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ентации (001), содержащих по 900 атомов. В на-
правлениях [110] и [1–10] на систему накладывали 
периодические граничные условия. Три нижних 
слоя у дна расчетной ячейки принимали статиче-
скими, пять последующих — динамическими.

Молекулярно-динамический процесс конден-
сации пленок заключался в последовательном 
нанесении атомов Cu в случайно расположенные 
на поверхности (001) кристалла ����������������Ag�������������� места порция-
ми в 0,1 ML через каждые 3·10–11 с. После нанесе-
ния каждой порции проводили статическую релак-
сацию системы, а затем атомам пленки и атомам 
подложки в динамических слоях задавали началь-
ные скорости в соответствии с распределением 
Максвелла при температуре 1000 К и проводили 
изотермические отжиги гетеросистемы в течение 
20000Dt (Dt = 1,5·10–15 с), т.е. продолжительность 
каждого МД-отжига составляла 3·10–11 c.

Методика молекулярно-динамического рас-
чета состояла в численном интегрировании урав-
нений движения атомов с временным шагом Dt по 
алгоритму Верле [5]. Взаимодействие между ато-
мами описывали с использованием многочастич-
ных потенциалов, рассчитанных в рамках метода 
погруженного атома [6].

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ
Рис. 1 иллюстрирует три стадии формирования 

пленки с конечной толщиной 5 ����������������ML��������������. Из него сле-

ВВЕДЕНИЕ
Согласно диаграмме состояния системы Ag-Cu 

для массивных сплавов [1] предельная концентра-
ция меди в серебре при 1000 К может составлять 
немногим более 10 ат. %, серебра в меди — около 
4 ат. %. Поскольку исходное размерное несоот-
ветствие параметров кристаллических решеток 

меди и серебра ( f a a
a0
2 1

2

=
- ≈ –0,13) существенно 

превышает критическую величину (0,1), представ-
ляет интерес выяснение природы и механизма 
параллельного сопряжения дискретных фаз ком-
позитов на основе систем Ag — Cu [2] и Ag — Ni 
[3], образующихся в результате совместной кон-
денсации при температуре подложки, обеспечи-
вающей ориентированную кристаллизацию. При-
рода отмеченного в [2] расширения пределов вза-
имной растворимости в высокодисперсных эпи-
таксиальных пленочных композитах �����������Ag���������-��������Cu������ оста-
ется не раскрытой [4].

Цель настоящей работы — установление мето-
дом молекулярной динамики закономерностей 
формирования атомной структуры пленки и со-
пряжения на межфазной границе при конденсации 
Cu на поверхность монокристалла Ag.

МЕТОДИКА МОДЕЛИРОВАНИЯ
Подложку Ag моделировали в виде расчетной 

ячейки, состоящей из 8 атомных плоскостей ори-
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дует, что реализуется слоевой рост, сопровождаю-
щийся активным обменом атомов ����������������Cu�������������� первого моно-
слоя пленки и атомов Ag двух верхних монослоев 
подложки. В небольшом количестве (в пределах 
2 ат.  %) атомы меди присутствуют в третьем слое 
подложки. Формирование второго слоя пленки 
начинается при средней толщине 0.7 ML. 

По мере формирования второго слоя пленки 
происходит обмен атомов Cu из него и атомов Ag 
из первого монослоя. Этот процесс повторяется 
при формировании последующих слоев пленки. 
Формирование атомного состава второго слоя под-
ложки завершается при средней толщине пленки 
в 4 ML. 

На рис. 2 приведено распределение атомов Cu 
и Ag по толщине пленки, из которого следует, что 
концентрация меди во втором слое подложки до-
стигает 60 ат. %. Выше, включая и первый слой 
подложки, лежат атомные слои твердого раствора 
с колебанием концентрации Ag от 23 до 39 атомных 
процентов. Наибольшая концентрация в поверх-
ностном пятом и зародившемся вследствие выноса 
на фронт роста атомов �����������������������Ag��������������������� шестом слоях (запол-
ненных на 79 % и 23 % соответственно). Таким 
образом, наряду со стабилизацией концентрации 
твердого раствора во втором слое подложки, про-
исходит сегрегация Ag в поверхностном слое 
фронта роста. Это можно объяснить меньшей ве-

