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1 О бідай характеристика работы.

1.1 Актуальноетгь темы.
В последнее время исследование нелинейных явлений в плешах, адсорби­

рованных на кристаллических поверхностях, вызывает все возрастающий инте- 
рес. Например, хорошо известны эксперименты по исследованию 
поверхностной диффузии металлов на металличесхих подложках, демонст­
рирующие вгжную роль коллективного движения адатомов.

Одним из частных случаев адсорбции на поверхности является квазиодмо- 
мерная плены. Т » ,'е  пленки встречаются, нзлріімер, при адсорбции на ступен­
чатых (вииинальных) поверхностях полупроводников и на “бороздчатых” гранях 
металлов. В этих случаях пленки можно рассматривать как состоящие из 
ышинезаьисимых цепочек, адсорбированных атомов (адатомов). Существую­
щие теоретические модели имеют ограничения, не гючроляюшие расширить 
круг описываемчх адсорбционных систем (адсистем). Например, часто ис­
пользуемая модель решеточною газа, предполагает, что, во-первых, тепловая 
энергия системы должна быть намного меьыие энергии активации диффузии 
одиночного атома £д,а во-вгорых, взаимодейст вие между адсорбироканньгми 
частицами предлолагается очень слабым, Так что «томи локализуются лишь 
в определенных адсо)Лиионных местах. Такая модель может быть использо­
вана только для описания систем с адсорбцией газов и, следовательно, она 
неприменима для адсистсм металл-металд, где энергия взаимодействия 
между адатомами порядка энергии  активации одиночного ат ома.

В последнем случае необходима модель, позволившая бы адсорбирован­
ным атомак- твигаться более или менее сжхЗодно вдоль поверхности. Такую 
возможность дает известная модель Френкеля-Конторовой, описывающая по­
ведение одномерной гармонической цепочки атомов, помещенной йо внешний 
периодический потенциал В случае ядсистем роль периодического потенци­
ала играет потенциальный рельеф подложки. Эта модель является практически 
единственной, позволяющей аккуратно о< іиса гь согласованное движение частиц 
и тем  самым обменить некоторые диффузионные хзрак гериетжи. В длинно­
волновом пределе возбуждения В модели Френкедя-Конторовой (ФК) описы­
ваются известным нелинейным дифференциальным уравнением - 
ошус-ураянением Г ордена (SG).
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С теоретической тонки зрения актуальность проблемы заключаете* в 
необходимости исследования нелинейных моделей, описывающих диіізмику 
адсорбированных пленок с учетом реальных законов взаимодействия между 
здатомами.

С практической точки зрения рїзультг’и  исследования нелинейных моде­
лей, типа рассматриваемой в настоящей {чботе, важны для кыяс:;;ик>< механйЗ- 
мов поверхностной диффузии, рост-» . '“ Сгал;юя, катализа., и т.д.

Изучение пове- -ностной диффузии адчастиц имеет большое значение для 
микроэлектропик», {шпример, для списания процесса старения мікросхем), 
эмиссионной электроники, технологии выращивания монокристаллов, гетеро­
генного катализа (поверхностная диффузия является одной из стадий катали­
тической реакции), пайк.1, сварки, Поіюішовой металлургии (процессы 
растекания и спекания), коррозия t кталлс а. Более того, явление поверхностной 
диффузии интересно с обшеф:, зичесхой точки з|>гния, гак как диффузия про­
исходит в двумерном снос (а на анизотропной под ложке - я квьзиодномерных 
каналах), причем относителыпя концентрация адчастиц может меняться в 
цюроком диапазоне (6 = 0  - 1), так что адпиенка проходит черч.? множество 
различных структур. Кроме этого, изученная модель используется для описа­
ния дислокаций в твердых телах, плоских доменных Стенок в магнитных 
материалах, вихрей в длинных джозефсоновских контактах, юлн зарядовой 
плотности в квазиодномерных проводниках.
1 .2  Цель psfetr-K

Целио работы является аналитическое и численное исследование статиче­
ских и динамических характере гик цепочки ангармонически взаимодейству­
ющих адсорбированных атом ов в рамках обобщенной м одели  
Френкеля-Конт оровой.

