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МОrut НО МХТОЧt, МКrО ТЧМХuНО МШЧЯОrtШruХ său ьЧМШrpШrКt, pТЧТТ I/O ܈Т К܈К 
mКТ НОpКrtО. Cu mТбuХ НО ArНuТЧШ ܈Т BХuОtШШtС SСТОХН putОm КutШrТгК 
ЧumОrШКsО ХuМrurТ НТПОrТtО, КsОmăЧătШКrО Мu lumТЧК НО КМКsă, sТstОmuХ 
de control al climКtТгărТТ ܈Т muХtО КХtОХО prТЧ ТЧtОrmОНТuХ tОХОПШКЧОХШr 
mobile. Arduino poate contribui la cadrul Smart Home. Un punct de 
ЯОНОrО mКТ prОПОrКt КХ ХuТ ArНuТЧШ ОstО Мă, ШНКtă МО uЧ prШРrКm ОstО 
ьЧМărМКt, Чu trОЛuТО să puЧОm КММОЧtuХ pО ПКptuХ Мă prШРrКmuХ ОstО 
ОrКНТМКt Кtсt tТmp Мсt Чu ОstО КpăsКt ЛutШЧuХ RESET. 
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SIMULAREAăPROCESELORăDEăCRE܇TEREă 

A STRATURILOR NANOMETRICE DE Zn1-xMgxO  
FOLOSIND METODA MONTE-CARLO 

Meiling YAO 
 
Introducere. Straturile nanometerice de oxizi, precum ZnMgO, au 

ПШst stuНТКtО pО ХКrР НКtШrТtă pОrspОМtТЯОХШr ХКrРТ НО КpХТМКrО ьЧ НШmОЧТuХ 
THг ܈Т ьЧ ШptШОХОМtrШЧТМă Д1Ж. MШrПШХШРТК strКturТХШr ЧКЧШmОtrТМО КrО uЧ 
impact semnificativ asuprК prШprТОtă܊ТХШr ХШr ПТгТМО ܈Т НОpТЧНО НО 
МrО܈tОrОК КМОstШrК ХК sМКră КtШmКră. LК НТmОЧsТuЧТ КtШmКrО, МrО܈tОrОК 
straturilor nanometerice este un proces complex de neechilibru, fiind 
prКМtТМ ТmpШsТЛТХă stКЛТХТrОК trКТОМtШrТТХШr mТ܈МărТТ ПТОМărОТ pКrtТМuХО ce 
va forma structura. Metoda Kinetic Monte-Carlo [2] permite simularea 
ОЯШХu܊ТОТ mШrПШХШРТОТ suprКПО܊ОТ pО ьЧtrОКРК НurКtă НО МrО܈tОrО К 
nanostructurii. SТmuХКrОК ЧumОrТМă rОПХОМtă prШМОsuХ НО МrО܈tОrО К 
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strКturТХШr ЧКЧШmОtrТМО ьЧ НТПОrТtО МШЧНТ܊ТТ НО prШМОs, prОМum ܈Т rОПХОМtă 
ТЧПХuОЧ܊К НТПОrТtОХШr mШНТПТМărТ КХО pКrКmОtrТХШr (tОmpОrКtură, tТmp) 
КsuprК strКturТХШr ЧКЧШmОtrТМО. AstПОХ ОstО ЧОМОsКră prОгТМОrОК 
МШЧНТ܊ТТХШr ШptТmКХО НО МrО܈tОrО К struМturТХШr rОКХО МК rОгuХtКt КХ 
sТmuХărТХШr ЧumОrТМО, ОбТstсЧН ܈Т pОrspОМtТЯК prОгТМОrТТ prШprТОtă܊ТХШr 
КМОstШrК. StuНТuХ ПТгТМТТ prШМОsОХШr НО МrО܈tОrО К strКturТХШr ЧКЧШmОtОrТМО 
de Zn1-xMgxO prТЧ ТЧtОrmОНТuХ sТmuХărТТ ЧumОrТМО MШЧtО-Carlo 
МОrМОtсЧН ТЧПХuОЧ܊К tОmpОrКturТТ, tТmpuХuТ НО НОpuЧОrО ܈Т К МШmpШгТ܊ТОТ 
x asuprК ПШrmărТТ ЧКЧШstruМturТХШr mОЧ܊ТШЧКtО, К ПШst ОПОМtuКt pОЧtru 
НТmОЧsТuЧОК suЛstrКtuХuТ 100б100 pШгТ܊ТТ. 

