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Модифицирована модель роста нанопроволок кремния при напылении 

методом VLS (vapour—liquid—solid) с учётом задержки на нуклеацию каж-
дого нового атомного слоя кремния под нанокаплей золота и обеднение 

нанокапли на кремний в результате каждого нового заращивания атом-
ной плоскости. Для описания ступенчатого роста силицида была развита 

модификация классической теории гомогенного зародышеобразования в 

случае нестационарных условий. Модифицированная теория позволяет 

предсказывать частоту и установить статистические особенности повто-
ряемых актов нуклеации. 

Модифіковано модель росту нанодротів кремнію при напорошенні мето-
дою VLS (vapour—liquid—solid) з урахуванням затримки на нуклеацію ко-
жного нового атомового шару кремнію під нанокраплею золота і збіднен-
ня нанокраплі на кремній у результаті кожного нового зарощування ато-
мової площини. Для опису східчастого росту силіциду було розвинуто мо-
дифікацію класичної теорії гомогенного зародкування на випадок неста-
ціонарних умов. Модифікована теорія дозволяє передбачувати частоту та 

встановити статистичні особливості повторюваних актів нуклеації. 

A model of silicon-nanowires growth by the vapour—liquid—solid (VLS) meth-
od is modified, considering waiting period for the nucleation of a new atomic 
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layer of silicon under golden liquid droplet and depletion of droplet with sili-
con due to the atomic layer growth. Step silicide growth is described with a 

modified classical theory of homogeneous nucleation under non-steady con-
ditions. A modified theory allows us to predict frequency and to find statisti-
cal peculiarities of repeated nucleation events. 

Ключевые слова: полупроводниковые нанопроволоки, зародышеобразо-
вание, метод VLS, прерывистый рост, временная корреляция. 

(Получено 18 ноября 2010 г.)
  

1. ВВЕДЕНИЕ 

Развитие нанотехнологий приводит к необходимости решения но-
вых проблем теории фазовых превращений – зародышеобразова-
ния, роста и коалесценции в открытых наносистемах. В этой работе 

мы ограничим себя рассмотрением наносистем, в которых зароды-
шеобразование происходит последовательно, одно за другим и ве-
роятность одновременного зародышеобразования и сосуществова-
ния нескольких зародышей мала. 
 Известно, по крайней мере, два экспериментальных случая, в ко-
торых обеспечивается такого рода зародышеобразование. Во-пер-
вых, недавно открытая твердофазная реакция при точечном кон-
такте между нанопроволоками из кремния и металлическими (Ni, 

Co, Pt) нанопроволоками или наноточками. В этом случае происхо-
дит скачкообразный (stop-and-go) эпитаксиальный рост силицида 

вдоль кремниевой нанопроволоки, где остановки в росте отвечают 

периоду ожидания перед формированием нового зародыша – двух-
мерного островка нового атомного монослоя силицида [1—3]. Во-
вторых, достаточно детально экспериментально и теоретически ис-
следована известная VLS-реакция (процесс «газ—жидкость—твердое 

тело») в режимах роста микро- и наноразмерных усов. Рост макро-
размерного или наноразмерного полупроводникового уса во время 

физического или химического осаждения конденсацией из газовой 

фазы (PVD или CVD) или молекулярно-лучевой эпитаксии (MBE) в 

процессе «газ—жидкость—твердое тело» был известен с 60-х годов 

([4—6]). Теоретические модели также хорошо известны ([7—12]). 
 Главная идея VLS заключается в лучшей адсорбции налетающих 

атомов каплей золота в сравнении с поверхностью твердого тела: 
почти каждый атом, который поступает в каплю, растворяется в 

ней и со временем прикрепляется к поверхности капля—ус. Вслед-
ствие этого кремниевый или GaAs ус растет значительно быстрее, 

чем основная поверхность (см. рис. 1 для модельной системы). 