1.3 Научная новизна
Научная новизна заключается в том, что в работе впервые:
• Вычислены параметры кинкое и актикинков (эффективная масса /пи  
амплитуда рельефа Пайерлса Е  р) в модели ФК с ангармоническим 
взаимодействием.

• Определи. :л*ок зззимодействих к инков в модели ФК с 
экспоненциальным и дальним (степенным) взаимодействием между 
атомами для покрытий в -  1 ( в- отношение числа атомов к числу 
минимумов внешнего штенциалз).
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• Вычислена зависимость /77и £  ? от степени покрытия.
• Найдены параметры связанных пар ктж-антиы»* (бри эк рое) большой
•квглитуды ш нелокальной модели ФК.

• Используя феномедалогичосхий іюдход проиедена оцеьжг 
коэффициента химической диффузии системы.

1.4 Защищаемые положения
Ка а іи ю у  выносятся следующие положения:
• Изучено гюведение овиоме)*(ой цепочки адатомов » модели ФК с 
учетом ангэрмонизма взаимодействуя между іш ш  и іхжазано, что 
учет ан»армонизма приводит к рааличюо параметров линка и 
антиккнка.

• Выведено интегро-диффе{ хч ішальное уравнение движения, 
описывающее динамику цепочки ФК в континуальном приближении, и 
найден закон взаимодействия кинкоь

• Р&ссчитана зависимость высоты рельефа Пайерлса Є р и  эффястивной 
массы т  от коникиттаїши адатомов ? и показано, что функции Є р ( 9 ) 
и т ( в ) испытывают скачки при каждом рациональном покрытии в, 
т.е. имеют вид обратной “чертовой лестницы”.

1.5 Апробация работы
Результаты работы докладывались № Рабочем со&ешаь.лк “Теория солито- 

нов и приложения” (Юрмала, 1ЭД6Х 7-й Всесоюзной конференции по росту 
кристаллов (Москва, 1988), 6-м Международном симпозиуме “Континуаль­
ные .модели и дисхретные системы* СДижон, 1989), 2-й Всесоюзной конферен­
ции “Поверх* rn. - 89” (Черкоголовка, 1989), Международной конференції 
“Фононы - Ь'Т (Хейдельбург, І989), 4-й Международной рабочей ижойв пс 
нелинейным и турбулентным процессам в физике (Киев, 1989Х Между,: юод- 
ной конференции “Нединейчая наука: следующее десятилетие” (Лос-Аламос, 
1990), Международной рабочей ижсые по'фкзже конденсированного состоя­
ния, атомной и молекуляріюй физике (Триест, 1990), 21-й Всесоюзной конфе­
ренции по эмиссионной электронике (Ленинград. 199GX Международной 
школе “Фазовые переходы и релаксация в системах с конкурирующими энер­
гиями” (Гейло, 1993).
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1.6 Публикации
Основной материал диссертации изложен е 5 печатных работах, опублико­

ванных * советских и зарубежных журналах.
1.7 Структура и объем диссертации

Диссертация состоит из «ведения, чет ырех глав, заключения и списка ж п г  
ратуры из 126 наименований.

2 Содержание ^исххртации

2 .1  В в ед ен и е
Во введении лана общая хьрил еристика диссертзции, краткие содержания 

всех глав работы, обсуждала ее актуальность и сформулирована гуль. Здесь 
тхж е обосновано применение одномужой модели Френкеля-Кон5 оровой к 
описанию такого физического явления, как поверхност пая диффузия в адсорби­
рованных пленках.
2 .2  П ер вая  гл ав а

В первой главе проведен обэор литературы, посвященной теоретическим 
представлениям о модели ФК. Здесь рассмотрена классическая цепочг-а ФК, 
которая в континуальном пределе описывается хорошо кзвес т нмм уравнением 
SG, ха{иктерчзуюшим распространение юлны ь присутствии “захватывающе­
го" потенциала 
и —и ' ‘ + sm/v= О ,
где и- смещене атома из минимума потенциального рельефа. Известно, что 
решением уравнения SG является суперпозиция элементарных возбуждений 
KHHKOR, "бриэеров” и фононов (линейных волн). Решение типа кинкл имеет вид

