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Аннотация: В данной работе методом молекулярной динамики с использованием 

потенциала сильной связи проведено моделирование процесса молекулярно-лучевой 

эпитаксии с целью определения закономерностей при формировании фрактальных 

металлических пленок на твердой поверхности. В качестве подложки использовалась 

медь, пленка формировалась из атомов золота. Показана возможность формирования 

фрактальных структур в островковой пленке золота на поверхности меди. Различными 

аналитическими методами с использованием программного продукта Gwyddion

проанализирован диапазон изменения фрактальной размерности при различных 

условиях молекулярно-динамического эксперимента.

Ключевые слова: молекулярно-лучевая эпитаксия, молекулярно-динамическое 

моделирование, потенциал сильной связи, фрактальная размерность, золото, медь.

1. Введение

Процессы нанесения металлических пленок на поверхность твердой 

фазы-подложки занимают весьма существенное место в современных 

технологиях микро- и наноэлектроники. В настоящее время метод 

молекулярно-лучевой эпитаксии, т.е. формирование наноразмерной 

гетероструктуры на поверхности твердого тела в результате осаждения 

атомов из молекулярного пучка является современным вариантом 

динамической эпитаксиальной технологии. Такой метод сочетает 

осаждение очень тонких монокристаллических пленок с совершенной 

морфологией поверхности и возможность контроля с высокой точностью в 

процессе роста (in situ) толщины, качественного состава и уровня 

легирования растущих слоев. Особый технологический интерес 

представляет технология «выращивания» фрактальных структур с 

определенной фрактальной размерностью, которая по мнению [1, 2] 

должна использоваться в качестве эффективной характеристики 

развитости микро- и наноструктуры шероховатой поверхности, а величина 

фрактальной размерности эквивалентно заменяет целый комплекс 
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амплитудных и шаговых характеристик шероховатости поверхности.

В настоящее время разделяют два универсальных предельных 

режима агрегации (роста фрактального кластера): диффузионно-

ограниченная агрегация (ДОА) и реакционно-ограниченная агрегация 

(РОА), которые отличаются вероятностью присоединения частиц к 

кластеру [3, 4]. Однако, также практический интерес [5] представляют 

промежуточные случаи, к которым относятся и некоторые режимы ионно-

стимулированного роста кластеров на поверхности твердых тел [6], в 

частности при проведении процессов молекулярно-лучевой эпитаксии [7]. 

В работе [8] было проведено моделирование ионно-стимулированного 

роста фрактального кластера на подложке в режимах, промежуточных 

между ДОА и РОА. Важным с практической точки зрения результатом 

работы [8] является то, что фрактальная размерность растущего кластера и 

тип формируемой эпитаксиальной структуры обусловлены 

последовательностью ионно-стимулированных процессов с различными 

величинами фрактальных размерностей. Очевидно, что не только 

последовательность ионно-стимулированных процессов влияет на 

фрактальную размерность отдельных агломератов и поверхности в целом, 

но и характеристики режима напыления, в том числе внешние факторы 

(морфология и температура подложки, отсутствие или наличие обработки 

поверхности сразу после процесса окончания напыления).

2. Постановка задачи

Целью настоящей работы является изучение в рамках 

компьютерного эксперимента зависимости морфологии получаемых 

наноразмерных металлических пленок, в том числе от фрактальной 

размерности и управляющих параметров в процессе молекулярно-лучевой 

эпитаксии. В данном случае компьютерный эксперимент (см. примеры 

компьютерных экспериментов различных технологических процессов [9-

11]) может помочь в обеспечении воспроизводимости результатов 

натурных экспериментов при заданных условиях (метод подготовки 

пленки, внешние факторы, выбранный металл), описания специфических 

особенностей наноразмерных пленок (тип рельефа (например, тип 

«плато»), площадь локальных зон, в которых не сформировался 

«фрактальный рельеф», пределы значений для фрактальной размерности 

профиля и поверхности). В настоящей работе для моделирования 

молекулярно-лучевой эпитаксии мы используем программный комплекс 

[12]. Схематично процесс моделирования представлен на рис. 1. В качестве 

подложки используется пленка из неподвижных атомов меди, пучок 

частиц формируется из атомов золота.
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Рис. 1. Схематическое изображение установки моделирования процесса 

взаимодействия атомного пучка с твердой поверхностью [13].

