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Santrauka

D¢l plony dangy svarbos Siuolaikinése aukstosiose technologijose, svarbu Zinoti jy fizikinius
parametrus ir mokéti juos prognozuoti. PavirSiaus SiurkStumas yra vienas 1§ svarbiy,
eksperimentiskai matuojamy parametry, i§ dalies nusakanciy dangos struktiirg ir kitus su ja
susijusius fizikinius parametrus. Siurk§tumo ir su juo susijusiy fizikiniy parametry prognozavimas
palengvina tyréjy darba, nes nereikia realiai auginti ir tirti medziagy, kurios daznai yra brangios ir
sudétingai gaunamos. EksperimentiSskai kity autoriy nustatyta kad, pavirSiaus SiurkStumas
netiesiSkai kinta priklausomai nuo atomy energijos. Pasirinkus jau egzistuojantj pavir$iaus augimo
matematinj modelj, sumodeliuoti SiurkStumo priklausomybés nuo temperatiros grafikai. IStyrus
pasirinkta difuzijos parametry sritj, nustatytos pavirSiaus Siurk§tumo mazéjimo ir did¢jimo sritys,
kintant nuo temperatiiros priklausomiems difuzijos parametrams. IStirtos pavieniy monosluokniy
uzpildymo ypatybés kintant temperatiirai ir jos veikiamiems parametrams.
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Summary

Due to the importance of thin films in modern high technologies, it is important to know their
physical parameters and be able to predict them. Surface roughness is one of the important,
experimentally measurable, parameters that partly defines the structure of the coating and other
structure related physical parameters. Predicting roughness and its associated physical parameters
facilitates the work of researchers because there is no need to actually grow and study materials that
are often expensive and difficult to create. Experimentally, other authors found that, surface
roughness varies nonlinearly with temperature. By choosing an already existing mathematical
model of surface growth, graphs of temperature dependence of roughness were modeled. After
studying the selected range of diffusion parameters, the areas of decrease and increase of surface
roughness with changing temperature-dependent diffusion parameters were determined. The
coverage features of individual monolayers with changing temperature and its parameters were
investigated.
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Santrumpy ir terminy sarasas
Santrumpos:
FM — Franko ir van der Mervés;
VW — Volmerio ir Véberio;
SK — Stranskio ir Krastanovo;
7o — ploto vienetui, pavirSiuje tarp vakuumo ir plévelés, tenkanti laisvoji energija;
yi — ploto vienetui, pavirsiuje tarp pagrindo ir plévelés, tenkanti laisvoji energija;
ys — ploto vienetui, pavirSiuje tarp vakuumo ir pagrindo, tenkanti laisvoji energija;
Ts — temperatira, kurioje medziaga nusodinama,
Tm — medZziagos lydymosi temperatiira;
Rq — vidutinés kvadratinés Saknies SiurkStumas;
RMS — i§ angly kalbos root mean square, vidutinis kvadratinis nuokrypis;
Ra — vidutinis aritmetinis aukstis;
JsC — trumpinimo srove;
Voc — atvirosios grandinés jtampa,;
FF —uzpildymo faktorius;
A — adsorbuojamy atomy difuzijos spindulys;
B — saleliy difuzijos spindulys;

sant. vnt. — santykiniai vienetai.



Ivadas

Kiekvienais metais vis daugiau démesio skiriama energetikos tobulinimui pasaulyje. Mazéjant
naftos atsargoms ir besirtipinant aplinkosauga tapo svarbu tobulinti alternatyvius energijos i§gavimo
badus. Vienas i3 perspektyviy energijos gavimo bidy yra kuro elementai. Si technologija israsta jau
seniai, bet dél technologiniy sunkumy dar néra placiai naudojama. Kuro elementuose naudojamos
plonos dangos, kuriy savybés yra labai svarbios. Dangy fizikinés savybés ir strukttra turi bati labai
gera ir stabili elementy ilgaamziskumui uZtikrinti. Joninio laidumo dangos, naudojamos kuro
elementuose, yra plafiai nagrin¢jamos mokslininky, nustatinéjamos jy savybeés ir struktiros
ypatumai. Vienas svarbiy parametry, apibiidinan¢iy pavirSiaus struktiirg, yra pavirSiaus Siurk§tumas
ir kiti pavirSiniai dydziai. PavirSiaus SiurkStumas gali parodyti, kokia struktiira buvo uzauginta ir
kokiy fizikiniy savybiy biitu galima tikétis 1§ tiriamos dangos. PavirSiaus SiurkStumas taip pat gali
stipriai veikti kity auginamy dangy savybes jei kalbama apie daugiasluoksnes struktiiras. Pavir§iaus
SiurkStumas yra dydis, kuris dazniausiai nustatinéjamas eksperimentiniu biidu matuojant tiriamg
pavir$iy su sudétinga ir brangia moksline jranga. Pacios joninio laidumo dangos daznai yra
sudétingai gaunamos ir brangios, todél ir jy auginimas yra problema. Norint sumazinti moksliniy
tyrimy kaing ir paspartinti plony struktiiry tobulinima yra pasitelkiamas modeliavimas.
Modeliuojant augimg galima i$ anksto numatyti dangos struktiirg ir savybes. Norint paaiskinti, kaip
gaunamos jvairios formos eksperimentinés SiurkStumo kreivés, galima pasitelkti pavirSiaus augimo
modeliavima.

Tikslas - istirti nusodinamy nanostruktiirizuoty dangy augimo ir nanosaleliy koalescencijos jtaka
pavirSiaus SiurkStumui.

Uzdaviniai:

1. nustatyti kaip kinta pavirSiaus SiurkStumas, keiiantis nuo nusodinamy daleliy energijos
priklausomiems parametrams;

2. atlikti kokybinj eksperimentiniy SiurkStumo priklausomybiy nuo temperatiiros modeliavima;

3. rasti salygas, kada SiurkStumo priklausomybé nuo parametry, priklausanciy nuo nusodinamy
daleliy energijos, jgyja ekstremumus, pereina per minimumg ir / arba maksimuma.
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1. Literatiros apZvalga

Kiekvieng dieng plony dangy auginimo sritis tobuléja, padaroma vis daugiau pasiekimy ir mokslas
juda pirmyn lyginant su anks¢iau naudotomis Ziniomis ir technologijomis naudotomis ankS¢iau. Vis
daugiau moksliniy darby tiria ir tobulina pavirSiaus augima. Dalis mokslininky stengiasi patobulinti
jau esamas ar anksc¢iau naudotas technologijas, siekdami pritaikyti jas Siuolaikiniams poreikiams,
Kiti orientuojasi i naujy technologijy kiirimg ir ateities galimybes. Daznai tyrimai ir vystymas vyksta
eksperimentiskai tiriant gautas medziagas su kokia nors tyrimy jranga ir bandant suprasti, kokia jau
zinoma teorija tai paaiskina. Galima daryti ir atvirks¢iai, kai bandoma teoriskai aprasyti tam tikrus
désningumus ir pritaikyti jau turimiems eksperimentiniams rezultatams. Realiai plony dangy
augimo nepavyksta aprasyti, nepasitelkiant teorinio augimo apraSymo. Kai augimo metu vykstantys
procesai yra zinomi ir aiSkiai suprantami, galima daryti realistiSkas prielaidas apie busimy dangy
savybes. Norint pasiekti trokStamus rezultatus reikia Zinoti kaip juos modeliuoti, kokie procesai
vyksta augimo metu, kokie parametrai yra naudojami ir kodél, kokias dangos savybes stengiamasi
sumodeliuoti ir kaip jos apibiidinamos, bei pana$iis aspektai. Sie ir kiti augimo modeliavimui
svarbiis aspektai aptariami toliau.

1.1. Kristalinio pavir§iaus augimas ir rezimai. Epitaksija

Ant pavirSiaus augant medziagai, plony dangy augimas jvardijamas kai augancios medZziagos
sluoksnis vir$ija vieng monosluoksnj [1]. Epitaksija — tai viena i§ pavirSiaus augimo rasiy, kur
plévelés kristaling orientacija nulemia pagrindo kristalinés orientacijos. D¢l Sios priezasties
augancios dangos struktiiros, kristalitai gali uzaugti tik iki gardelés ribojamo dydZio. Sio ribojimo
néra augant jprastais buidais. Kai pagrindo ir auginamos dangos kristalinés gardelés sutampa, bet
skiriasi jy gardelés konstantos, dangoje susidaro jtempiai. Tokiu atveju dangos gardelés konstanta
tampa Siek tiek pakitusi, lyginant su jos jprasta konstanta auginant dangg jprastiniais metodais [2].

Epitaksija gali bati skirstoma j dvi grupes pagal tai, ar auginama medziaga sutampa su pagrindu. Jei
padéklo ir auginamos dangos medZiagos sutampa, turime procesa, vadinama homoepitaksija, 0
atveju, kai padéklo ir auginamos dangos medziaga skirtingos, turésime heteroepitaksija. Augancios
dangos augimg veikia kinetiniy ir termodinaminiy procesy saveika. Dangos augimo désningumai
aiSkinami temodinaminiu poziliriu. Nagrin¢jamos saveikos ir santykinés pavirSiy energijos.
Nepaisant to, galutinj augimo rézimg nulemia greitj ribojantys, kinetinio proceso veiksniai. Dangos
augimas vis tiek yra nepusiausvyrinis kinetinis procesas [1].

1.1.1. Augimo reZimai

Plony dangy augimas skirstomas j tris pagrindinius augimo rezimus:

1. Sluoksnis po sluoksnio augimas arba Franko-van der Mervés (FM) rezimas. Apibtdinamas
atvejis, kai dangos atomy sgveika su padéklu yra daug stipresné nei tarp pacios augancios
dangos atomy. D¢l Sios priezasties, augant dangai pirmiausia pilnai prisipildo Zemiausias
sluoksnis ir tik po to ant jo virSaus pradeda augti auksStesnis monosluoksnis. Vyksta tik dvimatis
augimas;

2. Saleliy augimas arba Volmerio-Veberio (VW) rezimas. Cia apibidinamas atvejis, kai dangos
atomy saveika tarp pacios augancios dangos atomy yra daug stipresné nei su padeklu. Tada
danga auga trimatémis salelémis, kurios formuojasi tiesiai ant padéklo;

3. Sluoksnis plius salos augimas arba Stranskio-Krastanovo (SK) rezimas. Apibiidinamas tarpinis
variantas tarp pirmo ir antrojo, kur susiformuoja dvimatis sluoksnis tiesiogiai ant padéklo ir ant
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$io sluoksnio pradeda augti trimatés salelés. Cia pradinio sluoksnio storis ir kilmé gali skirtis
kiekvienam individualiam auginamos dangos atvejui [1].

Pirmame paveiksle schematiSkai pavaizduoti anksc¢iau iSvardinti augimo reZimai.

