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àëèçàöèÿ  òàêîãî âûñîêîãî óðîâíÿ ìèíèàòþðèçàöèè ïðèáîðîâ ÌÎÝ
ðàçèòåëüíî èçìåíèò âîçìîæíîñòè ÝÂÌ.

Ìíîãèå âîïðîñû ñîâðåìåííîãî ýëåêòðîííîãî ïðè-
áîðîñòðîåíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ âîçìîæíîñòüþ ðàçðåøå-
íèÿ ïðîáëåì òðàíñïîðòà è òóííåëèðîâàíèÿ íîñèòåëåé
òîêà ÷åðåç êâàíòîâî-ðàçìåðíûå ñòðóêòóðû, ãðàíóëè-
ðîâàííûå ÍÑ è äð. [10, 11]. Êâàíòîâî-ðàçìåðíûå
ñòðóêòóðû, ïðîÿâëÿÿ ýôôåêòû êâàíòîâûõ îãðàíè÷å-
íèé, â ñâîþ î÷åðåäü, îïðåäåëÿþò êâàíòîâûå ýôôåê-
òû êëàñòåðèçîâàííûõ ìàòåðèàëîâ (ÊÌ) [12�14].
Äðóãèì è, íà íàø âçãëÿä, î÷åíü âàæíûì àñïåêòîì
ÌÎÝ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî óïðàâëåíèå  ôóíêöèîíàëüíûìè
âîçìîæíîñòÿìè ýëåêòðîííûõ ïðèáîðîâ òàêîãî êëàñ-
ñà áóäóò îñóùåñòâëÿòü íîñèòåëè òîêà, àòîìû, ìîëå-
êóëû è ÀÊÑ.

Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàåò òîò ôàêò, ÷òî îäíî èç
ïåðåäîâûõ �ýëåêòðîííûõ� ãîñóäàðñòâ ìèðà � ßïî-
íèÿ â 1992 ãîäó ïðåäëîæèëà (ñðîêîì íà 10 ëåò) è
ðåàëèçóåò ñïåöèàëüíûé ìåæäóíàðîäíûé ïðîåêò
�Àòîìíàÿ òåõíîëîãèÿ� ñ îáùèì îáúåìîì ôèíàíñèðî-
âàíèÿ â 250 ìëí. äîëëàðîâ ÑØÀ [4]. Êëþ÷åâûìè îï-
ðåäåëåíû ñëåäóþùèå âîïðîñû: 1) ñåëåêòèâíîå èñ-
ñëåäîâàíèå àòîìíûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñëîåâ Si(111) 7×7
ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè;
2) ðàçðàáîòêà ñïåöèàëüíîé òåõíîëîãè÷åñêîé ìåòîäè-
êè �ñåëåêöèè� ïî ãåîìåòðè÷åñêèì ðàçìåðàì Si-ÀÊÑ;
3) ñåëåêòèâíîå ýïèòàêñèàëüíîå íàðàùèâàíèå íàíîìåò-
ðîâûõ Si-ÀÊÑ ñ èñïîëüçîâàíèåì òîíêèõ îêñèäíûõ
îêîí ðàçìåðîì â 0,3 íì è äð.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî åæåãîäíî ïóáëèêóåòñÿ ñâûøå 5000 òåõ-
íè÷åñêèõ è íàó÷íûõ ñòàòåé,  çàòðàãèâàþùèõ âîïðîñû �êðåìíèå-
âîé� ïðîáëåìàòèêè (ñì. áèáëèîãð. [6, 7]).  È òåì íå ìåíåå ïîëó-
÷àåìîé èíôîðìàöèè íåäîñòàòî÷íî. Ýòî ñâÿçàíî, âî-ïåðâûõ, ñ
òåì, ÷òî áîëüøèíñòâî èññëåäîâàíèé ïîä÷èíåíî îïðåäåëåíèþ
ñâîéñòâ îáúåìíîãî ìàòåðèàëà, ò. å. òàêèõ îáúåêòîâ, êîòîðûå èìå-
þò îòíîñèòåëüíî áîëüøèå ãåîìåòðè÷åñêèå ðàçìåðû (ìèêðîíû è
áîëåå). Ïðè ïåðåõîäå îò ìàêðî- ê ìèêðîìåòðîâîé øêàëå ñâîéñòâà
ìàòåðèàëà èçìåíÿþòñÿ íåñóùåñòâåííî. Ïîýòîìó ôèçèêà ýëåêò-
ðîííîãî ïðèáîðîñòðîåíèÿ â ìèêðîííîì äèàïàçîíå ïî÷òè àíàëî-
ãè÷íà ìàêðîñêîïè÷åñêîé ôèçèêå (ò. å. ôèçèêå íåïîñðåäñòâåííîãî
íàáëþäåíèÿ çà îáúåêòîì).

Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû ïîèñêà íîâåéøåé èí-
ôîðìàöèè îòíîñèòåëüíî ñâîéñòâ Si-ÍÑ ñòàíîâÿòñÿ àê-
òóàëüíûìè â îïðåäåëåíèè íîâûõ ñôåð èõ ïðèìåíå-
íèÿ â ýëåêòðîííîì ïðèáîðîñòðîåíèè. Ïðè ýòîì ñëå-
äóåò äîáàâèòü, ÷òî âûÿâëåíèå ôóíêöèîíàëüíûõ îïòè-
÷åñêèõ âîçìîæíîñòåé êðåìíèåâîãî ×ÈÏà (ÈÍÑà) �
ýòî äîïîëíèòåëüíûé è âåñüìà íåìàëîâàæíûé ñòèìóë

Îáçîð ïîñâÿùåí ñèñòåìàòèçàöèè ðå-
çóëüòàòîâ èññëåäîâàíèé ìåõàíèçìîâ
âîçíèêíîâåíèÿ, ôîðìèðîâàíèÿ è ñóùå-
ñòâîâàíèÿ óëüòðàäèñïåðñíûõ ñóáôàç â
òâåðäîòåëüíîé ìàòðèöå.

Ìèêðîýëåêòðîíèêà ïîñòåïåííî ïðåâðàùàåòñÿ â
ñóáìèêðîííóþ ýëåêòðîíèêó � íàíîýëåêòðîíèêó èëè,
êàê åå îïðåäåëÿþò àâòîðû [1], ìîëåêóëÿðíóþ ýëåêò-
ðîíèêó (ÌÎÝ). Ñåãîäíÿ óæå î÷åâèäíî, ÷òî ÌÎÝ ñïî-
ñîáíà çàâîåâàòü êëþ÷åâûå ïîçèöèè â òåõíîëîãèè ýëåê-
òðîííîãî ïðèáîðîñòðîåíèÿ XXI ñòîëåòèÿ.

Óñïåõ ðàçâèòèÿ ÌÎÝ îñíîâûâàåòñÿ íà ïðîäâèæå-
íèè èíæåíåðíîé òåõíîëîãèè â îáëàñòü ñóáìèêðîí-
íûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáîâ è ôåìòîñåêóíäíûõ
îòðåçêîâ âðåìåíè, ÷òî îòêðûâàåò øèðîêèå ïåðñïåê-
òèâû ðàçâèòèÿ ñîâåðøåííî èíûõ � íàíîìåòðîâûõ òåõ-
íîëîãèé: íàíîîïòèêè, íàíîëèòîãðàôèè, íàíîëîêàëü-
íîé ñïåêòðîñêîïèè [2, 3]. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðàêòè-
êà èñïîëüçîâàíèÿ ÌÎÝ ïîçâîëèò ñîçäàòü ò. í. êâàí-
òîâîðàçìåðíûå ñòðóêòóðû: íóëüìåðíûå � êâàíòîâûå
òî÷êè (ÊÒ), îäíîìåðíûå � êâàíòîâûå íèòè, êâàíòî-
âûå ïðîâîëîêè, äâóìåðíûå � ëåãèðîâàííûå ïîâåðõ-
íîñòíûå ñòðóêòóðû ñ êâàíòîâûìè ÿìàìè, è äðóãèå
ñèñòåìû, ãåîìåòðè÷åñêèå ðàçìåðû êîòîðûõ îïðåäå-
ëÿþòñÿ íàíîìåòðàìè (íàíîèãëû, íàíîîòâåðñòèÿ, íà-
íîòðóáêè è äð.), ò. å. íàíîñòðóêòóðû (ÍÑ).

Ïîêà ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû ïðîìûøëåííîãî ïðî-
èçâîäñòâà íå ïîçâîëÿþò ñîçäàâàòü èíòåãðàëüíûå ñõå-
ìû íàíîìåòðîâîãî äèàïàçîíà (ÈÑ íà îñíîâå ÍÑ �
ÈÍÑû), òåì íå ìåíåå èíòåíñèâíî ðàçâèâàþùàÿñÿ íà-
íîôèçèêà ïîäíèìàåò íà ïîâåðõíîñòü öåëûé ðÿä êà÷å-
ñòâåííî íîâûõ ïðîáëåì ýëåêòðîííîãî ïðèáîðîñòðîå-
íèÿ,  ðåøåíèå êîòîðûõ îñíîâûâàåòñÿ íà âûÿñíåíèè
ïîâåäåíèÿ è ñâîéñòâ îòäåëüíûõ ÍÑ,  ìîëåêóë, è äàæå
àòîìîâ. Â ýòîé ñâÿçè èíòåíñèâíî èññëåäóþòñÿ, êàê
òåîðåòè÷åñêè, òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíî, êâàíòîâî-ðàç-
ìåðíûå ñòðóêòóðû [4�6], è îñîáîå âíèìàíèå çäåñü
óäåëÿåòñÿ îïðåäåëåíèþ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ
àòîìàðíûõ êëàñòåðíûõ ñîåäèíåíèé (ÀÊÑ) [7�9].

Íàïðèìåð, äëÿ èçãîòîâëåíèÿ ÑÁÈÑ íîâîãî ïîêîëåíèÿ (ò. å.
ÈÍÑîâ) ïîòðåáóþòñÿ äîñòàòî÷íî ìèíèàòþðíûå ñîñòàâëÿþùèå, à
èìåííî, òàêèå ýëåìåíòû, êîòîðûå ñîçäàíû èç ïîëóïðîâîäíèêîâûõ
ñëîåâ (p-, n-òèïà) è äèýëåêòðèêà ðàçìåðîì â íåñêîëüêî íì [6]. Ðå-

Àâòîð áëàãîäàðèò ïðîô. Â. À. Äðîçäîâà çà ðÿä öåííûõ çàìå÷àíèé,
âûñêàçàííûõ â ïðîöåññå ïîäãîòîâêè ðóêîïèñè ê ïå÷àòè.
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ê ðåøåíèþ ïðîáëåì ýëåêòðîííîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ.
Òåõíîëîãè÷åñêàÿ èíòåãðàöèÿ îïòè÷åñêè ôóíêöèîíè-
ðóþùèõ ýëåìåíòîâ íà îñíîâå Si-ÀÊÑ â çíà÷èòåëüíîé
ñòåïåíè ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà ñ ïîìîùüþ ò. í. ïðÿ-
ìîçîííûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ êîìïîíåíò.

