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За допомогою розрахункiв з перших принципiв перевiрено мо-
жливiсть переходу одного атома кисню з мiсткового зв’язку
мiж атомами аддимера та атомами другого приповерхневого
шару в зв’язок мiж атомами другого та третього шарiв поверх-
нi Gex Si1−x/Si(001) у випадку адсорбцiї одного, двох та трьох
атомiв кисню. Перехiд кисню з мiсткового зв’язку мiж ато-
мами аддимера та атомами другого приповерхневого шару у
зв’язок мiж атомами другого та третього приповерхневого ша-
рiв енергетично невигiдний, коли на поверхнi GexSi1−x/Si(001)
присутнi чистi Si та змiшанi Si–Ge аддимери. У випадку, коли
на поверхнi GexSi1−x/Si(001) присутнi чистi аддимери Ge, то
можлива лише дифузiя поодинокого атома кисню. Бар’єр для
такої дифузiї становить 2,09 еВ. Присутнiсть чистих аддимерiв
Ge на поверхнi GexSi1−x/ Si(001) полегшує дифузiю атома ки-
сню в глибину бiльше, нiж присутнiсть чистих Si або змiшаних
Si–Ge аддимерiв.

1. Вступ

Наноструктури, виготовленi на основi гетеростру-
ктур Ge/Si, використовуються в сучаснiй мiкро- i на-
ноелектронiцi для розробки i створення iнтегральних
схем, запам’ятовуючих, оптоелектронних та швидко-
дiючих пристроїв. У технологiї їх виготовлення вико-
ристовуються тонкi шари SiO2, утворення яких на ге-
тероструктурах вiдбувається значно складнiше, нiж
на пiдкладках iз чистого кремнiю. Зокрема, в робо-
тах [1–3] було вказано, що у процесах окислення не-
обхiдно враховувати дифузiю Ge i Si та пасивацiю
поверхнi пiдкладки, появою на нiй атомiв Ge [1, 4, 5].

У попереднiх роботах, виконаних в нашiй лабора-
торiї [5, 6], було показано, що адсорбцiя атомiв ки-
сню супроводжується зсувом остовних рiвнiв атомiв
Si пiдкладки GexSi1−x/Si(001), розташованих на вiд-
станi 4 Å вiд кисню. Значний зсув електронних рiвнiв
1еВ дозволяє дiйти до висновку, що при цьому повин-
нi суттєво змiнюватись умови дифузiї як атомiв пiд-
кладки, так i адсорбованих атомiв кисню. Отже, в цiй
системi наявна нелокальнiсть взаємодiї атомiв кисню
з поверхнею гетероструктури GexSi1−x/Si(001), яку

необхiдно враховувати при побудовi моделi окислен-
ня з урахуванням впливу дифузiї.

У нашiй попереднiй роботi [6] шляхом моделюван-
ня процесу адсорбцiї атомiв кисню на поверхню гете-
роструктури GexSi1−x/Si(001) були встановленi най-
бiльш iмовiрнi мiсця адсорбцiї одного, двох та трьох
атомiв кисню. Виявилось, що найбiльш iмовiрним є
утворення мiсткових зв’язкiв Si–О–Si мiж атомами
димера i атомами 2-го поверхневого шару, утворен-
ня таких зв’язкiв може супроводжуватися перемiшу-
ванням атомiв Ge i Si. Отже, було висловлено гiпо-
тезу, що окислення гетероструктур GexSi1−x/Si(001)
– це складне явище, у якому можуть брати участь
декiлька приповерхневих шарiв пiдкладки. Але були
вiдсутнi вiдомостi про дифузiю кисню на початкових
етапах окислення на глибини 2-го i 3-го шарiв пiд-
кладки. Тому метою даної роботи було визначення
енергетичних бар’єрiв дифузiї атомiв кисню в при-
поверхневий шар мiж атомами 2-го i 3-го шарiв iн-
терфейсу GexSi1−x/Si(001) для перевiрки можливо-
стi участi такої дифузiї атомiв кисню на початкових
етапах окислення гетероструктур GexSi1−x/Si(001).