и *  4 arctg jexp[ ]}, где у  сгорс гь к инка, t/g - ширина кинка.
(Jo

В разделе 1.3 диссертации рассмотрен случай учета дискретности цепоч­
ки, что необходимо при рассмотрении адсорбции на кристаллических повер­
хностях Тогда свободное движение кинкл, соответствующее континуальному 
уравнению SG, заменяется его движением в периодическом потенциальном 
рельефе ГІайерлса-Набарро. Двигаясь в рельефе Иайерлса, киї к  периодически
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изменяет мои параметрит, wo ширина уменьшается по сравнению с контину- 
алшьім пинком и выражается формулой

d  ев (/§ /1 Л
( 1 ” n r , -7TWTJ12(1  - ( / )

где Мі шнринз SG кинка, h  -- # s (D q/  Со, Со- скорость звука. О) о • частота 
колебаний атомов в минимуме потенциального рельефа. .?s * период внешнего 
потенциала. По мерс уменьшения ширины кинка происходит его радиационное 
торможение с последуюишм пиннингом, т.е. кянки не могут распространять­
ся свободно, как ь нея})фЫ8ной системе.

В разделе 1.4 исследсжано изменение характеристик кино при нарушении 
синусоидальности потенциала подложки. Учет нешнусоидажной формы 
внешнего потенциала приводит к изменению параметров мака. Используя 
форму внешнего {ютенциала, предложеиіїук> Пейраром и Ремуасне . 
rjr 1 0  (1  - г г )[ 1 -с<г- (2плУ а% ))
J'S  •= » •  о  А • “— -------ч----- -------------------------------------------------- --------------- ,

1 [1 + г  + 2 го ж {2 п лУ  <?s)]
где! г  I < 1, в континуальном приближении отклонение ф о р М Ы  внешнего потх 
шала Vs. ( .г) от синусоидальной приводит к изменению формы кинул и его 
эффективной массы и к режому возраст»-veo высоты рельефа Пайерлса.

Раздел 1.5 диссертации поошнен rjmshmjo ангармонического взаимодейст­
вия между бдажаишими соседями в цепочке ФК. Из рассмотренных работ 
сл ед и т , что учет энгармонизма приводит к сужению кинка но сравнению с 
знтикитом, что не характерно для гармонической цепочки ФК. Кроме этого 
в случае' учета энгармонизма кин»; приобретает большую, чем антикинк, эф­
фективную массу.
2 .3  В т о р а я  гл ав е

Во btOjOOk главе проведено численное исследование нелокальной модели 
ФК с подробным описанием модели и методики вычислений.

Раздел 2 1  «освящен описанию используемой модели, приведен гамильто­
ниан с учетом разнсто типа взаимодействия между адатомами, а именно: 
экспоненциальный V \  х )  = ?дехр\ - & ( х /  < 3 s ) ~ i ] } ( r a e  f! - параметр 
нелинейности), моделирующий “прямое” взаимодействие между адсорбиро­

ванными атомами и степенной .г) -  V о I ..11n , п  1 1, учитываю­
щий дальний характер взаимодействия частил между собой. Поведение 
частиц, адсорбированных на металлической подложке моделировалось с по-
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мощью степенного типа взаимодействия; при > 7= 3- диполь-диподъное и 
ку .поповское - на полупроводниковой подложке при 1.

Дано определение киша (знтикинка) как минимально возможною топо­
логически устойчивого сжатия (растяжения) соизмеримой структуры адато­
мов. Приведены примеры киша (антикинка) для покрытия 0 - 1  (кишу 
соответствует лишний адатом, антикимку - вакансия) и для более сложных 
структур, а также метод определения параметров кинха {анпшяжя), его 
эффективной м асс 1 т  и высоты рельефа Гіайерлса. Эффективная масса к инка 
рассчитывалась по формуле

относительно минимума потенциального рельефа, а амплитуда рельефа Па«- 
ерлса определялась как разность между желчней системы Е{ л) и ее мини­
мальным значением £ {  0 ) (основным состоянием системы).