Ïîñêîëüêó è c-Si, è à-Si èìåþò ìàëóþ ýôôåê-
òèâíîñòü ëó÷åèñïóñêàòåëüíîé ðåêîìáèíàöèè,

ñ÷èòàëîñü, ÷òî äëÿ ñîçäàíèÿ èçëó÷àòåëåé ñâåòà ñàìè
ïî ñåáå ýòè ìàòåðèàëû ÿâëÿþòñÿ íåïðèãîäíûìè. Ôóí-
äàìåíòàëüíûå ïðè÷èíû ýòîãî êðîþòñÿ íå òîëüêî â íå-
ïðÿìîì õàðàêòåðå ñòðóêòóðû çîí, íî òàêæå â ïðî-
ñòðàíñòâåííîì ðàçäåëåíèè è ëîêàëèçàöèè çàðÿäà.

Â 1990-å ãîäû, â ñâÿçè ñ ïðîäâèæåíèåì â ðàçâè-
òèè íàíîìåòðîâûõ òåõíîëîãèé, ñèòóàöèÿ êîðåííûì îá-
ðàçîì èçìåíèëàñü. Ãðóïïà ÿïîíñêèõ ôèçèêîâ âûÿâè-
ëà â por-Si èíòåíñèâíóþ ëþìèíåñöåíöèþ â âèäèìîé
îáëàñòè ñïåêòðà ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå [15]. Ýô-
ôåêòèâíàÿ ëþìèíåñöåíöèÿ òàêæå áûëà îïðåäåëåíà â
ïëåíêàõ êðåìíèÿ, êîòîðûå ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû
êàê íåêàÿ �ñìåñü� íàíîêðèñòàëëè÷åñêîé è àìîðôíîé
ôàç [16, 17]. Ëþìèíåñöåíöèÿ èìïëàíòèðîâàííîãî
êðåìíèÿ, íåëèíåéíîå ñòèìóëèðîâàííîå èçëó÷åíèå, íà-
ïðàâëåííîå ãîëóáîå ñâå÷åíèå è ðÿä äðóãèõ ôàêòîâ �
ýòî òå ïðèìåðû, êîòîðûå ñâèäåòåëüñòâóþò â ïîëüçó
ïðîÿâëåíèÿ �îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ� êðåìíèÿ [18�20].

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýôôåêòèâíîé
ëþìèíåñöåíöèè êðåìíèÿ (â por-Si, â íàíîðàçìåðíîì
êðèñòàëëå) â âèäèìîé îáëàñòè ñïåêòðà èñïîëüçóþò
äâå ðàçëè÷íûå ìîäåëè [21,22]. Îäíà èç íèõ îñíîâû-
âàåòñÿ íà ýôôåêòàõ ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ ýëåêòðî-
íîâ â ÀÊÑ, ÷òî îáúÿñíÿåò âîçìîæíîñòü èçëó÷åíèÿ
ñâåòîâûõ âîëí êëàñòåðíûì êðåìíèåì â âèäèìîé îá-
ëàñòè ñïåêòðà. (Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñèìîñòü äëè-
íû âîëíû èçëó÷åíèÿ îò ãåîìåòðèè è ðàçìåðîâ AKC
äîêàçûâàåò ïîçèòèâíûé ìîìåíò ýòîãî ïîäõîäà.) Âòî-
ðàÿ ìîäåëü îáúÿñíÿåò ëþìèíåñöåíöèþ Si-ÀÊÑ, îñ-
íîâûâàÿñü íà òîì ôàêòå, ÷òî ñèñòåìà êëàñòåðîâ èìå-
åò äîâîëüíî áîëüøóþ ïîâåðõíîñòü, ãäå ïîâåðõíîñò-
íûå àòîìû êðåìíèÿ ôîðìèðóþò õèìè÷åñêèå ñâÿçè
òèïà Si�Í (Í � àòîìû âîäîðîäà), èëè Si�O�H.
Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ëþìèíåñöåíöèÿ îáóñëîâëåíà
ýëåêòðîííûìè ïåðåõîäàìè â ïðèãðàíè÷íûõ ôðàãìåí-
òàðíûõ êëàñòåðíûõ ãðóïïàõ. Ýòà ìîäåëü îáúÿñíÿåò
÷ðåçâû÷àéíóþ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ïàðàìåòðîâ ëþìè-
íåñöåíöèè ê òåðìîîáðàáîòêå è äðóãèì ôèçèêî-õèìè-
÷åñêèì âëèÿíèÿì, â ò. ÷. è ê ñòðóêòóðíîìó ñîñòàâó
ïîâåðõíîñòè ÍÑ, ò. å çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèè ò. í.
�îáîðâàííûõ� õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé â ÀÊÑ. Åñòåñòâåí-
íî, ÷òî îáå ýòè ìîäåëè îãðàíè÷åííû è îïðåäåëÿþò
ëèøü íåêîòîðûå ñâîéñòâà por-Si.

Òåõíîëîãè÷åñêèå ïðîáëåìû îáóñëîâëåíû òðóäíî-
ñòÿìè â ïðîâåäåíèè ýôôåêòèâíîé òîêîâîé íàêà÷êè  Si-
ÀÊÑ, �ïîãðóæåííûõ� â èçîëèðóþùóþ òâåðäîòåëüíóþ
ìàòðèöó. Ïðè÷åì  èäåÿ ïîèñêà ýôôåêòèâíîé ñðåäû â
ñèñòåìå Si�SiO2 ñåé÷àñ îñîáåííî ïîïóëÿðíà [23].

Â [23] ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâà-
íèé ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê ñôåðè÷åñêè-ïîäîáíûõ íàíîìåò-
ðîâûõ ÷àñòèö êðåìíèÿ (Si-Í×), ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ èìïóëü-
ñíîãî ÑÎ2 ëàçåðíîãî îòæèãà. Ãåîìåòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà  Í× áûëà
âûÿâëåíà ñ ïîìîùüþ äèôðàêòîãðàìì öèôðîâîãî ýëåêòðîííîãî
ìèêðîñêîïà. Âûÿñíåíî, ÷òî Si-Í× îáðàçîâàíà èç êðèñòàëëè÷åñêè-
ïîäîáíîãî ÿäðà, �çàêðûòîãî� àìîðôíîé (îêèñíîé) îáîëî÷êîé.

Òîëùèíà ýòîé îáîëî÷êè ëèíåéíî óìåíüøàåòñÿ (ïðèáëèçèòåëüíî
îò 2,9 äî 0,8 íì) ïðè óìåíüøåíèè ðàçìåðîâ Si-Í×. Êàê âèäèì,
ýëåêòðîííî-ìèêðîñêîïè÷åñêèé öèôðîâîé àíàëèç ïîçâîëÿåò îïðå-
äåëèòü äèàìåòð Í×, à òàêæå òîëùèíó îêèñíîãî ñëîÿ. Ïîëó÷åííûå
Si-Í× èìåëè äîâîëüíî øèðîêîå ðàñïðåäåëåíèå ïî ãåîìåòðè÷åñ-
êèì ðàçìåðàì: ðàäèóñ Í× èçìåíÿëñÿ â ïðåäåëàõ îò 2 äî 25 íì.

Êà÷åñòâåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ
õàðàêòåðèñòèê ýìèññèè ïîçâîëèëè ïîëó÷èòü âåëè÷è-
íó îïòè÷åñêîãî óñèëåíèÿ äëÿ îáðàçöà ñ ÀÊÑ â êâàð-
öå íà ~15% ìåíüøå, ÷åì äëÿ ÀÊÑ, ëîêàëèçîâàííûõ â
SiO2-ñëîå íà ïîâåðõíîñòè c-Si. Òåì íå ìåíåå äëÿ ýëåê-
òðîëþìèíåñöåíöèè SiO2-ñðåäà íå ÿâëÿåòñÿ îïòèìàëü-
íîé, ÷òîáû ðåàëèçîâàòü ýôôåêòèâíóþ èíæåêöèþ çà-
ðÿäîâ â Si-ÀÊÑ � ñëèøêîì âåëèêà çàïðåùåííàÿ
çîíà.  Àíàëîãè÷íûå ýôôåêòû îáíàðóæåíû â îêñèäè-
ðîâàííîì por-Si [24]. Ïîýòîìó áîëüøèíñòâî ïðàêòè-
÷åñêèõ ðàçðàáîòîê áûëè íàïðàâëåíû íà óñîâåðøåí-
ñòâîâàíèå òåõíîëîãèè ïîëó÷åíèÿ òâåðäîòåëüíîé ìàò-
ðèöû SiO2 ñ âûñîêîé ïëîòíîñòüþ êâàíòîâûõ òî÷åê â
ôîðìå Si-ÀÊÑ [18]. Âàðüèðóÿ êîíöåíòðàöèþ êèñëî-
ðîäà è ñèëàíà, èç êîòîðîãî ïðîâîäèòñÿ îñàæäåíèå
êðåìíèÿ, óäàåòñÿ ïîëó÷àòü  ñëîè SiO2, â êîòîðûõ ñî-
äåðæàòñÿ Si-ÀÊÑ [25]. Ýòà òåõíîëîãèÿ ïîçâîëÿåò
�ñòðîèòü� òîíêîñëîéíóþ ñòðóêòóðó, ãäå ñðåäíåå òî-
êîâîå âîçáóæäåíèå ýëåêòðîëþìèíåñöåíöèè ÀÊÑ ñî-
ñòàâëÿåò 10�50 ìÀ/ñì2.  Ñâåðõðåøåòêè ÷åðåäóþùèõ-
ñÿ ñëîåâ Si / SiO2  � ýòî íàáîðû óïîðÿäî÷åííûõ ñïà-
ðåííûõ ñëîåâ.

Óìåíüøåíèÿ øèðèíû çàïðåùåííîé çîíû (∆Eg) ïî ñðàâíåíèþ
ñ ñèñòåìîé SiO2�Si-ÀÊÑ ìîæíî äîáèòüñÿ ïóòåì íàíåñåíèÿ êðåì-
íèÿ èç ñèëàíà â àòìîñôåðå àçîòà [20, 26]. Îáðàçóåòñÿ ñëîåíûé
�ïèðîã� òèïà Si3N4�Si, ïðè÷åì íàíîìåòðîâûå ÷àñòèöû êðåìíèÿ
õàðàêòåðèçóþòñÿ àìîðôíîé ñòðóêòóðîé.