2. Методика

Для отримання бар’єрiв дифузiї аналiзували розра-
хунковi залежностi енергiї системи вiд координат по-
ложення атома кисню. Величини бар’єрiв для дифузiї
та енергiї структур визначались за допомогою роз-
рахункiв з перших принципiв з використанням тео-
рiї функцiонала густини (DFT). Ми використовува-
ли гiбридний функцiонал B3LYP [7] (Becke, three–
parameter, Lee–Yang–Parr). Для всiх атомiв (Si, H, Ge,
О) використовували базисний набiр N21-3∗∗. Розра-
хунки здiйснювались у програмi GAMESS [8].

Поверхню GexSi1−x/Si(001) було модельовано, як i
в роботi [6], у виглядi кластера Si15H14Ge2 (рис. 1).
Обiрванi зв’язки на границях кластера були насиченi
атомами водню.

У початковому наближеннi всi довжини зв’язкiв
Si-Si вибирались такими, як в об’ємi кристалiчного
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Рис. 1. Кластер (Si15H14Ge2), що моделює поверхню
GexSi1−x/Si(001): 1 – атоми аддимера Si або Ge, поло-
ження яких оптимiзувалися, 2 – атоми Si, положення яких
оптимiзувались, 3 – атоми Si, положення яких не оптимiзува-
лося, атоми, що не позначенi цифрами – це атоми Н

кремнiю 2,35 Å, а довжини зв’язкiв Si–H – 1,48 Å.
Пiд час дифузiї змiна положення атома кисню ви-
кликає змiну положення сусiднiх атомiв. Оскiльки
ми розглядаємо перехiд атома кисню з мiстково-
го зв’язку мiж атомами аддимера та атомами 2-
го приповерхневого шару у зв’язок мiж атомами
2-го та 3-го приповерхневого шарiв, доцiльно при
цьому проводити оптимiзацiю положення атомiв ад-
димера 2-го та 3-го приповерхневого шарiв, див.
рис. 1. У нашiй попереднiй роботi [6] було показа-
но, що адсорбцiя 2-го атома кисню приводить до
змiни положення атомiв, що знаходяться на вiдста-
нi 4 Å вiд кисню. Таким чином, при розрахунку
стабiльних адсорбцiйних конфiгурацiй з двома та
трьома адсорбованими атомами О доцiльно прово-
дити повну оптимiзацiю координат атомiв класте-
ра.

Акт дифузiї розглядали як змiну кутових коор-
динат θO та θSi (рис. 2) при переходi атома кисню
з початкового стану атома О (коли кисень зв’яза-
ний з атомами аддимера i 2-го приповерхневого ша-
ру), рис. 2,b, у кiнцевий стан (атом О знаходиться
у зв’язку мiж атомами 2-го та 3-го шарiв поверхнi),
рис. 2,с.

У процесi розрахунку вiдстанi rO, rSi залишалися
незмiнними, а змiнювалися кути θO, θSi. Доцiльнiсть
використання таких кутових координат для опису
процесу дифузiї показано в [9]. Початковi стани було
визначено, ще у нашiй роботi [6]. У цiй роботi роз-
раховували E(rO, rSi, θO, θSi) – залежностi енергiї
кластера вiд координат реакцiї при переходi О з по-
чаткового (рис. 2,b) у кiнцевий (рис. 2,с) стан. Зале-
жностi (E(rO, rSi, θO, θSi)) дозволили грубо визна-
чити положення сiдлової точки, у якiй є лише одна
вiд’ємна друга похiдна вiд енергiї системи по однiй

