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Изучены основные закономерности в поведении фрактальной размерности 
поверхности при молекулярно-лучевом осаждении (МЛО), динамическое разви-
тие топологии поверхности в зависимости от количества осажденных атомов, ее 
фрактальная размерность и шероховатость. Показано, что фрактальная размер-
ность определяется термодинамическими условиями роста пленки, а первона-
чальный рельеф поверхности влияет на фрактальную размерность только в тече-
ние конечного интервала времени осаждения. 

 
 

ВВЕДЕНИЕ 
 
Понятие фрактальной размерности широко используется в материаловедении. 

Структура вещества, образующегося в условиях, далеких от термодинамического 
равновесия, может быть описана при помощи математического аппарата фрак-
тальной геометрии. Подробное описание понятия фрактальной размерности и ме-
тоды ее расчета можно найти в [1, 2]. Ранее нами [3] было показано, что фракталь-
ная поверхность пленок кремния тесно связана с условиями осаждения пленки и её 
структурой. Структура пленок определялась методами рамановской спектроско-
пии и электронографии. Поверхность пленок исследовалась методом сканирую-
щей зондовой микроскопии. Мы пришли к выводу, что фрактальная размерность 
поверхности пленки является некой универсальной характеристикой термодина-
мических условий осаждения пленки. Так для монокристаллических (c-Si) пленок 
кремния она равна 2.0, для нанокристаллических (nc-Si) и микрокристаллических 
(mc-Si) она заключена в интервале от 2.0 до 3.0 и достигает значения 3.0 для 
аморфных пленок кремния (a-Si). Исследование динамики изменения фрактальной 
размерности поверхности в процессе роста при помощи модельных экспериментов 
— цель данной работы. 

 
 

РАСЧЕТНАЯ МОДЕЛЬ 
 
Согласно классической теории при МЛО сначала происходит столкновение 

атомов пара с подложкой. При столкновении атомы пара могут мгновенно отра-
зиться от подложки или адсорбироваться, прочно закрепившись на подложке, и 
через конечный промежуток времени снова испариться. В общем случае атомы 
пара падают на поверхность подложки с энергиями значительно большими kT, где 
Т – температура подложки. Адсорбированные атомы могут мигрировать по по-
верхности, сталкиваясь с другими атомами, в течение диффузионного времени [4]: 
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где ν0  — частота десорбции адсорбированных молекул, равная частоте их колеба-
ний (≈1014 с-1), ∆Gdes — свободная энергия активации десорбции, Т — температура 
подложки. 

Затем происходит встраивание в решетку. Вероятность встраивания адсорби-
рованного атома в разные точки поверхности неодинакова. Так, в соответствии со 
стремлением системы к минимуму свободной энергии вероятность встраивания 
атома пропорциональна числу соседей в данной точке. Максимум числа ближай-
ших соседей обеспечивает минимум свободной энергии. Вероятность встраивания 
атома в положение 1 (рис. 1) максимальна. Вероятность встраивания атомов в по-
ложения 2, 3, 4 меньше и в положение 5 минимальна. Соответственно возможны 
два механизма роста кристаллов: двумерный, когда встраивание атомов происхо-
дит преимущественно к моноатомным ступеням, и трехмерный, когда атомы 
встраиваются хаотически по всей поверхности растущего кристалла. Двумерный 
механизм осуществляется при высоких температурах подложки, когда диффузи-
онная длина свободного пробега велика, относительно малых потоках осаждаемо-
го вещества и низкой степени пересыщения. В этом случае растут монокристалли-
ческие пленки. Трехмерный же механизм приводит к образованию аморфных 
пленок. В этом случае температура подложки относительно низкая и диффузион-
ная длина свободного пробега мала, поэтому рельеф не успевает сглаживаться за 
счет поверхностной диффузии. 