Çàìåòèì, ÷òî à-Si èìååò ∆Eg= ~1,6 ýÂ (∆Eg=1,1 ýÂ
äëÿ c-Si, ÷òî îòâå÷àåò ÈÊ-îáëàñòè ñïåêòðà). �Ðàñøèðå-
íèå� ∆Eg îáëåã÷àåò èíæåêöèþ çàðÿäîâ âîâíóòðü Si-
ÀÊÑ. Âàðüèðóÿ ñòåïåíü àìîðôíîñòè Si-Í×, ðåàëèçóÿ
ïåðåõîä îò �óïîðÿäî÷åííîé ñóáôàçû� (â ñìûñëå ñèì-
ìåòðèè, áëèçêîé ê ñèììåòðèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðå-
øåòêè) ê ðàçóïîðÿäî÷åííîé åå ñòðóêòóðå, ìîæíî äî-
áèòüñÿ ñâå÷åíèÿ â îáëàñòè âèäèìîãî ñïåêòðà. Êâàí-
òîâàÿ ýôôåêòèâíîñòü ýëåêòðîëþìèíåñöåíöèè ñîñòàâ-
ëÿåò â ýòîì ñëó÷àå ~0,2% ïðè ñîïðîòèâëåíèè ñëîåâ â
äåñÿòêè Îì [18].

Ýêñïåðèìåíòàëüíî âûÿâëåííûå åùå â 1980-å ãîäû
êëàñòåðíûå ïó÷êè êðåìíèÿ, âûëåòàþùèå (ñóáëèìè-
ðóþùèå) ñ ïîâåðõíîñòè ïîëóïðîâîäíèêà â óñëîâèÿõ
óëüòðàâûñîêîãî âàêóóìà, õàðàêòåðèçóþòñÿ âûñîêîé
êîíöåíòðàöèåé îáîðâàííûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé (ÎÕÑ)
[27, 28]. Ïîýòîìó â áîëüøèíñòâå ìîäåëåé òåõ ëåò [29
è äð.] îñíîâíîå âíèìàíèå îòâîäèëîñü ðåøåíèþ ïðî-
áëåìû ïàññèâèðîâàíèÿ ÎÕÑ â ÀÊÑ � è ïóòåì ìîäå-
ëèðîâàíèÿ,  è ýêñïåðèìåíòàëüíî.

Êàê íè ïàðàäîêñàëüíî, íî �ìàññèðîâàííîå� êâàí-
òîâî-ìåõàíè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ðàçëè÷íûõ ïî ðàç-
ìåðàì è ñèììåòðèè Si-ÀÊÑ îêàçàëî ìåäâåæüþ óñëó-
ãó â èññëåäîâàíèè îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ êâàíòîâî-ðàç-
ìåðíûõ ñòðóêòóð, êîòîðûå òðåáîâàëè òî÷íûõ îöåíîê
ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê. Áîëüøèíñòâî ìîäåëü-
íûõ ðåçóëüòàòîâ îïðåäåëÿëèñü âûáîðîì ìåòîäèêè ðàñ-
÷åòà. Â òåîðèè ïðèìåíÿëèñü ïîäõîäû, ïðåäëîæåííûå
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ðàíåå äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ìîëå-
êóë [30], ò. í. íåýìïèðè÷åñêèå, ïîëóýìïèðè÷åñêèå ñõå-
ìû [31]. Êîððåêòíî ïîëó÷åííûå îöåíêè âåðîÿòíûõ ïðî-
ñòðàíñòâåííûõ êîíôèãóðàöèé  ïðîäåìîíñòðèðîâàëè çà-
âèñèìîñòü ìíîãèõ õàðàêòåðèñòèê ÀÊÑ îò èõ ðàçìåðîâ
(êîëè÷åñòâà àòîìîâ). Íàðàùèâàíèå ÀÊÑ ïðèâîäèëî ê
ïåðåõîäó ê óïðîùåííûì ðàñ÷åòíûì ìåòîäàì àíàëèçà,
à ñëåäîâàòåëüíî, è ê íåòî÷íûì îöåíêàì.

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî èñòîðèÿ ðàçâèòèÿ èññëåäîâà-
íèé ÍÑ-ìàòåðèàëîâ, à òàêæå ïðàêòè÷åñêèå ðàçðàáîò-
êè â ýòîì íàïðàâëåíèè íå ïðèâåëè ê ïîÿâëåíèþ íî-
âûõ ýôôåêòèâíûõ èçëó÷àòåëåé íà îñíîâå êðåìíèÿ,
òåì íå ìåíåå ñòàëî î÷åâèäíûì, ÷òî ñôîðìèðîâàííûå
ÍÑ-ñóáôàçû òèïà Si-ÀÊÑ ñïîñîáíû âñå æå âûçâàòü
ëþìèíåñöåíöèþ. Â ïîëüçó âûâîäà î òîì, ÷òî  èìåííî
êâàíòîâî-ðàçìåðíûå ñòðóêòóðû Si îòâåòñòâåííû çà âîç-
íèêíîâåíèå íåîáû÷íîãî ñâå÷åíèÿ, ñâèäåòåëüñòâóþò
ðåçóëüòàòû äîñòàòî÷íî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ðàáîò, íà-
ïðèìåð [32 è äð.].

Àâòîð ðàáîòû [33], ïðîâîäÿ êëàññèôèêàöèþ ýëåêòðè÷åñêèõ
ñâîéñòâ por-Si, îòìå÷àåò, ÷òî îäíó èç ãðóïï ñîñòàâëÿåò ñòðóêòó-
ðà ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ ïîðèñòîñòè (áîëåå 40�50%). Òàêîé por-
Si ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü Si-íàíîêðèñòàëëèòîâ (ðàç-
ìåðîì 1�10 íì, ò. å. Si-ÀÊÑ, Si-ÍÑ) ñ ðàçëè÷íîé ôðàêòàëüíîé
ðàçìåðíîñòüþ [34], íàõîäÿùèõñÿ â ïîðèñòîé ìàòðèöå ñëîæíîãî
õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî äëÿ òàêèõ ÍÑ (ÀÊÑ), ðàç-
ìåð êîòîðûõ <4 íì, õàðàêòåðíûì ÿâëÿåòñÿ ïðîÿâëåíèå êâàíòî-
âî-ðàçìåðíûõ ýôôåêòîâ, êîòîðûå ïðèâîäÿò íå òîëüêî ê êâàíòî-
âàíèþ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà íîñèòåëåé, íî è ê óâåëè÷åíèþ
∆Eg (äî 1,8�2,9 ýÂ), à òàêæå ê ðîñòó äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöà-
åìîñòè. Ëîêàëèçàöèÿ íîñèòåëåé çàðÿäà â òàêîé ñòðóêòóðå  ñòàíî-
âèòñÿ ïðè÷èíîé àíîìàëüíî âûñîêîãî óäåëüíîãî ñîïðîòèâëåíèÿ
(~1011 Îì·ñì).  Ïî ìåðå âîçðàñòàíèÿ ïîðèñòîñòè ñòðóêòóðû (40�
80%) ðàñòåò ýíåðãèÿ àêòèâàöèè òåìïåðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé òåì-
íîâîé ïðîâîäèìîñòè: îò 0,3 äî 1,01 ýÂ .

Îïðåäåëÿÿ por-Si êàê êëàñòåðèçîâàííûé ìàòåðè-
àë (ÊÌ), ïîä÷åðêíåì, ÷òî â òàêîé ñòðóêòóðå ∆Eg ìî-
æåò èçìåíÿòüñÿ ñîîòâåòñòâóþùèì îáðàçîì ñ èçìåíå-
íèåì  ãåîìåòðè÷åñêèõ ðàçìåðîâ ïîð. Ïîýòîìó íà÷è-
íàÿ ñ ìîìåíòà îòêðûòèÿ ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå
âèäèìîé ôîòîëþìèíåñöåíöèè â por-Si è Si-Í× [15 è
äð.] îñíîâíàÿ öåëü òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ñî-
ñòîÿëà â îïðåäåëåíèè çàâèñèìîñòè ∆Eg îò ðàçìåðîâ
(êîëè÷åñòâà àòîìîâ � n) è ãåîìåòðèè (cèììåòðèè)
ÀÊÑ [35]. Êàê ïðåäïîëàãàëîñü â [36, 37], êâàíòîâûé
ðàçìåðíûé ýôôåêò, ïðîÿâëÿþùèéñÿ â ñäâèãå ∆Eg â
îáëàñòü óëüòðàôèîëåòà ïðè óìåíüøåíèè n, ñòàíîâèò-
ñÿ ïðè÷èíîé ïðîÿâëåíèÿ íîâûõ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ
ìàòåðèàëà.

Ðåçóëüòàòû ìíîãîëåòíåãî èçó÷åíèÿ ÊÌ ñòàëè  ìîù-
íûì ìîòèâèðóþùèì ôàêòîðîì èíòåíñèôèêàöèè èñ-
ñëåäîâàíèé Si-ÀÊÑ. Íàêîïëåííûé îïûò ñâèäåòåëüñòâî-
âàë, ÷òî èìåííî ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñèììåòðèÿ ÀÊÑ
îïðåäåëÿåò ñïåöèôèêó ñâîéñòâ Í×, ÊÌ è äð. Ïîýòî-
ìó èñïîëüçîâàíèå êîððåêòíîãî êîìïüþòåðíîãî ìî-
äåëèðîâàíèÿ [38] ïîçâîëèò íå òîëüêî îïðåäåëèòü àòîì-
íóþ, ýëåêòðîííóþ è ôîíîííóþ ñòðóêòóðó, íî è âûÿ-
âèòü ìåõàíèçìû çàðîæäåíèÿ, ðîñòà è ôîðìèðîâàíèÿ
ÀÊÑ êàê îïðåäåëåííûõ óëüòðàäèñïåðñíûõ ñóáôàç.
Íîâûå íàðàáîòêè â ýòîé îáëàñòè ñëóæàò òîë÷êîì ê
äàëüíåéøåìó ðàçâèòèþ ôóíäàìåíòàëüíîé òåîðèè õè-
ìè÷åñêîé ñâÿçè [39].

Óâåëè÷åíèå ÷èñëà òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò, ïîñâÿ-
ùåííûõ èçó÷åíèþ ò. í. �ïåðâîðîäíûõ�, ôðàã-

ìåíòàðíî-ïîäîáíûõ ÀÊÑ  (ò. å. òàêèõ ÀÊÑ, êîòîðûå
ñëîâíî �îòùèïíóëè� èç êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè Si;
îáîçíà÷èì äàëåå òàêèå ÀÊÑ àááðåâèàòóðîé ÏÀÊÑ),
áûëî ñâÿçàíî ñ ïðåäïîëîæåíèåì, ÷òî ÀÊÑ  îáðàçóþò
por-Si è ÿâëÿþòñÿ åãî ñîñòàâíûìè ÷àñòÿìè [35]. ðor-
Si �ïîñòðîåí� èç Si-ÀÊÑ ñ âûñîêîé êîíöåíòðàöèåé
ÎÕÑ êàê èç �áëîêîâ� (êàê ïðàâèëî, ýòî çà÷àñòóþ ýíåð-
ãåòè÷åñêè íåâûãîäíûå ïðîñòðàíñòâåííûå êîíôèãóðà-
öèè  [8]).