Рис. 2. Положення атомiв у кластерi: a – до адсорбцiї атомiв
О, b – пiсля адсорбцiї атома О (початковий стан), с – пiсля
акту дифузiї (кiнцевий стан), d – координати для опису акту
дифузiї атома О з початкового в кiнцевий стан

iз координат. Бiльш точне положення сiдлової то-
чки визначали за допомогою методу QA (Quadratic
Approximation) [10]. Вiбрацiйний аналiз у знайденiй
сiдловiй точцi виявив лише одну вiд’ємну другу по-
хiдну вiд енергiї системи по координатi, що пiдтвер-
дило, що вона дiйсно сiдлова. Повний опис процесу
дифузiї неможливо здiйснити за допомогою двох ко-
ординат реакцiї, адже збурення, яке виникає завдя-
ки змiнi положення атома, що дифундує, змiнює по-
ложення сусiднiх атомiв. У свою чергу, сусiднi ато-
ми також впливають на поведiнку атома, що дифун-
дує. Отже, для коректного опису дифузiї потрiбно
проаналiзувати залежнiсть енергiї системи вiд коор-
динат усiх атомiв кластера та їх мас. Змiну коор-
динат усiх атомiв кластера пiд час дифузiї з ура-
хуванням їх мас описує y – власна координата ре-
акцiї (Intrinsinc Reaction Coordinate), що визначає-
ться як y =

√
m
M Δq (m – маса атома, що змiщу-

ється на Δq, M – маса атома вуглецю, Δq – змi-
на координати атома з масою m), i має розмiрнiсть
Å [10]. Таким чином, для повного опису процесу
дифузiї достатньо отримати залежнiсть енергiї си-
стеми вiд власної координати реакцiї, або найбiльш
енергетично вигiдний шлях дифузiї. Вiн визначав-
ся методом змiнного шагу Runge–Kutta 4-го поряд-
ку (RK4) [10]. Пiд час розрахунку найбiльш енерге-
тично вигiдного шляху дифузiї здiйснено оптимiза-
цiю координат положення всiх атомiв кластера. Пi-
сля цього перевiряли, чи належать їй точки, якi вiд-
повiдають мiнiмумам енергiї системи та сiдловiй точ-
цi.
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Рис. 3. Найбiльш iмовiрнi положення атомiв Ge на поверх-
нi Si(001) (а), (d), (g); чиста поверхня Si(001) з аддимерами
Si (j ); початковi стани – мiсця адсорбцiї атома О на поверх-
нi GexSi1−x/Si(001) (b), (e), (h); початковий стан адсорбцiї О
на поверхнi Si–Si/Si(001) [11] (k); кiнцевi стани дифузiї О на
поверхнi GexSi1−x/Si(001) (c), (f ), (i); кiнцевий стан дифузiї
атома О на поверхнi Si–Si/Si(001)(l). Маленькими стрiлками
на (d), (e), (h), (k) вказано напрямок дифузiї атома О

3. Результати розрахункiв

Насамперед пiд час розгляду процесу дифузiї необхi-
дно порiвняти енергiї її початкових (де атом О знахо-
диться у зв’язку мiж атомами аддимера й атомами 2-
го приповерхневого шару) та кiнцевих станiв (де атом
О знаходиться у зв’язку мiж атомами 2-го та 3-го ша-
рiв). Таке порiвняння проводили для трьох випадкiв,
коли дифузiя у приповерхневий шар мiж атомами
2-го та 3-го шарiв вiдбувалась з початкового стану,
що утворюється при адсорбцiї одного (3.1), двох (3.2)
та трьох (3.3) атомiв О на поверхнi GexSi1−x/Si(001).
Для тих випадкiв, де дифузiя атома О у кiнцевi стани
енергетично вигiдна, визначались бар’єри для дифу-
зiї.