Учет дяльнодеііству'юікего характера нздимодействия между ад атома ми 
приводит к дальнему взаимодействию и между кинкамк.

Модель имела следующие независимые параметры: 
концентрацию исходного покрытия в і , па фоне которой изучалось движе­

ние кчнков,
амплитуду и характер взаимодейст им (экспоненциальный или сгепенной) 

между адатомзми,
При изучении ЯЗЗИМОДЄЙСГВИ* между КИНКиМИ вволилась величина Q  оп­

р е д е л я ю щ а я  расстояние между кинками, » <?<? где я= д /  а*. ,

параметр г, характеризующий форму периодического рельеф подложки. 
Методика расчета адиабатического движения киика представлена а рачделе 

22, где стационарное состояние системы находилось из решения системы 
уравнений

в которой У{ Х\ ) ■ потенциальная з ргия сисгемн В работе исполь­
зовался подход, состоящий в решении уравнений движения;

где л?а - масса адсорбированного «тема, а = лу  смещение атома

П7а -П *
c U
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s которые введена сила трения Л  ~ а ?ґі, где / \  ' сил* тормозяпда

движение атомов, 71 ■ коэффициент трения.
В  р е з у л ь т а т е  расчета были получены след>юшие хара? топистики кмыкж
ПОТеНІІИаЛЬТЇЬШ рЄЛЬ<?ф ЇІЗМЄ0ЛСЯ £  р  й ’ * П З С Я * » ' ад*лП~*М'П~УДа и  пара­

метр />, введенный по аналогии с параметром г, входящим а формулу 
ГТейраря-Ремуасне:

эффекттакгя -лассз мта^З -»( -V), тЛЖОШеЙСЯ фушамей &ООрДИЯ8ТЫ 
кинка Л;

энергия образования пары шнк-анпжиия £раЫ 
энергия взаимодействия киикоа
В следующем разделе (23) приведены основные результаты численного 

моделирования, которые показывают, что с учетом знггрьшшзьг азяимодей- 
ствия между ала тома ми (например, для экспонешшального т и т  взанмодей- 
сівих) происходи ырушение симметрии между кинком и антикиююм, 
которая присуща кдагсичесхой модели ФК с гармоническим потенциалом 
язаимодейс» чия частин. Причем, по мере увеличения параметра нелинейности 
/S ^йсшеплетше” характеристик увеліїчивается. Аналогичные кривые получены 
И ДЛЯ других ТИПОВ Ніл и мо действия эдгтомов ■ кулоновского и липоль-диполь­
ного, а также для диполь-дипольного взаимодействия при разных покрытиях 
9 = /У  q, имеющих простую {f>- 1) и сложную (/?> 1) элементарную ячейку 
(где р-  число атомов в элементарной ячейке, q- размер элементарной ячейки). 
По мере увеличения числа атомов в элементарной яче ike “расслоение” харак­
теристик £ р ( / )  и /57(/) убывает, поскольк у вза имодейсгвие между эле- 
ментарными ячейкамй обуславливает нехомплемента рность характериспж 
кинка и антикинка

Зависима ги £ Р( /*) и У77( />  изменяются, если учесть несинусоидаль- 
ность рельефа подложки, т.е. отклонение параметра /{параметр, характеризу­
ющий несинусоидальность рельефа) в формуле Пейрара и Ремуасне для 
внешнего потенциал?, от куля. Для г> 0 максимум потенциальной энергии 
системы всегда соответствует такой конфигурации в расположении атомов 
цепо-жи когда “лишний атсм находится на вершине” одного из максимумов 
внешнего потенциального рельефа, а минимум - конфигурации “два атома, 
расположенных симметрично в одном минимуме” потенциального рельефа. 
А для случая г<0 расположения атомов, covrwnствующие максимальному и
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минимальному значению потенциальной энергии системы меняются места­
ми и функция £  ? ( / )  становится немонотонной.