Также было подмечено, что, кроме потока, который поступает из 

газовой фазы, существует еще один поток – поток адатомов из по-
верхности по боковым стенкам, который в свою очередь вносит 
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по одному из компонентов, изменяя тем самым условия (движущую 

силу) для последующего зародышеобразования. Другими словами, 

системе нужно «восстановиться» от предыдущего зародышеобразо-
вания, чтобы начать новое. 
 – Каждое новое зародышеобразование происходит в нестацио-
нарных условиях, при нарастающей концентрации раствора, кото-
рое обеспечивается внешним потоком. Итак, мы принимаем во 

внимание еще и временную зависимость движущей силы. 
 – Временная корреляция. Случайный процесс зародышеобразо-
вания не является марковским. Каждое новое время ожидания мо-
мента зародышеобразования коррелирует с предыдущим. Действи-
тельно, если предыдущее время ожидания было длиннее среднего 

времени ожидания, то и полное количество атомов, которые попали 

в раствор после «потребления» системой атомов на формирование 

предыдущей атомной прослойки будет больше. При этом система 

будет иметь концентрацию выше средней в растворе на момент по-
следующего зародышеобразования нового монослоя. Итак, можно 

ожидать, что необходимое для зародышеобразования нового моно-
слоя пересыщение будет достигнуто раньше и время ожидания бу-
дет меньше среднего времени ожидания. 
 В разделе 2 мы обсуждаем основные концепции скачкообразного 

роста нанопроволок. В разделе 3 мы описываем термодинамику за-
родышеобразования двухмерного островка на дне золотой капли с 

учетом обеднения раствора, вызванного зародышеобразованием 

[15]. В разделе 4 описаны основные уравнения кинетики зародыше-
образования и латерального роста кристаллической фазы с помо-
щью простой модификации теории Зельдовича. В разделе 5 мы 

формулируем результирующий алгоритм расчета времен ожида-
ния. В разделе 5 представлены результаты компьютерного экспе-
римента: гистограммы распределения времен ожидания, графики 

временной зависимости концентрации кремния в жидкой капле, 

временной корреляции между последовательными временами ожи-
дания, зависимости средней частоты зародышеобразования и сред-
него пересыщения от потока налетающих атомов. 

2. ОСНОВНЫЕ ИДЕИ 

В общем можно ожидать, что процесс является скачкообразным: 

успешное зародышеобразование двухмерного островка новой про-
слойки нуждается в достаточном пересыщении золота кремнием. С 

другой стороны, после успешного зародышеобразования новая про-
слойка растет быстро и забирает несколько тысяч атомов кремния, 

что служит причиной обеднения капли золота на кремний. 
 Если принять форму жидкой капли за полусферу радиуса R, то 

изменение концентрации х (в мольных долях) при образовании мо-
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ноатомной прослойки составляет 

πΔ = =
π

2

3

3

22 / 3

R h h
x

RR
. Так как 

толщина монослоя h составляет приблизительно несколько анг-

стрем, то изменение концентрации может составлять 5% (для R, 

равного 20 нм). Чтобы «восстановиться» после обеднения в резуль-
тате предыдущего зарастания монослоя и сделать новую попытку 

зародышеобразования, системе необходимо время, на протяжении 

которого ус остается неизменным, и капля золота постепенно 

насыщается атомами кремния, которые налетают и/или теми, что 

диффундируют из подложки. В принципе, можно вообразить ситу-
ацию, когда концентрация раствора становится равновесной в мо-
мент зародышеобразования. Тогда остальная часть монослоя будет 

зарастать медленно, со скоростью равной потоку осаждения. Эта 

ситуация будет обсуждена в другом месте. Мы увидим ниже, что 

при всех выбранных нами параметрах, обеднение 

3

2

h
x

R
Δ =  во вре-

мя зарастания монослоя в значительной мере (в несколько раз) 

меньше чем среднее пересыщение. Итак, после обеднения наша си-
стема остается пересыщенной, но с более высоким барьером заро-
дышеобразования. 
 На самом деле выбор теоретической схемы описания зависит от 

иерархии характеристических времен. Мы выбираем случай моле-
кулярно-лучевой эпитаксии, когда все атомы из пучка двигаются в 