3.1. Дифузiя атома кисню у приповерхневий
шар мiж атомами 2-го та 3-го шарiв
iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001)

У нашiй попереднiй роботi було встановлено най-
бiльш енергетично вигiднi мiсця адсорбцiї одного ато-
ма кисню на поверхнi GexSi1−x/Si(001) [6]. Ми ви-
брали їх як початковi стани для дифузiї атома ки-
сню рис. 3,a,d,g. У ролi кiнцевих станiв дифузiї було
вибрано структури, де атом О знаходиться в зв’яз-
ку мiж атомами 2-го та 3-го приповерхневого ша-
рiв рис. 3,c,f,i. Напрямок дифузiї вказаний стрiлка-
ми на рис. 3,b,e,h,k. Ми провели розрахунок енергiй
початкових (рис. 3,b,e,h,k) та кiнцевих станiв дифузiї
(рис. 3,c,f,i,l) атома кисню.

Початковi стани виявилися бiльш енергетично ви-
гiдними, нiж кiнцевi стани на 0,49 еВ, 0,49 еВ i 0,51 еВ
для структур з чистими аддимерами Si (рис. 3,k) та
змiшаними аддимерами Si–Ge (рис. 3,e,h) вiдповiдно.
Отже, перехiд атома О з мiсткового зв’язку мiж ато-
мами аддимера та атомами 2-го шару у зв’язки мiж
атомами 2-го та 3-го шарiв поверхнi виявився енер-
гетично невигiдним, коли поверхня GexSi1−x/Si(001)
має чистi Si та змiшанi Si–Ge аддимери.

У випадку чистих Ge аддимерiв на поверхнi
Si(001) (рис. 3,a) рiзниця в енергiях мiж початко-
вим та кiнцевим станом дифузiї не перевищує 0,01
еВ (рис. 3,b,c). Отже, дифузiя поодинокого атома ки-
сню у приповерхневий шар мiж атомами 2-го та 3-го
шарiв iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) можлива у випад-
ку, коли поверхню представлено чистими аддимерами
Ge.

3.2. Дифузiя атома кисню у приповерхневий
шар мiж атомами 2-го та 3-го шарiв
iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) у випадку
двох адсорбованих атомiв кисню

У роботi [6] було показано, що адсорбцiя атома О
супроводжується зсувом остовних рiвнiв атомiв, що
знаходяться на вiдстанi 4 Å вiд нього. Це може при-
вести до змiни умов дифузiї атома О у приповерхне-
вi шари iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001). Тому ми роз-
глянули можливiсть переходу атома О з мiсткового
зв’язку мiж атомами аддимера та атомами 2-го ша-
ру поверхнi (початковий стан) в мiстковi зв’язки мiж
атомами 2-го та 3-го шарiв поверхнi (кiнцевий стан)
за присутностi 2-го атома О в сусiдньому мiстковому
зв’язку так, як це наведено на рис. 4,a,c,e,g.

Найбiльш iмовiрнi мiсця адсорбцiї 2-х атомiв О на
поверхнi GexSi1−x/Si(001), що були знайденi в [6], ми
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вибрали початковими станами дифузiї атома кисню
(рис. 4,а,с,e). Напрямок дифузiї вказано стрiлками
на рис. 4,а,с,e,g. Розрахунок дифузiї iз початкових
(рис. 4,а,с,e,g) в кiнцевi стани (рис. 4,b,d,f,h) дозволив
порiвняти енергiї цих структур.

Порiвняння енергiї початкових (рис. 4,а,с,е,g) та
кiнцевих (рис. 4,b,d,f,h) станiв дифузiї атома О по-
казало, що початковi стани бiльш енергетично вигi-
днi, нiж кiнцевi стани на 0,12 еВ, 0,86 еВ, 0,89 еВ i
0,89 еВ для структур з чистими аддимерами Ge (рис.
4,a), Si (рис. 4,g) та змiшаними аддимерами Si–Ge
(рис. 4,c,e) вiдповiдно. Це дозволяє стверджувати, що
дифузiя атома О у приповерхневий шар мiж атомами
2-го та 3-го шарiв iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) енер-
гетично невигiдна у присутностi 2-го атома О в сусi-
дньому мiстковому зв’язку. Даний результат зв’яза-
ний з тим, що iснування 2+ координованого оксиду
Si або Ge є бiльш енергетично вигiдним, нiж iснува-
ння 1+ координованого оксиду Si або Ge на поверхнi
GexSi1−x/Si(001) [6].