Sluoksnis po sluoksnio augimas Sluoksnis plius salos augimas Saleliy augimas
(Franko - van der Mervés) (Stranskio - Krastanovo) (Volmerio - Veberio)

E— [\ [ [\ ™

1 pav. Schematinis augimo rezimy atvaizdavimas [1]

Nagrin¢jant termodinaminius parametrus, apibréZiancius epitaksinj augimg, padarytas trijy augimo
rezimy sujungimas. Makroskopiniai paviriaus jtempiai paimti kaip pagrindas nagrinéjimui. Sie
itempiai iSreiSkiami per laisvgsias energijas: ploto vienetui pavirSiuje tarp vakuumo ir plévelés
tenkanti laisvoji energija (Yo), ploto vienetui pavirSiuje tarp pagrindo ir plévelés tenkanti laisvoji
energija (yi) bei ploto vienetui pavir§iuje tarp vakuumo ir pagrindo tenkanti laisvoji energija (vs).
Nagrinédami du padengimo atvejus galime matyti koncepcija. Kai ys yra didesnis nei vy, ir vi,
energija sistemoje atpalaiduojama tada, kai plévelé visiskai padengta (FM rezimas). Kai
padengimas tik dalinis (VW rezimas), sistema néra stabili. Kad biitu tenkinamas FM rezimas
pléveléje, sudarytoje 18 n sluoksniy, turi biiti tenkinama nelygybé:

Yom) + i < Vs. (1.1)

Laisvosios energijos 7, pokytis, priklausomai nuo dangos sluoksniy skaiciaus auganciame
pavirSiuje, atspindimas gardelés konstantos ir / arba struktiros pokycio. Nuo dangos storio
atsirandanti laisvosios energijos y; priklausomybé atsiranda dél energijos pokycio, kai susikuria
salytis tarp pagrindo ir dangos. Sioje riboje energija atsiranda dél gardelés konstantos ir / arba
skirtingos kristalografinés struktiiros bei pakitusioje kristalin¢je gardeléje susikaupianciy jtempiy.
Lygtimi 1.1 apraSytas paprasCiausias atvejis kai vyksta homoepitaksinis FM augimas arti
termodinaminés pusiausvyros. Norint atvaizduoti heteroepitaksinj FM augimg lygties salyga biity
tokia: yomy <<ys. Nelygybés narys ys turi buti daug didesnis uz kitoje nelygybés puséje esantj yom) + ¥i,
nes yimy bendru atveju yra teigiamas ir jo nepaisyti negalima. Augimas VW rezimu vykty, kai yon) >
Vs

12



- ~,

2 pav. a) Ant platinos pavirSiaus uzaugina aukso plévelé ir b) ant grafito uzaugintos trimatés $vino salelés [2]

FM ir VW augimo rezimais uzaugintos struktiiros pavaizduotos 2 paveiksle. Ant platinos (111)
pavirSiaus auganti aukso plévelé sudaryta i§ 25 monosluoksniy uzauga visiskai lygi, kaip matoma i$
skenuojan¢io tunelinio mikroskopo nuotraukos. Siuo atveju aukso (111) pavir$iaus laisvoji energija
lygi 7o = 1,17 J m?, yra nedidelé lyginant su platinos (111) laisvaja energija, lygia ys = 2,30 J m™.
Tai pat dél i§ dalies maZo, tik 25 monosluoksniy, aukso dangos storio ant platinos, tarp jy
atsirandanciy jtempiy energija yra ganétinai maza. Augimas VW rézimu matomas stebint §vino
augimg ant grafito padéklo aukstoje (1243 K) temperatiroje. Nuotrauka daryta skenuojancia
elektronine mikroskopija. Cia §vino pavirsiaus laisvoji energija lygi yo = 0,60 J m?, o grafito y =
0,077 J m? Nuotrauka galima nagrinéti kaip pavyzdj darant prielaida, kad esama 3alia
temodinaminés pusiausvyros ir §vino saleliy forma prilyginama laseliams. Tada, santykis tarp Svino
ir grafito pavirSiaus laisvyjy energijy gali bati iSreiSkiamas pagal drékinimo kampa (@), kuris
atsiranda tarp Svino ir grafito pavirSiy. Tai apraSoma lygtimi 1.2.

cos® =1

Yo

(1.2)

Dvimaciame sluoksnyje dél dangos ir pagrindo gardeliy skirtumo susidarantys tiriniai jtempiai
didéja monotoniskai, didéjant auginamos dangos storiui. Egzistuoja kritinis storis nc kuris 1.1
lygtyje leidzia atsirasti nestabilumui, kai sistema pereina i§ dvimacio augimo rézimo ] trimatj,
lygciai pereinant | yom) + yin) > 7s. Toks apraSytas SK augimo rezimas gali biiti neigiamas, kai
gaminamos dvimacios nuosekliai jsitempusios struktiros bei teigiamas, kai norima sukurti
saviorganizuojancias kvantiniy taSky matricas ar kitas jtempiy nulemtas struktiras.

Augancios homoepitaksinés dangos pusiausvyriné struktara ir morfologija yra nulemta bendro
saveikos rezultato. Cia saveika susideda i§ dangos — pagrindo saveikos ir Soninés nusédusiy atomy
saveikos, kuri apibiidina cheminio rySio anizotopija statmenai ir lygiagreciai pavirSiui. ISmatuoti
Sioms sgveikoms yra naudojami dydziai, tokie kaip Soniné nusédusiy atomy trauka e, ir izosteriné
adsorbcijos Siluma V. Augimo rezimus plok§tumoje atvaizduoja molekulinés dinamikos
modeliavimo diagrama treCiame paveiksle. Diagramoje matoma Vo/e| priklausomybé nuo gardelés
neatitikimy m, ¢iam = (apep — apagr) / Apagr: kur Apiep YPa pléveles kristalinés gardelés konstanta
il apqgr Yra pagrindo kristalinés gardelés konstanta. Naudojantis diagrama galima matyti, kad
stabilus FM augimo rezimas galimas tik stipriesiems pagrindams, kurie pavadinima gavo dél to, kad
gali pakeisti augancios dangos gardelés konstantg j pagrindo gardelés konstantg. Konstantos kitimas
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gali jvykti kai gardelés neatitikimai yra mazi arba kai sgveikos potencialas pasidaro periodinis,
lyginant jj su nusédusiu dangos atomu Soniniy rysiu pastovumu (Vo/e; > 1). Kai Soninés sgveikos
dominuoja (Vo/e| < 1) ir gardeliy neatitikimai yra labai mazi, danga auga VW augimo rezimu. Esant
atvejui, kai gardelés neatitikimai stabilts, bet padidéja pagrindo jtaka, dangos augimas pereina i$
VW rézimo | SK rézima ir keletas dvimaciy sluoksniy termodinamiskai gali stabiliai egzistuoti.

Franko - van der Mervés

Stranskio - Krastanovo

Volmerio - Veberio

| | | | | .
0.04 0.08 0.12 0.16 0.20

Neatitikimai

3 pav. Augimo molekulinés dinamikos faziy diagrama [2]

SK augimo rezime galimas peréjimas i§ dvimatés j trimat¢ morfologija dél dviejy priezaséiy. Viena
18 jy yra mazas skirtumas tarp kristalografijos, lyginant pagrinda su danga, keleta pirmyjy augancios
dangos sluoksniy gali turéti labai panaSig kristalografing struktiirg, lyginant su jos jprasta tiirine
struktiira. Tokiu atveju SK rezime auganti danga pasikeis j savo jprastg kristaline struktiirg, kai bus
pasiektas Kritinis storis nc, jvyks krisatlografinis pasikeitimas. Storiui priartéjus prie ribos, laisvoji
dviejy kristaliniy struktiiry energija padidéja ir energijos balansas pasislenka trimacio augimo
naudai. Kita trimacio pasikeitimo prieZastis yra struktiiriniy iSlinkiy susiformavimas ir jtempiy
energijos atpalaidavimas tokiu biidu. Dangos struktiiriniai pasikeitimai iSkilimy forma sugeba
efektyviai pritaikyti savo gardelés konstantg, egzistuojant gniuzdymo jtempiams, kaip pavaizduota
4 paveiksle. Kai jtempiy energija yra didel¢, ja subalansuoja toks pavirSiaus ploto padidéjimas.
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4 pav. Jsitempes dvimatis sluoksnis ir atsipalaidavusi trimaté piramidiné salelé [2]

Realus pavyzdys pavaizduotas skenuojanciu elektroniniu mikroskopu darytose nuotraukose (zr. 5
pav.). Cia uzfiksuotos susiformavusios piramidés formos germanio ir silicio (100) sistemos
strukttiros, kurios kristalinés gardelés neatitikimas yra 4,2 %. Kitu atveju, kai dvimatis sluoksnis yra
tobulas, jame esantiems jtempiams atsipalaiduoti yra daug sudétingiau nei sistemoje su tam tikrais
netobulumais. Labai retai pasitaiko atvejy, kai epitaksiniai sluoksniai sklandziai pereina i§ pagrindo
numatytos kristalinés gardelés j sau jprasta. Tobuluose dvimaciuose sluoksniuose esancius jtempius
galima atpalaiduoti j struktiirg jtraukiant kokiy nors defekty, tokiy kaip tarinés dislokacijos. Kita
vertus, defekty atsiradimas struktiiroje riboja jos savybes ir funkcionalumg ir daZznai yra
nepageidautinas. Jtempiy atpalaidavimas sistemoje taip pat galimas suformavus periodines
strukttras [2].

5 pav. Skenuojancio tunelinio mikroskopo nuotraukos ant silicio pagrindo SK rezimu uzaugus germaniui [2]
1.1.2. Nukleacija

Aptarti augimo rezimai remiasi prielaidomis, tinkaniomis pusiausvyrosioms sistemoms.
Epitaksinis dangos augimas daZniausiai vyksta toliau nuo pusiausvyros biisenos ir nusédusiems
dangos atomams judant pavir§iumi sutinkami energiniai barjerai. Sie barjerai riboja judéjima,
darydami jtaka difuzijos greiCiui, dél kurio kinta augimo kinetika. IS visy jmanomy struktiiry
galimos tik kelios dél energiniy barjery visumos. Termodinaminiai procesai augimo metu gali biiti
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teigiamai arba neigiamai veikiami kinetiniy procesy. Kinetiniai augimo procesai gali pagelbéti,
norint sukurti termodinamiskai nestabiliy struktory, bet ir kliudyti, norint pasiekti tam tikrg
morfologija, kuri termodinaminiu pozitiriu bitu pusiausvyra net ir po atkaitinimo.

Paprasciausi atomy difuzijos procesai, vykstantys atoming¢je — spindulinéje epitaksijoje, pavaizduoti
6 paveiksle. Kinetinés energijos turintys atomai srautu F nuséda ant pagrindo, kuris iSreiSkiamas
pagrindo adsorbcijos centrams tenkanciais dangos atomais per sekund¢ arba monosluoksniais per
sekunde. Sudarant rysj tarp nusodinto atomo ir pagrindo gaunama energija, kuri i§sklaidoma po
gardele taip, kad nusodinti atomai patekty su pagrindu j Siluming pusiausvyrg i$ karto nusédus,
saly€io vietoje. Adsorbcijos sistemose, kur nusodinimas vyksta metalas ant metalo, gali pasitaikyti
18imc¢iy, kur dalis sarySio energijos panaudojama difuzijai, vyksta pereinamieji Suoliai. Yra
elementy kombinacijy, kur adsorbcijos energija net ir prie mazy temperatiiry gali biiti naudojama
pereinamiesiems apsikeitimo procesams. Atomai dazniausiai adsorbuojasi ten, kur nuséda i$ gary
fazés. Dazniausiai tai yra toli nuo kity nusédusiy atomy ar klasteriy ir pasikeitimo procesai
nevyksta. I§ tokios atomy padéties ir prasideda difuzijos procesas.

Difuzijos procesai dalyvaujantys epitaksiniame augime yra temperatiros aktyvuoti Suoliai. Jie
dazniausiai pasireiskia pavieniy atomy keliavimu gretimais gardelés adsorbcijos centrais ir keleto
atomy suderintu judéjimu.

Nusédimas

6 pav. Atomy difuzijos procesai, vykstantys epitaksinio augimo metu [2]

Dangos morfologijai labai svarbus vienas i§ difuzijos procesy, kai ant salelés nuséde atomai gali
nusSokti nuo jos Zemyn ir pildyti Zemesnj sluoksnj. Toks atomy Sokiné¢jimas difuzijos budu
apsprendzia, kokia morfologija bus vyraujanti auginamoje dangoje, tai dvimaté plokscia ar trimaté
morfologija. Kg atomai nusileide ant salelés virSaus darys salygoja dydis, vadinamas nusileidimy
dazniu. Priklausomai nuo daznio dydzio atomai arba nusoks nuo salelés virSaus i zemesnj sluoksni,
arba nusés ant salelés pavirSiaus ir formuos naujg sluoksnj. Antru atveju atomai gali difunduoti link
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kity ant salelés esanciy atomy ir kurti naujg salele, taip kurdami trimates struktiiras ir
demonstruodami kinetinj trimatj saleliy augima. Jei, vis d¢l to, atomai nuo salelés virSaus nuSoka
pakankamai greitai ir ant jos nebiina daugiau nei vieno atomo vienu metu, vyrauja dvimatis dangos
augimas, kai sluoksniai pildomas vienas po kito [2].