одном направлении, и сечение падения равно πR2, полный поток J 

соотносится с плотностью потока осаждения j
dep

 как J = jdepπR2. Во-
первых, нужно сравнить время между прилетом новых атомов 

кремния в каплю τflux = 1/J = 1/(πR2jdep) с характеристическими 

временами диффузии атомов кремния через жидкую каплю золота, 
2 liqAu

dif Si
/R Dτ =

 

и временами зарастания одной атомной прослойки 

по всей поверхности после успешного зародышеобразования двух-

мерного островка τlayer. Если
dep

flux dif 4
2

D
j

R

 τ >> τ << π 
, то мы можем 

применять термодинамику для системы «капля плюс двухмерный 

островок» с фиксированным количеством атомов золота и кремния, 

считая концентрацию золота в капле неизменной. Для нанопрово-
лок радиусом 10 нм, критическое значение плотности потока ато-

мов, которые налетают, составляет
−

− −
−≈ ≈ ⋅

⋅

9
dep 22 2 1

crit 32

10
10  ат. м с

6 10
j . 

 В этой работе мы считаем, что полный поток атомов кремния по-
стоянен. В общем случае, особенно принимая во внимание диффу-
зионный поток по боковым стенкам из подложки, необходимо учи-
тывать, что полный поток зависит от химических потенциалов 
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кремния в жидкой капле и в верхней части уса [10]. 
 Чтобы описать рост нанопроволоки, мы рассматриваем хорошо 

известную модель роста кристалла в процессе формирования и ла-
терального роста двухмерного островка, созданную перед открыти-
ем винтовых дислокаций [16]. Эта картинка может быть реальной, 

благодаря наноразмерности диаметра уса. Мы считаем возможным 

зародышеобразование двухмерного островка (с радиусом r и кон-
центрацией xi = 1 для случая роста нанопроволок из чистого крем-
ния) из пересыщенного жидкого раствора со средней концентраци-
ей кремния x(t) (рис. 3, a). Для этого мы рассчитываем свободную 

энергию Гиббса G(r|x) системы при разном фиксированном количе-
стве NB атомов кремния в капле, состоящей из NA атомов золота 

(или фиксированной средней концентрации x = NB/(NA + NB)) и 

ищем минимум r-зависимости. Мы принимаем во внимание влия-
ние обеднения капли именно из-за процесса двухмерного зароды-
шеобразования. В зависимости от количества атомов кремния в 

капле возможны следующие ситуации. 
 1. При достаточно малом количестве атомов Si (относительно ма-
лые значения x ) свободная энергия Гиббса капли имеет только один 

минимум, который отвечает нулю (кривая (1) на рис. 3, б). 
 2. При большем количестве атомов кремния зависимость G(r) пе-
рестает быть монотонной и приобретает второй метастабильный 

минимум (кривая (2) на рис. 3, б). 
 3. При некотором критическом количестве атомов кремния вто-
рой метастабильный минимум становится стабильным (кривая (3) 

на рис. 3, б). После этого формирование новой монопрослойки ста-
новится термодинамически выгодным, но кинетически этот про-
цесс зависит от высоты барьера зародышеобразования. Высота ба-
рьера уменьшается с поступлением новых атомов кремния в каплю. 

Это значит, что для описания параметров роста мы должны моди-
фицировать теорию зародышеобразования Зельдовича для случая 

нестационарной движущей силы. 
 В наших условиях гомогенное зародышеобразование происходит 

в объеме метастабильной фазы жидкого раствора золота и кремния. 
 Мы считаем, что количество NA атомов золота в капле остается 

неизменным. Существующий поток атомов кремния приводит к ро-
сту концентрации кремния в капле. В первую очередь мы считаем, 

что система достигает термодинамического равновесия (стабильно-
го или, более часто, метастабильного) в пределах временного интер-
вала между последовательными попаданиями атомов кремния в 

каплю. Закон сохранения вещества может быть представлен в сле-
дующем виде: 

 + = = + − = π Ω32
( ) / ,

3
A BN N N n N n R  (1) 
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где N – полное количество атомов в капле; n – количество атомов в 

зародыше; R – радиус капли; Ω – объем одного атома (≈ 2⋅10
−29

 

м3/ат.). 