Metode, rОгЮХtКtОă܈Тă ТntОЫpЫОtăЫТ pentru simularea procesului de 
МrО܈tОrО ОstО mОtШНК MШЧtО-CКrХШ Мu МШЧsТНОrКrОК pКrtТМuХКrТtă܊ТХШr 
mОЧ܊ТШЧКtО infra. Procesul de formare a nanostratului poate fi 
МШЧsТНОrКt МК ПТТЧН МШЧstТtuТt НТЧ următШКrОХО prШМОsОμ 1) ТЧМТНОЧ܊К 
КtШmТХШr НОpu܈Тν 2) НТПuгТК КНКtШmuХuТ pО suprКПК܊ăν 3) ОЯКpШrКrОК 
КНКtШmТХШr. AМОstО prШМОsО ьЧ rКtОХО МШrОspuЧгătШКrО НО НОpuЧОrО, НО 
evapШrКrО ܈Т НО НТПuгТО К КtШmТХШr НО pО suprКПК܊ă Д3Ж. RКtК НО НОpuЧОrО 
este 2FNd  , unde F  ОstО ЧumăruХ НО mШЧШstrКturТ НОpusО pО 
unitate de timp ( sML / ), N ОstО ЧumăruХ НО puЧМtО НО rО܊ОК НО pО 
suprКПК܊ă. OНКtă МО КtШmuХ ТЧМТНОЧt ОstО КНsШrЛТt НО suprКПК܊ă, КМОstК 
НОЯТЧО uЧ КНКtШm. EбТstă ЯТЛrК܊ТК tОrmТМă К КtШmuХuТ НО pО suprКПК܊К 
suЛstrКtuХuТ, КНКtШmurТХО ЯШr НТПuгК ьЧ tШКtО НТrОМ܊ТТХО pО suprКПК܊К 
suЛstrКtuХuТ. AМОКstă НТПuгТО К КНКtШmТХШr ОstО ХТmТtКtă НО МШЧНТ܊ТТХО НТЧ 
Уur. ÎЧ РОЧОrКХ, rКtК НО НТПuгТО К uЧuТ КtШm КНsШrЛТt pШКtО ПТ ОбprТmКtă 
ca [4]: )/exp(0 TkE Bijklh  , unde T este temperatura substratului, 

Bk – constanta Boltzmann;  

 
Fig.1. RО܊ОКuК suЛstrКtuХuТ Д3Ж НТЧ sТmОtrТК МrТstКХТЧă К mКtОrТКХuХuТ 
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ijklE  – ЛКrТОrК НО pШtОЧ܊ТКХ pО МКrО trОЛuТО să Ш НОpă܈ОКsМК КНКtШmТТ 
КtuЧМТ МсЧН НТПuгОКгă НО ХК ХШМuХ Мu МШШrНШЧКtОХО ),( ji ьЧ МОХ Мu МШШrdo-
natele ),( lk ; 0  – rКtК НО ЯТЛrК܊ТО К КtШmТХШr НО suЛstrКt )/2( 0 hkBT . 

BКrТОrК pШtОЧ܊ТКХă Eijkl pШКtО ПТ ОбprТmКtă Д5Жμ ijklsijkl EEE  , unde 
sE  ОstО ОЧОrРТК НО ТЧtОrКМ܊ТuЧО НТЧtrО КНКtШmТ ܈Т substrat; 

ijklijkl EEE  , ijE Т klE܈   sunt energiiХО ТЧtОrКМ܊ТuЧii  НТЧtrО КНКtШmТ ܈Т 
atomii din jur cu coordonatele ),( ji ),( Т܈  lk . ijE  pШКtО ПТ ОбprТmКtăμ 