1.1.3. Mikrostruktiira

Augancios dangos mikrostruktiros kitima kontroliuoja keletas pagrindiniy procesy pavaizduoty 7
paveiksle. Sie procesai pagal tvarkg yra: nukleacija, kai nuséde atomai jungiasi j poras, saleliy
augimas, kai prie saleliy prisijungia pavieniai adsorbuoti atomai, saleliy prilipimas ir koalescencija,
kai salelés jungiasi tarpusavyje ir formuoja didesnes saleles. Taip pat, kanaléliy ir polikristaliniy
saleliy formavimasis, kai salelés auga iS keleto kristality ir tarp Siy saleliy susidaro kanaléliai, dél jy
dydzio. Bei, paskutinysis, kai salelés apsijungia ] iStisg sluoksnj ir vyksta §io sluoksnio augimas.
Esant dideliems difuzijos grei¢iams sluoksnis storéja vietinés individualiy grudeliy epitaksijos déka.
Kristalitai gali jungtis augimo metu arba jam jau pasibaigus.

I T T T IT 7777777777777 77777777777¢7

7 pav. Pagrindiniai mikrostrukttirag kontroliuojantys augimo procesai [3]

Kristality jungimasis ] didesnius kristalitus vykstant koalescencijai dar vadinamas dangos
siurkstéjimu (angl. coarsening). Stipri Siurkstéjimo proceso salygojama jéga daro jtaka kristality
riby judéjimui ir pavirSiniy atomy difuzijai. Jei egzistuoja salelé sudaryta i§ atomy su mazesne
energija tenkancia vienam jos atomui, §i salelé sunaikins kitas saleles, kuriy energija tenkanti
vienam atomui yra didesné. Monokristaliniy saleliy formavimasis mazina bendrg pavirSiaus
energijg, dél to vyksta SiurkStéjimo procesas. Koalescencijos metu vykstantis Siurk$téjimas yra
aktyviausias ir pagrindinis procesas, keiCiantis kristalitus link tam tikry, energetiSkai palankiausiy,
kristaliniy orientacijy. Dazniausiai pasitaikantis atvejis yra salelés su tankiausia kristaline
plokstuma. Siurkstéjimo procesas gali vykti greitai, priklausomai nuo saleliy dydZio ir temperatiiros
proceso metu, dél sparCios pavirSinés difuzijos arba kristalo lydymosi, kur kristalas po to
susikristalizuoja. Pagrindinés proceso priezastys yra pavirSiaus energija, kuri atsipalaiduoja
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koalescencijos metu, ir kristality riby energija. Dél sparcios koalescencijos ant pagrindo
atlaisvinamas plotelis, kuriame gali i§ naujo vykti nukleacijos procesas. Siurktéjimas vyksta lé¢iau
jei salygos netenkinamos, kai salelés labai didelés ar temperatiira pakankamai maza. Tada
siurkstéjimas vyks per kristality ribas ir jy judéjimg. Susiliejanéiy kristality koalescencijos metu
vykstantis Siurkstéjimas vyksta kol kristality dydis neperzengia ribos. Kai kristalitai pasidaro per
dideli ir ribos tarp jy tampa nemobilios Siurkstéjimas sustoja.

/Zonal Zona T /ona 2
M ""\qm@

LI
10 R
» T./T,

8 pav. Struktiirinio zoninio modelio iliustracinis atvaizdavimas [3]

Mikrostruktiiros kitimg galima apibudinti struktiiriniu zoniniu modeliu kuris pavaizduotas 8
paveiksle. Jis padalintas j tris zonas pagal temperatiiros santykj. Sios temperatiiros yra nusodinimo
temperatira (Ts) ir medziagos lydymosi temperatara (Ty,) ,0 jy santykis (Ts/Tp) naudojamas kaip
skyriklis zonoms. Pirma, 1§ trijy zony, vaizduoja atvejj, kai nusodinimo temperatiiros yra labai
Zzemos ir | nusédusiy atomy difuzija galima nekreipti démesio. Perecinamojoje zonoje, vadinamoje
zona T, svarbi tampa pavirSiné difuzija. Toliau uz T zonos esancioje, antrojoje zonoje temperatiiros
siekia pakankamai, kad ir tiiring, ir pavir§iné difuzijos bty veiksmingos. Ribos tarp trijy zony néra
grieztai nubréztos ir peréjimai i§ vienos zonos ] kitg gali vykti dideliu T¢/Ty intervalu, pamazu
keiciantis struktarai.

Dangai augant pirmojoje zonoje, jos struktiira vystosi sudaryta i§ gysleliy ir poréta. Isisotinimo
nukleacijos tankis apsprendzia pradinj kristality dydj. Dazniausiai ¢ia augancios kolonos néra
monokristalinés, bet sudarytos 1§ mazesnio dydzio lygiy kristality arba kolonos visiskai amorfinés.
Kadangi pavirSiaus SiurkStumas vystosi fraktalinés geometrijos pagrindu, kur SeSéliavimo,
ribojamos pavirSinés difuzijos ir kampinio nusodinimo srauto pasiskirstymo pagalba, gaunama
poréta dangos struktiira.

Zonoje T, kur augimo temperatira yra aukStesné, SiurkStéjimas pasireiSkia mazy saleliy
koalescencijos metu. Siy saleliy pavirSiaus ploto santykis su saleliy tiriu yra didelis. Vientisose
dangose kristality ribos pasidaro nemobilios. Vykstant Siurkstéjimui kristality augimo kryptis néra
pastovi, augimas vyksta beveik atsitiktine kryptimi. Dél to susidaro danga kuri yra mazai
struktiirizuota ir turi didelj kristality dydzio pasiskirstymg. Tai yra svarbu, nes tolimesniems
kristality tarpusavio saveikos procesams vykstant, jy dydis ir orientacija apspres jy elgesi.
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Nusédusiy dangos atomy difuzija, Sioje augimo zonoje, reikSmingai veikia vietinj, epitaksinj,
individualiy kristality augimg. Dangos struktiira, $iuo atveju, yra aiSkiai iSreikSta, kolonos vystosi
kaip ilgi pavieniai kristalitai.

Antrojoje zonoje, kur santykis Ts/Tp, dar aukstesnis, reikSminga pasidaro ir tiriné difuzija. Kristality
ribos ¢ia migruoja jau nebe tik koalescencijos metu, bet ir vykstant sluoksnio storéjimui.
Koalescencijos metu vykstantis kristality augimo orientacijos pasirinkimas daug stipresnis, nes
vyksta kristality riby maz¢jimas, bei sgveikos ir pavirSiaus energijy maz¢jimai. Didesni kristalitai,
kurie turi maza sgveikos ir pavirSiaus energija, auga mazy, prastai orientuoty, kristality saskaita.
Stipriai struktiirizuoty kristality buvimas gali trikdyti jprastg kristality augima [3].

1.2. PavirSiaus savybiy priklausomybés nuo pavirSiaus Siurk§tumo

Plony dangy savybés yra labai stipriai veikiamos dangos struktiiros ir morfologijos. Zinios, apie
dangos struktiiros kitimg augimo metu, jos augimo salygas ir priezastis, yra labai svarbios plony
dangy savybiy tobulinimui. Zinant, kokie atominiai procesai vyksta augimo metu ir kaip jie veikia
strukttra, galima kurti naujus kontrolés ir technikos metodus ir net naujas medziagas.

Struktira bent i§ dalies gali atspindéti pavirSiaus SiurkStumas, kuris dazniausiai yra
eksperimentiskai nustatin¢jamas, matuojamas prietaisais nagrin¢jant realy pavirSiy. PavirSiaus
Siurk$tumo matavimai ar, bendru atveju, SiurkStumo nustatymas padeda iSsiaiskinti pavirSiaus
strukturos pakitimus augimo metu, pavirSiaus ar kitokias fizikines dangos savybes.

Mokslininky grupé [4], tirianti kokia yra pavir§iaus Siurk§tumo jtaka dangy elektrinéms ir optinéms
savybéms, uzaugino indzio alavo oksido dangg. Bandiniai buvo auginti skirtingame argono dujy
slegyje ir tiriamos jy savybés. NustaCius, kad paruosti bandiniai yra amorfiniai, buvo tyrinéta
bandiniy pavir$iaus struktiira. Buvo iSmatuotas dangy SiurkStumas bei jy varza ir prieita prie
iSvados, kad indZio alavo oksido dangos varza yra tiesiogiai priklausoma nuo pavirSiaus
siurkstumo. Si priklausomybé pasireiskia dél to, kad Siurkicioje dangoje judantys elektronai yra
sklaidomi, sumazéja jy laisvojo 1ékio kelias, tuo paciu padid¢jant dangos varzai. Dangos savitosios
varzos priklausomybé nuo pavirSiaus SiurkStumo pavaizduota 9 paveiksle. Remiantis Siais
rezultatais galima daryti prielaida, kad didelg jtaka indzio alavo oksido dangy elektrinéms savybéms
daro ir dangos pavirsiaus SiurkS$tumas.
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9 pav. Amorfinés dangos savitosios varzos kreivé, Kintant pavirsiaus SiurkStumui [4]

Tyréjai [5] epitaksinio augimo bidy gavo jvairiy feromagnetiniy struktiiry. Buvo uzauginta
feromagnetiniy dariniy: jprastiniai elektrodai ir egzotiskesni, neseniai pasirode, Heuslerio (vok.
Heusler) lydiniai. Auginimui buvo pasirinkti silicio padéklai su papildomais sluoksniais. Sio tyrimo
svarbiausias tikslas buvo epitaksiSkai uzauginti feromagnetines, kontroliuojamo pavirSiaus
SiurkStumo, elektrody struktiiras. Tuneliné magnetovarza (angl. tunneling magnetoresistance) labai
stipriai priklauso nuo dangos struktiros magnetinése tunelinése jungtyse (angl. magnetic tunnel
junction), todél pavirSiaus SiurkStumas buvo labai svarbus faktorius. Uzaugintos skirtingos
struktiiros ir kristalinés orientacijos epitaksinés dangos, i§ gelezies, kobalto, nikelio ir jy lydiniy, bei
Heuslerio lydiniy, iStirtos. Nustatytos dangy kristalinés orientacijos, pavirSiaus SiurkStumai ir
sudétys. Sidabro arba vario ir sidabro sluoksniai buvo naudoti kaip buferiniai. Auginimas
skirtingose temperatiirose buvo naudojamas norint surasti optimalias sglygas, kur magnetinés
tunelinés jungtys dirbty tinkamai. Galutinai nustatyta, kad gaunamos dangos kuriy SiurkStumas yra
per didelis magnetiniy tuneliniy jungciy darbui, bet po atkaitinimo, SiurkStumui sumazéjus,
pasiekiamos jung€iy darbui tinkamos salygos.

Plony dangy fotovoltiniy charakteristiky priklausomybe nuo pavirsiaus SiurkStumo tyré Z. Jehl ir
kolegos [6]. Buvo tirtos plonos indzio, diselenido, vario ir galio dangos. IStyrus pavirSiaus
SturkStumo ir atspindZio charakteristikas nustatyta, kad dangy optinés savybés kinta priklausomai
nuo jy pavirSiaus SiurkStumo. Lygiausias i§ tikty pavirSiy, su pavirSiaus SiurkStumu RMS = 90 nm,
pasizyméjo didesniu atspindziu. Nagrinéjant jj su Siurk§¢iu pavirSiumi, kurio SiurkStumas sieké
RMS = 230 nm, nustatytas vidutinis 25% didesnis atspindys lygaus pavirSiaus atveju, Kali
nagrin¢jamos dangos be kity papildomy sluoksniy sistemoje. Pridé¢jus papildomus sluoksnius
skirtumas sumazg¢ja iki 9%. Be optiniy kito ir elektrinés fotovoltinés savybés. Saulés elemento
charakteristiky, tokiy kaip trumpinimo jtampa, trumpinimo srove, uZzpildymo faktorius ar
efektyvumas, priklausomybé nuo pavirSiaus SiurkStumo pavaizduota 10 paveiksle. Panagrinéjus
duomenis, i§ uzpildymo faktoriaus ir trumpinimo jtampos stabiliy reikSmiy kintant Siurk§tumui,
galima daryti iS§vadas, kad sistemos nepraranda veikimo kokybés, keiciantis SiurkStumui. Pagal
trumpinimo sroves ir efektyvumo duomenis matoma, kad abu dydziai mazéja mazéjant pavirSiaus
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SiurkStumui. Galutinés mokslininky iSvados teige, kad pavirSiaus SiurkStumas dviejy dangy riboje
yra labai svarbus dydis, norint uztikrinti auksciausig saulés elementy efektyvuma.
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10 pav. Fotovoltinés saulés elementy priklausomybés nuo vidutinio kvadratinio pavirSiaus Siurk§tumo: a)
trumpinimo sroveés (Jsc) ir efektyvumo; b) uzpildymo faktoriaus (FF) ir atvirosios grandinés jtampos (Voc)

[6]

Grupé mokslininky [7] tyré labai plony variniy dangy varzos priklausomybe nuo pavirSiaus
SiurkStumo. EpitaksiSkai uzauginus jvairaus storio vario dangas buvo iSmatuotos jy varzos van der
Pau metodu. Matavimai atlikti dviejuose temperatiiry diapazonuose: tarp skysto azoto temperatiiros
(79 K) ir kambario temperatiiros, bei tarp skysto helio temperatiiros (5 K) ir kambario temperatiiros.
Siems dviem temperatiiros diapazonams parinkti bandiniai kuriy storiai svyravo nuo 4 iki 100 nm
pirmam temperatiros diapazonui ir nuo 5 iki 500 nm antrajam. Tyrimu stengtasi paaiskinti, kodél
Zzemose temperattirose (>30 K) labai plonos dangos (>20 nm) susiduria su didele savitosios varzos
priklausomybe nuo pavirSiau SiurkStumo. Mokslininkai sukiiré matematinj model] kuriame
atsizvelgta | pavirSiaus SiurkStumo parametrus, tokius kaip koreliacijos atstumas ir vidutinis
kvadratinis Siurk$tumas. Pritaikant modelj pademonstruota, kad iSmatuotos savitosios varzos
reikSmés priklauso nuo dangos Siurk§tumg aprasanciy parametry ir jos storio.