 
2r h

n
π=

Ω
, (2) 

где r – радиус зародыша; h – высота монослоя. 
 Концентрация остаточного кремния в жидком растворе золото-
кремний: 

 B i B i

A B

N x n N x n
x

N N n N n
α

− −
= =

+ − −
, (3) 

где xi – концентрация кремния в двухмерном зародыше новой про-
слойки (xi = 1). Теперь мы можем переопределить количество ато-
мов в зародыше: 

 B

i

N x N
n

x x

α

α

−
=

−
. (4) 

 Изменение потенциала Гиббса такой системы в условиях эпитак-
сии может быть определено как: 

 α α α αΔ = − + + πγ −( )( ) 2 ( )
i i

G g x N n g n rh g x N , (5) 

где gα(xα) – потенциал Гиббса на один атом в жидкой фазе – функ-
ция от концентрации обедненного раствора xα, gi – потенциал Гиб-
бса на один атом в твердой фазе; γi/α – поверхностное натяжение. 

Возможные зависимости (5) от размера островка при разных кон-
центрациях представлены на рис. 2. Образование критического за-
родыша становится возможным, когда зависимость изменения по-
тенциала Гиббса от r приобретает вид, как на рис. 2 (кривые 3 и 4). 
 Когда второй минимум ниже, чем первый, то мы можем приме-
нять подход Зельдовича, но только принимая во внимание времен-
ную зависимость движущей силы зародышеобразования. 
 Мы считаем, что в системе со средней концентрацией x

 
кремния 

в капле критический зародыш радиуса ropt и концентрации xi обра-
зуется после некоторого временного интервала τinc. Соответственно 

модели Странского [16], такой зародыш растет быстро к границе 

нанопроволоки радиуса R и формирует новую атомную прослойку 

кристаллической фазы. Мы используем кинетическую модель, ос-
нованную на теории Зельдовича [17] для описания зародышеобра-
зования и роста зародыша. Мы принимаем во внимание то, что кон-
центрация кремния в капле во время формирования критического 

зародыша и быстрого латерального роста монослоя изменяется по-
чти мгновенно как 



948 А. Ю. ЛЯШЕНКО, А. М. ГУСАК, Ю. А. ЛЯШЕНКО, Ф. ОДАЖ 

 
πΔ = =
π

2

3

3
.

22 / 3

R h h
x

RR
 (6) 

 Пока критический зародыш разрастается до полного формирова-
ния непрерывной моноатомной прослойки, концентрация в капле 

уменьшается значительно быстрее, чем поступают новые атомы в 

результате осаждения. Вот почему кремний в золотой капле быстро 

расходуется и система ожидает, пока снова будет достигнута необ-
ходимая концентрация в процессе осаждения, что приведет к за-
рождению и росту следующего монослоя кристаллической фазы. 

3. ТЕРМОДИНАМИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 

Обозначим через NB полное количество атомов кремния в жидкой 

капле. Она нарастает постепенно благодаря потоку осаждения и 

уменьшается мгновенно на величину π Ω2 /R h  после каждого 

успешного зародышеобразования двухмерного островка и последу-
ющего зарастания монослоя кремния. Мы описываем термодина-
мику системы при фиксированном значении NB, принимая во вни-
мание перераспределение NB между n атомами в двухмерном заро-
дыше и N−n атомами в жидкой капле. Это перераспределение отве-
чает изменению свободной энергии Гиббса соответственно уравне-
нию (5). В этом уравнении потенциал Гиббса на один атом в жидком 

растворе с учетом обеднения является функцией xα и рассчитывает-
ся соответственно уравнению (3) с использованием термодинамиче-
ских данных для раствора кремния в жидком золоте [13]. Эта зави-
симость потенциала Гиббса затем аппроксимируется квадратичным 

полиномом: 