Àâòîðû [40] êëàññèôèöèðîâàëè Sin-ÀÊÑ ïî äâóì
êàòåãîðèÿì. Êðîìå ñåòêè àòîìîâ, èìåþùèõ òåòðàýä-
ðè÷åñêóþ ñèììåòðèþ (Ò-ÀÊÑ) (tetrahedral-bond-
network: TBN) ïðåäëîæåíà ìîäåëü ïîëèýäðè÷åñêîé
ñòðóêòóðû (Ï-ÀÊÑ) (polyhedral-bond-network: PBN).
Ðèñ. 1 íàãëÿäíî èëëþñòðèðóåò ðàçëè÷èå â ãåîìåòðèè
Ò-ÀÊÑ è Ï-ÀÊÑ [38] íà ïðèìåðå ìàëûõ Si-ÀÊÑ.

Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî ìàëûå ïî ðàçìåðó ÀÊÑ
èìåþò áîëüøîé ïðîöåíò ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ [41]. Åñëè ïî-
âåðõíîñòü ìàëîãî ÀÊÑ ðåêîíñòðóèðóåòñÿ, íåèçìåííîãî êëàñòåð-
íîãî ÿäðà â íåì íå ñóùåñòâóåò, ò. ê. ïðîöåññ ðåêîíñòðóêöèè ñâî-
äèòñÿ ê îáðàçîâàíèþ ñàìîé îïòèìàëüíîé èç âñåõ âîçìîæíûõ ïðî-
ñòðàíñòâåííûõ êîíôèãóðàöèé àòîìîâ (ñ íåêîòîðûì êîëè÷åñòâîì
ÎÕÑ).

Èññëåäîâàíèÿ Sin-ÀÊÑ ñ ïîìîùüþ  ìàññ-ñïåêò-
ðîìåòðè÷åñêîé òåõíèêè (äëÿ ï≤ 7), îöåíêè ýíåðãèè
êîãåçèè (äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ êàòèîííûõ êëàñòåð-
íûõ ñîåäèíåíèé êðåìíèÿ [9]), à òàêæå êàëîðèìåòðè-
÷åñêèå çàìåðû ñ 150≤n≤890 (ò. å. ÍÑ) [42, 43] ïîçâî-
ëÿþò óñòàíîâèòü ñâÿçü ãåîìåòðè÷åñêèõ è ýíåðãåòè-
÷åñêèõ  (ýíåðãèÿ ñâÿçè ÀÊÑ � Åñâ) õàðàêòåðèñòèê
äëÿ ÀÊÑ è ÍÑ (ðèñ. 2). Ïðîñìàòðèâàþòñÿ òðè õàðàê-
òåðíûõ îáëàñòè ïðîñòðàíñòâåííî-ýíåðãåòè÷åñêîé êîð-
ðåëÿöèè. Ìàëûå ÀÊÑ (ïåðâàÿ îáëàñòü) ïîñòðîåíû êîì-
ïàêòíî, îáðàçóÿ Ò-ÀÊÑ è Ï-ÀÊÑ ñ âîçðàñòàþùèì
çíà÷åíèåì Åñâ ïî ìåðå èõ ãåîìåòðè÷åñêîãî óâåëè÷å-
íèÿ. Äàëåå èäóò ÀÊÑ ñðåäíåãî ðàçìåðà (10�25 àòî-

Ðèñ 1. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå âîçìîæíîãî ïðî-
ñòðàíñòâåííîãî ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ â êëàñòåðíûõ
ñòðóêòóðàõ ñ 10 (à, á, â) è 20 (ã) àòîìàìè êðåìíèÿ:

à � Ò-ÀÊÑ; á, â, ã � Ï-ÀÊÑ

ã)

à)

â)

á)
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ìîâ), êîòîðûå âîçíèêàþò èç ìåëêèõ, äîñòàòî÷íî ñòà-
áèëüíûõ ÀÊÑ (íàïðèìåð èç 6,10 àòîìîâ Si), ïðèîá-
ðåòàÿ ôîðìó ýëëèïñîèäàëüíûõ (âûòÿíóòûõ) èëè ñôå-
ðè÷åñêè-ïîäîáíûõ �êëåò÷àòûõ� ñòðóêòóð ñ ïî÷òè
îäèíàêîâûìè çíà÷åíèÿìè Åñâ. Ïðèìåð òàêîãî Si20-ÀÊÑ
ïðèâåäåí íà ðèñ. 1, ã.

Â ðàáîòå [44] áûëî ñäåëàíî ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî
ïëîòíî óïàêîâàííûå ñòðóêòóðû Si-ÀKC ïðîÿâëÿþò
ñâîéñòâà áîëåå ìåòàëëè÷åñêèå, íåæåëè êîâàëåíòíûå.
Òàêîé âûâîä ñòàë ïðè÷èíîé øèðîêîé äèñêóññèè è
äâèæóùèì ôàêòîðîì â ðàçðàáîòêàõ íîâûõ è óñîâåð-
øåíñòâîâàíèè èçâåñòíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòî-
äîâ è ðàñ÷åòíûõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ñõåì. Íàèáî-
ëåå ïîëíî ðåçóëüòàòû ïîäîáíûõ îáñóæäåíèé ïðåäñòàâ-
ëåíû â [45]. Òåì íå ìåíåå íà ñåãîäíÿ äàííàÿ òåìà íå
ÿâëÿåòñÿ  âïîëíå âûÿñíåííîé è çàêðûòîé. Â ýòîé ñâÿ-
çè çàìåòèì, ÷òî ñ-Si � ýòî òèïè÷íûé ïîëóïðîâîäíèê,
îñíîâíûå èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ êîòîðîãî
ìîæíî ñâÿçàòü ñ óìåíüøåíèåì åãî ãåîìåòðè÷åñêèõ
ðàçìåðîâ, ïåðåõîäÿ â íì-äèàïàçîí, ò. å. ê òàêèì îáúåê-
òàì, êàê êâàíòîâî-ðàçìåðíûå ñòðóêòóðû: ÍÑ, ÀÊÑ.
Êðèòè÷åñêèé ðàçìåð ÀÊÑ (n*) â ïðîöåññå ïåðåõîäà
îò ìåòàëëè÷åñêîé �ñóáôàçû� ê êîâàëåíòíîé ñóùå-
ñòâåííî ðàçíèòñÿ: n*=100�1000 [53], n*=50 [44].

Àâòîðû [7,8] îòìåòèëè âàæíûå ñòðóêòóðíûå ïåðå-
ñòðîéêè Si-ÀÊÑ è ñâÿçûâàþò èõ ñ èçìåíåíèåì êîëè-
÷åñòâà àòîìîâ: êëàñòåðû, ñîäåðæàùèå ïðèáëèçèòåëü-
íî 27 àòîìîâ, èìåþò âûòÿíóòóþ (ýëëèïñîèäàëüíî-
ïîäîáíóþ) ôîðìó. Ñòðóêòóðû, ñîäåðæàùèå áîëüøåå
êîëè÷åñòâî àòîìîâ, � íàïîìèíàþò ñôåðó. Õàðàêòåð-
íî ðåçêèå èçìåíåíèÿ ñâîéñòâ ñðåäíèõ ïî ðàçìåðàì
ÀÊÑ áûëè âûÿâëåíû ñ ïîìîùüþ ôîòîèîíèçàöèîí-

íûõ èçìåðåíèé äëÿ n*=20�30 [8] è â ðàñ÷åòàõ ðàç-
ìåðíûõ çàâèñèìîñòåé ÷àñòîòû ñäâèãà â ñïåêòðàõ Ðà-
ìàíà (n*=500) [42].

Çàâèñèìîñòü îò ðàçìåðîâ ÀÊÑ (åãî ñèììåòðèè) âûÿâëåíà äëÿ
ýëåêòðè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèè. Ýòî ïîäòâåðæäàþò è ðåçóëüòàòû ðà-
áîòû [46]. Íà îñíîâå ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñ-
òè áûëè ðàññ÷èòàíû äèïîëüíûå ìîìåíòû íåêîòîðûõ ãåîìåòðè-
÷åñêèõ êîíôèãóðàöèé Sin-ÀÊÑ, ãäå 10≤n≤20. Ñòåïåíü ïîëÿðèçà-
öèè (α) ÀÊÑ íåìîíîòîííî èçìåíÿëàñü â çàâèñèìîñòè îò n. Ðàñ÷å-
òû ïîêàçàëè, ÷òî çíà÷åíèå α ÿâëÿåòñÿ ëèìèòèðîâàííîé âåëè÷èíîé
(ò. å. ñóùåñòâåííî íå èçìåíÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò n) è íàõîäèòñÿ
â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé äëÿ ñ-Si. Ïî
îöåíêàì [46], n*>20.

Îòìåòèì, ÷òî ïîâåðõíîñòü c-Si è Si-ÏÀÊÑ èìååò
âûñîêóþ ïëîòíîñòü ÎÕC [27, 28 è äð.]. Ìèíèìèçà-
öèÿ ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè îñóùåñòâèìà ïóòåì ðå-
êîíñòðóêöèè, íàïðèìåð, òèïà 7×7 ïîâåðõíîñòè Si(111)
(ýòî íàèáîëåå èçâåñòíûé ïðèìåð), ÷òî âûçûâàåò óìåíü-
øåíèå êîíöåíòðàöèè ïîâåðõíîñòíûõ ÎÕC áåç èõ ïîë-
íîãî óíè÷òîæåíèÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, ïåðåñòðîéêà Si-
ïîâåðõíîñòè âëå÷åò çà ñîáîé èçìåíåíèå åå õèìè÷åñ-
êîé àêòèâíîñòè. Ïàññèâèðîâàíèå ÎÕÑ êèñëîðîäîì
ñòàíîâèòñÿ ïðè÷èíîé òîãî, ÷òî ðåàêòèâíîñòü Si-ïî-
âåðõíîñòè çàìåòíî óáûâàåò (ïî ñðàâíåíèþ ñ c-Si �
äîâîëüíî ñóùåñòâåííî), ÷òî ïðîÿâëÿåòñÿ òàêæå â ñëó-
÷àå ïàññèâèðîâàíèÿ ÎÕÑ â Si-ÏÀÊÑ [41, 47].

Ïàññèâàöèÿ ÎÕÑ â ÏÀÊÑ ïðèâîäèò ê åãî ñòðóê-
òóðíîé ðåëàêñàöèè. Âîçíèêàþùåå ïðè ýòîì ïåðåðàñ-
ïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ÏÀÊÑ âûçûâà-
åò èçìåíåíèå ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êàê ÀÊÑ
â öåëîì, òàê è îòäåëüíûõ ÕÑ â ÏÀÊÑ [48].