F. Rusu su grupe mokslininku [8] tyré kokia yra pavirSiniy efektu jtaka sukibimui
mikroelektromechaninése sistemose. ParuoStos mikroelektromechaninése sistemose daznai
naudojamy medziagy dangos i$ platinos, aukso, aliuminio, silicio ir polikristalinio silicio. Tarp
grupés daryty tyrimy buvo ir su pavirSiaus SiurkStumu susijusiy. Tirta sukibimo jégos
priklausomybé nuo dangos SiurkStumo. Tai buvo atliekama pasitelkiant atominiy jégy mikroskopa,
matuojant, kokia jéga pavirSius traukia mikroskopo galvutg, kokia sukibimo jéga pasiekiama.
Tyrimais nustatyta, kad dangos pavirSiaus SiurkStumas stipriai veikig sukibimg tarp mikroskopo
galvutés ir tiriamojo pavirSiaus. Matoma, kad maZzéjantis pavirSiaus SiurkStumas teigiamai veikia
sukibimg, mazesnés pavirSiaus SiurkStumo vertés rodo stipresnj sukibimg tarp mikroskopo ir
pavirSiaus. Rezultatai (zr. 11 pav.) dar karta patvirtinti, naudojant kita mikroskopo galvutg, su
skaitiniais poky¢iais dél pasikeitusios pavirSiaus laisvosios energijos.
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11 pav. Sukibimo jégos su mikroskopo galvutémis priklausomybés nuo pavirsiaus Siurk§tumo aukso
dangoms [8]

Dar vienas prilipimo savybiy tyrimas atliktas kitos mokslininky grupés [9]. Jie tyré kaip pavirSiaus
SiurkStumas veikia mikroby prilipima prie biomedicininiy titano dangy. Auginant dangas skirtingais
auginimo greiciais paruostos jvairaus storio ir pavirSiaus Siurk§tumo dangos. Nustatytas tiriamyjy
pavirs$iy padengimas bakterijomis ir iSmatuoti pavirsiaus Siurk§tumo parametrai, tokie kaip vidutinis
kvadratinis $iurk§tumas. Jis bandiniams svyravo nuo 2 iki 6,13 nm. Siuo atveju nustatyta, kad
maz¢jantis pavirSiaus SiurkStumas neigiamai veikig bakterijy prilipima, jos sunkiau prilimpa prie
lygaus pavirsiaus. Kita vertus, kaip pavaizduota 12 paveiksle, duomenys néra labai patikimi dél
dideliy standartiniy paklaidy.
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12 pav. 4 bandomyjy grupiy pavirSiaus Siurk§tumo ir pavir§iaus padengimo bakterijomis palyginimas [9]

Ivatsubo su kolegomis [10] istyré gelezies dangy, auginty skirtingose argono bombardavimo
jtampose, paviriaus struktiirinius skirtumus. Siuos nedidelius struktiirinius skirtumus jvertino
pavirSiaus SiurkStumu. Galutinai prieita prie iSvados, kad pavirSiaus SiurkStumas stipriai veikia
gelezies dangy augima ir jy magnetines savybes.

Kaip matyti i$ Siy, bei kity, fizikiniy dydziy priklausomumo nuo pavirsiaus SiurkStumo pavyzdziy,
pavirSiaus struktura ir jg apibiidinantis dydis pavirSiaus SiurkStumas yra labai svarbus daugumoje su
dangomis dirbanciy technologiniy sri¢iy. Galimybé numatyti bisimas dangy savybes bei struktirg
palengvina mokslininky darbg. Kuriant naujas, ar jau egzistuojancias su naujomis savybémis,
medziagas. Temperatiira auginimo proceso metu yra labai svarbi dangy struktiiros formavime, tod¢l
labai svarbu tinkamai atvaizduoti temperatiiros jtaka dangos augimui ir jos galutinei struktiirai,
eksperimentiniais ar modeliavimo metodais.

1.3. Modeliavimas

Galingas jrankis, padedantis kontroliuoti ir numatyti fizikines, mechanines ir chemines medziagy
savybes, yra augimo procesy modeliai ir modeliavimas. Matematiniy modeliy, aprasanciy plony
dangy augima, yra daug, kurie naudoja skirtingas fizikines iSraiskas ir prielaidas, bei | augima Ziiiri
skirtingais aspektais.

Dangos augimo apibiidinimui daznai naudojamas sluoksnio aukstis, kaip parametras apibudinti
dangg. Sis aukstis modeliuose daznai aprasomas kaip laiko ir koordinatés funkcija ir i§ jo galima
1Svesti vidutin} aukstj, kaip laiko funkcija. Panaudojant Siuos parametrus galima apskaiciuoti
pavirSiaus SiurkStuma, kuris, taip pat, biity funkcija nuo laiko.

Nusodintiems atomams pavirSiuje pasirinkti pozicija padeda difuzija. Augimo metu vietos
pasirinkimas néra pilnai atsitiktinis, atomams patogiau biiti ten kur energija arba aukstis yra
maziausi. Atomy jud€jimag apsprendzianti difuzija turi sau svarbiy parametry, i§ kuriy modeliavime
yra daznai naudojami difuzijos ilgiai. Sie atstumai parodo kokj kelig gali nukeliauti atomas
difunduodamas pavirsSiuje.

Diskretieji matematiniai modeliai gali buti skai¢iuojami ir tyrinéjami kompiuterinio modeliavimo ir
skaitiniais metodais. Matematiniai modeliai padeda supaprastinti realy augima ir leidzia atvaizduoti
kaip augimas vyksta tam tikromis uZzduotomis sglygomis. ISskiriami keletas pagrindiniy dangos
augimo modeliy, tokiy kaip balistinis, kietas kiinas ant kieto kiino ir atsitiktinis. [11].

Epitaksinis dangos augimas gali biiti apibiidinamas skirtingais modeliais. Matematiniai modeliai
gali biiti jvairls, tokie kaip: saleliy dinamikos, atominis, saleliy riby kinetikos ar kontinuumo.
Modeliavimas pasitelkiant saleliy dinamika pavir$iy apibiidina anizotropiskai, tolygy isilgai augimo
krypties, bet su atominiais struktiiros skirtumais augimo kryptimi. Monte Karlo metodas yra vienas
1§ paprascCiausiy atominiy modeliy, juo simuliuojami atomy Suoliai ant padéklo pavirSiaus. Daznis,

~E/KT kur E atitinkg energijos barjerg,

kuriuo Sie Suoliai vyksta, paklista Arenijaus lygties formai e
kurj atomas turi perSokti judédamas i$ pradinés pozicijos | galing. Modeliuojant kontinuumo
lygtimis yra naudojami priartéjimai tolydziomis aukscio funkcijomis apibiidinti augant] pavirsiy.
Niutono judé¢jimo ant energinio pavirSiaus lygtys yra naudojamos modeliuojant molekulinés
dinamikos principais. Turiniai parametrai, be pozicinés priklausomybés, naudojami apibiidinant
greicio lygtis [12].
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Monte Karlo metodu epitaksinj augimg apibadina Fornari ir kolegos [13]. Tuo paciu metodu,
naudojant trikampe pagrindo gardelg, fraktaliSkai modeliuoja Helin ir Kiti [14]. Sidabro augima
Monte Karlo metodu su papildomomis augimo sglygomis pateikia Evansas [15]. Ciklinj atominiy
sluoksniy nusodinimo augimg apibtidina Puurunenas [16]. Epitaksinj augimg fazés lauko modeliu
apraSo Yangas ir kiti [17]. Keletu skirtingu modeliu vienos dimensijos augima modeliuoja Kocanas
[18]. Gardelés kinetininj Monte Karlo modelj anizotropiniam augimui apibiidinti naudoja Gémezas
ir kiti [19]. Rahmanas nagrinéja kinetinj Monte Karlo metodg su klasteriy difuzija [20]. Kinetinémis
lygtimis ir plok§tuminémis difuzijos zonomis modeliuoja Politi [21].

1.4. PavirSiaus Siurk§tumo modeliavimas

PavirSiaus strukttiros kitimg ir su juo susijusi pavirsiaus Siurk§tumg modeliavo A. Galdikas [22].
Naudojantis matematiniu modeliu gauti rezultatai apie pavirSiaus SiurkStumo kitimg ir klasteriy
dydzio kitimg (zr. 13 pav.). Nustatyta, kad klasteriy dydis auga, didéjant difuzijos ilgiui.

Saleliy dydis, sant. vnt.

0 T T T T T
0 2 - 6 8 10

Difuzijos ilgis, sant. vnt.

13 pav. Klasteriy dydzio kitimas nuo difuzijos ilgio [22]

Kitame tyrime [23] A. Galdikas nustaté saleliy tankio kitimg nuo nusodinimo laiko (zr. 14 pav.).
Cia matomas saleliy tankio kitimas laike, labai staigus kilimas pradinése augimo stadijose
pereinantis ] tolydy mazéjimg, mazoms atomy difuzijos ilgio reikSméms. Didesnéms atomy
difuzijos ilgio reikSméms saleliy tankio didéjimas néra toks Zymus, tankis nepasiekia dideliy
reikSmiy. Saleliy difuzijos reikSméms saleliy tankis kinta panaSiai, ¢ia juda taskas nuo kurio
prasideda tankio mazéjimas (zZr. 14.b pav.)
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14 pav. Saleliy tankio priklausomybé nuo nusodinimo laiko skirtingoms (a) atomy difuzijos atstumo
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reik§méms; (b) saleliy difuzijos atstumo reik§méms [23]

Taip pat tame paciame darbe nustatytos pirmo sluoksnio padengimo bei saleliy didumo
priklausomybés nuo laiko (zr. 15 pav.). Nustatytas skirtingas padengimo didéjimas aukso ir vario

augimuli, bei saleliy dydzio augimas laikui bégant.
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15 pav. Pirmo sluoksnio (a) padengimo priklausomybés nuo laiko ir (b) vidutinio klasteriy dydzio

priklausomybés nuo laiko auksui ir variui [23]

1.5. Eksperimentinés pavirSiaus SiurkS§tumo priklausomybés nuo temperatiiros

Kaip galima tikétis, pavirSiaus SiurkStumo kitimas kei€iantis auginimo temperatiirai matuojamas
eksperimentiskai. Sriubas [24, 25] nustaté pavirSiaus SiurkStumo kitimg priklausomai nuo padéklo,
ant kurio auginama, temperatiiros samariu legiruoto cerio oksido dangoms ant SiO; padéklo (zr. 16

pav.).
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16 pav. PavirSiaus SiurkStumo (R,) priklausomybés nuo temperatiiros, kurioje buvo auginama, 5 skirtingiems
nusodinimo grei¢iams, plonyjy samariu legiruotu cerio oksidu keramiky sluoksniams [24, 25]