Использовались следующие параметры молекулярно-динамического 

эксперимента: время процесса роста и последующей релаксации пленки 

100000 шагов (время одного шага 1 фс), атомы поступали в систему по 

одному раз в 10 шагов. Рассматривались следующие параметры пучка:

диаметр – 7 2 и 14 4 нм, энергия – 0,5 и 3,0 эВ соответственно. Ячейка 

моделирования представляла собой куб со стороной 10 нм, под нижней 

гранью которого находилась подложка толщиной в 7 атомных слоев. Для 

описания межатомного взаимодействия используется потенциал сильной 

связи, параметры которого взяты из работы [14]. После напыления пленка 

выдерживалась при температуре 400T = К (при использовании термостата

Берендсена [15]) с контролем максвелловского распределения скоростей. 

3. Методика определения фрактальной размерности

Как правило [16- ], для характеристики основного свойства

фрактальных кластерных агрегатов – самоподобия их внутренней 

структуры, мы вводили в рассмотрение кластерную размерность 
с

D ,

определяемую из соотношения

( )/ cD
N d a= , (1) 

где N – число частиц в кластере (число мономеров), d – линейный размер, 

т.е. диаметр кластера (агрегата), a – размер частиц, из которых состоит 

кластер (средний размер мономера). 

Для анализа изображений на наличие фрактальных структур мы 

использовали свободное ПО [21]. Для обработки нами загружались файлы 

координат XYZ . Особенностью работы данного ПО является то, что 

данные XYZ представляют собой облака точек, которые соответствуют 

измерениям в произвольном наборе точек, лежащих в плоскости XOY .

Таким образом, по умолчанию считается, что данные задают функцию 

поверхности ( , )f f x y= формально при z const= . ПО [21] позволяет 
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Источник материальных частиц

Пучок

Ростовая область

Подложка

Источник материальных частиц
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загружать произвольные трехмерные объекты, но обработка производится 

с допущением, что данные соответствуют однозначной поверхности.

Таким образом, наборы данных XYZ , отвечающие разным значениям z , но 

определенные на одинаковых наборах точек в плоскости XOY , считаются в 

[21] «совместимыми». Данное допущение в нашей работе является

приемлемым, поскольку моделирование роста островковых пленок

ограничивается всего лишь несколькими монослоями, и в нашем случае

более важным объектом исследования является граница островковой

пленки, которая как правило и соответствует лишь одному монослою. В

[21] реализуется ряд методов для определения фрактальной размерности:

1. Метод подсчета кубов [22, 23]. Кубическая решетка с заданной

постоянной решетки l (box length или grid length) накладывается на 

поверхность определенной толщины. Цель метода в построении графика 

зависимости ( ( ))log N l от (1/ )log l путем подсчета числа всех кубов ( )N l ,

содержащих хотя бы один пиксель изображения, при уменьшении 

постоянной решетки l в два раза. Наклон графика ( ( ))log N l от (1/ )log l

определяет фрактальную размерность fD . 

2. Метод триангуляции [22] заключается в наложении сетки с

размером ячейки в одну единицу измерения l на поверхность и

определении положения вершин набора треугольников. Далее 

рассчитываются и суммируются площади всех треугольников для того

чтобы получить приближенную площадь поверхности ( )S l . Также как и в 

методе подсчета кубов размер сетки уменьшается последовательно в два 

раза на каждом шаге. По графику зависимости ( ( ))log S l от (1/ )log l

определяют наклон графика, соответствующий значению 2fD - . 