Âåëè÷èíà ∆Eg íåéòðàëüíûõ è Si-ÏÀÊÑ áûëà îïðå-
äåëåíà ýêñïåðèìåíòàëüíî â ðàáîòå [49]. Èñïîëüçóÿ
ñåëåêöèþ ÏÀÊÑ ïî ðàçìåðàì, Si10-ÏÀÊÑ îñàæäàëè
íà ïîâåðõíîñòü Au(001)(5×20) â óñëîâèÿõ óëüòðàâû-
ñîêîãî âàêóóìà. Ñêàíèðîâàíèå ñ ïîìîùüþ òóííåëü-
íîé ìèêðîñêîïèè ïîçâîëèëî èññëåäîâàòü ñòðóêòóðó
ïîâåðõíîñòè êðåìíèÿ. Ïîñëå àíàëèçà ÂÀÕ îöåíèâà-
ëàñü øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû (∆Eg≈1ýÂ). Íåêîòî-
ðûå ðåôëåêñû òóííåëüíîé ìèêðîñêîïèè äåìîíñòðè-
ðîâàëè òåìíûå îêðóæíîñòè âîêðóã ÏÀÊÑ çà ñ÷åò ïå-
ðåäà÷è çàðÿäà èç îêðóæàþùåé êëàñòåð ìåòàëëè÷åñ-
êîé ïîäëîæêè. Ðàçáðîñ â ãåîìåòðè÷åñêèõ ðàçìåðàõ
ÏÀÊÑ íàáëþäàëñÿ â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà ïðîâîäèëîñü
îñàæäåíèå êëàñòåðîâ (îïðåäåëåííûõ ðàçìåðîâ) íà ïî-
âåðõíîñòü ïîäëîæêè. Ýòî ñâèäåòåëüñòâîâàëî î òîì,
÷òî îñàæäåííûå Si10-ÏÀÊÑ âçàèìîäåéñòâîâàëè íå
òîëüêî ìåæäó ñîáîé, íî è ñ ïîäëîæêîé. Ïîëó÷åííîå
çíà÷åíèå ∆Eg≈1ýÂ ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî ýòî øè-
ðèíà çàïðåùåííîé çîíû íå îòäåëüíîãî ÏÀÊÑ, à âçàè-
ìîäåéñòâóþùåé  ñèñòåìû �ÏÀÊÑ�ïîäëîæêà�. Ïî-
äîáíûå ýêñïåðèìåíòû ïîëó÷èëè äàëüíåéøåå ðàçâè-
òèå â [50].

Óâåëè÷åíèå ÷èñëà àòîìîâ â ÀÊÑ ïðèâîäèò ê âîçðàñòàíèþ âîç-
ìîæíûõ åãî ãåîìåòðè÷åñêèõ �îáðàçîâ�. Ó÷åò òàêèõ ãåîìåòðè-
÷åñêèõ �ïåðåñòðîåê� (â ðàìêàõ äàííîãî ÀÊÑ) ìîäåëüíûìè ìåòî-
äàìè ñ ïðèìåíåíèåì õîðîøî çàðåêîìåíäîâàâøèõ ñåáÿ êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèõ ñõåì � ýòî íåïðîñòàÿ çàäà÷à, íî â óñëîâèÿõ ïîñòî-
ÿííî íàðàùèâàåìîé ìîùè ñîâðåìåííûõ ÝÂÌ (ñîçäàíèÿ êîìïüþ-
òåðíûõ ìàññèâîâ) âïîëíå ðåàëèçóåìà. Íàïðèìåð, ÀÊÑ, ñîäåðæà-
ùåå 29 àòîìîâ Si è 24 ÎÕÑ, êîòîðûå ïàññèâèðîâàíû 24 àòîìàìè
âîäîðîäà (ÀÊÑ-Si29Í24), èìååò äîñòàòî÷íîå ìíîãîîáðàçèå âîç-
ìîæíûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîíôèãóðàöèé [19]. Ýíåðãåòè÷åñêè
æå èìåííî ñôåðè÷åñêè-ïîäîáíàÿ åãî (ÀÊÑ) ôîðìà ñ îäíîâðåìåí-

Ðèñ. 2. Ðàçìåðíàÿ çàâèñèìîñòü (ï � êîëè÷åñòâî àòîìîâ)
ýíåðãèè ñâÿçè ÀÊÑ è ÍÑ êðåìíèÿ, ðàññ÷èòàííûõ â ðàì-
êàõ íåýìïèðè÷åñêèõ è ïàðàìåòðèçîâàííûõ ñõåì [41, 68,
76], à òàêæå èñõîäÿ èç ðåçóëüòàòîâ ôðàêòàëüíîãî àíàëèçà

[34] è äàííûõ ýêñïåðèìåíòà [43]:
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Òåõíîëîãèÿ è êîíñòðóèðîâàíèå â ýëåêòðîííîé àïïàðàòóðå, 2002, ¹ 3

íîé ñèììåòðèåé òåòðàýäðà ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå âûãîäíîé. Ýòî ïðî-
ÿâëÿåòñÿ â ðåôëåêñàõ ÀÊÑ-Si29Í24 , ñîîòâåòñòâóþùèì òåòðàýäðè-
÷åñêîé ñèììåòðèè. Ïàññèâàöèÿ ÎÕÑ èçìåíÿåò ∆Eg: ïîëíîñòüþ
íàñûùåííîå âîäîðîäîì Si-ÀÊÑ èìååò çàïðåùåííóþ çîíó íà
~1 ýÂ ìåíüøå, ÷åì ÀÊÑ-Si29Í24, à äëÿ ÀÊÑ-Si29Í12 ∆Eg íà 2 ýÂ
áîëüøå, ÷åì äëÿ ÀÊÑ-Si29Í24.

Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ñåãîäíÿ ñôîð-
ìèðîâàëîñü ïåðñïåêòèâíîå íàïðàâëåíèå â ðàçâèòèè
íàíîôèçèêè: ðàçðàáîòêà ïðèíöèïèàëüíî íîâûõ ñðåä
� óëüòðàäèñïåðñíûõ, â ñîñòàâ êîòîðûõ âõîäÿò óëüò-
ðàäèñïåðñíûå ñóáôàçû (ÓÄÑ) â ôîðìå êâàíòîâûõ
òî÷åê, êâàíòîâûõ íèòåé, ñèñòåì êâàíòîâûõ òî÷åê è
äðóãèõ êâàíòîâî-ðàçìåðíûõ ñòðóêòóð. Êîíêðåòíûì
ïðèìåðîì ÓÄÑ ìîãóò ñëóæèòü ðàçíûå Si-ÀÊÑ: ïî ñèì-
ìåòðèè  (Ò-ÀÊÑ, Ï-ÀÊÑ), ïðèðîäå ñâîåãî âîçíèêíî-
âåíèÿ (ÏÀÊÑ), ïðîÿâëÿþùèå êàê ìåòàëëè÷åñêèå ñâîé-
ñòâà, òàê è ñâîéñòâà ïîëóïðîâîäíèêîâ áëàãîäàðÿ èç-
ìåíåíèþ �ïëîòíîñòè óïàêîâêè�. Ïðè÷åì ìåõàíèçìû
ôîðìèðîâàíèÿ, ïåðåñòðîéêè îòìå÷åííûõ ÓÄÑ ìîãóò
áûòü ñèíåðãåòè÷åñêèìè, à âîïðîñ îá �óâÿçûâàíèè�
âåðîÿòíîé ãåîìåòðèè ÓÄÑ (ñ îäíîâðåìåííûì ó÷åòîì
ñèììåòðèè) ñ ïðîÿâëåíèåì ðåôëåêñîâ â äèôðàêöè-
îííîé êàðòèíå âî ìíîãèõ ýêñïåðèìåíòàõ îñòàåòñÿ çà-
÷àñòóþ îòêðûòûì.

Ïðåäëîæåííûå âïåðâûå òåîðåòè÷åñêè, êàê ìî-
äåëüíûå ñòðóêòóðû, íåáîëüøèå Si-ÀÊÑ îïðå-

äåëÿëèñü êàê ôðàãìåíòû êâàíòîâî-ðàçìåðíîãî êðåì-
íèÿ (ñ-Si)  [31]. Äîïóñêàëîñü, ÷òî Si-ÀÊÑ èìåþò àë-
ìàçíóþ ñòðóêòóðó ñ íåðåëàêñèðîâàííûìè ïîâåðõíî-
ñòíûìè àòîìàìè. Òàêîå Ò-ÀÊÑ èìååò äîâîëüíî áîëü-
øóþ êîíöåíòðàöèþ ÎÕÑ è äîñòàòî÷íî íèçêîå çíà÷å-
íèå êîîðäèíàöèîííîãî ÷èñëà [39]. Ðàñ÷åòû ñ-Si-ïî-
äîáíûõ  ôðàãìåíòîâ [51] îáíàðóæèâàëè èëè èõ âû-
ñîêóþ íåñòàáèëüíîñòü, èëè äîâîëüíî âûñîêèå çíà÷å-
íèÿ ýíåðãèé â ëîêàëüíîì ìèíèìóìå ñòðóêòóðû. Òåì
íå ìåíåå ìîäåëüíûå èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóê-
òóðû Si-ÀÊÑ (ñ êîëè÷åñòâîì àòîìîâ îò 2 äî 14) â
ðàìêàõ íåýìïèðè÷åñêèõ ñõåì [42�44] ïîçâîëÿþò êîð-
ðåêòíî îïðåäåëèòü îñíîâíîå ýíåðãåòè÷åñêîå ñîñòîÿ-
íèå ïîäîáíûõ óëüòðàäèñïåðñíûõ ñóáôàç.

×òîáû ïðîâåñòè îïòèìèçàöèþ ïðîñòðàíñòâåííîãî
ðàñïîëîæåíèÿ àòîìîâ â Si-ÀÊÑ, â [52] èñïîëüçîâàëè
íåêîððåëèðîâàííûå âîëíîâûå ôóíêöèè Õàðòðè�
Ôîêà (HF). Äëÿ îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè Si-ÀÊÑ â [53]
âîñïîëüçîâàëèñü ìåòîäîì ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè (ÔÝÏ) â ëîêàëüíîì ïðèáëèæåíèè (LDÀ).
Äëÿ âûÿñíåíèÿ îïòèìàëüíîé ñèììåòðèè Si-ÀÊÑ â [54]
óñîâåðøåíñòâîâàëè ìåòîä êîíôèãóðàöèîííîãî âçàè-
ìîäåéñòâèÿ, ðàíåå èñïîëüçîâàâøåãîñÿ äëÿ èññëåäî-
âàíèÿ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóë [30]. Ïðåäëîæåííàÿ  â
ñâîå âðåìÿ òåõíèêà ìîäåëüíîãî îòæèãà [55] ïîëó÷è-
ëà äàëüíåéøåå ðàçâèòèå [56]. Âûøåóïîìÿíóòûå òåî-
ðåòè÷åñêèå ñõåìû ïîçâîëèëè â äîñòàòî÷íîé ñòåïåíè
òî÷íî îïðåäåëèòü ðàâíîâåñíûå ïðîñòðàíñòâåííûå êîí-
ôèãóðàöèè ìàëûõ (äî 10 àòîìîâ) Si-ÀÊÑ. Sin-ÀÊÑ,
ãäå n<10, èìåþò êîìïàêòíî ðàñïîëîæåííûå ïðîñòðàí-
ñòâåííûå êîíôèãóðàöèè ñ êóáè÷åñêîé (îêòàýäðè÷åñ-
êîé) èëè èêîñàýäðè÷åñêîé ñèììåòðèåé.