Зазначимо, що рiзницi в енергiях мiж початковими
(рис. 4,a,c,e,g) та кiнцевими станами дифузiї атома
кисню (рис. 4,b,d,f,h) збiльшились порiвняно з випад-
ком одного атома кисню (рис. 3).

3.3. Дифузiя атома кисню у приповерхневий
шар мiж атомами 2-го та 3-го шарiв
iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) у випадку
трьох адсорбованих атомiв кисню

Далi перевiрено можливостi для дифузiї атома кисню
у приповерхневий шар мiж атомами 2-го та 3-го шарiв
iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) пiсля адсорбцiї 3-х ато-
мiв О. Найбiльш енергетично вигiднi мiсця адсорб-
цiї трьох атомiв кисню на поверхнi GexSi1−x/Si(001),
встановлено в [6], були вибранi як початковi стани
дифузiї атома кисню. У ролi кiнцевих станiв було ви-
брано структури, що з’являються пiсля акту дифу-
зiї, рис. 5,b,d,f, напрямок якої показано стрiлками на
рис. 5,a,c,e,g.

Розрахунок енергiй початкових (рис. 5,a,c,e,g) та
кiнцевих станiв (рис. 5,b,d,f,h) показав, що початко-
вi стани дифузiї (рис. 5,a,c,e,g) енергетично вигiднi-
шi, нiж кiнцевi стани дифузiї атома О (рис. 5,b,d,f,h)
на 0,25 еВ, 0,88 еВ, 0,93 еВ, 0,56 еВ вiдповiдно. Це
свiдчить про те, що дифузiя атома кисню у припо-
верхневий шар мiж атомами 2-го та 3-го шарiв iнтер-
фейсу GexSi1−x/Si(001) є енергетично невигiдною у
присутностi двох атомiв О в сусiднiх мiсткових зв’яз-
ках.

Рис. 4. Початковi стани – енергетично вигiднi мiсця адсорбцiї
двох атомiв О на поверхнi GexSi1−x/Si(001) (a), (с), (e); поча-
тковий стан адсорбцiї двох атомiв О на поверхнi Si–Si/Si(001)
(g) [11]. Маленькими стрiлками на (а), (c), (e), (g) вказано на-
прямок дифузiї атома О з мiсткового зв’язку мiж атомами ад-
димера та 2-го шару поверхнi в мiстковi зв’язки мiж атомами
2-го та 3-го шарiв у присутностi 2-го атома О в сусiдньому мiс-
тковому зв’язку; кiнцевi стани дифузiї атома О (b), (d), (f ), (h)

3.4. Дифузiя кисню у приповерхневi шари
поверхнi GexSi1−x/Si(001)

Вище було показано, що дифузiя поодинокого атома
О в приповерхневi шари iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001)
можлива лише тодi, коли на поверхнi присутнi чи-
стi аддимери Ge. Доцiльно визначити бар’єр для та-
кої дифузiї (рис. 3,b). Для структури, зображеної на
рис. 3,(b), отримано залежнiсть енергiї системи вiд
координат реакцiї θO, θSi (рис. 2), яку наведено на
рис. 6.