3. Вариационный метод [24, 25] основан на делении поверхности на

равносторонние квадратные блоки, при этом вариация A  (степень 

среднеквадратичного значения высоты) рассчитывается для заданного 

размера блоков. Фрактальная размерность определяется исходя из наклона

b аппроксимированной методом наименьших квадратов линии на графике

в двойном логарифмическом масштабе вариации как 3 / 2fD b= - . Также

/ 2b называют скейлинговым коэффициентом, показателем шероховатости

или показателем Херста [26].

4. Метод спектра мощности (power spectrum) [24, 25, 27] основан на

зависимости спектра мощности дробного броуновского движения. В 

методе спектра мощности каждый линейный профиль высоты, из которых 

состоит изображение, преобразуется с помощью преобразования Фурье, 

рассчитывается спектр мощности, и затем все эти спектры усредняются. 

Фрактальная размерность определяется из наклона b аппроксимирующей 

линии, проведенной по методу наименьших квадратов на построенном в 
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двойном логарифмическом масштабе графике спектра мощности, как

7 / 2 / 2fD b= + . 

К сожалению, результаты, полученные с использованием ПО [21],

несколько различаются, что вызвано систематическими ошибками 

различных методов фрактального анализа (подробно это обсуждается нами 

в [16-18]), которые авторами [21] не обсуждаются и не оцениваются. В 

нашей работе мы не ставим задачу точного нахождения абсолютного 

значения фрактальной размерности для металлической наноразмерной 

островковой пленки. Цель данной работы показать возможность получения 

фрактального рельефа и зависимости фрактальной диапазона размерности, 

полученной разными методами от условий процесса молекулярно-лучевой 

эпитаксии.

4. Результаты и обсуждение

В данной работе анализ конечных конфигураций для определения 

фрактальной размерности fD (см. данные Таблицы 1) проводился с 

использованием ПО [21], в том числе с учетом методики, изложенной в 

[16-20] (для использования соотношения (1) смысл значений величин d и 

l эквивалентен). На рис. 2, 3 представлены конечные конфигурации,

полученные при моделировании роста островковых наноразмерных пленок

золота на меди методом молекулярно-лучевой эпитаксии при различных

характеристиках пучка (диаметр, энергия).

Таблица 1. Фрактальная размерность пленок золота на поверхности меди, полученная 

различными аналитическими методами.

Метод Диаметр пучка, нм Энергия пучка, эВ Фрактальная размерность, fD

1 7 2 0,5 2,595

2 7 2 0,5 2,650

3 7 2 0,5 2,734

4 7 2 0,5 2,871

1 14 4 0,5 2,594

2 14 4 0,5 2,691

3 14 4 0,5 2,736

4 14 4 0,5 2,911

1 7 2 3 2,592

2 7 2 3 2,680

3 7 2 3 2,734

4 7 2 3 2,881

1 14 4 3 2,595

2 14 4 3 2,673

3 14 4 3 2,741

4 14 4 3 2,928
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а

б

Рис. 2. Конечные конфигурации островковых пленок золота на меди (справа – вид 

сверху, слева – 3D вид). Диаметр пучка 7 2 нм. Энергия пучка: а – 0,5 эВ, б – 3,0 эВ.

а

б

Рис. 3. То же, что на рис. 2. Диаметр пучка 14 4 нм. Энергия пучка – 0,5 эВ, б – 3,0 эВ.
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Анализ данных представленных в Таблице 1 позволяет сделать 

следующие выводы:

- с увеличением диаметра низкоэнергетического пучка фрактальная 

размерность, определенная по методам № 1 и № 3, практически не 

меняется. Однако методы № 2 и № 4 предсказывают увеличение значения 

фрактальной размерности в пределах 1,5%;

- с увеличением диаметра высокоэнергетического пучка фрактальная 

размерность, определенная по методам № 1, № 2, № 3 практически не 

меняется. При этом метод № 4 предсказывает увеличение значения 

фрактальной размерности на 1,6 %;

- совместное увеличение как диаметра, так и энергии пучка для 

метода № 1 не меняет значения фрактальной размерности, методы № 2 и 

№ 3 предсказывают незначительное увеличение фрактальной размерности 

в пределах 0,3 0,9- % и лишь метод № 4 предсказывает рост на уровне 2 %.