 ( ) ( )α α α α α α
α α

′ ′′= + − + −
21

( ) ( )
2

i i i
i i

g x g x g x x g x x
x x

, (7) 

где xα/i – это равновесная концентрация кремния в жидкой альфа-
фазе, g′ – общая касательная, g″ – кривизна. При T = 863 К 

xα/i = 0,2724. 
 Здесь мы используем экспериментальные данные и термодина-
мические оценки для системы Au—Si [13, 14] (см. рис. 3, а для диа-
граммы состояния). Раствор Au—Si моделируется как жидкий рас-
твор, в котором энергия Гиббса записывается в приближении моде-

ли субрегулярных растворов: 
0

Au,Si Au,Si

ln E

i i i i

i i

G x G RT x x G
= =

= + +  , 

где 
0

iG  – энергия Гиббса чистых элементов раствора Au—Si при 

каждой температуре [13]; G
E

 – энергия смешения [14]. 
 В результате выполненной аппроксимации с использованием вы-
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2. Мы используем описанный метод расчета ΔG для последующего 

расчета частоты зародышеобразования в кинетической модели. 

4. КИНЕТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 

Далее рассмотрим кинетическую модель зародышеобразования и 

латерального роста каждого монослоя, принимая во внимание 

только поток осаждения и пренебрегая (пока что) потоком по боко-
вым стенкам. Закон сохранения числа атомов кремния в капле пе-
ред моментом зародышеобразования имеет вид: 

 
dep 2BdN

j R
dt

= π , (9) 

где j
dep

 – плотность потока осаждения атомов кремния. 
 Скорость изменения средней концентрации кремния в капле пе-
ред последующим зародышеобразованием приблизительно равна: 

dep3

2

dx
j

dt R

Ω= . 

 Мы можем представить изменение средней концентрации крем-
ния дискретно: 

 
dep

,0

3
( )

2
i i

x t x j dt
R

Ω= + . (10) 

 Частота зародышеобразования может быть определена как: 

 
τ−

= π* 2

cr
( ) ( , )tv t e s G r R . (11) 

Здесь τ – время ожидания, которое необходимо для достижения 

зародышем критического размера, благодаря случайным блужда-
ниям в пространстве размеров без влияния нуклеационного барье-
ра; s – стационарный поток в пространстве размеров (число ост-
ровков, которые пересекают критический размер за единицу вре-
мени на единицу площади поверхности раздела жидкость/твердое 

тело), который мы получаем из модифицированной теории Зельдо-
вича: 

 
′′−Δ=

π cr cr
( ) ( ),

G
s f r B r

kT
 (12) 

где 
cr

2

2
|
r

G
G

r

∂′′−Δ = −
∂  – кривизна, f(rcr) – равновесное распределение 

по размерам. Коэффициент диффузии движения зародыша в про-
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странстве размеров возле критического размера B(rcr), может быть 

найден как 

 cr

cr

( ) ,

dr

dt r r
B r kT

G

r r r

 
 
  →

= −
∂
∂ →

 (13) 

 
Δ = ⋅ − 

 
cr

cr

( )
( ) const exp

G r
f r

kT
. (14) 

Здесь ΔG(rcr) = ΔG*
 нуклеационный барьер, который раньше (в тео-

рии Зельдовича), считался неизменным во времени. Величина const 

в уравнении (14) может быть оценена согласно [17]: 

 ≅
Ω

cr

4/3
const .

r
 (15) 

 Выражение для 

cr

,
dr

dt r r

 
 
  →

 как это типично для подхода Зель-

довича, может быть найдено из соответствующего макроскопиче-
ского уравнения с учетом эффекта Гиббса—Томсона. 
Определение «коэффициента диффузии в пространстве размеров» 

B(rcr). Здесь ограничимся случаем диффузионно-контролируемого 

зародышеобразования. Критический радиус (типично 1 нм) есть 

намного меньше радиуса нанопроволок (равного 10 нм и больше). 