Dangos struktiira be pavirSiaus SiurkStumo gali biiti apibiidinama ir kitais pavirSiniais parametrais.
Kristality dydis yra vienas i§ parametry, galinCiy pasakyti, kas vyksta pavirSiuje ir bent i§ dalies
apibudinti kokia yra dangos vidiné struktura. Kristality dydis taip pat kinta netiesiskai, kintant
auginimo salygoms, tokioms kaip temperatiira. Kitimg i§matavo Sriubas [26], tirdamas skandziu ir
aliuminiu legiruotas cirkonio keramikas (zr. 17 pav.).
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17 pav. Kristality dydZzio priklausomybés nuo auginimo temperatiiros skirtingiems nusodinimo greic¢iams

[26]

Daugybé netiesinio pavirSiaus struktiiros kitimo nuo atomy energijos pavyzdziy uzduoda daug
klausimy apie struktiiry augimg. Norint iSsiaiSkinti, kokiu biidu pasiekiamos tokios reikSmes,

galima pasitelkti ne tik eksperimentinius, bet ir modeliavimo rezultatus.
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2. Medziagos ir tyrimy metodai

Pavir§iaus mikrostruktiiros ypatybes galima nagrinéti ir realiai neturint paties bandinio. Tam
pasitelkiamas modeliavimas. PavirSiaus augima ir i$ to atsirandancias savybes galima modeliuoti
skirtingais biidais ir priemonémis. Siame darbe pasirinktas toliau aprasytas matematinis pavirsiaus
augimo modelis. Atsizvelgiant | tai, kad modelis yra paremtas diferencialiniy lygciy sistema ir bus
skai¢iuojamas pasitelkiant kompiuterj, diferencialinéms lygtims spresti pasitelktas matematinis
metodas pateiktas 2.2. poskyryje.

2.1. Matematinis modelio apraSymas

Matematinis nanostruktiiry augimo ant pavirSiaus Kinetikos modelis sukurtas A. Galdiko [23]
pasirinktas kaip Sio darbo pagrindas.

Link pavirsiaus judant atomams dalis jy nuséda ant pavirsiaus, ta dalis yra proporcinga pavirSiaus
plotui kuris yra atviras ir yra lygi io(1 — @), kur o™ = S,,,/S yra pirmo sluoksnio padengimas
(0< oM™ < 1), 0 S, yra jau padengtas plotas ir S yra pavirsiaus plotas. Santykinis atomy
atkeliaujanciy j pavirsiy srautas(s~1) lygus i, = I,/C, kur I, yra atomy atkeliaujandiy j pavirsiy
srautas (cm™2s™1) ir C yra pavirSiniy atomy koncentracija. Prilipimo koeficientas a,, apraso
tikimybg atomui prilipti ir pasilikti adsorbuotoje biisenoje ant padéklo. Pirmo monosluoksnio
padengimo kitimg nuo laiko apibiidina lygtis:

(€]
d(st = iOaAo(l - (p(l)) (21)

Norint jvertinti augancios dangos morfologija kai pasireiskia sluoksnis-plius-sala biisena, pirmo

sluoksnio padengimas apibtidinamas kaip padengimas adsorbuotais atomais qoél) ir salelémis (pél)

(kai du ar daugiau atomu susilieja). Tada bendras pirmo sluoksnio padengimas lygus <p§1) + <p§1) =
. Padengimas salelemis didéja dviem atvejais: 1) kai prie ant pavir§iuje jau esan¢io atomo
prilimpa kitas atkeliaujantis atomas su prilipimo tikimybe a,, ir/arba 2) kai prie pavirSiuje esancios
salos kra$to prilimpa atkeliaujantis atomas su prilipimo tikimybe a .

Atomas kuris adsorbuojasi ant pavirsiaus gali judéti, atstuma apibrézia difuzijos spindulys 4, kuris
savo atzvilgiu daro jtaka saleliy augimui. Kai atomas j pavirSiu nukrenta nuo salos krasto atstumu
mazesniu nei difuzijos spindulys, jis prisijungs prie Sios salos. Plotas aplink N saly iSreiSkiamas
taip:

S¢=N (n(r + 1)2 — nrz) = NnA? + 2nA/NS./m, (2.2)

¢ia r = /S¢,/m yra salos spindulys (darant prielaida, kad saly forma yra apskritimas), o S; =
NS¢, yra salomis padengtas pavirSiaus plotas.

Lygtj padalinus i§ viso paviriaus ploto S = N,ma? (kur N, yra ant gryno padéklo pavirSiaus
esancéiy atomy skaicius, 0 a apytiksliai lygu gardelés parametrui) gaunamas bedimensis plotas
@c = S¢/S kuris gali biti iSreikstas taip:

0 = (NnI? + 2n A NS¢ /m) —— = nA? + 2A/ngc, (2.3)
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ia n = N /N, yra santykinis saly tankis, 0 A = 1/a yra a vienetais isreikstas adsorbuojamy atomy
difuzijos spindulys. Labai panasiai gaunamas ir charakteringasis plotas aplink pavienius atomus,
adsorbuotus ant pavirsiaus, kuris jgauna tokig forma:

Qs = ngA? + 21 ng@s, (2.4)

¢ia ng yra santykinis ant pavirSiaus adsorbuoty pavieniy atomy tankis pavirSiuje [23], kuris yra
iSreiskiamas kaip ng = ¢S, ¢ia S, yra supaprastintas atomo plotas ant pavirsiaus.

Atomai kurie atkeliauja j ¢g ir @g prilimpa prie jau esanciy ir suformuoja saleles su tikimybe a4 .
Tai gali bati apraSyta lygtimi: nucl = ay4i,(@s + @5). Tada saly skaicius didéja ir laikui bégant
gali buti iSreikStas kaip dN./dt = nucl/2¢,, kur ¢, yra bedimensis vieno atomo plotas. Jis
padaugintas i$ dviejy nes du atomai sulipdami kartu suformuoja vieng sala. Kadangi ¢, = S,;/S bei
N, =S/S,, kur S, yra plotas ant pavirSiaus kurj uzima vienas atomas, tada N, = 1/¢,, i§ kurio
dN./dt = (nucl/2)Ng ir (dn/dt), = 0,5a44i0(@s + @s).

Iki Siol augimas nagrinétas nejtraukiant koalescencijos efekto. Koalescencija galima jvesti darant
prielaidg, kad salelés jungsis tarpusavyje, kai bus tenkinama sglyga ¢ + @ = 1, kur @z yra
dimensijos neturintis plotas apie saleles. Sio skritulio ploto spindulys § atspindi nagrinéjamos salos
judrumg ant dangos pavirSiaus. Plotas ¢z randamas tokiu pat principu, kaip ank3¢iau nagrinéti @
ar ¢, ir atrodo taip:

g =np*+ 2B ngc. (2.5)

Salyga apraSanti koalescencija yra (dn/dt); = awlCcol(l — Qc — (pﬁ), kur C.,; Yyra
normalizacijos daugiklis, galintis jgyti vieng i$ dviejy verciy pagal formulg:

0, Pc + (pﬁ <1
CCOl = (26)

1, gc+¢s =1

ir a.,; yra koalescensijos dazniné tikimybé su matavimo vienetais s 2.

Vykstant atomy nusodinimui padengtas pavirSiaus plotas didéja (@5 + @) — 1, tuo paciu mazéja
plotai s ir ¢¢. Norint, kad ¢; < 1 salyga butu i$pildoma, kur ¢, = @5 + a(t)ps + @ + a(t) e,
i lygtj jvedamas normalizacijos daugiklis a(t). Jis buna lygus vienam, kol pasiekiama riba ¢, < 1
ir ¢, perkopus 1 uzrasoma taip:

1, oL <1
a(t) = 1-ps(O)—@c(t) o, >1 ' (2.7)
os+oz@) 1 TE T
IS to seka, kad galutiné saleliy tankio kinetikos lygtis jgaung tokj pavidala:
d 1 . *
d_rtl = EaAALO((pS +a(®)9s) + aco1Coo(1 — @ — QDﬁ), (2.8)
ir galutiné lygtis, aprasanti padengima pavieniais atomais, atrodo taip:
dos . . .
a Aaolo(1 — 1) + apalo(@s + a(O)ps). (2.9)

28



ApraSinéjant auks$tesniuosius monosluoksnius, kur K > 1, jvedamas difuzijos spindulys A(TK),
priklausantis K-tajam monosluoksniui. Sio spindulio reikia apragant plota (p/(lK), kuris yra panasSios

reikSmeés kaip plotas ¢ ir atrodys taip [22]:

2
% = 225D [ b 4 n(20)" (2.10)

Tuo atveju, kai turime pirma sluoksnj arba K=1, lygtis nenaudojama ir vietoj jos turime: goﬁl) =

Q¢ = niA% + 21 /ne,

Kai <p/(1K) < &1 — ) adsorbuojamas dangos atomas nusés ant apatinio monosluoksnio
(K —1) ir tokiu badu pildys K-taji monosluoksnj. Kitu atveju, Kai (png) > pK-D — ),
adsorbuojamas dangos atomas nusés ant dar Zemesnio monosluoksnio (K — 2) ir pildys (K — 1)-ajj
monosluoksnj [23]. K-taji monosluoksnj aprasanti lygtis atrodo taip [22]:

(K)

do
dt

= A® 1o (KD — 90O 4 BE o (K — pUHD)(pK-1 _ (D) (2.11)

Lygtyje pateikti koeficientai A% ir B&) egzistuoja i§ salygos (png) < 1 ir apraSomi taip:

0, KD - <l

A = , K=23,..,N, (2.12)
1, @& D _pl > ‘P,(1K)
0 (p(K) _ (p(K+1) > ‘p/(lK)

B® = , K=12..N, (2.13)

1, (p(K) _ (p(K+1) < ‘p/(lK)

Pagal auksciau pateiktg formule pirmojo monosluoksnio padengimas salomis atrodys [23]:

doc . , - .
P 24410 (ps + a(D)@3) + a(Oauciops + BPaycio(1— W) (9™ — @), (2.14)
Apjungus lygtis | sistemg gaunama galutiné dangos augimo kinetikos lygciy sistema, kuri atrodo

taip:

(dog . . \
d_ts = an0io(1 — @) + apaio(@s + a(t)ps)
doc . N .k .
P 200410 (@s + a(t) @) + a(Oayciope + B(l)“Aclo(1 - ‘P(l))(‘P(D - ‘P(Z))
1 dp® ‘ (2.15)
K=23,..,N
dn 1 ) .
\d: E‘ZAAlo(fps +a(©)ps) + tcoiCeor(1 — 9c — 9p)

Siurk§tumas, dél paprastumo, pasirenkamas kaip skirtumas tarp virSutinio ir apatinio sluoksnio
numeriy K. Cia virSutinis sluoksnis yra auksciausias sluoksnis, su uzpildymu, kuris néra didesnis
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nei 5 %, o apatinis sluoksnis yra Zemiausias sluoksnis, kuris turi uzpildyma ne didesnj uz 95%.
Sluoksniy skirtumas zymimas Ah ir iSreiSkiamas formule:

Ah =K, (2.16)

5% K‘P'as%'

2.2. Diferencialiniy lyg¢iy sprendimas Oilerio metodu

Diferencialiy lyg¢iy, kuriy pradinés salygos yra zinomos, apytiksliam sprendimui yra sukurta
daugybé metody, i§ kuriy lengviausiai naudojamas ir suprantamas yra Oilerio metodas. Sis metodas
apibiidinamas naudojant vadinamajj tinklel;j ir $io tinklelio funkcijas.