Рис. 4. К определению fD методом 

подсчета кубов ( 1/h l= ).

Рис. 5. К определению fD методом 

триангуляции ( 1/h l= ).

Рис. 6. К определению fD вариационным 

методом.

Рис. 7. К определению fD методом 

спектра мощности W ( k – волновое 

число).

На рис. 4-7 представлены типичные кривые в двойном 

логарифмическом масштабе, позволяющие определить фрактальную 
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размерность соответствующим методом (сохранены обозначения 

используемые в [21], определение которых дано в [22-27]). На всех 

графиках экспериментальные данные аппроксимированы линейной 

функцией для определения фрактальной размерности. Анализ рис. 4-7

позволяет оценить систематическую ошибку используемых методов в 

части ошибки определения угла наклона, т.е. линейной аппроксимации 

представленных данных.

Полученные данные могут представлять особый интерес для 

интерпретации результатов при изучении явления смачивания в твердом 

состоянии. Так ранее в работе [28] c использованием молекулярной 

динамики изучалось явление смачивания в твердом состоянии в системах 

Cu (наночастица) / Cu (подложка). Было установлено, что механизм 

смачивания в твердом состоянии отвечает объемной и, в большей степени, 

поверхностной диффузии, что обосновывается линейной зависимостью 

квадрата радиуса нижнего монослоя растекающейся частицы от времени 

растекания. Выдвинута и обоснована гипотеза о деградации нанорельефа 

по механизму смачивания в твердом состоянии. Влияние внешних условий 

компьютерного эксперимента на скорость деградации нанорельефа и его 

параметры шероховатости позволят также внести свой вклад в разработку 

технологии «выращивания» фрактального рельефа профиля и поверхности 

островковых пленок.

5. Заключение

Установлено, что при получении наноразмерных пленок золота на 

поверхности меди методом электронно-лучевой эпитаксии существует 

возможность формирования высокоразвитого фрактального рельефа, даже 

при том, что для наноразмерных пленок золота сам рельеф поверхности в 

большей степени соответствует типу «плато». Очевидно, что изучение и 

описание механизма образования фрактальных структур, в том числе за 

счет механизма ассоциации, тесно связано как с учетом поля твердой 

поверхности (в нашем случае определяется параметрами потенциала 

сильной связи), так и с влиянием ряда начальных условий эксперимента –

шероховатости подложки, энергии и плотности атомного пучка. Отметим, 

что вывод, сделанный в [13] о том, что при заданных температуре и

параметрах подложки наноразмерные гетероструктуры, формирующиеся в 

результате кристаллизации нанокапель на поверхности твердого тела с 

использованием процесса молекулярно-лучевой эпитаксии, являются 

практически идентичными для фрактальных структур, нуждается в 

дополнительной апробации.

Исследования выполнены при поддержке Министерства науки и высшего образования 

РФ в рамках выполнения государственного задания в сфере научной деятельности 
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  . – 2020. – . 12
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(проект № 0817-2020-0007) и РФФИ (проекты № 18-03-00132 и 20-37-70007). 
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Abstract: In this work, molecular dynamics method and the tight binding potential was used to 

simulate the process of the molecular beam epitaxy in order to determine regularities in the formation 

of fractal metal films on a solid surface. Copper was used as a substrate, the film was formed from 

gold atoms. The possibility of formation of fractal structures in an island gold film on the copper 

surface is shown. Various analytical methods using the Gwyddion software product have used to 

analyze a range of changes in the fractal dimension under different conditions of molecular dynamics 

experiment.

Keywords: molecular beam epitaxy, molecular dynamics modeling, tight-binding potential, fractal
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