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В последние годы уделяется большое внимание поиску но-

вых материалов с уникальными физическими свойствами. При-
мером таких структур являются малые кластеры Si расширенно-
го объема, а так же кремниевые структуры, близкие по физиче-
скому смыслу к фулереноподобным. Целью данной работы было 
исследования стабильности указанных структур на поверхности 
кристаллического кремния. 

 
Построение модели 

При построении поверхности кремния использовался стан-
дартный метод молекулярной динамики с использованием эмпи-
рических потенциалов [1]. В настоящее время метод молекуляр-
ной динамики (МД) остаётся одним из наиболее перспективных 
в моделировании поверхностей. Он дает возможность получить 
статические и динамические характеристики вещества на моле-
кулярном и атомарном уровне. 

В основе метода лежит предположение о том, что движение 
атомов вещества  подчиняется законам движения Ньютона, то 
есть, может быть описано уравнениями движения классической 
динамики с заданным потенциалом взаимодействия u(rij). 

Выбор потенциала взаимодействия является важным вопро-
сом для нашей модели. Сильная угловая зависимость связи в ко-
валентных полупроводниках ведет к существенным смещениям 
атомов на поверхности и к возникновению сложных квантово-
механических эффектов, включая взаимодействие атомов, раз-
рыв и образование химических связей, искажение sp3 гибридиза-
ции, перетекание заряда. Для расчета сил межатомного взаимо-
действия нами был выбран потенциал Каксираса [2], выведен-
ный из ab initio расчетов. Параметры потенциала и его функцио-
нальная форма достаточно корректно отражают квантово-
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механические процессы на поверхности. 
Расчетная ячейка включает 1000 атомов. В модели введены 

периодические граничные условия в двух направлениях. Перво-
начально атомы расчетной ячейки располагались в узлах идеаль-
ной кристаллической решетки кремния, их дальнейшие положе-
ния вычислялись из решения уравнений движения по алгоритму 
Верлета [1] с шагом интегрирования 0.001 пс. 

 
Рис. 1. Минимальный клэсрейт кремния, размещаемый на 

поверхности (001) Si – пентагональный додекаэдр, состоит из 20 
атомов кремния. 

 
Моделировались следующие типы поверхностей: 
- кремниевые фазы увеличенного объема (клэсрейты). На 

идеальной поверхности (001) кремния размещались энергетиче-
ски устойчивые минимальные клэсрейты Si20 (рис.1.) [3]. Дальше 
производилось их пересвязывание и находились стабильные 
структуры с минимальной энергией. 

- фулерены. На идеальной поверхности (001) кремния нано-
сились фулерены с наименьшим числом атомов Si24. Дальше 
производилась релаксация полученной поверхностной структу-
ры, анализировалась ее стабильность и энергетический выиг-
рыш. 
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- для сравнения фулереноподобной и обычной поверхности 
кремния моделировалась сильно разупорядоченная поверхность 
(001) Si [4], структурные характеристики которой находятся в 
хорошем согласии с последними результатами сканирующей 
туннельной микроскопией [5] и другими экспериментальными 
методами [6]. 

 
Анализ полученных результатов 

Поверхность с напыленными кремниевыми фазами увели-
ченного объема (клэсрейты – состоят из 6-членных колец и ко-
лец с меньшим числом атомов) является достаточно устойчивой 
структурой, в то время как фулерены (присутствуют только 6-ти 
членные кольца) на поверхности гораздо менее устойчивы. На 
рис.2 приведены кривые радиального распределения атомов для 
поверхностной структуры с клэсрейтами, и поверхности с фуле-
ренами, которые совпадают с полученными расчетными данны-
ми [7]. 

 
Рис.2. Кривые радиального распределения атомов для по-

верхностной структуры с клэсрейтами (сплошная линия), и по-
верхности с фулеренами (пунктирная линия). 

 
При пересвязывании фулеренов возникают устойчивые 

кольца с числом атомов меньшим шести. Это позволяет сделать 
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вывод, что структуры типа клэсрейтов более характерны для 
кремния, в то время как фулерены кремния не являются доста-
точно устойчивыми структурами. 

Аналогичные результаты мы наблюдаем при изучении энер-
гетических характеристик полученных поверхностей. Для 
клэсрейтов имеем энергетический выигрыш 0.08 эВ на каждый 
атом из приповерхностных слоев по сравнению с моделью разу-
порядоченной поверхности, и 0.05 эВ/атом по сравнению с мо-
делью фулеренов. 

При напылении минимальных фулереноподобных структур  
Si20 и Si24 на поверхность (001) Si имеем пять верхних припо-
верхностных слоев с некристаллической структурой, разупоря-
дочение обычной поверхности (001) кремния распространяется 
на четыре верхних слоя. Длина связи четырех разупорядоченных 
приповерхностных слоев поверхности (001) составляет 2.32Å, 
при наличии фулереноподобных структур она увеличивается до 
2.41Å. Поверхность (001) Si характеризуется большим числом 3-
членных и наличием других аномальных колец с числом атомов 
от 2 до 8. При напылении фулеренов и клэсрейтов аномальные 
полигоны практически отсутствуют, что говорит об отсутствии 
напряженных подвижных связей, большое число которых ухуд-
шает энергетические характеристики обычной (001) поверхно-
сти. 
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