И, наконец, зависимости параметров кижа и антикюжа от степени пскры- 
тия в для диполь-дилольного апимодейс гвия, например, £  р( 9 ) и .п{в ), 
имеют вид обратной “чертовой лестницы”.
2.4 Третья глава

В третьей главе приведено аналип^ческ^е исследование обобщенной мо­
дели ФК. Первый раздел этой главы рассматривает случай слабой связи, когда 
Vи < < Е  а (где Го • энергия взаимодействия атомов, занимающих соседние 

адсорбционные м ест). Интересно, что в этом приближении эффективная 
мзсса кинка, /т? энергия рождения шры кинк-антихинк, Е  pair, а также разница 
амплитуд рельефа Пайерлса для кинка и йнтикинка, бЕ р, зависят только от 
размера элементарной ячей ;и у

Другой предельны:! случай, £о >> Е  а > т.е. приближение сильной связи, * 
описан во втором разделе В :>том приближении, когда относительные смехце- 
1ИЯ атомов цепочки малы, можно использовать континуальное приближение. 

Однако, континуальное приближение может быть введено лишь для простой 
элементарной ячейки. Поэтому аналитическое рассмотрение проводилось 
лишь для систем с покрытием в = 1/  д.

Было учтено два типа взаимодействия атомов цепочки: экспоненциальный 
и степенной. В случае экспоненциального квммадойс т а  модель июдилась к 
локальной, а для степенного взаимодействия • к нелокальной.

В локальной модели поведение системы описывалось уравнением типа SG 
І/ + яп  и - и '  ' (1 -C L u ' ) = 0  , 
однако с поправкой
СС= -  {а/ d)\ У  ' ' ( яу V  ' (я) ].
В этом случае, также как и в приближении слабой связи, учет энгармонизма 

приводил к тому, что дЕ р * 0.
Таки : образом, полученные результаты аналитического рассмотрения 

говорят о том, что учет энгармонизма взаимодействия атомов в цепочке ФК
приводит к растеплению параметров кинка и антикилка, а Е  pair и &Е р опре- • 
деляются взаимодействием между элементарными ячейками исходной 
структуры, а не взаимодействием между ближайшими атомами.
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Поэтому, чем СЛОЖЧЄЄ ЭЛРМеНТШрНаЯ ячейка (т.е., чем больше р  и d„ тем 
болыие ее размеры и тем  меньше взаимодействие между элементарными
ячейками и, следовательно, тем меньше В  pair к б£  р .

Рассмотрению нелокальной модели 8 приближения Г̂ ЛЬНОЙ связи гкхм- 
щеи следующий раздел дисгертнзгл

3  случїс стгпьнного потенциала межатомного взаимодействия лонтику 
альный предел приводит к югтетродифференциальному урзянешаа;

д  f  сії"
и - o ' ' + smt/-<4-jr- J ---------~ [ г / ' (x+ x '  ) + W ( x - x '  )3“ 0

( x '  ) n
(где з /  d™ I/ JCu которое опйоаеег динамику цепочки с нежжалы«м

взаимодействием амплитудой: А  ж ( я/ fiO*n ' 1V п (п +  1> Аэлитмче- 
схое решение интегродифференмиального уравнения найти сложна Это мож­
но сделать лишь численно. Од}5зсс, оказалось, что статическое решение этого 
уравнения т о н  кинка всегда существует, а его асимптотика является стеленной

и( х )  * ХГСяА/ | М п * 1. х — <ч что существенно отличается от їсимпто 
тики SG кинка, аоторая эшюненшалша ( и  ( х )  «  ехр ( ~ х /  d ) , \

Степенная асимптотика обуславливает тжже степенной характер взаимо­
действия китов в системе с нелокальным ss с  одействием частиц что под­
робнее рассмотрено в следующем, четвертом, разделе

Действительно, если рассматривать кити на фоне соизмеримой структу­
ры с в = 1, то они представляют собой лишние атомы. Мы же предполагаем, 
что атомы в нашей модели взаимодействуют по степенному (дальнедейст­
вующему) закону. Следовательно, таким же образом должны взаимодейство­
вать и кити. Однако, то обстоятельство, что кити  являются “мягкими” 
х.ваэичастицаг "і, приводит к изменению их формы при их взаимодействии и. 
следовательно, х «кладу в энергию системы, т.е. возникает дополнительнее 
взаимодействие между китами, т .е  v in (x ) ж Ц п ® \х )+  Ип ж).Та­
ким образом, учет дальнего характера взаимодействия частиц приводит к 
тому, что закон взаимодействия хитов обуславливается кладами от двух 
механизмов -