Для выяснения основных закономерностей динамики изменения фрактальной 
размерности ростовой поверхности мы использовали компьютерное моделирова-
ние методом Монте-Карло. Для простоты мы рассматриваем двумерную модель 
кристалла. Коэффициент прилипания (адсорбции) полагается равным 1, т.е. все 
атомы адсорбируются на поверхности. Атом в нашей модели представляет собой 
кубик размером 1×1. В дальнейшем все линейные размеры будут указываться в 
единицах, равных ребру кубика. Размер кристалла берется равным 512. Применя-
ются циклические граничные условия. 

 

[100]

 
Рис. 1. Модель ростовой поверхности. Цифрами показаны положения  
с различным числом ближайших соседей. В положениях 1, 2, 3, 4 и 5  

соответственно 5, 4, 3, 2, 1 ближайших соседей 
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Алгоритм работы программы следующий. Выбирается случайное место ад-
сорбции. После адсорбции атом выбирает наиболее энергетически выгодные места 
в пределах длины корреляции L и встраивается в положение с наибольшим числом 
соседей (рис. 2). Так, наиболее выгодным является положение 1 с числом соседей 
равным 7, далее по вероятности идут положения 2, 3, 4, 5 и 6. При L = 0 атом 
встраивается в месте адсорбции. Соответственно при малых длинах корреляции L 
реализуется трехмерный механизм роста, а при больших – двумерный. 

Фрактальная размерность рассчитывалась с помощью построения кривой Ри-
чардсона. Подсчитывалось количество клеток N(r) размером (ar×r) (ar – по верти-
кали, r – по горизонтали) и строилась зависимость ln N(r) от ln r. Наклон прямой 
равен фрактальной размерности профиля ростовой поверхности. Размер прямо-
угольника r пробегал значения от 1 до 512, увеличиваясь в два раза (см. [5]). На-
клон кривой определялся методом наименьших квадратов. 

L L

место
адсорбции

1 23 4

5 6

 
Рис. 2. Ростовая поверхность двумерного кристалла. L — длина свободного пробега атома. 

На рисунке L = 4. Встраивание адсорбированного атома произойдет в положение 2.  
Число соседей в положениях 1, 2, 3, 4, 5, 6 равно 7, 5, 4, 3, 2 и 1 соответственно 

 
 
Фрактальная размерность для несамоподобных кривых зависит от масштаба, на 

котором производится ее оценка [1]. Масштаб задается введением масштабного 
множителя a. В нашем случае a = 4. Такое значение а было выбрано для того, что-
бы избежать влияния на фрактальную размерность конкретного расположения 
отдельных атомов на ростовой поверхности. Это несущественно для сильно изре-
занных кривых и практически не влияет на значение фрактальной размерности. 
Для гладких же кривых а = 4 дает некий сглаживающий эффект и фрактальная 
размерность не зависит от конкретно взятой конфигурации атомов.  

Также определялась шероховатость профиля: 
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где  z — средняя высота профиля, zi — высота в i-й точке профиля.  
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РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТА И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 
 
С помощью предложенной модели мы изучили динамику изменения фракталь-

ной размерности ростовой ступеньки D и шероховатости Ra от количества осаж-
денных атомов N. 
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Рис. 3. Зависимость фрактальной размерности D и шероховатости Ra ростовой  
поверхности от количества осажденных атомов при разных длинах корреляции L.  

Осаждение начиналось с моноатомно гладкой поверхности 
 

На рис. 3 показано изменение фрактальной размерности ростовой ступеньки и 
шероховатости при росте с гладкой поверхности. Фрактальная размерность на-
чальной поверхности равна 1.0, а ее шероховатость равна 0.0. Как и следовало 
ожидать, при осаждении атомов ее фрактальная размерность и шероховатость рас-
тет. При значениях длины корреляции L больших нуля фрактальная размерность 
после осаждения порядка 2000 атомов (4 монослоя) входит в участок насыщения и 

Количество атомов 
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флуктуирует около среднего значения, определяемого условиями осаждения. При 
малых длинах свободного пробега фрактальная размерность входит в участок на-
сыщения позднее (рис. 6).  
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Рис. 4. Профиль ростовой ступеньки с максимальной шероховатостью Ra = 0.5 в начале 
осаждения. Фрактальная размерность профиля D = 1.13 ± 0.04. Осаждено 256 атомов при 