Nuo tiriamosios funkcijos laiko pradinio momento (t = 0) atidedama aSis, kuri padalijama j
intervalus. Siy intervaly ilgis k > 0 ir gaunamas tinklelis. Galiniai iy intervaly taskai t, = nk, kur
n =0,1,2, ..., vadinami tinklelio taskais. Teoriniame tinklelyje apibudinama funkcija g, = g(nk).
Diferencialinéms lygtims, kuriy pradinés salygos yra zinomos, Oilerio metodas iSvedamas
pakankamai nesudétingai:

dy

i fQ,b),
(2.17)
y(0) = y,.
Tada skleidziant Teiloro eilute gaunama:
dy 2d%y 3
y(tn) = y(ty) + ka(tn) + 7@(%) +0(k*) =
(2.18)

2 32

k*d*y
= y(tn) + kf (), t) + = =5 (t) + O(k?)
I8 gautos lygties imami nariai, kuriy eilé lygi arba didesné O(k?) ir gaunamas Oilerio metodo

apibrézimas, kuris bendram atvejui atrodo taip:

Uny1 = Vn + kf (U, tn),  t, =1k,
(2.19)
Vo = Yo-

Pagal lygtj galima spresti, kad sekantis narys randamas gan paprastai. Zinodami v, reikime tam
tikrai n reikSmei galime rasti v,,, ir tai taip toliau, rekurentiskai. Auks¢iau uzraSytomis lygtimis
(2.19) apibtudinama tinklelio funkcija v,,n = 0,1,2, ..., kuri akivaizdziai priklauso nuo to koks
zingsnis kK buvo pasirinktas. Skai¢iuojant Oilerio metodu skirtumas tarp realios funkcijos reik§més
skai¢iuojamame taske ir apskaiciuotos Siuo metodu tame taske artéjg j nulj, kai Zingsnis Kk artéja j
nulj. Kai atlieckami realtis skaifiavimai, nulinis ar labai artimas nuliui zingsnis negali biti
naudojamas, todél visada atsiranda didesnés ar mazesnés paklaidos [27]. Tam tikras paklaidy
nustatymas yra jmanomas priartéjimais, bet reikalauja daug laiko ir pastangy, todél dazniausiai néra
naudojamas. Jei zingsnis pasirenkamas pakankamai mazas galima laikyti, kad ir paklaidos yra
nykstamos.
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3. Tyrimy rezultatai ir juy aptarimas

Uzsibrezti tikslai ir uzdaviniai gali buiti jvykdyti, pasirinkus matematinj modelj pavir§iaus augimui
aprasyti ir jj iSnagrinéjus. Pasitelkus programavimg ir matematinius metodus, matematinis augimo
modelis gali buti realizuojamas skaitmeniniais metodais. Kei¢iant modelyje esancias fizikines
konstantas galima rasti jvairiy pavirSiaus augimo biiseny ir jas nagrinéjant modeliuoti realiai
stebimus eksperimentinius rezultatus.

3.1. PavirSiaus SiurkStumo skaiciavimy rezultatai

Pirmiausia, buvo pasirinktos dangos augimo salygos, pagal jau nagrinéty variacijy rezultatus.
Atsizvelgiant ] tai, kad temperatira didziausig jtakg darys pavirSiniams atomy ir saly difuzijos
parametrams, pasirinkti pagrindiniai moduliuojami parametrai. Tai difuzijos ilgiai A ir B, kurie pagal
apibrézimg yra temperatiiros funkcijos. Difuzijos ilgiy priklausomybé nuo temperattiros gali biiti ne
vienodo mastelio. Daroma prielaida, kad atomy difuzijos spindulys 4 yra daug jautresnis
temperattiros pokyciams. Tada, tam tikrame temperatiiry diapazone galima laikyti saleliy difuzijos
spindulj B pastoviu dydziu ir keisti tik 4 reikSmes.

Svarbiausios dangos augimo sglygos pateiktos lentel¢je. IS lenteléje pateikty dydziy 3 néra aprasyti
matematingje formuluotéje ir atsiranda, tik modeliuojant augima. Laikas t reikalingas modeliavimui
Oilerio metodu, jis yra programos veikimo ir skai¢iavimy pabaigos matas. Sis dydis yra svarbus ir
gali keisti rezultatus, jei laikas bus per mazas. Augimas gali biiti dar tik praside¢jes ir neteikti daug
naudingos informacijos. Jei laikas per didelis gali biiti jau seniai nusistovéjusi augimo pusiausvyra
ir Svaistomi skaifiavimo resursai, bei gali buti pasiektas sluoksniy skaiCiaus apribojimas ar
Zzemesniy sluoksniy jtaka. Kitas parametras N, sluoksniy skaicius, turi bati kiek reikia didelis ir tuo
paciu kiek jmanoma maziausias. Naudojant per didelj sluoksniy skaiciy, kaip ir laiko atveju, bus
Svaistomi resursai ir skai¢iavimai pasidarys be prieZasties ilgi. Esant per mazam sluoksniy skai¢iui
gali biiti pasiekta virSutiné¢ riba, kur pats auksSc¢iausias sluoksnis bus naudojamas galutiniams
Sturk$tumo skai¢iavimams, ir rezultatai bus iSkreipti. Paskutinis iS trejy parametry, Zingsnis, atitinka
zingsnj, naudojama Oilerio metodu sprendziant diferencialines lygtis. Jo dydis turi buti pakankamai
mazas, kad skai¢iavimo paklaidos i$likty mazos, bet kuo didesnis, kad skai¢iavimas vykty sparciau.
Neskaic¢iuojant paklaidy priimama, kad Zingsnis parinktas tinkamas ir paklaidos yra labai mazos.

Lentelé. Skai¢iavimams naudotos matematinio modelio charakteristikos

Zyméjimas PaaiSkinimas Reik§mé
t Laikas arba zingsniy skaicius 250000
N Skaic¢iavimuose naudoty sluoksniy skaicius 400

i0 Krentan¢iy atomy srautas 0.05
alphaAA Prilipimo tikimybé tarp atomo ir atomo 0.001
alphaAC Prilipimo tikimybé tarp atomo ir klasterio (salelés) 0.1
alphaA0 Atomo prilipimo prie pagrindo tikimybé 0.1
alphaAT Atomo prilipimo ant klasterio (salelés) virSaus tikimybé 1
alphaCol Koalescencijos tikimybé 0.1

lam Atomy difuzijos spindulys 1-200
beta Klasteriy (saleliy) difuzijos spindulys kei¢iama

31



lamT Atomy difuzijos spindulys ant saleliy virSaus =lam

zingsnis Vienos skai¢iavimo iteracijos Zingsnis 0.01

Pirmajam skai¢iavimui parinktos keleta skirtingy £ reikSmiy tarp 20 ir 250 santykiniy vienety.
SkaiCiuojamas parametras Cia parinktas pavirSiaus SiurkStumas, iSreikStas kaip monosluoksniy
skirtumas 4h. Jis apskaiCiuojamas i§ auk$Ciausio sluoksnio, kurio uzpildymas siekia bent 5 %,
numerio atémus Zemiausio sluoksnio, kurio uzpildymas néra didesnis uz 95%, numerj. Sis dydis
iSreiSkiamas kaip funkcija, priklausanti nuo atomy difuzijos spindulio A, kuri, savo ruoStu, yra
atomy energijos funkcija. Tokiu budu atvaizduojama pavirSiaus SiurkStumo priklausomybé nuo
temperatiiros intervale, kuriame A kinta Zymiai, o f pakankamai mazai, kad bty galima laikyti ja
pastovia. Atomy difuzijos spindulio reikSmeés atskiriems grafikams pateiktos skirtingos, dél
atsirandancio reikSmingo intervalo, uz kurio nusistovi pusiausvyra. Naudojant vienodg A reikSmiy
mastelj visiems atvejams nebiity galima pastebéti vyraujancio désningumo.

18.a paveiksle pavaizduotas pavirsiaus Siurkstumo kitimas, kai £ lygus 20 santykiniy vienety. Si
reikSmé atitinka kituose tyrimuose tuo paciu matematiniu modeliu naudojamas reikSmes [15].
Paveiksle matomas, kad A intervale nuo 1 iki 7 sant. vnt. vyksta pavir$iaus Siurk§tumo maz¢jimas
nuo 28 monosluoksniy iki 15 minimumo taske (mazdaug 7 sant. vnt.). Toliau didéjant A reikSméms
SiurkStumas didéja iki tol kol pasickiama stabili btisena, kur, didéjant difuzijos spinduliui,
SiurkStumas beveik visiSkai nebekinta. Stabilus SiurkStumas pasiekiamas prie apie 60 sant. vnt. ir
yra daug maZesnis nei pradiniame taske esanti reikSmé. Nemonotoninis pavirSiaus SiurkStumo
kitimas gali biiti paaiSkinamas naudojantis 18.c pav. pavaizduota saleliy dydzio ir atomy difuzijos
atstumo priklausomybe nuo energijos. Jei atomy difuzijos atstumo ar saleliy dydZzio priklausomybés
nuo atomy energijos kinta netiesiSkai, Sios kreivés gali susikirsti kelis kratus. Taip susidaro 3
skirtingi regionai, kur saleliy dydis yra didesnis uz atomy difuzijos spindulj, arba atvirk$¢iai, atomy
difuzijos spindulys didesnis uz saleliy dydj. Kai atomy difuzijos spindulys yra didesnis uz saleliy
dyd; atomai nukrenta nuo salelés Zzemyn ir uzpildo Zemesnius sluoksnius, mazindami pavirSiaus
Sturk$tuma. Kai saleliy dydis didesnis atomai pasiliekg ant salelés virSaus ir SiurkStumas didéja [22].
18.c pav. atveju 1 ir 3 regionai turés didesnj SiurkStuma nei 2 regionas. Tokia pati priklausomybé
stebima ir 18.a pav. atveju.
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18 pav. (a) Pavirsiaus Siurk$tumo priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai § = 20 sant. vnt., (b) A.
Galdiko gauti modeliavimo rezultatai [22] ir (c) schematinis saleliy dydzio ir difuzijos ilgio priklausomybiy

kitimo aiSkinimas [22]
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Be 18.a paveiksle pavaizduoto grafiko atlikta ir daugiau skaiiavimy, norint nustatyti, kurios
difuzijos spindulio reikSmés yra optimaliausios. Pasirinkus B reikSmiy, auksStesniy nei 18.a
paveiksle, padaryti skai¢iavimai ir gauti dar trys SiurkStumo priklausomybés nuo atomy difuzijos
spindulio grafikai (zr. 19, 20 ir 21 pav.). Trims grafikams parinktos f reik§més yra 75, 150 ir 250
sant. vnt. ir atsizvelgiant i tai parinktos A iki 1000 sant. vnt. antram ir tre¢iam variantui, bei 200
sant. vnt. pirmajam. Kaip ir 18.a paveikslo atveju, visuose grafikuose matomas staigus pavirSiaus
SiurkS§tumo kritimas nuo pradiniy A reikSmiy su minimumo tasku ar sritimi i§ karto uz jo. Pirmu
atveju matomas labai panaSus elgesys kaip B = 20 atveju, tik ¢ia SiurkStumo kylimas, lyginant su
pradiniu kritimu, yra daug mazesnis.

90

[0
o

~
o

o

o

w b U1 a
o O

Ah, monosluoksniai

BN
o o

o

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
A, sant. vnt.

19 pav. Pavirsiaus Siurk§tumo priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai § = 75 sant. vnt.

Antru atveju (zr. 20 pav.) po nedidelio, apie 40 sant. vnt., minimumo regiono prasideda Siurkstumo
kilimas iki apie 150 sant. vnt. kur jis trumpam sustoja iki 400 santykiniy vienety. Toliau Siame
grafike matomi keletas pavirSiaus Siurk§tumo kitimy, kurie neturi aiskios formos.
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20 pav. Pavirsiaus Siurkstumo priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai = 150 sant. vnt.
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Treciajame grafike (Zr. 21 pav.) matoma didesné minimumo sritis, apie 100 sant. vnt. plo¢io, po
kurios seka jprastas SiurkStumo augimas, apie 80 sant. vnt. plo¢io. Po jo, ties 210 sant. vnt.
SturkStumas staiga iSauga iki 66 monosluoksniy, lyginant su 17 minimumo srityje. Pasiekes vietinj
maksimumo taska SiurkStumas vél nukrinta ir Sie kiek pakyla regione nuo 230 iki 250 sant. vnt., po
kurio stebimas kritimas link pastovios vertés siekiancios 30 monosluoksniy.
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21 pav. Pavirsiaus Siurk§tumo priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai § = 250 sant. vnt.

