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SIMULAREA PROCESELOR DE CRESTERE
A STRATURILOR NANOM ETRICE DE ZnixM g<O
FOLOSND METODA MONTE-CARLO
Meiling YAO

Introducere. Straturile nanometerice de oxizi, precum ZnMgO, au
fost studiate pe larg datorita perspectivelor largi de aplicare in domeniul
THz si in optoelectronica [1]. Morfologia straturilor nanometrice are un
impact semnificativ asup proprietatilor lor fizice si depinde de
cresterea acestora la scard atomard. La dimensiuni atomare, cresterea
straturilor nanometerice este un proces complereadehilibru, fiind
practic imposibila stabilirea traiectoriilor miscarii fiecarei particule ce
va forma structura. Metoda Kinetic Monte-Carlo figfmite simularea
evolutiei morfologiei suprafetei pe intreaga duratdi de crestere a
nanostructurii. Simularea numerica reflectd procesul de crestere a
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straturilor nanometrice in diferite conditii de proces, precum si reflecta
influenta diferitelor modificari ale parametrilor (temperatura, timp)
asupra straturilor nanometrice. Astfel este necesard prezicerea
conditiilor optimale de crestere a structurilor reale ca rezultat al
simularilor numerice, existand si perspectiva prezicerii proprietatilor
acestora. Studiul fizicii proceselor de crestere a straturilor nanometerice
de ZnxMgxO prin intermediul simularii numerice Monte-Carlo
cercetand influenta temperaturii, timpului de depunere si a compozitiei
X asipra formarii nanostructurilor mentionate, a fost efectuat pentru
dimensiunea substratului 100x100 pozitii.

Metode, rezultate si interpretiri pentru simularea procesului de
crestere este metoda Monte-Carlo cu considerarea particularitatilor
mentionate infra. Procesul de formare a nanostratului poate fi
considerat ca fiind constituit din urmatoarele procese: 1) incidenta
atomilor depusi; 2) difuzia adatomului pe suprafatd; 3) evaporarea
adatomilor. Aceste procese in ratele corespunzatoare de depunere, de
eveporare si de difuzie a atomilor de pe suprafata [3]. Rata de depunere
este tu = FN?, unde F este numarul de monostraturi depuse pe
unitate de timp ML/S), N este numarul de puncte de retea de pe
suprafata. Odata ce atomul incident este adsorbit de suprafata, acesta
devine un adatom. Existd vibratia termica a atomului de pe suprafata
substratului, adatomurile vor difuza in toate directiile pe suprafata
substratului. Aceasta difuzie a adatomilor este limitata de conditiile din
jur. In general, rata de difuzie a unui atom adsorbit poate fi exprimati
ca [4]: vw=voexp(Eiw/ksT), undeT este temperatura substratului,

ks — constanta Boltzmann;

Fig.1. Reteaua substratului [3] din simetria cristalinad a materialului
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Eijw — bariera de potential pe care trebuie sa o depaseasca adatomii
atunci cand difuzeaza de la locul cu coordonatele (i, j) in cel cu coordo-
natele(k,l); vo —rata de vibratie a atomilor de substrat (po=2kBT/h) .

Bariera potentiala Eiw poate fi exprimata [5]: Eijx = Es+ AEj , unde

Es este energia de interactiune dintre adatomi si substrat;

AEjw =Ex—Ej, Eij si Ex sunt energie interactiunii dintre adatomi si

atomii din jur cu coordonatel@, j) si (K,I). Eij poate fi exprimata:

E :Zm:\/ijk, undevijk este paintialul de interactiune dintre adatom si
k=1

atomul Kk, iar m este numarul de atomi apropiati din jurul adatomului.

m
Vh:zw
i=1

In procesul de difuzie, din cauza vibratiei atomilor de suprafata,
adatomii se pot reintoarce 1n faza gazoasd, avand loc evaporarea. Rata

de evaporare este [5§=1e0eXp(-E’/keT), unde e este o cons-

tanti, E’ — bariera potentiald pe care atomul trebuie s-depdseasca.