. . • «* 
дальнодействия Jin^ J( ж )»  Уі>\ я' x \ R; Уа -  Уо/ ^ п + 2 и

перекрытия их “хвостов” \х\ ~Ф+ 2) Эго существенно отли­
чается от взаимодействия киикж, для котерю: допущение шииодействия
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ближайших с о сед ей  приводит к тому, что ж )  « 0, з  перекрытие “хво­
стов” носит экспоненциальный характер: v«c ,г) ш exp (~.г/ cfy

В результате, с учетом дипо льного взаимодействия (/г -  3) установлено, 
что взаимодействие кинкои определяется законом: Л е<у (<3 »  ~ \  а для
г.улоновского потенциала ( л -  1) получена зависимость 
hco{(?) *» >? к р ( -у  <?), где <Л>пре гтеляет расстояние между кимсами. Таким 
образом, взаимодействие между *» ? -зняет форму кинка и его харак­
теристики - эффективную массу и высот > рельефа Пайер.лсз. Однако, расчет 
іюказал, что эти изменения малы для < - '■ 5. поэтому ими можно пренеб­
речь.

Кроме того, были оценены амплитуда Літах и -нергия бриэерз .Zfbreather 
(связанной пары кннх-ачтикинк) баянной амплитуда* Окуталось, что в этом

случае4 fnax «  О) 2/ *-п + ̂ больше амплитуды бризераЖ, которая пропор­
циональна | In (У I (где СО - частота внутренних колебаний бризера), а Зііергия 

такого бризера jfbreather «  (1)гп/ <-п+ ^  меньше знсртсвдSG брижра,которая

::ропорциотальна а 9-.
Следовательно, поведение системы в случае с простой элементарной 

ячейкой (0 = 1/  ф в приближении сильной связи будет описываться интегро- 
дифференциальным уравнением. К сожалению, для структур со сложной 
элементарной ячейкой (в = р /  д, / / *  1) мы получим систему интеїро- 
днфференциальных уравнений, что значительно усложнит поиск решения.

Для упрощения описания системы использовалась процедура перенорми­
ровки. Эта операция позволяет приближенно преобразовать с труктуру со слож­
ной элементарной ячейкой (например, с во = 4 /  3) в структуру кинков с 
простой элементарной ячейкой (например, с 5 к = 1/ 3). Полученную струк­
туру кинков Ок можно также рассматривать как цепочку ФК, однако, роль 
атомов в ней будут выполнять к.инки (которые можно рассматривать как 
квазичастицы), взаимодействующие по закону взаимодействия кинков и поме­
шенное во внешний периодический потенциал Пайерлсз-Набарро с амплиту­
дой Є р, меньшей, чем амплитуда исходного потеї одиала £  а- В такой цепочке 
кинков возможны возбуждения в виде суперкинков и суперангикинков со свои­
ми характерными параметрами. Процедура перенормирожи может быть 
повторена столько раз сколько это будет необходима
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Численные расчеты совместно с процедурой ^ерекорммрояки” позволили 
построит >. зависимость высот ы рельефа Пайерлса Є у от концен траиии адато­
мов 0 при постоянном параметре степеїтого закона взаимодействия ада- 
томов, кот орая имеет вид обратной "чертовой лестницы”.
2.5 Четвертая глава

Все описанные выше результаты относятся к статическим характеристи­
кам КИНКОВ при нулевой темп^втуре. Нас ЖО ИНТертыЯИ диффузионные 
характеристики адсорбированного слоя, для описания которых важны динами­
ческие характеристики при ненулевой температуре. Этим яопросам и посвя­
щена четвертая глаза настоящей диссертации, которая называется 
“Массоперенос в цепочке Френкеля - Кон горояой”.

