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ÍÀÍÎÏËÅÍÎÊ 

Ââåäåíèå. Èíòåðåñ ê ôðàêòàëüíûì íàíîðàçìåðíûì ïëåíêàì ñâÿ-

çàí ñ èõ ôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè, êîòîðûå ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ 

äëÿ òâåðäûõ òåë ñ êðèñòàëëè÷åñêîé èëè àìîðôíîé ñòðóêòóðîé. Äëÿ 

ïîëó÷åíèÿ íàíîïëåíîê ìåòàëëà òðàäèöèîííî èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä CVD 

(õèìè÷åñêîå ïàðîôàçíîå îñàæäåíèå âåùåñòâà) â êîòîðîì èñõîäíîå âå-

ùåñòâî èñïàðÿåòñÿ â îòäåëüíîé êàìåðå, ïåðåíîñèòñÿ ÷åðåç ãàçîâóþ 

ñðåäó è îñàæäàåòñÿ íà ïîäëîæêó [1]. Ïîä ñèíòåçîì êëàñòåðîâ â ãàçî-

âîé ñðåäå ïîíèìàþòñÿ ïðîöåññû, ïðè êîòîðûõ êëàñòåð ôîðìèðóåòñÿ 

èç ãàçîâîé ôàçû äî ñâîåãî ðàçìåùåíèÿ íà íåêîòîðîé ïîâåðõíîñòè.  

Ïîñòàíîâêà çàäà÷è. Îäíîé èç òèïè÷íûõ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîé äè-

íàìèêè â íåðàâíîâåñíûõ óñëîâèÿõ ïðè îñàæäåíèè íàíîìàòåðèàëîâ ïî 

CVD-òåõíîëîãèè èç ãàçîâîé ôàçû ìåòîäîì àêòèâèðîâàíèÿ èçëó÷åíèåì 

ãàçîðàçðÿäíûõ ýëåêòðîííûõ ïóøåê ÿâëÿåòñÿ ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà 

äèññîöèàöèè äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû [2]. Ïðèìåðîì êëàññè÷åñêîé äè-

íàìè÷åñêîé ìîäåëè ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé â ýòîì ñëó÷àå 

ñëóæèò ìîäåëü, çàäàííàÿ â ãàìèëüòîíîâîé ôîðìå.  

 
2

( )
2
pH E r
m

= + , (1) 

ãäå m – ìàññà ìîëåêóëû, Å – ïîòåíöèàë ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé-

ñòâèÿ, r è p - âåêòîðû îáîáùåííûõ êîîðäèíàò è îáîáùåííûõ èìïóëü-

ñîâ, îáðàçóþùèå îáîáùåííûé âåêòîð ñîñòîÿíèÿ x.  

Ðåøåíèå çàäà÷è. Ðàññìîòðèì ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå â âèäå 

ïîòåíöèàëà Ìîðçå  

 2(1 exp( ))E D a r= − − Δ , (2) 

ãäå D è a – êîíñòàíòû, Δr=r- r0 – ñìåùåíèå àòîìà îòíîñèòåëüíî 

ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ. 

Óðàâíåíèå ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû â ôîðìå Ëàãðàíæà áóäåò 

èìåòü âèä 

 2 (exp( 2 ) exp( ))mr aD a r a r= − Δ − − Δ�� . (3) 
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Ðèñóíîê 1 – Ïîòåíöèàë Ìîðçå (ãîðèçîíòàëüíàÿ ëèíèÿ n îïðåäåëÿåò óðîâåíü 

ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, à  è  - ýêñòðåìàëüíûå ñìåùåíèÿ îò-

íîñèòåëüíî ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ). 

Óðîâåíü ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ  n äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå 

ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå  

 2 21 ( )2nH p q= + , (4) 

ãäå (p,q) – îáîáùåííûå êîîðäèíàòû.  

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî p=0, òîãäà ñìåùåíèå Δr äîñòèãàåò ýêñòðåìàëü-

íûõ çíà÷åíèé  Δr0
+ è Δr0

-. Èõ îòíîøåíèÿ ñ q, êàê ïîêàçàíî íèæå, áó-

äóò îïðåäåëÿòüñÿ çíà÷åíèÿìè D è a äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå â òåðìè-

íàõ ñïåêòðîñêîïèè.  

Îòíîøåíèå Δr0 è q îïðåäåëÿåòñÿ 
11 2 2

0 ln((1 (1 ) sgn))r a λ−Δ = − − ,    (5) 

ãäå ïðè q<0  sgn=1 è Δr0=Δr0
-, à ïðè q>0  sgn=-1 è Δr0=Δr0

+.  

Èç âûðàæåíèÿ (5) èìååì  
2 2

0(1 exp( )) 1a r λ− − Δ = − .    (6) 

Ýòî çíà÷èò, ÷òî çíà÷åíèå ïîòåíöèàëà Ìîðçå íà óðîâíå n ðàâíî  
2(1 )nE D λ= − .     (7) 

Ìåæäó òåì, ïðè çíà÷åíèè ð=0 (ýêñòðåìàëüíîå çíà÷åíèå ñìåùå-

íèÿ Δr) ñëåäóåò, ÷òî q2=2n  ò.å. âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå  

(2 1)1 n
kλ += − ,     (8) 

ãäå ê ïàðàìåòð.  