Спираючись на отриману залежностi енергiї систе-
ми вiд координат реакцiї θO i θSi спочатку було гру-
бо визначено положення сiдлової точки та величи-
ни бар’єра для дифузiї О у випадку, який наведено
на рис. 3,b, далi цi данi було визначено бiльш точно.
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Рис. 5. Початковi стани – найбiльш енергетично вигiднi мiсця
адсорбцiї 3-х атомiв О на поверхнi GexSi1−x/Si(001) (a), (с),
(e); початковi стани – мiсця адсорбцiї трьох атомiв О на по-
верхнi Si–Si/Si(001) (g) [10]. Маленькими стрiлками на (а), (c),
(e), (g) вказано напрямок дифузiї О з початкового стану у кiн-
цевий стан (мiстковi зв’язки мiж атомами 2-го та 3-го шарiв) в
присутностi двох атомiв О в сусiднiх мiсткових зв’язках; кiн-
цевi стани для дифузiї атома О (b), (d), (f ), (h)

Значення бар’єра дифузiї О для структури з чистим
аддимером Ge (рис. 4,а) пiсля повної оптимiзацiї ко-
ординат атомiв в кластерi становило 2,09 еВ.

Далi визначено найбiльш енергетично вигiдний
шлях для переходу атома О з мiсткового зв’язку мiж
атомами аддимера та атомами 2-го приповерхневого
шару у зв’язок мiж атомами 2-го та 3-го приповерхне-
вого шарiв. Залежнiсть енергiї системи на цьому шля-
ху вiд власної координати реакцiї наведено на рис. 7.

Залежнiсть E(y) (рис. 7) пiдтвердила, що визначе-
ний нами бар’єр для дифузiї 2,09 еВ дiйсно вiдповiдає
переходу атома О з мiсткового зв’язку мiж атомами
аддимера та атомами 2-го шару у зв’язок мiж атома-
ми 2-го та 3-го шарiв поверхнi GexSi1−x/Si(001).

Рис. 6. Залежнiсть енергiї системи вiд координат реакцiї для
структури, наведеної на рис. 4,а

Рис. 7. Залежнiсть енергiї системи вiд власної координати ре-
акцiї y =

√
m
M

Δq (m – маса атома, що змiщується на Δq, M

– маса атома вуглецю, Δq – змiна координати атома з масою
m) при переходi атома кисню з мiсткового зв’язку мiж атома-
ми аддимера та атомами 2-го приповерхневого шару в зв’язок
мiж атомами 2-го та 3-го приповерхневого шарiв поверхнi Ge–
Ge/Si(001) (рис. 4,а)

4. Обговорення

На початкових етапах окислення (у випадку адсорб-
цiї 1-го, 2-х та 3-х атомiв О) поверхнi GexSi1−x/Si(001)
з чистими Si (рис. 3,d) та змiшаними Si–Ge (рис.
3,b,c) аддимерами, дифузiя атома О у приповерх-
невий шар мiж атомами 2-го та 3-го шарiв iн-
терфейсу GexSi1−x/Si(001) енергетично невигiдна.
Коли на поверхнi GexSi1−x/Si(001) утворюються
чистi аддимери Ge (рис. 3,a), дифузiя атома О
у приповерхневий шар мiж атомами 2-го та 3-
го шарiв iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) можлива ли-
ше у випадку одного адсорбованого атома О. Пi-
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сля адсорбцiї 2-го та 3-го атомiв кисню на по-
верхню GexSi1−x/Si(001) з чистими аддимерами Ge
(рис. 3,a), дифузiя у приповерхневий шар мiж ато-
мами 2-го та 3-го шарiв iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001)
стає енергетично невигiдною. Отже, на початкових
етапах окислення поверхнi GexSi1−x/Si(001) атом
О взаємодiє з двома приповерхневими шарами (з
шаром аддимерiв та другим приповерхневим ша-
ром).

У роботi [12] було встановлено, що взаємодiя О з
чистою поверхнею Ge(001) та поверхнею Si(001), що
вкрита атомами Ge у кiлькостi 2 МШ, є однаковою.
Це свiдчить про те, що атомарний кисень взаємодiє
з двома приповерхневими шарами. Цей висновок збi-
гається з висновками роботи [12].

Рiзницi в енергiях мiж початковими та кiнцевими
станами для дифузiї поодинокого атома О (Δ1) та в
присутностi одного (Δ2) та двох (Δ3) атомiв кисню в
сусiднiх мiсткових зв’язках наведено в таблицi.