В нервом разделе этой г.чавы (4.1) вдел* гея определения (в зависимости от 
изучаемого п(»цесса) трех различных коэффициентов диффузии: коэффдоиек- 
та самодиффузии и коэффициентов коллективной и химической диффузии. 
Для системы взаимодействующих частиц эти три коэффициента ifc соы 
ют. Таким образом:

коэффициент самодиффузии

л  “ w S  -I * %( Г) ) * d/-
J= 1  0

т.е. он определяет среднаквадрй'ПР&юе смещение выделанного «тома за дли­
тельный промежуток времени:< [ л Ц / )  - л г ^ О) }  г> “  /■* » ;

коэффициент коллективной Дііффузии
я»

Цг = / *  + 4 Х  J * ^ ( О Й , ( 0 ) >«*Л 
І* Ґ  0

который описывает диффузию 'центра масс системы 
<[ У( / )  -К (  0 ) ] г > ж 2/Jfj Г, /-• оо где У- координата центра масс; 

коэффициент химической диффузии

л  = л ь  /  %>
где - статическая восприимчивость системы.' Коэффициент /Д. определяет 
атомный поток /  з  неравновесном состоянии, .\огда концентрация атомов 
отклоняем с£ от равновесной величины /1 

д< J> * — D C “5 — * ж) >
О х

і ,1 
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Очевидно, что для расчета коэффициента диффузии необходимо получить, 
корреляционную функцию системы при ненулевой температур*. Описание же 
системы при ненулевой температура требует учета энергообмена между 
подложкой и цепочкой адатомои. Динамика системы в этом случае будет 
описываться не уравнениями движени* Ныотона, а уравнениями .Ланжевена.

В простейшем случае, когда в системе находится один киї*, систему 
уравнений движения для атомов удается свести к уравнению типа Лаижевена 
ляг ною
т%  + /nTJ,Y+ V' (ЛО» 6/"(/)

<bf(t)6F<Kr  )> •= Щ т Н  Г Ц  t - r  )

где А '- координата кинка, т  - его масса, Ті ■ коэффициент трения для кинка, 
Vtk - потенциальная энергия Пайерлса-НаСарро для кинка, iF -  флуктуир><юшая 

случайна* сила, действующая со стороны термостата на кинк. Решение этого 
уравнения описывает диффузионное движение кинка с коэффициентом диффу­
зии J )к, который определяется с помощью теории Крамерса.

Важную роль в процессе массопереноса играет восприимчивость системы. 
Статическая восприимчивость сист емы может быть определена с помощью 
одного из следующих выражений

где f i  • химический потенциал, Р- давление. Восприимчяэостт, характеризует 

“порядсж* в системе» поскольку % » 0 для упорядоченного состояния (для

о,аномерных моделей при Т -  0) и ^  = 1 в состоянии полного разупорхда- 
чения (например, при / ’-*«).

Используя идеологию идеального газа ш  ков основное состояние системы 
при ненулевой темперзтуре можно рассматривать как исходную структуру 
атомов с небольшим числом термически возбужденных пар кикк-знтикинк. 
Температурная зависимость^ 7) для простых структур с в = 1/ д  в интер- 
вале температу р !&<< Є к экспоненциально возрастает и но мере роста стре­
м и тся  к асим птотическом у выражению. С помощью процесса

Х ш I •
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пере норми ровк к можно описать температурную зависимость для более 
сложных структур с р  * 1 , <7 - 1- Рассматривая систему ФК кас иерархию
последовательно плглшгихс* решеток суяеркинков, і  мпературпый интервал 
0 s 4  Т< Є fc можно разделить кя субинтервалы, где болсе сложная структура 
уже раешгмилась, а болсе простая - аил существует, имея соответствующие 
суперкннки и суперантикитжи, которые приближало не взаимодействуют.
Таким образом, функция У( 7 )  амеет це лый ряд плато в низкотемпературной 
области этих субинтервалов и экспоненциально изменяется между ними.