а

б

в

Рис. 1. Проекции двух соседних плоскостей (110) гетеросистемы на момент нанесения 1 ML (а), 3 ML (б) и 5 ML 
(в) (1 — атомы Cu, 2 — атомы �������������������������������������������������������������������������������Ag�����������������������������������������������������������������������������; масштаб рисунка вдоль вертикального направления увеличен в 1,5 раза, стрел-
кой показан верхний слой подложки)
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личиной поверхностной энергии кристаллов Ag в 
сравнении с ������������������������������������Cu���������������������������������� [7]. В то же время следует учиты-
вать и эффект верхнего слоя, в данном случае со-
держащего в большой концентрации атомы Ag, в 
упругой деформации лежащей под ним пленки для 
компенсации размерного несоответствия ее с под-
ложкой (в данном случае с монослойной твердо-
растворной фазой) [8].

В целом, пленка (включая верхний слой под-
ложки) представляет собой твердый раствор 
72 ат.   % Cu — 28 ат. % Ag. Сплошность пленки 

наступает при нанесении 2 ML, концентрация меди 
в монослойной и пленочной твердорастворных 
фазах составляет в этот момент 42 ат. % и 57 ат. % 
соответственно.

Ожидаемый для наблюдаемой концентрации 
компонентов монослойной фазы (исходя из объ-
емного твердого раствора той же концентрации) 
параметр решетки равен 3,81 Å, тогда как параметр 
решетки, рассчитанный по функции радиального 
распределения атомов (ФРРА, 1, рис. 3), примерно 
равен 4,06 Å. Следовательно, упругая деформация 
монослойной твердорастворной фазы практически 
полностью компенсирует исходное размерное не-
соответствие на МГ подложка — монослойная 
фаза, равное –0,073. Согласно ФРРА 2 на рис. 3 
параметр решетки пленки твердого раствора (вклю-
чая верхний слой подложки) равен a = 4,11 Å, а 
ожидаемая величина для идеального кристалла 
данной концентрации составляет 3,75 Å. Таким 
образом, исходное размерное несоответствие на 
межфазной границе составляет –0,083 и тоже ком-
пенсируется посредством упругой деформации. 
Широкое размытие пиков (ФРРА 2) свидетельству-
ет об агрегации атомов одного сорта в малоатом-
ные кластеры разного размера.

Как и для исследованной ранее системы 
Pd —����������������������������������������� ����������������������������������������Ni�������������������������������������� [9], формирование однослойной твердо-
растворной фазы обеспечивает двухступенчатую 
компенсацию размерного несоответствия кри-

Рис. 2. Распределение атомов Cu (1) и Ag (2) по толщи-
не пленки твердого раствора при T = 1000 К

Рис. 3. Функции радиального распределения атомов монослойной фазы (1) и пленки твердого раствора (включая 
верхний слой подложки) (2), штриховые линии соответствуют идеальным кристаллам Cu и Ag
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сталлических решеток исходной подложки и ра-
стущей пленки посредством упругой деформации, 
что можно рассматривать как «расщепление» МГ 
на две: подложка — монослойная твердораствор-
ная фаза и МГ монослойная твердорастворная 
фаза-пленка твердого раствора. В то же время, 
большая величина f0 для системы Ag — Cu, чем 
для системы Pd-Ni, несмотря на ограниченную 
взаимную растворимость первой, является при-
чиной того, что атомная перестройка затрагивает 
более одного атомного слоя подложки. Но в об-
щих чертах механизм взаимной аккомодации 
кристаллических решеток остается одинаковым: 
путем перемешивания атомов подложки и пленки, 
обеспечивающего возможность упругой дефор-
мации в допустимых при эпитаксии пределах. 
Образование твердорастворной пленки с концен-
трацией, во много раз превышающей термодина-
мически равновесную для системы Ag — Cu, и 
сопоставление с составом пленок, формирующих-
ся при росте �����������������������������������Ni��������������������������������� на (001)������������������������Pd����������������������, подтверждает опреде-
ляющую роль величины размерного несоответ-
ствия в проявлении наблюдаемого эффекта и его 
кинетический (ростовой) характер.

Работа поддержана грантом РФФИ (№11-08-
01257-а).
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