Ïàðàëëåëüíî ñ òåîðåòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì ñòðóêòóðíûõ,
ýëåêòðîííûõ è ôîíîííûõ ñâîéñòâ Si-ÀÊÑ èñïîëüçîâàëèñü è ðàç-
ëè÷íûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè: ôîòîôðàãìåíòàöèè [57],
âîçãîíêè ñ ïîâåðõíîñòè [27] è èîííîé èìïëàíòàöèè [28], ìàññ-
ñïåêòðîìåòðèè  [58], ôîòîýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè [59, 60].

Âîçðîñøèé èíòåðåñ ê òåõíèêå ëàçåðíîãî ðàñïûëåíèÿ ïîâåðõíîñ-
òè âåùåñòâà [61] òàêæå ìîòèâèðîâàë âûÿñíåíèå ìåõàíèçìîâ îá-
ðàçîâàíèÿ ÀÊÑ-Si. Êðîìå òîãî, ýôôåêòèâíûìè îêàçàëèñü èññëå-
äîâàíèÿ ñ ó÷àñòèåì ôîòîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèé [62], à òàêæå ïðè-
ìåíåíèå ñïåêòðîñêîïèè Ðàìàíà [63]. Âñå áîëüøóþ ïîïóëÿðíîñòü
ïðèîáðåòàåò ìåòîä óëüòðàâûñîêîâàêóóìíîé òóííåëüíîé ìèêðî-
ñêîïèè (ÓÂÂ ÒÌ) [1].

Âåëè÷èíîé, êîòîðàÿ ýêâèâàëåíòíà ∆Eg, ÿâëÿåòñÿ òå-
îðåòè÷åñêè îïðåäåëÿåìàÿ ðàçíîñòü ýíåðãèé ìåæäó ñà-
ìûì âåðõíèì çàíÿòûì (EHOMO) è ñàìûì íèæíèì ñâî-
áîäíûì (ELOMO) óðîâíÿìè ýíåðãèé ÀÊÑ (∆E=EHOMO�
�ELOMO). Òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòû [53, 64, 65] äåìîí-
ñòðèðóþò, ÷òî ∆E äëÿ ìàëûõ ÀÊÑ ñèëüíî èçìåíÿþò-
ñÿ ñ èçìåíåíèåì ðàçìåðîâ è ãåîìåòðè÷åñêîé ñèììåò-
ðèè. Â [66] ïðîâåäåí íåýìïèðè÷åñêèé ðàñ÷åò ñ ó÷å-
òîì âñåõ ýëåêòðîíîâ ÀÊÑ, ðàññ÷èòàíû çàâèñèìîñòè
∆E(n), ãäå êîëè÷åñòâî àòîìîâ êðåìíèÿ èçìåíÿëîñü â
ïðåäåëàõ n= 9�14. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ∆E(n)
èìååò îñöèëëèðóþùèé õàðàêòåð è ÷òî îñöèëëÿöèè ìîæ-
íî �çàãëàäèòü� ïóòåì �ïîäáîðà� îïðåäåëåííîé ñèì-
ìåòðèè ÀÊÑ. Ïðîâåäåí èñ÷åðïûâàþùèé àíàëèç âñå-
âîçìîæíûõ ãåîìåòðè÷åñêèõ ñòðóêòóð ÀÊÑ ñ n=9�14.
Äëÿ ÀÊÑ òèïà Si9 è Si14 íàéäåíû ðàâíîâåñíûå ïðî-
ñòðàíñòâåííûå êîíôèãóðàöèè, äëÿ îñòàëüíûõ ÀÊÑ (ñ
n=10�13 ) ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè áëèçêè ê
õîðîøî èçâåñòíûì äàííûì äðóãèõ èññëåäîâàòåëåé.

Ïðîàíàëèçèðóåì äåòàëüíåå ñëåäñòâèÿ ìîäåëüíîãî íàñûùåíèÿ
(ïàññèâàöèè) ÎÕÑ. Íåïàññèâèðîâàííûå Si-ÀÊÑ äîëæíû èìåòü
ñóùåñòâåío ìåíüøóþ ýíåðãåòè÷åñêóþ çîíó ∆Eg, ÷åì îá ýòîì
ñâèäåòåëüñòâóþò îöåíêè ñ ó÷åòîì êâàíòîâûõ ýôôåêòîâ [35]. Äëÿ
ìàëûõ Si-ÀÊÑ ∆Eg ìåíüøå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùàÿ âåëè÷èíà äëÿ
c-Si [53], è äàæå, ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì  [67], ðàâíÿåòñÿ íóëþ. Îöåí-
êè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé äëÿ Si-ÏÀÊÑ ïîêàçûâàþò, ÷òî  ðàçíîñòü
ýíåðãèé èìååò íóëåâîå çíà÷åíèå. Äëÿ ïîëíîñòüþ �íàñûùåííîãî�
Si-ÀÊÑ øèðèíà çîíû óâåëè÷èâàåòñÿ è äîñòèãàåò çíà÷åíèÿ  ∆Eg=
=3,4 ýÂ[53].

Àâòîðîì íàñòîÿùåé ñòàòüè íàêîïëåí îïðåäåëåííûé îïûò â
ïðîâåäåíèè èññëåäîâàíèé ðàçíûõ ïî ðàçìåðàì Si-ÀÊÑ (Ò-ÀÊÑ,
Ï-ÀÊÑ, ÏÀÊÑ) ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé
ñõåìû, êîòîðàÿ îñíîâûâàåòñÿ íà ìåòîäå ÔÝÏ (àëãîðèòì GAMESS)
è â åãî ïàðàìåòðèçîâàííîì âàðèàíòå  [68]. Ãëàâíûé âûâîä ñâîäèò-
ñÿ ê òîìó, ÷òî Ò-ÀÊÑ  è Ï-ÀÊÑ ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò
äðóãà ïî îòíîøåíèþ ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ïðîöåññó ãèäðîãå-
íèçàöèè (ãàëîãåíèçàöèè), ò. å. ê ìîäåëüíîé ïðîöåäóðå  íàñûùå-
íèÿ ÎÕÑ [47, 54�56]. Èëëþñòðàöèåé ïîäîáíîãî âûâîäà ìîæåò
áûòü òàêæå àíàëèç Si6-ÀÊÑ, ïðåäëîæåííûé â [69]. Âíèìàíèå ê
òàêèì ÀÊÑ îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî óïëîòíåíèå ïðîñòðàíñòâåííîé
êîíôèãóðàöèè èìåííî ìàëûõ Si-ÀÊÑ (n≤10) ïðèâîäèò ê óìåíü-
øåíèþ êîíöåíòðàöèè ÎÕÑ ïî ñðàâíåíèþ ñ ÏÀÊÑ.  Êðîìå ýòîãî,
âûïîëíåíû èññëåäîâàíèÿ, ïîçâîëèâøèå ýêñïåðèìåíòàëüíî èäåí-
òèôèöèðîâàòü èìåííî Si6-ÀÊÑ [70].

Ñâîéñòâà ñðåäíèõ (ïî ðàçìåðó) Si-ÀÊÑ ñ êîëè÷åñòâîì äî ñîò-
íè àòîìîâ ÿâëÿþòñÿ íàèìåíåå îïðåäåëåííûìè. Èìåííî äëÿ òàêèõ
ñòðóêòóð èìååò ìåñòî ñóùåñòâåííàÿ çàâèñèìîñòü ∆E îò ðàññìàò-
ðèâàåìîé ïðîñòðàíñòâåííîé è  ãåîìåòðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè
ÀÊÑ. Ðàñ÷åòû [67] óêàçûâàþò íà êîððåëèðîâàííîå âîçðàñòàíèå
∆Eg (â ïðåäåëàõ îò 1,3 äî 2,5 ýÂ) ñ óìåíüøåíèåì n äëÿ Si-ÍÑ
(ãåîìåòðè÷åñêèå ðàçìåðû èçìåíÿëèñü îò 5 äî 1 íì). Ñîãëàñíî
ïîëó÷åííûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì (ìåòîäîì ýôôåêòèâ-
íûõ ìàññ), äëÿ Si-Í× âåëè÷èíà ∆Eg ïîä÷èíÿëàñü îáðàòíîé ñòå-
ïåííîé çàâèñèìîñòè îò ãåîìåòðè÷åñêèõ ðàçìåðîâ íàíîñòðóêòó-
ðû (ò. å. îò n â ÀÊÑ). Â [37] ïðåäëàãàëèñü ðàçíîîáðàçíûå ñòåïåí-
íûå çàêîíû.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ
èññëåäîâàíèé ïàññèâèðîâàííûõ Si-ÀÊÑ äîìèíèðóþò,
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â îòëè÷èå îò äàííûõ î ñâîéñòâàõ Si-ÏÀÊÑ. Îòíîñè-
òåëüíî êîíöåïöèè ÏÀÊÑ çàìåòèì ñëåäóþùåå. Íà íàø
âçãëÿä, ÏÀÊÑ � ýòî êàòåãîðèÿ, àíàëîãè÷íàÿ îïðåäåëå-
íèþ �ðåàëüíàÿ� ÀÊÑ, ïðåäëîæåííîìó â êîíöå 1980-õ
ãîäîâ [71]. Áûëà âûäâèíóòà èäåÿ èçó÷åíèÿ Si-ÀÊÑ íå
êàê óäîáíûõ (äëÿ ïðîâåäåíèÿ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäî-
âàíèé) ðàñ÷åòíûõ òâåðäîòåëüíûõ ìîäåëåé [72], à èìåí-
íî êàê ðåàëüíûõ ñòðóêòóð. Ýòîò ïîäõîä ïîëó÷èë ñâîå
äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ïðè ïðîâåäåíèè êîìïüþòåðíîãî
êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ
ñëîåâ êðåìíèÿ è ÍÑ [41, 47].

Ïîäâîäÿ èòîã, ïîä÷åðêíåì, ÷òî äàëüíåéøåå ðàç-
âèòèå íàíîìåòðîâûõ òåõíîëîãèé (ÍÒ) èçãîòîâ-

ëåíèÿ ÌÄÏ(ÌÎÏ)-ñòðóêòóð ñ íåîáõîäèìîñòüþ ñâÿ-
çûâàþò ñ ïåðåõîäîì ê êâàíòîâî-ðàçìåðíûì ñòðóê-
òóðàì (ÊÐÑ). Â ýòîì ãåîìåòðè÷åñêîì äèàïàçîíå â
èãðó âñòóïàþò òóííåëüíûå ýôôåêòû, êîòîðûå è áóäóò
îïðåäåëÿòü ôèçèêó òðàíçèñòîðîâ íåäàëåêîãî áóäóùå-
ãî. Íîâûå ñïåöèôè÷åñêèå ôóíêöèîíàëüíûå âîçìîæ-
íîñòè ýëåêòðîííîãî ïðèáîðîñòðîåíèÿ, îïðåäåëÿåìûå
íàíîðàçìåðíîñòüþ îáúåêòîâ, ñòàíîâÿòñÿ óæå îæèäà-
åìûìè è äàæå ðåàëüíûìè â òåêóùåì ðàçâèòèè èíäó-
ñòðèàëüíîãî ïðîèçâîäñòâà [4].