Considerand ca exista trei procese, probabilitatea fiecarui P poate
fi exprimatd ca: Pi=w/ w i=d,h,e. Numarul aleatoriu r este ge-

nerat. Dacd I <Pd, are loc procesul de depunere. Daca
Pa <t < Pda+ Ph, are loc procesul de difuzie. Dacd Pa+Pn<r <1,
are loc procesul de evaporare.

Energia potentiald dintre atomii de Zn si O se calculeaza folosind po-
tentialul Morse: V =V, [exp (-2a(r«—ro)) — 2exp (a(rk —ro))], unde &,

rosunt constantey,— energia de interactiune dintre cele mai apropiate

particule; r« — distanta dintre adatom si atomul k cel mai apropiatDatele
din simulare iau in consideratie rezultatele experimentale din [6].
Tabelul 1
Valorile Vo pentru cele mai apropiate particule

in nanostructuri de ZnO [6]
Atomi Zn-Zn 7Zn-0O 0-0
V, (kcal/mol) 47,2436 124,8335 60,14336
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In cazul atomilor de Mg si O, se foloseste potentialul Buckingham

By VA
(Tab. 2):Vi(ri) = ——— 248
4rso

+ Ajexprij/ p)—Ci/ri°, undeZ si
rij
Z; sunt sarcinile specifices — sarcina elementara, Iij este distanta de

interactiune dintre atomii i si |; iar Aj si p se exclud reciproc

parametrul de actiune, Cij— constanta van der Waals.

Tabelul 2
Parametrii folositi pentru simulare (+ reprezintd Mg, — reprezinta O) [7
° A+—-=1152,0eV
a+=1161A ’
. ) p+—=1152,0eV
b+=1161A

o+ = 2(kcal / mol A°)Y2

B ° A——=2276Q0eV
a——l626Ao p——=014
b—=0,085A °
. C-——=2896eV A°
c— = 20(kcal / mol A®)"?

fo=69511x10""N Mg q=+2e 0 q=-2e

Formarea nanostructurilor Z#MgxO cu diferit continut de
magneziu de 0,05; 0,10; 0,15; 0,20 si 0,25 a fost simulatd numeric
pentru substratul cu dimensiunea t@0x100 pozitii, morfologia
structurii fiind prezentatd in Figura 2, iar influenta parametrilor fizici
asupra numarului de atomi depusi in Figura 3.
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Fig.2.Morfologia suprafetei nanostruturilor de Zn,MgxO depuse timp

t=800 s, T=700 K (a) x=0,05; (b) x=0,05; (c) x=0,25; (d) x=0,25
(vedere de sus (a, c) si In sectiune transversala (b, d))
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Fig.3. Diagrama schimbarii numarului de atomi in functie
de concentratia de Mg si temperatura pentru nanostructurile
de Zn-MgxO (timp de depunere 800 s) (a);
Diagrama schimbarii numarului de atomi in functie
de concentratia de Mg si timp pentru nanostructurile
de Zn.MgyO (temperatura de depunere 700K) (b)

Concluzii. Studierea simuldrii cresterii straturilor nanometerice de
ZnMgO cu timp de depunere (50-800 s), la temperditerite (300-
700K) si concentratie diferitd a Mg (0,05-0,25), genereaza urméatoarele:
in procesul cresterii straturilor nanometerice, cand temperatura este
constanta, cresterea timpului de depunere duce la marirea numarului de
atomi depusi; procesul de crestere a filmului necesitd o temperatura
adecvata pentru obtinerea unui strat nanometric pin-hole free; pentru
structuri ZnMgO cu dimensiunea suprafetei 100x100 atomi este posibi-
1a obtinerea nanostraturilor pin-hole free (700K, 800s); in simularea
proceselor pentru diferite valori ale lui x, atunci cand x = 0,15, stratul
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nanosubtire are o morfologie perfecta a suprafetei. Straturile

nanometrice nu numai ca formeaza usor clustere mai mari, dar tind sa

creasca si pe orizontald. Cresterea valorii de x in Zn1-xMgxO reduce
defectele pin-hole.
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