Як видно з таблицi, для чистих аддимерiв Ge рiзни-
ця в енергiї мiж початковими та кiнцевими станами
дифузiї атомiв О збiльшується зi збiльшенням кiлько-
стi адсорбованих атомiв О. Отже, адсорбцiя кожного
наступного атома кисню зменшує iмовiрнiсть дифу-
зiї О в глибину, коли на поверхнi GexSi1−x/Si(001)
з’являються аддимери Ge. Найменшу рiзницю енер-
гiй мiж початковими та кiнцевими станами дифу-
зiї атома кисню зафiксовано для чистих аддимерiв
Ge на поверхнi Si(001) (див. таблицю). Ця рiзниця
є найменшою для дифузiї як поодинокого атома О
(Δ1), так i для дифузiї атома кисню в присутно-
стi 1-го (Δ2) та 2-х (Δ3) атомiв О в сусiднiх мiс-
ткових зв’язках. Отже, присутнiсть чистих аддиме-
рiв Ge на поверхнi Si(001), полегшує дифузiю ато-
мiв кисню в глибину бiльше, нiж присутнiсть чи-
стих Si та змiшаних Si–Ge аддимерiв на поверхнi
Si(001).

Для випадку змiшаних аддимерiв Si–Ge (рис. 3,с)
рiзниця енергiй мiж початковими та кiнцевими ста-
нами також, як i у випадку чистих аддимерiв Ge,
збiльшувалась з адсорбцiєю кожного наступного ато-

Рiзницi енергiй, еВ, мiж початковими та кiнцевими
станами дифузiї атома О у випадках: 1-го (Δ1), 2-х
(Δ2) та 3-х атомiв О (Δ3) на поверхнi SiGe для стру-
ктур, наведених на рис. 3,а,d,g,j

Si–Si Ge–Ge Ge–Si Ge–Si
рис. 3,d рис. 3,a рис. 3,b рис. 3,c

Δ1 0,49 0,01 0,49 0,51
Δ2 0,86 0,12 0,89 0,89
Δ3 0,56 0,25 0,88 0,93

ма кисню (див. таблицю). Це також дозволяє ствер-
джувати, що iмовiрностi дифузiї в глибину змен-
шується зi збiльшенням кiлькостi адсорбованих ато-
мiв кисню, коли на поверхнi GexSi1−x/Si(001) з’яв-
ляються змiшанi Si–Ge та чистi Ge–Ge аддимери. В
роботi [5] було висунуто гiпотезу про те, що клю-
чову роль в змiнi характеру окислення поверхнi
GexSi1−x/Si(001) вiдiграють поверхневi напруження.
На жаль, вибрана нами модель (через малi розмi-
ри кластера, яким моделюється поверхня) не зда-
тна коректно описати наявнiсть в системi таких по-
верхневих напружень, що можуть вiдiгравати ва-
жливу роль в окисленнi поверхнi GexSi1−x/Si(001)
на початкових етапах. Аналiз поверхневих напру-
жень, що притаманнi поверхнi GexSi1−x/Si(001) та
поверхневих напружень, що виникають пiд час ад-
сорбцiї одного, двох та трьох атомiв кисню на таку
поверхню, буде проведено в наших подальших робо-
тах.

Як було показано вище, дифузiя атома кисню у
приповерхневi шари iнтерфейсу GexSi1−x/Si(001) мо-
жлива лише у випадку дифузiї поодинокого атома
кисню, коли поверхня представлена чистими адди-
мерами Ge. Нагадаємо, що пiдвищене оксидоутво-
рення спостерiгалося на поверхнi GexSi1−x/Si(001),
вирощеної при T = 600 ◦C [3], що передба-
чає наявнiсть на нiй змiшаної плiвки. Отже, мо-
жна припустити, що причина виникнення тако-
го стимульованого окислення полягає в особли-
востях взаємодiї молекули кисню з поверхнею
GexSi1−x/Si(001), а саме її адсорбцiї та дисоцiацiї
на аддимерах поверхнi GexSi1−x/Si(001). Для пiд-
твердження цього припущення необхiдно ще визна-
чити енергiї адсорбцiї та дисоцiацiї молекули кисню
на чистих та змiшаних Si, Ge аддимерах поверхнi
GexSi1−x/Si(001), що є метою подальшого дослiдже-
ння.