Äëÿ ÊÐÑ, áëàãîäàðÿ îãðàíè÷åíèÿì, íàêëàäûâàå-
ìûì íà âîëíîâóþ ôóíêöèþ ýëåêòðîíà ïîòåíöèàëü-
íûì áàðüåðîì, â ∆Eg îáðàçóþòñÿ ëîêàëüíûå óðîâíè
(ïî àíàëîãèè ñ äîíîðíûìè èëè àêöåïòîðíûìè ïðèìå-
ñÿìè â ïðîöåññå ëåãèðîâàíèÿ ïîëóïðîâîäíèêà). Âîç-
íèêàþùóþ ïðîáëåìó ôîðìèðîâàíèÿ ìíîæåñòâà ëî-
êàëüíûõ óðîâíåé â çîíå ∆Eg, ò. å. äîâîëüíî òîíêîãî
óïðàâëåíèÿ âñåì àíñàìáëåì ñòðóêòóðíûõ äåôåêòîâ
è ïðèìåñåé, íåîáõîäèìî îáÿçàòåëüíî ñâÿçûâàòü ñ âîç-
ìîæíîñòüþ çàðàíåå çàäàííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ÍÑ,
ÀÊÑ â òâåðäîòåëüíîé ìàòðèöå. Ýòî îòëè÷àåò êëàñòåð-
íóþ ÍÒ óïðàâëåíèÿ ñâîéñòâàìè ïîëóïðîâîäíèêà îò
äðóãîé òåõíîëîãè÷åñêîé ïðîöåäóðû, íàïðèìåð, ëå-
ãèðîâàíèÿ.  Îãðàíè÷åíèÿ, êîòîðûå íàêëàäûâàþòñÿ â
òàêîì ñëó÷àå, ñâîäÿòñÿ ê ïîäàâëåíèþ åñòåñòâåííûõ
ïðèìåñåé, îòâåòñòâåííûõ çà ñîçäàíèå ëîêàëüíûõ óðîâ-
íåé â çàïðåùåííîé çîíå ïîëóïðîâîäíèêà (ýòî àêòó-
àëüíî, êîãäà ðàñòâîðèìîñòü ïðèìåñåé ñëèøêîì ìàëà).

Èíòåðåñíûå âîçìîæíîñòè îòêðûâàåò ïðîöåäóðà
êàïñóëèðîâàíèÿ ëåãêèõ àòîìîâ (H, F, Li, Na è äð.)
âîâíóòðü ïîëîé Ï-ÀÊÑ. Â ýòîì ñëó÷àå ìåõàíèçìû
âëèÿíèÿ íà ñâîéñòâà ìàòåðèàëà îòëè÷àþòñÿ îò îáû÷-
íîãî ëåãèðîâàíèÿ. Ïîäîáíàÿ ïðîöåäóðà �óïðàâëåíèÿ�
ñâîéñòâàìè ÊÐÑ  îñíîâûâàåòñÿ íà ñîçäàíèè ò. í. êëàò-
ðàòíûõ (clathrate) àòîìíûõ ñòðóêòóð (ÊÀÑ), êîòîðûå
óñïåøíî  èçó÷àþòñÿ õèìèêàìè. Ñ íàøåé òî÷êè çðå-
íèÿ, ïîëóïðîâîäíèêîâûå ÊÀÑ, íàïðèìåð êðåìíèÿ
[73], ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ïåðñïåêòèâíûå êîì-
ïîíåíòû (â âèäå óëüòðàäèñïåðñíûõ ñóáôàç) ñîâðå-
ìåííîãî è áóäóùåãî ýëåêòðîííîãî ïðèáîðîñòðîåíèÿ.

Ïðè êîíòàêòå ìåòàëëà ñ ïîëóïðîâîäíèêîì âîçíè-
êàåò áàðüåð Øîòòêè, à óðîâåíü Ôåðìè (EF) ïîëóïðî-
âîäíèêà, êàê ïðàâèëî, çàêðåïëÿåòñÿ íà ãåòåð ãðàíèöû
â ∆Eg. Äëÿ êîíòàêòà ìåòàëëîâ ñ òàêèì ïîëóïðîâîä-
íèêîì, êàê GaAs,  óðîâåíü EF  çàêðåïëÿåòñÿ âáëèçè
ñåðåäèíû ∆Eg [7].

Ó ïîëóïðîâîäíèêîâ n- è p-òèïà  âîçíèêàþò îá-
ëàñòè îáåäíåíèÿ (∆Eî). Øèðèíà ∆Eî=f(σ), ãäå σ �
ïðîâîäèìîñòü ïîëóïðîâîäíèêà. Ïîñêîëüêó ìûøüÿê

åñòü ïîëóìåòàëë, ñèñòåìà As-ÀÊÑ ìûøüÿêà â GaAs
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü  ïàññèâèðîâàí-
íûõ áàðüåðîâ Øîòòêè, êàæäûé èç êîòîðûõ îêðóæåí
îáëàñòÿìè ∆Eo. Óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè As-ÀÊÑ
ïðèâîäèò ê ïåðåêðûâàíèþ ëîêàëüíûõ îáëàñòåé ∆Eo ñ
âîçìîæíîé ðåàëèçàöèåé ôðàêòàëüíîãî ïðîòåêàíèÿ ïî
âñåìó îáúåìó, ïîñëå ÷åãî òâåðäîòåëüíàÿ ìàòðèöà (ÒÌ)
GaAs äîëæíà ïðèîáðåñòè ïîëóèçîëèðóþùèå ñâîé-
ñòâà, êîòîðûå è íàáëþäàþòñÿ â ýêñïåðèìåíòå. Âûñî-
êàÿ êîíöåíòðàöèÿ ÀÊÑ è íàëè÷èå çàêàïñóëèðîâàííûõ
ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé  ïðèâîäÿò ê áûñòðîìó íàðàñòà-
íèþ è ðåêîìáèíàöèè íåðàâíîâåñíûõ íîñèòåëåé çàðÿ-
äà. Õàðàêòåðíîå âðåìÿ æèçíè íîñèòåëåé çàðÿäà (τæ),
ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííîå â ÒÌ GaAs, ñîäåðæà-
ùèõ ÀÊÑ As, ñîñòàâëÿåò ìåíåå 1 ïñ. Òàêèì îáðàçîì,
óäåëüíîå ñîïðîòèâëåíèå ñ ðåêîðäíî ìàëûìè τæ äëÿ
íîñèòåëåé çàðÿäà è âûñîêîå ñòðóêòóðíîå ñîâåðøåí-
ñòâî ÒÌ-GaAs/As-ÀÊÑ äîêàçûâàþò èõ ÷ðåçâû÷àéíóþ
ïðèâëåêàòåëüíîñòü äëÿ ðàçëè÷íûõ èíæåíåðíûõ çàäà÷
â ìîëåêóëÿðíîé ýëåêòðîíèêå. Òóò è ôîòîïðèåìíèêè
(àêòèâíîé îáëàñòüþ êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ÒÌ-GaAs/As-
ÀÊÑ) ñ âðåìåíåì îòêëèêà ìåíåå ÷åì â 1 ïñ, è ïîëå-
âûå òðàíçèñòîðû è ÑÁÈÑ, ãäå òàêîé ìàòåðèàë èñïîëü-
çóåòñÿ â êà÷åñòâå áóôåðà äëÿ óâåëè÷åíèÿ ïðîáèâíîãî
íàïðÿæåíèÿ íà çàòâîðå è äëÿ óñòðàíåíèÿ ðÿäà ïàðà-
çèòíûõ ýôôåêòîâ â êàíàëå [7].

Åñëè ÀÊÑ ñîñòàâëÿþò îñíîâíóþ ÷àñòü êëàñòåðè-
çîâàííûõ ìàòåðèàëîâ, òî èçìåíåíèå èõ ðàçìåðîâ è
êîíöåíòðàöèè ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ôóíäàìåíòàëü-
íûõ ñâîéñòâ ïîëóïðîâîäíèêà: âåëè÷èíû ïðîâîäèìî-
ñòè, ýíåðãèè ôóíäàìåíòàëüíûõ îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ
è äð., ò. å. âîçíèêàåò àáñîëþòíî íîâàÿ èíæåíåðèÿ äëÿ
ñîçäàíèÿ îðèãèíàëüíûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóê-
òóð ñî ñâîéñòâàìè, êîòîðûå îòëè÷àþòñÿ îò ñâîéñòâ
àíàëîãè÷íîãî ìîíîêðèñòàëëà èëè àìîðôíîãî ïîëó-
ïðîâîäíèêà.

Ñåãîäíÿ ëàçåðû íà êâàíòîâûõ òî÷êàõ (Ë-ÊÒ) ïî ñâîèì îñíîâ-
íûì ïàðàìåòðàì íå óñòóïàþò ëó÷øèì ïîëóïðîâîäíèêîâûì ëàçå-
ðàì ñ êâàíòîâûìè ÿìàìè â àêòèâíîé îáëàñòè (à ïî ñòàáèëüíîñòè
ïîðîãîâîãî òîêà äàæå çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò èõ). Ïîýòîìó â
áëèæàéøåì áóäóùåì ìîæíî îæèäàòü  äàëüíåéøèé ïðîãðåññ Ë-ÊÒ
çà ñ÷åò îïòèìèçàöèè ïðèáîðîâ, à òàêæå èñïîëüçîâàíèÿ íîâûõ
ìàòåðèàëîâ êàê â êà÷åñòâå ÒÌ, òàê è ÊÐÑ. Â ÷àñòíîñòè, â
Si-îïòîýëåêòðîíèêå îäíèì èç êëþ÷åâûõ óñòðîéñòâ ìîæåò ñòàòü
Ë-ÊÒ, ãäå â êà÷åñòâå àêòèâíîé îïòè÷åñêîé ñðåäû óñèëåíèÿ âûñ-
òóïàþò ÊÐÑ. Èñïîëüçîâàíèå êðåìíèÿ â ôîðìå êâàíòîâûõ òî÷åê
(íàïðèìåð Si-ÀÊÑ), ðàññåÿííûõ ñ çàäàííûì õàðàêòåðîì ôóíê-
öèè ðàñïðåäåëåíèÿ â êðåìíèåâîé ìàòðèöå äèîêñèäà, ïîçâîëÿåò
ïðåäëîæèòü àëãîðèòìè÷åñêóþ ìîäåëü ïîñòðîåíèÿ êðåìíèåâîãî
ëàçåðà.