Òåïåðü ðàññìîòðèì ñîñòîÿíèå ñ óðîâíåì âçàèìîäåéñòâèÿ n. Èç 

âûðàæåíèÿ (8) ñëåäóåò  
2 2

2
4 1 4 1(1 ) ( )( ) ( )( )2 2
D DD n nk kλ− = + − +     (9) 
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Çàìåòèì, ÷òî 2(1 )D λ−  ÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàëîì äëÿ ýêñòðåìàëüíîãî 

ñìåùåíèÿ, ïðè êîòîðîì ð=0 è, òàêèì îáðàçîì, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ 

òàê æå ðàâíà íóëþ. Ñëåäîâàòåëüíî, 2(1 )D λ−  áóäåò çíà÷åíèåì ïîëíîé 

ýíåðãèè â ñîñòîÿíèè n. Ïðè ýòîì öåëûå çíà÷åíèÿ n =0,1,2,3… ÿâëÿ-

þòñÿ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, à 2(1 )nD λ−  - óðîâíÿìè ýíåðãèè. Ïðàâàÿ 

÷àñòü âûðàæåíèÿ (9) ïîêàçûâàåò, ÷òî (9) ýòî îñöèëëÿòîð ñ  íåëèíåé-

íûì êîýôôèöèåíòîì âòîðîãî ïîðÿäêà  è ëèíåéíûì êîýôôèöè-

åíòîì , îïðåäåëÿþùèì ÷àñòîòó ãàðìîíè÷åñêèõ êîëåáàíèé.  

Òàêèì îáðàçîì, êîëåáàíèÿ â ìîäåëè äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû ñ 

ìåæàòîìíûì âçàèìîäåéñòâèåì â âèäå ïîòåíöèàëà Ìîðçå ÿâëÿåòñÿ 

ñèñòåìîé âòîðîãî ïîðÿäêà àíãàðìîíè÷íîñòè.  

Â ñïåêòðîñêîïèè îáû÷íî îáîçíà÷àþò óðîâíè ýíåðãèè Ån ìåæ-

àòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ êàê  
21 1( ) ( )2 2nE n X nω= + + +     (10) 

Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå 

4 ,D
kω =       2

4DX k
−=     (11) 

Èëè 

,( )k X
ω= −       

2( )2
( )D X

ω
= −    (12) 

Òàêèì îáðàçîì ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ ñâÿçûâàþùèå ïàðàìåòðû 

Ìîðçå D è Ê ñ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè Õ è ω.  

Ýíåðãåòè÷åñêîå ïðîñòðàíñòâî ìåæäó äâóìÿ áëèæàéøèìè ñîñåä-

íèìè óðîâíÿìè ýíåðãèè óìåíüøàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè çíà÷åíèÿ n. 

Êîãäà ýòî ïðîñòðàíñòâî ðàâíî íóëþ ìåæàòîìíûå ñâÿçè ðàçðûâàþòñÿ è 

ìîëåêóëà äèññîöèèðóåò. Òàêàÿ ñèòóàöèÿ ñâÿçàíà ñ âîçíèêíîâåíèåì â 

ñèñòåìå õàîòè÷åñêèõ êîëåáàíèé.  

Îáîçíà÷èì êâàíòîâîå ÷èñëî n0 äëÿ ñëó÷àÿ äèññîöèàöèè. Òîãäà  

0 01 0n nE E+ − = .     (13) 

Èç âûðàæåíèÿ (13) ñ ó÷åòîì (10)-(11) èìååì 

0(2 2) 0X nω + + =     (14) 

èëè 

0
1 ( ) 12 ( ) 2

kn X
ω= − ≈−    (15) 
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Ñëåäîâàòåëüíî k, åñòü óäâîåííîå êâàíòîâîå ÷èñëî äèññîöèàöèè, 

êîòîðîå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî èç ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ Õ è 

ω. 

Îêîí÷àòåëüíî îòìåòèì, ÷òî  

2a D
μω= 2Xμ= −    (16) 

ãäå μ ïðèâåäåííàÿ ìàññà äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû.  

Ïîäñòàâèâ çíà÷åíèå  

0
1 ( ) 12 ( )n X

ω= −−     (17) 

â âûðàæåíèå (13) ìîæíî îïðåäåëèòü ýíåðãèþ äèññîöèàöèè  
2 2

0
( )

( 4 )
XE DX

ω −= −     (18) 

 

 
à) χ=10,  á) χ=40,  â) χ=50,  ã) χ=100, 

D=2.6312  D=2.5323  D=2.4987  D=2.3741 

Ðèñóíîê 2 – Âëèÿíèå êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè χ íà ôðàêòàëüíóþ ðàçìåð-

íîñòü êëàñòåðà D 

Âûâîäû. Â ðàçðàáîòàííóþ ïðîãðàììó ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà 

ôîðìèðîâàíèÿ êëàñòåðîâ [3] áûëà ââåäåíà ïðîöåäóðà, ó÷èòûâàþùàÿ 

óðîâåíü äèññîöèàöèè êëàñòåðíîãî îáðàçîâàíèÿ. Ýòî äàëî âîçìîæíîñòü 

ñäåëàòü ïðîöåññ ôîðìèðîâàíèÿ êëàñòåðà îáðàòèìûì, ò.å. ìíîãîêðàòíî 

ïîâòîðÿòü ïðîöåññû ïëàâëåíèÿ è çàòâåðäåâàíèÿ. Ãåíåðèðóåìûå â ýòîì 

ñëó÷àå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè êëàñòåðîâ èìåëè âèçóàëüíî ðàçëè÷íóþ 
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ôîðìó, îäíàêî, çíà÷åíèÿ èõ ôðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòè ñîâïàëè, ÷òî 

ñâÿçàíî ñ îäèíàêîâûìè óñëîâèÿìè èõ ôîðìèðîâàíèÿ [4].  
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