Таким образом, двухмерная форма зародыша не мешает распреде-
лению концентрации быть почти сферическо-симметричной. В 

первую очередь, мы используем закон сохранения вещества и счи-
таем, что 2D-островок окружен полусферой достаточно большого 

радиуса. 
 Применяя условие квазистационарности, можем записать сле-
дующее. 
 1. Соотношение между полным диффузионным потоком J

dif
 в ра-

диальном направлении и скоростью роста зародыша (необычная 

комбинация описания 3D-диффузии с ростом 2D-частички выгля-
дит применимой пока размер частички намного меньше размера 

капли): 

 
2

dif d r h
J

dt

 π− =  Ω 
, (16) 

 Jdif = j(ρ)2πρ2 при любых ρ > r. (17) 
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 Как описывается в модели Хэма для описания роста преципита-
тов в 3D-пространстве (или для 3D-созревания) [18], стационарная 

плотность потока в 3D-пространстве равна: 

 
( )−

ρ = −
Ωρ

eq

2

( )
( ) ,

D x x r
j r  (18) 

где соотношение Гиббса—Томсона может быть записано для вариан-
та 2D-диска зародыша: 

 
eq eq eq eq

( )x r x x x
kTr r

′γΩ α= + = + , (19) 

xeq
 – равновесная концентрация, которая отвечает бесконечному 

радиусу (случаю плоской границы). 
 После подстановки (18), (19) в (17), (16) получаем: 

 
eq

1dr D x x

dt h r

 ′α −= − ′α 
. (20) 

 Нулевое значение скорости роста отвечает критическому радиусу 

cr eq
r

x x

′α=
−

. Итак, 

 
−′= α cr

cr

1 r rdr
D

dt h rr
, (21) 

 
′ −α≈

→
cr

2

cr
cr

.
r rdr D

dt h rr r
 (22) 

 Для описания нуклеации дисков на плоской поверхности зависи-
мость изменения свободной энергии Гиббса от размера включает (см. 
(5)) два конкурирующих элемента – лапласово давление (формаль-
но – поверхностное давление узкой ленты с высотой h) и «объем-
ную» движущую силу Δg (термодинамический стимул на один атом 

зародыша), которая пропорциональна площади диска (формально 

– объему диску, который равен произведению площади и высоты): 

 
Δ π= π γ −

Ω

2

2 .
g hr

G h r  (23) 

 Критический радиус двухмерного (дискообразного) зародыша 

соответствует нулевой производной и равен 

 
γΩ =
Δ cr

.r
g

 (24) 
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 Недалеко от критического размера производная равна 

 cr

cr

2 2 2 2
cr

r rdG g hr r
h r h h

dr r r

  −Δ π= π γ − = π γ − γ = π γ Ω  
. (25) 

 Таким образом, мы можем подставить все необходимые парамет-
ры в (13). При этом 

 
eq

cr

2 2

cr cr

cr

( )
2 2

dr

dt r r D Dx
B r kT kT

G h r h r

r r r

 
 
   ′→ α Ω= − = = ∂ π γ π 

∂ →

. (26) 

 Далее, мы определяем вероятность зародышеобразования 

 p(Δt) = ν(t)Δt, (27) 

а затем используем метод Монте-Карло, в котором, если при неко-

тором значении t
*
 random < p(Δt), то 

 
∗

+ = −
0, 1

3
( ) .

2
i i

h
x x t

R
 (28) 

Это означает, что во время и после каждого успешного зародышеоб-
разования одно и то же самое количество атомов уходит на форми-
рование прослойки, которая растет (см. также (6)): (πR2)h/Ω. 

5. ПАРАМЕТРЫ И ОСНОВНОЙ АЛГОРИТМ МОДЕЛИРОВАНИЯ 

СКАЧКООБРАЗНОГО РОСТА НАНОПРОВОЛОК 

Параметры. 
 Плотность потока осаждения выбиралась в интервале 

(1⋅1018 ↔ 1⋅1018
 ат.⋅м−2с

−1). 
 Поверхностное натяжение для 2d-островка γ = 0,5 Дж/м2. 
 Коэффициент диффузии кремния в жидком растворе D = 3⋅10

−9
 

м2⋅с−1. 
 Высота монослоя h = 0,5⋅10

−9
 м. 