Для исследования диффузии в низкотемпературном пределе использова­
лось феноменологическое приближение. Именно, рассматривая кинки (анга- 
к инки) как стабильные квазичастииы, обладающие массой и энергией и 
помещенные во внешний потенциал Пайерлса-Набарро, с помощью теории 
Крамерса был оценен F.o-vjxjMiareHT химической диффузии. Был* > показано, чт о 
коэффициент химической диффузии СИСТЄМІ.І должен совпадать С коэффици- 
ен гом диффузии к ніж оч (антик инков) для данного температурного ин гс-рюлз. 
Действительно, если в соизмеримой структуре существует небольшой град* 
erf Г конлентроидии 3TOV' !?V то должен быть и гради-и і концентрации Кинков, 
что вызьшэе г возникновение пот оков а томов и кинкоа. Очевидно, что отноше­
ния потоков атомов и киї кем к cooTwrct иуюшклл градиеь гам должны совпа­
дать. При изменений концентрации ато ю і перенос массы будет 
осуществляться кинками Л (антикинками - 2). * коэффициент диффузии £>>t 
будет совпадать с коэффициентом диффузии кинков (йнти кинков) i?k
(Ш У

Как было упомянуто ранее, зависимость высоты рельефа Пайерлса от 
концентрации ада томов имеет вид обратной “чертовой л'стницм”. Поскольку 
высота скачка рельефа Пайерлса в этой зависимости совпадает с энергией 
активации диффузии, подобные зависимости должны наблюдаться в диффузи­
онных экспериментах. Б клстояшсе время такие результаты отсутствуют. 
Косвенным свидетельством, однако, может являться наблюдаемое резкое 
возрастание коэффк!!нснта диффузии адлтомов на металлической подложке 
вблизи точки соизмеримое! и. Подобное увеличение коэффициента диффузии 
отмечалось при увеличении концентрации ступеней на полупрюводникових 
подложках. В частности, наблодалось скачкообразное уменьшение энергии 
активации поверхностной диффузии атомов серебра вдоль ступенек поверхно- 
сти (Ш ) германия при покрытии, соответствующем согласованной структуре 
(4х 2).
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З Основные резул>тяты и выводи работы

И чу1 ієно повеление одномерной u tпочки адатомов в модели ФК с 
уметом энгармонизма взаимодействия между ними, приводящего к 
' расщеплению” парамет ров элементарных возбуждений ( ік ш  и 
j h  '-икинха).
Выведено интегро-дифференцизльное уравнение движения, 
описывающее динамику нелокальной цепочки ФК в континуальном 
приближении и найден закон взаимодействия гашков.

- Рассчитана зависимость высоты рельефа Пайерж а Є р и <wot $ и 
показано, что они испытывают лчки при к а ж д о м  рациональном 
покрытии О , т.е. и м єіо т  в и д  обратной “чертовой лестншіьґ, что 
позволяет пр'дои йть особенности механизма і;е[г*носг массы в 
кваэиодгюмерных системах.

Основные результаты диссертации опудяиковаг-і  е 
следующих работах:

1. Браун О.М., Зеленская И.И., Кивийрь Ю.С Численное исследование 
нелокальной модели Френкеля Конторовой II Препринт No 1 ИФ А Н  УССР. - 
>989.

2  Браун О.М., Зеленская И.И., Кившарь Ю.С Модель Фре^-ісля-Конторо- 
ной с дальним взаимодействием II Препринт No 2 ИФ АН УССГ. • 1989.

3. Браун О.'М., Зеленская И.И., Киыиарь Ю.С Взаимаде^ .гвие ки1 .«ж в 
нелокальной модели Френкеля-Контороюй И-УФЖ • V-f-U. . J5. No в. • С  
1235-1240.

4. Braun О.М., Kivsha. Yu.S., Zelenskaya 1.1. Kinks in the FranM-Komorova 
model with long-range interparticle interactions II Phys. Rev. B. - !;)90. - V.41. - No 
Ю. P. 71І8-7138.

5. Браун O.M., Зеленская И.И., Кившарь Ю.С Рельеф Пзйерлса дл* модели 
Френ. ля -Конторской с дяяыам.: язгммолейстэдем. ІІ Поверхност ► - 1991. - 
1.8. - С  22-27.

верстка © Dimitri Danyuk, 1993

16



Подписано к печати О і  9Ъ Объем 
Формат 60X84'/и. Закал - /О і '?  Тираж S 0 O  

Типографии ВЛ ПВО СВ.

r . t f  it. я

t





%



Ав 27.453