5. Висновки

1. Дифузiя атома кисню у приповерхневий шар
мiж атомами 2-го та 3-го шарiв iнтерфейсу
GexSi1−x/Si(001) енергетично невигiдна, коли
поверхня GexSi1−x/Si(001) представлена чистими Si
та змiшаними Si–Ge аддимерами. Коли на поверхнi
GexSi1−x/Si(001) переважають чистi аддимери Ge,
така дифузiя можлива лише для дифузiї поодиноко-
го атома кисню. Бар’єр для дифузiї в цьому випадку
становить 2,09 еВ.
2. Присутнiсть лише аддимерiв Ge на поверхнi
GexSi1−x/Si(001) полегшує дифузiю атома кисню у
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глибину бiльше, нiж присутнiсть чистих Si або змi-
шаних Si–Ge аддимерiв.

Роботу виконано при пiдтримцi Мiнiстерства освiти
та науки України (грант № М/90-2010). Автори вдя-
чнi за можливiсть використовувати обчислювальний
кластер iнформацiйно-обчислювального центру Київ-
ського Нацiонального унiверситету iм. Тараса Шев-
ченка.
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ДИФФУЗИЯ КИСЛОРОДА В ПРИПОВЕРХНОСТНЫЕ
ШАРЫ ИНТЕРФЕЙСА GexSi1−x/Si(001)

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

Р е з ю м е

С помощью расчетов из первых принципов проверена возмо-
жность перехода одного атома кислорода из мостиковой связи
между атомами аддимера и атомами второго приповерхностно-
го слоя в связь между атомами второго и третьего слоя поверх-
ности в случае адсорбции одного, двух и трех атомов кислоро-
да. Диффузия кислорода в приповерхностные слои интерфейса
GexSi1−x/Si(001) энергетически невыгодна, когда на поверх-
ности GexSi1−x/Si(001) присутствуют чистые Si и смешанные
Si–Ge аддимеры. Диффузия одиночного атома кислорода во-
зможна лишь в случае, когда на поверхности GexSi1−x/Si(001)
присутствуют чистые аддимеры Ge. Барьер для такой диф-
фузии составляет 2,09 эВ. Присутствие чистых аддимеров Ge
на поверхности GexSi1−x/Si(001) облегчает диффузию атома
кислорода в глубину больше, чем присутствие чистых Si или
смешанных Si–Ge аддимеров.

DIFFUSION OF OXYGEN ATOM INTO SUBSURFACE
LAYERS OF GexSi1−x/Si(001) INTERFACE

T.V. Afanasieva, A.А. Greenchuck, I.P. Koval’, M.G. Nakhodkin

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

S u m m a r y

Ab initio calculations have been carried out to verify a possibility

for an oxygen atom to transit from the bridge bond between the

addimer atoms and atoms in the second subsurface layer to the

bond between atoms belonging to the second and third subsurface

layers of the GexSi1−x/Si(001) interface in the cases where one to

three oxygen atoms are adsorbed. Such a transition was found to

be unfavorable in the case where pure, Si–Si, and mixed, Si–Ge, ad-

dimers are present at the GexSi1−x/Si(001) interface. If only pure

Ge–Ge addimers are present at this interface, the diffusion of a sin-

gle oxygen atom is possible, with the corresponding diffusion bar-

rier being 2.09 eV. Pure Ge–Ge addimers at the GexSi1−x/Si(001)

interface favor the oxygen diffusion into the bulk to a greater ex-

tent than pure Si–Si and mixed Si–Ge addimers do.
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