 Радиус жидкой капли (в форме полусферы) R = 20 нм. 
 Шаг по времени выбирался соответственно плотности потока 

осаждения, как один процент от оцененного среднего времени ожи-

дания: dep
.

100 100  

i
i

i

t h
dt

j
= =

Ω
 

Основные шаги алгоритма. 
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 1. Выбираем произвольную начальную концентрацию кремния в 

капле. 
 2. На каждом новом шаге по времени концентрация кремния х 

изменяется согласно (10). 
 3. При этом значении концентрации х строим зависимость ΔG(r) 

согласно уравнению (5) и проверяем, имеет ли она локальный мак-
симум (нуклеационный барьер) и второй минимум, который ниже 

чем первый (отметим, что n в уравнении (5) является функцией от r 

согласно (3)). Если проверка не срабатывает, тогда возвращаемся к 

шагу (2). Если проверка срабатывает, то (шаг 3а) фиксируем коор-
динату максимума (что позволяет рассчитать критический радиус 

rcr) и (шаг 3б) рассчитываем высоту нуклеационного барьера. 
 4. После этого рассчитываем коэффициент диффузии B(rcr) в про-
странстве размеров согласно (26). 
 5. Затем рассчитываем частоту зародышеобразования на дне 

капли согласно уравнениям (11)—(12). 
 6. Вероятность успешного зародышеобразования и роста про-
слойки находим из (27). Для этого генерируем случайное число в 

диапазоне [0, 1]. Если это число больше рассчитанной вероятности, 

тогда переходим к шагу (2), иначе: (шаг 6а) запоминаем момент 

времени, когда состоялось успешное зародышеобразование tn и рас-
считываем соответствующий нуклеационный барьер в момент заро-
дышеобразования (ΔG*), (шаг 6б) осуществляем пререрасчет кон-
центрации кремния (обеднение) соответственно (28). 
 7. После расчета роста достаточного количества монослоев рас-
считываем среднюю концентрацию и пересыщение, среднее время 

ожидания, распределение времен ожидания, стандартное отклоне-
ние, временную корреляцию. 

6. РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Время ожидания очередной нуклеации монослоя определяется 

плотностью потока поступающих атомов. Усредненное время мож-
но рассчитать как = Ω dep/ ( )t h j . Типичные рассчитанные времен-
ные зависимости вероятности зародышеобразования и содержания 

Si в золотой капле приведены на рис. 4. В частном случае, рисунок 

4, б демонстрирует, что система проявляет элементы самоупорядо-
чивания. Система быстро забывает начальное значение концентра-
ции Si в капле золота и флуктуирует возле некоторого стационарно-
го асимптотического значения, которое определяется величиной 

потока осаждения: чем больше поток, тем более усредненное пере-
сыщение. Зависимость усредненного асимптотического значения 

средней концентрации и пересыщения от потока осаждения приве-
дена на рис. 5. 
 На рисунке 4, б можно наблюдать, что пересыщение становится 
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«газ—жидкость—твердое тело» рассмотрен для случая, когда реали-
зуется механизм мононуклеарного роста кристалла (благодаря 

наноразмерности диаметра уса). 
2. Пересыщение жидкого золота кремнием растет с ростом потока 

осаждения. Величина обратного пересыщения есть линейно ниспа-
дающей функцией от логарифма плотности потока осаждения. 
3. Стандартное отклонение распределения относительных времен 

ожидания растет с ростом плотности потока осаждения. Оно корре-
лирует с временной корреляцией для следующих монослоев. Кор-
реляция времен ожидания для последовательных событий зароды-
шеобразования отрицательна и растет по модулю с уменьшением 

потока осаждения. А именно, абсолютное значение безразмерной 

временной корреляции приблизительно обратно пропорционально 

плотности потока осаждения. 
4. Распределение времен ожидания хорошо приближается распре-
делением Вейбулла со стандартным отклонением, которое умень-
шается с уменьшением плотности потока осаждения. 
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