IS nubraizyty keturiy grafiky pirmas ir antras grafikai, su Zemomis f reikSmémis, geriausiai sutampa
su kity autoriy darbais. Atsizvelgus | tai, kad pirmasis naudoja B reikSme identiska kaip kituose
darbuose, bei antro grafiko mazas Siurk$tumo kilimas, buvo pasirinkta placiau panagrinéti biitent
pirmajj grafika pavaizduota 18.a paveiksle.

Siam pavir§iaus S$iurkS$tumo kitimo atvejui nustatytos saleliy tankio n ir saleliy dydzio S
priklausomybés. Jos pavaizduotos 22 paveiksle. Saleliy tankio priklausomybé nuo atomy difuzijos
spindulio 22 grafike matoma tikétina saleliy tankio priklausomybé. Prie mazy atomy difuzijos
reik§miy atomai reciau susitinka tarpusavyje ar su jau egzistuojanciomis salelémis ir susiformuoja
daugybé mazy saleliy. Didelis mazy saleliy skaiCius reiskia aukstg saleliy tankj. Temperatairai ir
atomy difuzijos spinduliui didéjant, atomai gali pasieti daugiau ir tolimesniy saleliy bei pavieniy
atomy, todél atomai dazniau prilimpa prie jau egzistuojancios salelés ir jy skaicius nedidéja.
Didesniy pavieniy saleliy buvimas mazina saleliy tankj. Pasiekus pakankamai dideles atomy
difuzijos reikSmes visi arba beveik visi atomai prisijungia prie kokios nors salelés ir bendras saleliy
tankis iSlieka labai mazas. Tai galima matyti grafike, kur prie auk$ty atomy difuzijos reikSmiy
saleliy tankis beveik nebekinta, lieka labai mazas. Artéjama | situacija kur ant pavirSiaus yra viena
salelé prie kurios prisijungia visi pavieniai atomai, o tankis artéja j nulj.
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22 pav. Saleliy tankio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai = 20 sant. vnt.

Saleliy dydzio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio (zr. 23 pav.) taip pat demonstruoja
tikéting priklausomybe. Prie mazos atomy difuzijos salelés formuojasi mazos nes savo difuzijos
spindulyje sutinka mazai atomy ir saleliy. Did¢jant atomy difuzijos spinduliui saleliy dydis auga,
létéjanciu augimu. Kaip ir tankio atveju, artéjama prie tam tikros didziausios vertés, kur salelés
dydis apima visg nagrinéjamg pavirsiy.
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23 pav. Saleliy dydzio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai B = 20 sant. vnt.

Norint giliau iSnagrinéti pavirSiaus Siurkstumo kitima tuo atveju, kai B = 20, iSnagrinéti individualiy
pavir$iy sudaranciy sluoksniy uzpildymai. Atsizvelgiant j tai, kad SiurkStumas skai¢iuojamas
suradus Zemiausig sluoksnj su ne didesniu nei 95% uZpildymu ir aukS¢iausig sluoksnj su ne
mazesniu nei 5% uZpildymu, i§ visy skaiciuoty sluoksniy svarbiausi yra bet kokioms A reikSmems |
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intervalg patenkantys arba Salia jo esantys sluoksniai. Kadangi pirmas ir antras sluoksniai
skai¢iuojamu laiko momentu jau yra pilnai uZpildyti jie neatvaizduojami grafiskai. Zemiausias
atvaizduojamas sluoksnis yra trecias (zr. 24 pav.). IS Sio grafiko matomas uzpildymo kitimas
placiame A intervale. Uzpildymas mazéja nuo 3 iki 115 santykiniy vienety ir didéja srityje nuo 115
iki skai¢iavimo pabaigos, 400 santykiniy vienety. Sis kitimas prasilenkia su §iurk§tumo duomenimis
nes ir pati zemiausia uzpildymo verté nepatenka j skaiCiavimy diapazong. Visos vertés yra tarp
98,9% ir 99,35% uzpildymo, kas yra daug daugiau nei 95%.
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24 pav. 3 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai § = 20 sant. vnt.

Sekanti uzpildymo priklausomybé nuo A pavaizduota 25 paveiksle. Cia pateikiamas 5 sluoksnio
uzpildymas, kuris jau patenka j nagriné¢jamg uzpildymy diapazong. Kaip ir pirmu atveju, matomas
uzpildymo maZzéjimas tarp 3 ir 61 santykiniy vienety, bei kilimas nuo to paties tasko iki
maksimalaus &ia pateikiamo, 200 santykiniy vienety. Siuo atveju Zemiausias uZpildymo taskas
nusileidzia zemiau nei 95% riba ir dalis A reikSmiy jau jtraukiamos j SiurkStumo skai¢iavimus. Tada
taskai nuo 44 iki 99 santykiniy vienety kaip zemiausig skai¢iavimo sluoksnj turi 5 monosluoksnj, o
taSkai nuo 1 iki 43 ir nuo 100 iki 200 santykiniy vienety Zemiausiy sluoksniu laikys 6
monosluoksnj. Sis grafikas atspindi visas Zemiausio sluoksnio pasirinkimo vertes dél to, kad 4
sluoksnis, kaip ir 3, neturi nei vienos reikSmés mazesnés nei 0,95 ir 6 sluoksnis neturi nei vienos
reik§meés didesnés nei 0,95. Pagal Siuos rezultatus galima matyti tai, kad Zemiausio monosluoksnio
pozicija yra labai ribota, visame nagrin¢jamame A diapazone reik§mé skiriasi tik per vieng
monosluoksnj. Zemiausi auganéios dangos sluoksniai uzsipildo gana tolygiai pakankamai plaGiose
A ribose. Tada pasidaro aiSku, kad daugiausiai jtakos Siuo atveju pavirSiaus SiurkStumui turi
virSutiniai sluoksniai ir nevienodas jy uzpildymas.
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25 pav. 5 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai § = 20 sant. vnt.

Kaip vyksta pavieniy sluoksniy uzpildymo kitimas, srityje tarp Zemiausio SiurkStumo
skai¢iavimams naudoto ir auki¢iausio naudoto, pavaizduota 26 paveiksle. Cia pateikti trijy
monosluoskniy uZpildymo priklausomybés nuo A grafikai. Trys pavaizduoti grafikai demonstruoja
nuosekly uzpildymo kitimg. Lyginant 20 paveikslo duomenis su 26.a paveikslu matomas
minimumo taSko jud¢jimas | mazesniy atomy difuzijos ilgiy sritj. Toks pat jud¢jimas pastebimas ir
lyginant 8a ir 26.b paveikslus, bei 26.b ir 26.c paveikslus, tik daug mazesniu masteliu.
Paskutiniuoju atveju, tarp 15 ir 20 monosluoksniy pasislinkimas siekia tik 1 santykinj vienetg.
Galima daryti prielaida, kad 8.c paveiksle pavaizduotas minimumo taskas yra pati nepalankiausia
salyga aukstesniy sluoksniy uzpildymui, nagrinéjamose salygose, kur B = 20 santykiniy vienety. Be
minimumo pasislinkimo atsiranda ir dar vienas akivaizdus pakitimas. Sluoksnio uzpildymas mazéja
su kiekvienu sluoksniu, kylant aukStyn. Keiciantis sluoksnio skaiciui taip pat pastebimas sluoksnio
uzpildymo diapazono platéjimas, 25 paveiksle diapazonas nesiekia nei 1,8% sluoksnio uzpildymo, o
26.c paveiksle diapazonas daugiau nei 50% sluoksnio uzpildymo. Aukstesniy sluoksniy uzpildymas
daug labiau veikiamas atomy difuzijos atstumo pokycio. Atomai, dél mazesnio Zzemesnio sluoksnio
uzpildymo turi maZesnj plota ant kurio gali vykti difuzija todel procesai kaip atomo nuSokimas
Zzemesnj sluoksnj yra sustiprinami prie tos pacios A vertés.
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26 pav. Monosluoksniy uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai p = 20 sant. vnt., (a) 10
monosluoksniui; (b) 15 monosluoksniui; (c) 20 monosluoksniui.
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Auksciausi sluoksniai su pastebimu uzpildymu yra 23, 24 ir 25, neskaitant tasko A = 1, kuris yra
pastebimas iki 38 sluoksnio. Aukstesni sluoksniai neturi Zymaus uzpildymo reik§miy, jos artimos 0.
Be to, kad sluoksniai beveik tusti, sluoksniai aukstesni nei 24 nebepatenka j anksciau aptartg 5%
uzpildymo salyga. Nagrinéjant 23, 24 ir 25 sluoksnius (zr. 27 pav.) galima nustatyti daugumos
tasky virSutines ribas SiurkStumo skai¢iavimams. I§ 27.a galima matyti, kad Siame sluoksnyje jau
atsiranda sritis, mazdaug tarp 5 ir 13 santykiniy vienety, kur uzpildymas yra nykstamai mazas.
Siame grafike taip pat matomas uZpildymo létéjimas ir galimas sustojimas prie auki¢iausiy A
reik§miy. Pakitimas prie auks$ty A reik§miy puikiai matomas sekan¢iame grafike (zr. 27.b pav.), kur
pasiekus apie 130 santykiniy vienety sluoksniy uzpildymas pradeda mazeéti. Pagal tokj sluoksniy
uzpildymo kitimg 24 monosluoksnyje galima daryti prielaida, kad ir kitiems sluoksniams galioja
tokio tipo kitimas prie aukstesniy A reik§miy, kuriy skai¢iavimai neapémé kitiems sluoksniams. Cia
matoma didesn¢, 24 santykiniy vienety plocio, neuzpildyta sritis. Mazas uzpildymas puikiai
pastebimas 9.c paveiksle, kur visos 25 sluoksnio vertés, iSskyrus A = 1, nesiekia 5% uzpildymo. Dél
Sios priezasties dauguma tasky, nuo 36 iki 200 santykiniy vienety, kaip aukSciausig sluoksnj
Sturk$tumui skaiciuoti laikys 24 monosluoksnj. Toks staigus uZpildymo pakitimas tarp dviejy
sluoksniy i8Saukia virSutinés Siurk$tumo ribos pastovumag auks$tose A reikSmese. Atsizvelgiant |
auksciau aptartg pastovuma apatinés SiurkStumo ribos pastovuma $ioje srityje, galutinis SiurkStumas
esant aukstoms A vertéms pasidaro labai mazai arba visiSkai nekintantis dydis.
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27 pav. Monosluoksniy uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai = 20 sant. vnt., a) 23
monosluoksniui; b) 24 monosluoksniui; ¢) 25 monosluoksniui
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Tolimesniam SiurkStumo priklausomybés nuo atomy difuzijos ilgio A tyrimui pasirinkta panagrinéti
kitas  vertes esancias Salia aptartos = 20. [Ssamesniam poky¢iy nagrinéjimui pasirinkta paimti po
5 vertes didéjimo ir maz¢jimo kryptimis nuo nagrinéto = 20. Tada nagrinéjama 3 sritis apima
vertes nuo 15 iki 25 santykiniy vienety.

Pirmoji dalis grafiky pateikti 28 paveiksle. Cia nagrinéjami pavir$iaus Siurk§tumo grafikai kuriy p
vertés maZesnés uz 20 santykiniy vienety, tiksliau tarp 15 ir 19 santykiniy vienety. Siuose
grafikuose 1§ karto matomas vienas i$skirtinumas lyginant su 1 paveikslu. PavirSiaus SiurkStumas
prie aukstesniy A verCiy vél pradeda mazeéti. Geriausiai tai matoma 10.a paveiksle, kur padidéjus
atomy difuzijos spinduliui per 50 santykiniy vienety, SiurkStumas sumazéja per 3 monosluoksnius.
Toks pavirSiaus SiurkStumo mazéjimas slopsta, didé¢jant saleliy difuzijos spinduliui B ir pasiekus
18.a paveiksle pavaizduotas salygas. Mazéjimas vos pastebimas, siekia 1 monosluoksnj, pasiekus
labai aukstas A vertes, todé¢l galima laikyti, kad SiurkStumas nebekinta. Taip pat, reikéty pabrezti,
kad labai didelés A vertés neturi daug fizikinés prasmés tuo atveju, kai f laikoma nekintanéia. Dél
Sios priezasties daugumos grafiky vertés neperzengia keliy Simty santykiniy vienety, kur jau biitu
galima diskutuoti dél rezultaty prasmingumo.