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ijV  este potОЧ܊ТКХuХ НО ТЧtОrКМ܊ТuЧО НТЧtrО КНКtШm ܈Т 

atomul k , iar m  ОstО ЧumăruХ НО КtШmТ КprШpТК܊Т НТЧ УuruХ КНКtШmuХuТ. 
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ÎЧ prШМОsuХ НО НТПuгТО, НТЧ МКuгК ЯТЛrК܊ТОТ КtШmТХШr НО suprКПК܊ă, 
КНКtШmТТ sО pШt rОьЧtШКrМО ьЧ ПКгК РКгШКsă, КЯсЧН ХШМ ОЯКpШrКrОК. RКtК 
de evaporare este [5]: )/exp(0 TkE Bee

e

ij
 , unde 0e  este o cons-

tantă, e

ij
E  – ЛКrТОrК pШtОЧ܊ТКХă pО МКre atomul trebuie s-Ш НОpă܈ОКsМă. 

CШЧsТНОrсЧН Мă ОбТstă trОТ prШМОsО, prШЛКЛТХТtКtОК ПТОМăruТ P  poate 
ПТ ОбprТmКtă МКμ  iiiP  /  ehdi ,, . NumăruХ КХОКtШrТu r  este ge-

nerКt. DКМă dPr  , КrО ХШМ prШМОsuХ НО НОpuЧОrО. DКМă 
hdd PPrP  , КrО ХШМ prШМОsuХ НО НТПuгТО. DКМă 1 rPP hd , 

are loc procesul de evaporare. 
EЧОrРТК pШtОЧ܊ТКХă НТЧtrО КtШmТТ НО ГЧ ܈Т O sО МКХМuХОКгă ПШХШsТЧН pШ-

tОЧ܊ТКХuХ MШrsО:  ))(exp(2))(2exp( 000 rrarraVV kk  , unde  , 

0r sunt constante, 0V – ОЧОrРТК НО ТЧtОrКМ܊ТuЧО НТЧtrО МОХО mКТ КprШpiate 

particule; kr  – НТstКЧ܊К НТЧtrО КНКtШm ܈Т КtШmuХ k cel mai apropiat. Datele 
НТЧ sТmuХКrО ТКu ьЧ МШЧsТНОrК܊ТО rОгuХtКtОХО ОбpОrТmОЧtКХО НТЧ Д6Ж. 

Tabelul 1  
Valorile V0 pentru cele mai apropiate particule  

ьЧ ЧКЧШstruМturТ НО ГЧO [6] 

Atomi Zn-Zn Zn-O O-O 

0V  (kcal/mol) 47,2436 124,8335 60,14336 
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ÎЧ МКгuХ КtШmТХШr НО MР ܈Т O, sО ПШХШsО܈tО pШtОЧ܊ТКХuХ BuМФТЧРСКm 

(Tab. 2): 6/)/exp(
4

1
)(

2

0
ijijijij

ij

ji
ijij rCrA

r

eZZ
rV  


, unde iZ  Т܈ 

jZ  sunt sarcinile specifice, e – sКrМТЧК ОХОmОЧtКră, ijr ОstО НТstКЧ܊К НО 
ТЧtОrКМ܊ТuЧО НТЧtrО КtШmТТ i Т j܈  ; iar ijA Т p܈   se exclud reciproc 

pКrКmОtruХ НО КМ܊ТuЧО, ijC – constanta van der Waals. 
Tabelul 2  

PКrКmОtrТТ ПШХШsТ܊Т pОЧtru sТmuХКrО (+ rОprОгТЧtă Mg, – rОprОгТЧtă O) [7] 



 161,1a   



 161,1b  

2/1)/(2

 molkcalc  

eV ,  
eV ,  



 626,1a   



 085,0b  

2/1)/(20

 molkcalc  

eV ,22760  
eV149,0  


696,28  eVC  

Nf 11
0 109511,6 

 
Mg eq 2  

O eq 2  

 
Formarea nanostructurilor Zn1-xMgxO Мu НТПОrТt МШЧ܊ТЧut НО 

mКРЧОгТu НО 0,05ν 0,10ν 0,15ν 0,20 ܈Т 0,25 К ПШst sТmuХКtă ЧumОrТМ 
pentru substratul cu dimensiunea de 100×100 pШгТ܊ТТ, mШrПШХШРТК 
struМturТТ ПТТЧН prОгОЧtКtă ьЧ FТРurК 2, ТКr ТЧПХuОЧ܊К pКrКmОtrТХШr ПТгТМТ 
КsuprК ЧumăruХuТ НО КtШmТ НОpu܈Т ьЧ FТРurК 3. 

