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0.1. Манцурова С.В., Шварц Н.Л. Движение ка-
пель золота по поверхностям Si(011) и
Si(311): Монте-Карло моделирование

Капли золота широко используются в качестве ка-
тализаторов роста кремниевых нанопроволок по ме-
ханизму пар-жидкость-кристалл [1]. Эксперимен-
тально было обнаружено движение золотых капель
при осаждении золота на поверхность кремния с
ориентациями (011) и (311) [2]. Капли на таких по-
верхностях движутся в двух противоположных на-
правлениях [-110] и [1-10]. Целью данной работы яв-
ляется исследование формирования капель Au на
поверхностях Si (011) и (311) и анализ критерия
выбора определенного направления движения ка-
пель на атомарном уровне с помощью Монте-Карло
моделирования. Рассмотрено осаждение золота на
поверхности кремния с ориентациями (011) и (311)
при температуре 800 K и скорости осаждения золота
6.5 ·10−3 МС/с. Показано, что причиной направлен-
ного движения является стремление к достижению
равновесной концентрации кремния при осаждении
золота и асимметрия ямки травления под каплей.
Ямки травления ограняются наиболее стабильными
фасетками {111}. На поверхности Si(011) ямка трав-
ления зеркально симметрична относительно двух
плоскостей и имеет удлиненную форму. На поверх-
ности Si(311) пирамидальная ямка травления сим-
метрична относительно одной плоскости. Симмет-
рия ямок травления приводит к равной вероятно-
сти движения капель в двух противоположных на-
правлениях. Причинами выбора одного из направ-
лений могут быть либо дефекты, нарушающие зер-
кальную симметрию, либо изменение смачиваемо-
сти одного из краев ямки за счет уменьшения по-
верхностного натяжения капель в процессе раство-
рения подложки. Разная форма ямок травления под
каплями на поверхностях Si (311) и Si(011) приводит
к разной скорости движения капель. Показано, что
на поверхности с ориентацией (311) скорость дви-
жения капель ниже, чем на (011).
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