Ýôôåêòèâíîé ÿâëÿåòñÿ èíæåíåðèÿ, îñíîâàííàÿ íà
ò. í. �óâëå÷åíèè� îäíîãî ýëåêòðîíà, ðàñïîëîæåííîãî
â ÀÊÑ, ê çàïèðàíèþ óçêîãî êàíàëà çà ñ÷åò ýôôåêòà
êóëîíîâñêîé áëîêàäû ýëåêòðîííîãî òðàíñïîðòà. Â
ýòîé ñâÿçè âîçìîæíî ñîçäàíèå íîâîãî êëàññà ýëåêò-
ðîííûõ ïðèáîðîâ: 1) îäíîýëåêòðîííûõ ýëåìåíòîâ ïà-
ìÿòè; 2) ïîëåâûõ òðàíçèñòîðîâ, óïðàâëÿåìûõ îäèíî÷-
íûì ýëåêòðîíîì íà çàòâîðå; 3) îäíîýëåêòðîííûõ àíà-
ëîãîâ áèïîëÿðíîãî òðàíçèñòîðà; 4) îäíîýëåêòðîííûõ
�íàñîñîâ� è äð. Ïðàêòè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ òàêèõ ñòðóê-
òóð, êàê ïðàâèëî, îñíîâàíà íà èñïîëüçîâàíèè ïðåöè-
çèîííîé ëèòîãðàôèè òîíêèõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïëåíîê
èëè ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñëîåâ ñ äâóõìåðíûì ãàçîì
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[74�76]. Íàïðèìåð, â [76] ïðèâåäåíû äàííûå î òîì,
÷òî ñîçäàíà îäíîýëåêòðîííàÿ ïàìÿòü, êîòîðàÿ ðàáîòà-
åò ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå íà îñíîâå ïîëåâîãî
òðàíçèñòîðà ñ î÷åíü óçêèì êàíàëîì è ïëàâàþùèì çàò-
âîðîì íàíîìåòðîâîãî ðàçìåðà. Ïîýòîìó íåò ñîìíå-
íèé â òîì, ÷òî ðàçðàáîòêà ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ ïî-
ëó÷åíèÿ ÊÐÑ, èññëåäîâàíèå èõ àòîìíîé, ýëåêòðîí-
íîé è ôîíîííîé ñòðóêòóðû ïîçâîëÿò ïðîâåñòè óïðàâ-
ëÿåìóþ ïðîöåäóðó ôîðìèðîâàíèÿ ðåàëüíûõ êîíôè-
ãóðàöèé ÊÐÑ ñ ãåîìåòðè÷åñêèìè ðàçìåðàìè â åäèíè-
öû íì.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðîöåññû ñàìîîðãàíèçàöèè,
ðàçóïîðÿäî÷åíèÿ è óïîðÿäî÷åíèÿ óëüòðàäèñïåðñíûõ
ñóáôàç ñâÿçàíû ñ ñóùåñòâåííûì ìàññîïåðåíîñîì
[77]. Âñëåäñòâèå ýòîãî èõ ðåàëèçàöèÿ â ïðåäåëàõ êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ôàçû ñòàíîâèòñÿ ñëîæíîé è, çà÷àñòóþ,
äàæå íåâîçìîæíîé. Áîëåå áëàãîïðèÿòíûå óñëîâèÿ
ôîðìèðîâàíèÿ ÀÊÑ ñâÿçàíû ñ ïðîöåññàìè ðàñïàäà è
óïîðÿäî÷åíèÿ ïðè  ýïèòàêñèàëüíîì íàðàùèâàíèè íî-
âîé ôàçû íåïîñðåäñòâåííî íà ïîâåðõíîñòè ïîëóïðî-
âîäíèêà  èëè ÍÑ. Èìåííî ñ ïîìîùüþ òàêîãî òåõíî-
ëîãè÷åñêîãî ïðèåìà âîçìîæíî ñîçäàíèå êîìïîçèöèé
ÊÐÑ � êâàíòîâûõ òî÷åê, íèòåé, ïðîâîëîê è äð.  Ïðè
ïîäîáíîé òåõíîëîãèè íåîáõîäèìî îáåñïå÷èòü ôîðìè-
ðîâàíèå íà ïîâåðõíîñòè íàíîìåòðîâûõ îñòðîâêîâ, êî-
òîðûå ìîãóò ïðåäñòàâëÿòü ñîáîé ÀÊÑ.

Îñíîâîé ñîâðåìåííîé òåõíîëîãèè ôîðìèðîâàíèÿ ÀÊÑ òèïà
ÊÐÑ ÿâëÿåòñÿ êðèñòàëëèçàöèÿ ïî ìåõàíèçìó Ñòðàíñêîãî�Êðàñ-
òàíîâà [4, 5]. Â ïðîöåññå íàíåñåíèÿ òîíêîé  ýïèòàêñèàëüíîé ïëåíêè
íà òâåðäîòåëüíóþ  ïîäëîæó ñ äðóãèìè ñòðóêòóðíûìè ïàðàìåòðà-
ìè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè åå ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ çàâèñèò îò
òîëùèíû ïëåíêè è ãåîìåòðèè ïîâåðõíîñòè. Åñëè ïðè íàðàñòàíèè
ïëåíêè åå ïîâåðõíîñòü îñòàåòñÿ ïëàíàðíîé, òî ïîëíàÿ ýíåðãèÿ
ïîâåðõíîñòè íå ìåíÿåòñÿ, à ýíåðãèÿ óïðóãîé  äåôîðìàöèè (Åäåô)
ëèíåéíî âîçðàñòàåò [7].

Òåì íå ìåíåå ïðè äîñòèæåíèè îïðåäåëåííîé êðèòè÷åñêîé òîë-
ùèíû ïëåíêè òàêàÿ ñèòóàöèÿ ñòàíîâèòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîä-
íîé. Ìèíèìóìó ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñèñòåìû îòâå÷àåò ôîðìèðî-
âàíèå íà ïîâåðõíîñòè òðåõìåðíûõ îñòðîâêîâ. Îñíîâàíèå òàêèõ
îñòðîâêîâ, ñòûêóåìûõ ñ ïîäëîæêîé, ñèëüíî äåôîðìèðîâàíî. Îöåí-
êè ïîêàçàëè [77], ÷òî â ïðîöåññå îòäåëåíèÿ ïëåíêè îò ãðàíèöû

ðàçäåëà ñ ïîäëîæêîé Åäåô óìåíüøàåòñÿ. Áîëåå òîãî, Åäåô âûñòóïà-
åò çäåñü êàê îñíîâíàÿ �äâèæóùàÿ ñèëà� ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ
êëàñòåðíîé ñòðóêòóðû. Îäíà èç ãëàâíûõ îñîáåííîñòåé òàêîãî ìå-
òîäà ôîðìèðîâàíèÿ óëüòðàäèñïåðñíûõ ñóáôàç ñîñòîèò â òîì, ÷òî
ÊÐÑ âîçíèêàþò íà �íàðàùèâàåìîé� ïîâåðõíîñòè íåïîñðåäñòâåí-
íî, ò. å. â óñëîâèÿõ ñóùåñòâåííî áîëüøåé �ñâîáîäû�, ÷åì âíóòðè
ÒÌ. Ïðîöåäóðà òàêîãî ôîðìèðîâàíèÿ ÊÐÑ (êâàíòîâûå òî÷êè,
êâàíòîâûå íèòè) çàâèñèò îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñðåäñòâ òîíêîãî
óïðàâëåíèÿ ïîòåíöèàëüíûì ðåëüåôîì �íàðàùèâàåìîé� ïîâåðõ-
íîñòè [78].

Ìàíèïóëèðîâàíèå àòîìíîé ñòðóêòóðîé ïîâåðõíîñòè ìîæíî
îñóùåñòâèòü èñïîëüçóÿ íåòåðìè÷åñêèå ìåòîäû ëîêàëüíîãî âëèÿ-
íèÿ íà ýòó ïîâåðõíîñòü ñ äîïîëíèòåëüíîé íåòåðìè÷åñêîé ëîêàëü-
íîé ñòèìóëÿöèåé ïðîöåññîâ ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà (ñ ïðèìåíå-
íèåì îáëó÷åíèÿ, èîííîé èìïëàíòàöèè è äð.). Ïðåöèçèîííîå
óïðàâëåíèå ñòðóêòóðíûì ñîñòàâîì è ïðîöåññîì ïðåñûùåíèÿ ãà-
çîâîé ôàçû íåïîñðåäñòâåííî íà ãðàíèöàõ ôðîíòà êðèñòàëëèçà-
öèè, à òàêæå ìåõàíèçìàìè è êèíåòèêîé ïðîöåññîâ êðèñòàëëèçà-
öèè ñûãðàåò çäåñü íå ïîñëåäíþþ ðîëü.

Òàêèì îáðàçîì, íà íàø âçãëÿä, ïåðñïåêòèâíûì
ÿâëÿåòñÿ òåõíîëîãè÷åñêèé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà
ôîðìèðîâàíèè òâåðäîòåëüíûõ ìàòðèö, ãäå îáðàçóåò-
ñÿ ñèñòåìà ñàìîîðãàíèçóþùèõñÿ óëüòðàäèñïåðñíûõ
ñóáôàç â âèäå êâàíòîâî-ðàçìåðíûõ ñòðóêòóð (à èìåí-
íî, àòîìàðíûõ êëàñòåðíûõ ñîåäèíåíèé). Êîíå÷íî, ãåî-
ìåòðèÿ ïîäîáíûõ íàíîñòðóêòóð òðåáóåò ïîëó÷åíèÿ õî-
ðîøåãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàçðåøåíèÿ, à ýòî îãðà-
íè÷èâàåò ðàáî÷óþ òåìïåðàòóðó ïðèáîðîâ òàêîãî êëàñ-
ñà.  Ïîýòîìó ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ ÊÐÑ â ÒÌ ñõî-
äåí ñ ïðîöåññîì îáðàçîâàíèÿ òâåðäîãî ðàñòâîðà, äëÿ
êîòîðîãî áîëüøèíñòâî ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ìîæåò
áûòü ðàññìîòðåíî ñ ïîçèöèé ñòàòèñòè÷åñêîãî ðàñïðå-
äåëåíèÿ àòîìîâ, ôîðìèðóþùèõ íàíîñòðóêòóðó, ïî
óçëàì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.

Â çàêëþ÷åíèå, îöåíèâàÿ ïåðñïåêòèâû ðàçâèòèÿ ñî-
âðåìåííîé òåõíîëîãè÷åñêîé áàçû îáùåñòâà, à òàêæå
ýêñïåðèìåíòàëüíîé è òåîðåòè÷åñêîé ôèçèêè, ñëåäóåò
îòìåòèòü, ÷òî îêîí÷àòåëüíî ìîëåêóëÿðíàÿ ýëåêòðîíèêà
ìîæåò ïîëíîñòüþ ñôîðìèðîâàòüñÿ â ñåðåäèíå òåêó-
ùåãî ñòîëåòèÿ; ðèñ. 3, ïîëó÷åííûé íà îñíîâå àíàëèçà
äàííûõ [4, 6, 74], èëëþñòðèðóåò âåðîÿòíûé õîä ðàçâè-
òèÿ ìîëåêóëÿðíîé ýëåêòðîíèêè è íàíîòåõíîëîãèè.
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