(a) (b) 
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(c) (d) 
Fig.2. MШrПШХШРТК suprКПО܊ОТ ЧКЧШstruturТХШr НО Zn1-xMgxO depuse timp  

t=800 s, T=700 K (a) x=0,05; (b) x=0,05; (c) x=0,25; (d) x=0,25  
(ЯОНОrО НО sus (К, М) ܈Т ьЧ sОМ܊ТuЧО trКЧsЯОrsКХă (Л, Н)) 

a b 
FТР.3. DТКРrКmК sМСТmЛărТТ ЧumăruХuТ НО КtШmТ ьЧ ПuЧМ܊ТО  

НО МШЧМОЧtrК܊ТК НО MР ܈Т tОmpОrКtură pОЧtru ЧКЧШstruМturТХО  
de Zn1-xMgxO (timp de depunere 800 s) (a);  

DТКРrКmК sМСТmЛărТТ ЧumăruХuТ НО КtШmТ ьЧ ПuЧМ܊ТО  
НО МШЧМОЧtrК܊ТК НО MР ܈Т tТmp pОЧtru ЧКЧШstruМturТХО  
de Zn1-xMgxO (temperatura de depunere 700K) (b) 

 
Concluzii. StuНТОrОК sТmuХărТТ МrО܈tОrТТ strКturТХШr ЧКЧШmОtОrТМО НО 

ZnMgO cu timp de depunere (50-800 s), la temperaturi diferite (300-
700K) ܈Т МШЧМОЧtrК܊ТО НТПОrТtă К MР (0,05-0,25), РОЧОrОКгă următШКrОХОμ 
ьЧ prШМОsuХ МrО܈tОrТТ strКturТХШr ЧКЧШmОtОrТМО, МсЧН tОmpОrКturК ОstО 
МШЧstКЧtă, МrОstОrОК tТmpuХuТ НО НОpuЧОrО НuМО ХК mărТrОК ЧumăruХuТ НО 
КtШmТ НОpu܈Тν prШМОsuХ НО МrО܈tОrО К ПТХmuХuТ ЧОМОsТtă Ш tОmpОrКtură 
КНОМЯКtă pОЧtru ШЛ܊ТЧОrОК uЧuТ strКt ЧКЧШmОtrТМ pТЧ-hole free; pentru 
struМturТ ГЧMРO Мu НТmОЧsТuЧОК suprКПО܊ОТ 100б100 КtШmТ ОstО pШsТbi-
Хă ШЛ܊ТЧОrОК ЧКЧШstrКturТХШr pin-hole free (700K, 800s)ν ьЧ sТmuХКrОК 
prШМОsОХШr pОЧtru НТПОrТtО ЯКХШrТ КХО ХuТ б, КtuЧМТ МсЧН б = 0,15, strКtuХ 
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ЧКЧШsuЛ܊ТrО КrО Ш mШrПШХШРТО pОrПОМtă К suprКПО܊ОТ. StrКturТХО 
ЧКЧШmОtrТМО Чu ЧumКТ Мă ПШrmОКгă u܈Шr МХustОrО mКТ mКrТ, НКr tТЧН să 
МrОКsМă ܈Т pО ШrТгШЧtКХă. CrО܈tОrОК ЯКХШrТТ НО б ьЧ ГЧ1-xMgxO reduce 
defectele pin-hole. 
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MONOCRISTALELOR WSe2 ܇IăMoSО2 DOPATE  
CUăIONIăAIăMETALELORăDEăTRANГI܉IEă(CЫ) 

Vitalie NEDELEA 
 
Crystals were obtained by the CVT method, iodine as the transport 

agent. Incorporation of Cr and halogen, into crystals takes place during 
the growth. The research of near-infrared light PL has established the 
presence of two distinct spectral regions: the exciton region, located in 
the vicinity of the indirect banned, consisting of narrow lines and 
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