацiї молекул O2 на поверхнi
Si1−xGex/Si(001), що ранiше не дослiджувалися. Наш
розрахунок пiдтвердив iснування стабiльних адсорб-
цiйних конфiгурацiй O2 на Si1−xGex/Si(001). Дисо-
цiацiя адсорбованої молекули O2 на поверхнi Si(001)
приводить до утворення тонкого шару оксиду на по-
верхнi Si1−xGex/Si(001).

Ще одним чинником, не врахованим вибраною на-
ми моделлю, є поверхневi напруження, якi збiль-
шують поглинання O2 [17] й можуть впливати на
взаємодiю молекул O2 з поверхнею. Аналiз впли-
ву поверхневих напружень на окислення iнтерфейсу
Si1−xGex/Si(001) буде проведено в подальших наших
роботах.

5. Висновки

Визначено стабiльнi адсорбцiйнi конфiгурацiї моле-
кул O2 на поверхнi Si1−xGex/Si(001) та енергiї ад-
сорбцiї для них.

Молекули O2 адсорбуються на поверхнi
Si1−xGex/Si(001) без подолання бар’єра, коли
поверхня представлена чистими Si–Si та змiшаними
Si–Ge аддимерами, а коли вона наведена чистими
аддимерами Ge–Ge, то виникає бар’єр для адсорбцiї,
який є меншим за 0,1 еВ.

Адсорбцiя молекул O2 на поверхню
Si1−xGex/Si(001) супроводжується змiною стану
системи з триплетного на синглетний, а утворення
стабiльних адсорбцiйних конфiгурацiй O2 на цiй
поверхнi зменшує (пасивує) її хiмiчну активнiсть.

Роботу було виконано при пiдтримцi Мiнiстерства
освiти та науки України (грант № М/90–2010). Ав-
тори вдячнi за можливiсть використовувати обчи-
слювальний кластер Iнформацiйно-обчислювального
центру Київського нацiонального унiверситету iм. Та-
раса Шевченка.
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АДСОРБЦИЯ МОЛЕКУЛЯРНОГО КИСЛОРОДА
НА ПОВЕРХНОСТЬ Si1−xGex/Si(001)

А.А. Гринчук, Т.В. Афанасьева, И.Ф. Коваль, Н.Г. Находкин

Р е з ю м е

С помощью расчетов из первых принципов качествен-
но рассмотрена адсорбция молекулы O2 на поверхность

Si1−xGex/Si(001) и определены стабильные адсорбционные
конфигурации молекулярного кислорода. Молекула O2 не ди-
социативно хемадсорбируется на чистые Ge–Ge, Si–Si и сме-
шанные Si–Ge аддимеры поверхности Si1−xGex/Si(001). Мо-
лекулы O2 адсорбируются без преодоления барьера в случаях,
когда поверхность Si1−xGex/Si(001) представлена чистыми Si–
Si и смешанными Si–Ge аддимерами. В случае, когда поверх-
ность представлена чистыми Ge–Ge аддимерами, барьер для
адсорбции не превышает 0,1 еВ. Адсорбция молекулы O2 со-
провождается переходом системы из триплетного состояния в
синглетное и уменьшением химической активности поверхно-
сти Si1−xGex/Si(001).

ADSORPTION OF MOLECULAR OXYGEN
ONTO Si1−xGex/Si(001) SURFACE

A.A. Greenchuck, T.V. Afanasieva, I.P. Koval, M.G. Nakhodkin

Taras Shevchenko National University of Kyiv,
Faculty of Physics
(64, Volodymyrs’ka Str., Kyiv 01601, Ukraine;
e-mail: greenchuckaa@gmail.com)

S u m m a r y

On the basis of ab initio calculations, the adsorption of O2

molecules onto a Si1−xGex/Si(001) surface has been considered at

a qualitative level, and stable adsorption configurations of molec-

ular oxygen have been determined. The O2 molecule was found to

be chemisorbed without dissociation onto the Si1−xGex/Si(001)

surface. In the case where the Si1−xGex/Si(001) surface is pre-

sented by pure Si–Si or mixed Si–Ge ad-dimers, the adsorption

of O2 molecules was found to be barrierless. In the case where

the surface is presented by pure Ge–Ge ad-dimers, the chemisorp-

tion barrier was found to be lower than 0.1 eV. The adsorption of

O2 molecule on the Si1−xGex/Si(001) surface is accompanied by

a change of the spin state of the system from the triplet to the

singlet one and by a reduction of the surface chemical reactivity.
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