длине корреляции L = 30 
 
При больших длинах корреляции L в начале осаждения фрактальная размер-

ность резко возрастает до значения порядка 1.15, а затем спадает до значения, оп-
ределяемого длиной корреляции. Это связано с тем, что в начале ростовые сту-
пеньки отсутствуют и атомы встраиваются в случайных местах. Получаются 
профили, подобные показанному на рис. 4. Их фрактальная размерность как раз 
равна 1.13 ± 0.04. Как только расстояние между случайно расположенными атома-
ми станет близко к длине свободного пробега, поверхность начинает сглаживаться 
за счет поверхностной диффузии и ее фрактальная размерность уменьшается.  

Осцилляции же шероховатости Ra при больших длинах свободного пробега 
связаны с конечным размером кристалла. В начале осаждения средняя высота 
профиля z равна 0.0. При осаждении средний уровень профиля z возрастает, соот-
ветственно растет и Ra. После осаждения 256 атомов (половина длины кристалла) 
za достигнет значения 0.5, так как при больших длинах корреляции рост преиму-
щественно идет за счет разрастания ростовых ступеней, а шероховатость соответ-
ственно будет равна 0.5. При дальнейшем осаждении z приближается к значению 
1.0, а шероховатость соответственно уменьшается. Как только ростовые ступени 
сомкнутся на поверхности (осадится один монослой), шероховатость упадет до 
нуля и процесс повторится. Максимальное значение 0.5 шероховатости достигает-
ся, когда осаждается 256 атомов (рис. 4).  

Фрактальная размерность поверхности при таком росте не испытывает осцил-
ляций, так как она зависит не от шероховатости профиля, а от его длины. При раз-
растании ростовой ступени длина линии не меняется вовсе или же меняется незна-
чительно. То есть можно утверждать, что фрактальная размерность характеризует 
не сложившуюся топографию поверхности, а ее структуру. 

На рис. 5 приведены профили поверхностей и зависимости Ричардсона после 
осаждения 10000 атомов (порядка 20 монослоев). Как и следовало ожидать, при 
малых длинах свободного пробега растут сильно шероховатые поверхности с 
большими значении фрактальной размерности. Здесь в основном реализуется 
трехмерный механизм роста. При больших же длинах свободного пробега поверх-
ности растут более гладкими, их фрактальная размерность приближается к 1.0. 
Сглаживание происходит за счет двумерного механизма роста. 
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Рис. 5. Профили ростовой поверхности (слева) и кривые Ричардсона для них (справа) для  
различных значений длин корреляции L. Показаны шероховатость профиля Ra и фрактальная  
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Рис. 6. Зависимость фрактальной размерности D и шероховатости Ra ростовой поверхности 

от количества осажденных атомов при разных длинах корреляции L при осаждении  
106 атомов (порядка 2000 монослоев). Осаждение начиналось с моноатомно  

гладкой поверхности 
 
 
Немаловажно, что фрактальная размерность имеет участок насыщения (рис. 6). 

Причем для длин корреляции, больших нуля, этот участок достигается при осаж-
дении нескольких монослоев (порядка 2000 атомов). Профили получающихся по-
верхностей приведены на рис. 7. При нулевых длинах корреляции участок насы-
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щения достигается значительно позднее. Но нулевые длины корреляции означают 
полное отсутствие поверхностной диффузии, что маловероятно в реальных систе-
мах. На участке насыщения фрактальная размерность флуктуирует около некого 
среднего значения, определяемого только длиной корреляции L. Флуктуации име-
ют большой период и связаны со случайной перестройкой рельефа. Таким обра-
зом, фрактальная размерность поверхности характеризует саму структуру расту-
щего кристалла, так как структура как раз и определяется условиями роста. 
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Рис. 7. Профили поверхности после осаждения 106 атомов при разных условиях осаждения. 

Указаны длина корреляции L, фрактальная размерность D, шероховатость Ra 
 
 
На рис. 8 представлены зависимости усредненной фрактальной размерности и 

шероховатости профиля после осаждения 106 атомов от длины корреляции. Ус-
реднение производилось по последним 30 точкам. Как видно из графиков, фрак-
тальная размерность и шероховатость определяются условиями роста кристалла. 
Но шероховатость профиля менее информативна. К примеру, профили на рис. 9 
имеют примерно одинаковую шероховатость, но их структура и условия осажде-
ния совершенно разные. Поэтому для характеристики термодинамических условий 
роста кристалла разумней применять именно фрактальную размерность, а не ше-
роховатость поверхности. 

Следует сказать несколько слов о длине корреляции L в нашей модели. Оче-
видно, что L зависит от коэффициента поверхностной диффузии атомов. Но нельзя 

а б 

в г 
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просто свести L к диффузионной длине. Длина корреляции определяется такими 
факторами, как степень насыщения в процессе роста, разориентация подложки, 
наличие примесей и т.д. Таким образом, длина корреляции скорее характеризует 
соотношение двумерного и трехмерного механизмов в процессе роста кристалла.  
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Рис. 8. Зависимость фрактальной размерности и шероховатости поверхности от длины  
корреляции. Аппроксимация произведена с помощью дробно-рациональной функции 
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Рис. 9. Примеры поверхностей с близкой шероховатостью, но разными условиями роста 

 

Для перехода к трехмерному кристаллу к фрактальной размерности нужно 
прибавить единицу. При преобладании трехмерного механизма роста (малые L) 
поверхность получается сильно шероховатой, фрактальная размерность близка к 
3.0. Получаются аморфные пленки. При двумерном механизме роста поверхности 
получаются более гладкие с низкой фрактальной размерностью (порядка 2.0). Это 
поликристаллические и микрокристаллические пленки. Кристаллы состоят из зе-
рен, прорастающих через всю пленку [3]. Можно утверждать, что размер зерна и 
длина корреляции взаимосвязаны. Экспериментально зависимость фрактальной 
размерности от размера зерна была исследована нами в [3]. На рис. 10 приведена 
экспериментальная зависимость фрактальной размерности от размера зерна и ре-
зультаты моделирования. Моделирование дает те же самые качественные законо-
мерности, которые наблюдаются в эксперименте. 
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Трудность же в согласовании экспериментальных данных с данными модели-
рования заключается в различии масштабов измерения фрактальной размерности. 
Длина корреляции L в нашей модели имеет атомный масштаб, а при исследовании 
поверхности, к примеру, методами атомно-силовой микроскопии (АСМ) полу-
чающиеся топограммы представляют собой свертку реальной топографии поверх-
ности с формой зонда. Зонд имеет радиус закругления порядка 50 нм, то есть не-
избежно теряется информация об атомарном уровне масштаба. 
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Рис. 10. Экспериментальная зависимость фрактальной размерности от размера зерна (а)  
и результаты моделирования (б). Экспериментальная зависимость взята из работы [1] 
 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Фрактальная размерность D определяется термодинамическими условиями 
роста кристалла, такими, как температура подложки, степень пересыщения, ско-
рость осаждения. Фрактальная размерность характеризует не только сложившуюся 
топологию поверхности (шероховатость, размер зерна и т.п.) но и ее способ по-
строения (предысторию). Таким образом, фрактальная размерность тесно связана 
со структурой материала. Моделирование показало, что она входит в участок на-
сыщения уже после осаждения нескольких монослоев, т.е. фрактальная размер-
ность определяется уже не свойствами подложки, а свойствами растущей пленки, 
которые, в свою очередь, зависят от условий роста. Шероховатость же поверхно-
сти характеризует больше топографию поверхности, хотя тоже связана с условия-
ми роста. Можно привести примеры поверхностей с одинаковой шероховатостью, 
но разной структурой и разными условиями осаждения. 
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