Nagrin¢jant mazesnes 3 vertes (zr. 28 pav.) taip pat matomas SiurkStumo did¢jimo srities platéjimas
ir pasislinkimas. Did¢jant  vertéms SiurkStumo didéjimo srities galas pasislenka nuo mazdaug 25
santykiniy vienety 28.a paveiksle iki mazdaug 42 santykiniy vienety 28.e paveiksle. Minimumo
sritis Siame P diapazone nejuda, iSlaikoma keleto santykiniy vienety sritis aplink A = 15. Prie mazy
A reikSmiy taip pat pastebimas pavirSiaus Siurk§tumo kitimas ties A = 1, didéjant B reikSméms
SturkStumas Siame taske didéja nuo 22 santykiniy vienety 28.a paveiksle iki 26 santykiniy vienety
28.c paveiksle.
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28 pav. Pavirsiaus Siurk§tumo priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) = 15 sant. vnt. b) B =
16 sant. vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. e) § = 19 sant. vnt.

Aukstesniy B verciy grafikai pavaizduoti 29 paveiksle demonstruoja pavirsiaus Siurkstumo kitimag
kai B yra tarp 21 ir 25 santykiniy vienety. Siuose grafikuose nesimato pakartotinio pavirSiaus
SturkStumo mazejimo, kaip ir B = 20 atveju. Kritimas labai mazas ir tik prie auksty A reikSmiy. Kaip
ir 28 paveikslo atveju, pratgsiamas augimo pabaigos pasislinkimas link didesniy A verciy, 29.e
paveiksle tai vyksta pasiekus arti 80 santykiniy vienety. Pirmojo taSko, kai A = 1, SiurkStumas ir
toliau didé¢ja, didé¢jant B reikSméms iki 34 monosluoknsiy, kai f = 25 santykiniai vienetai (zr. 29.e
pav.). Did¢jant B reikSméms pastebimas minimumo srities mazéjimas, krastiniai Sios srities taSkai
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pakyla per vieng monosluoknj ir 29.e paveikslo atveju visa sritis jau pakyla j 16 monosluoksniy
aukstj, nors prie§ tai visi grafikai (zr. 28 ir 29 pav.) minimumg turéjo ties 15 monosluoksniy.
Minimumo srities plokstejimas ir judéjimas link didesniy A ver¢iy néra pageidautinas, todél dar
karta patvirtinama, kad 18.a paveiksle atvaizduotas atvejis yra pakankamai optimalus pavirSiaus

Sturks$tumo kitimo atzvilgiu.
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29 pav. Pavirsiaus Siurk$tumo priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) § = 21 sant. vnt. b) B =
22 sant. vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) = 24 sant. vnt. e) B = 25 sant. vnt.

Srities aplink = 20 grafikai toliau nagrinéjami tokiu pat principu kaip = 20 atveju (zr. 20 - 22
pav.). Pirmiausia lyginami skirtingy B reikSmiy saleliy tankiai, dalinant grafikus per puse, 5 taskai,
kurie yra Zemiau nei p = 20 ir 5 taskai, kurie yra auksciau.
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Pirmoji dalis grafiky pateikti 30 paveiksle. Cia matomas saleliy tankio maZzéjimas mazesniy A
reikSmiy srityje, maz¢jant saleliy difuzijos ilgiui B. Pradinio tasko, kur A = 1, tankis sumaz¢jo nuo
0,00126 santykiniy vienety iki 0,00083 santykiniy vienety, atitinkamai, kai B = 15 ir 19 santykiniy
vienety (zr. 30.a ir 30.e pav.)
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30 pav. Saleliy tankio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 15 sant. vnt. b) § = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. e) B = 19 sant. vnt.

Antroji dalis saleliy tankio grafiky, nuo p = 21 iki p = 25, pavaizduota 31 paveiksle. Cia, kaip ir 30
paveikslo atveju, matomas pirmojo tasko, kur A = 1, saleliy tankio mazéjimas, didéjant saleliy
difuzijos spinduliui B. Kitimas antru atveju per pus¢ mazesnis, nuo 0,00069 santykiniy vienety iki
0,0005 santykiniy vienety kai B atitinkamai 21 ir 25 santykiniai vienetai. Bendras saleliy tankio
sumazé&jimas per visg nagrin¢jama B ruozg yra 0,00076 santykiniai vienetai.
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31 pav. Saleliy tankio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 21 sant. vnt. b) f = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) B = 24 sant. vnt. e) § = 25 sant. vnt.

Sekantis Zingsnis nagrinéjant pokycius B srityje yra saleliy dydZio kitimo palyginimas. Saleliy
dydzio palyginimas pateiktas 32 ir 33 paveiksle, nagrinéjant f sritis nuo 15 iki 19 ir nuo 21 iki 25
santykiniy vienety.

Pirmoji dalis, iki 19 santykiniy vienety, atvaizduota 32 paveiksle demonstruoja labai nedidelj saleliy
dydzio maz¢jimg. Lyginant B = 15 su f = 19 ties A = 100 turime 11,45378178 ir 11,45377285

santykiniy vienety, atitinkamai 15 ir 19 atveju, bei 2,740847538 ir 2,587991204 ties A = 1,
atitinkamai 15 ir 19 atveju.
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32 pav. Saleliy dydzio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 15 sant. vnt. b) B = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. €) B = 19 sant. vnt.

Antra dalis saleliy dydzio priklausomybés nuo atomy difuzijos spindulio pavaizduota 33 paveiksle
demonstruoja tolimesne saleliy dydzio kitimo eiga. V¢l pastebimas saleliy dydzio mazéjimas,
didéjant B. Saleliy dydis kinta nuo 2,527601746 iki 2,431005605 santykiniy vienety, kai A = 1 ir
nuo 11,45378297 iki 11,45378322, kai A = 100, atitinkamai difuzijos atstumams = 21 ir B = 25
santykiniy vienety. Did¢jimas Siuo atveju néra reguliarus. Kiekvieng grafika lyginant atskirai
matomas maz¢jimas 1§ 33.b j 33.c, nors kiti grafikai, lyginant Salia esancius, rodo saleliy dydZzio
did¢jima. Bendras saleliy dydZzio maz¢jimas P pakitus per 10 santykiniy vienety siekia 0,213245792
santykiniy vienety, kai A = 1 ir bendras padid¢jimas per 0,00000144 santykiniy vienety, kai A = 100.
Labai minimalus saleliy dydzio didéjimas lyginant nagrin¢jamg 3 diapazong prie auksty A verciy
gali biiti interpretuojamas kaip vertés stabilumas su paklaidy i§Saukiamomis fliuktuaciojomis.
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33 pav. Saleliy dydzio priklausomybé nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) f = 21 sant. vnt. b) f = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) B = 24 sant. vnt. e) f = 25 sant. vnt.

Sekantis Zingsnis, nagrin¢jant pasirinkta B diapazona, yra individualiy sluoksniy uZpildymo
palyginimas tarp skirtingy P reikSmiy. UZpildymo nagrin€jimui pasirinkti sluoksniai 3, 5, 10, 15 ir
20 sutampa su anksciau pateiktais p = 20 sluoksniais, neskaitant 23, 24 ir 25, kurie pateikti tik f =
20 atvejui. Kaip ir su kitais atvejais, 10 grafiky, atitinkanc¢iy B vertes nuo 15 iki 19 santykiniy
vienety ir nuo 21 iki 25 santykiniy vienety, padalinti j dvi dalis. Pirmoji maZesniy nei 20 santykiniy
vienety ir antroji didesniy nei 20 santykiniy vienety saleliy difuzijos spindulio.

Pirmoji dalis 3 sluoksnio uzpildymo atvaizduota 34 paveiksle. Cia matomas uzpildymo mazéjimas
didéjant difuzijos ilgiui B prie aukSty A reikSmiy. Mazéjimas nuo 0,996915268 vieneto daliy iki
0,992943716 prie A = 400 santykiniy vienety, kai p atitinkamai lygu 15 ir 19 santykiniy vienety. Sis
mazgjimas yra létéjanciai augancios kreivés gale, todél gali buti dalinai iSkreiptas dél nevienodo
pasiekto kreivés taSko. Atvirk$c€ias kitimas pastebimas lyginant uzpildomo kreiviy minimumo
taskus. Cia matomas augimas, didéjant B reik§méms. Taip pat, minimumo taskas slenkasi j
aukStesniy A ver¢iy pusg, did¢jant B reikSméms. Prie mazy ver€iy skirtumas tarp grafiky labai
minimalus. Cia uzpildymas beveik nekinta, kegiantis B reik§méms.
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34 pav. 3 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) p = 15 sant. vnt. b) g = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. €) B = 19 sant. vnt.

Antra 3 sluoksnio uzpildymo sritis pavaizduota 35 paveiksle. Cia, kaip ir 34 paveiksle i§laikomas
uzpildymo mazéjimas, didéjant B reikSméms prie dideliy A reikSmiy. Skirtingai nei 34 paveiksle, ¢ia
jau nuo pirmo grafiko (Zr. 35.a pav.) matomas tam tikros uzpildymo reikSmiy fluktuacijos, ypac prie
dideliy A reikSmiy. Nekreipiant démesio ] jas, i§laikomas uZpildymo augimas, did¢jant A reikSméms

uz minimumo tasko. Cia, aiskiau nei 34 paveikslo atveju, matomas uzpildymo kreivés plokstéjimas,
minimumo taskui slenkant | didesniy A reikSmiy puse. Uzpildymo reik§més iki minimumo tasko
didéjant B beveik nekinta, kaip ir 34 paveikslo atveju.
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35 pav. 3 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 21 sant. vnt. b) p = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) p = 24 sant. vnt. e) B = 25 sant. vnt.

Nagringjant 5 sluoksnio uzpildyma (zr. 36 pav.) matomas létéjantis uzpildymo maz¢jimas prie
auksty A reikSmiy. Lyginant 36.a ir 36.b grafikus matomas uzpildymo sumaz¢jimas per apie 0,007

vieneto dalis, o lyginant 36.d ir 36.e grafikus maz¢éjimas siekia vos 0,002 vieneto dalies. Cia taip pat

pastebimas minimumo taskas ir jo slinkimasis j didesniy A reikSmiy sritj kai didéja . Sritis apie
minimuma taip pat pastebimai praplatéja ir neZymiai padidéja jos uzpildymas didéjant f reikSméms.
Pradiniy A reikSmiy uZpildymas, kaip ir 34 ir 35 paveiksly atveju, lieka pakankamai stabilus

didé¢jant P reikSméms.
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36 pav. 5 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 15 sant. vnt. b) g = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. €) B = 19 sant. vnt.

Antrojoje 5 sluoksnio uzpildymo dalyje (zr. 37 pav.) matomas tolesnis minimumo tasko judéjimas
ir srities apie jj plétimasis, plokstéjant kreivei ir didéjant minimumo tagko uzpildymui. Cia, kaip ir
35 paveikslo atveju, pradeda matytis nedidelés sluoksnio uzpildymo fliuktuacijos prie auksty A
reikSmiy. 37.e paveiksle uzpildymas pirmame ir paskutiniame tiriamos A srities taske pasidaro
apylygis, uzpildymas nebepakyla aukS$ciau pradinio taSko, kaip buvo kituose S$io sluoksnio
uzpildymo grafikuose.

51



(a)

0.97

0.965

0.96

& 0.955

0.95

0.945

0.94

(©

0.97

0.965

0.96

& 0.955

0.95

0.945

0.94

(b)

A, sant. vnt.

0.97
" ecee 0.965 _—
0.96
0.945
T T 1 0.94 T T T 1
100 200 300 400 0 100 200 300 400
A, sant. vnt. A, sant. vnt.
(d)
0.97
0.965
/M 0.96 /M
— S 0.955 —
0.95
N~
N\ 0.945
T T T 1 0.94
100 200 300 400 0 100 200 300 400
A, sant. vnt. A, sant. vnt.
(e)
0.97
0.965
0.96 'ﬁw
€ 0.955
0.95 \ /
0.945
0.94 T T T 1

37 pav. 5 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 21 sant. vnt. b) p = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) p = 24 sant. vnt. €) B = 25 sant. vnt.

Pirmojoje 10 sluoksnio uzpildymo dalyje (zr. 38 pav.) ir toliau matomas létéjantis uzpildymo
mazéjimas augant B reik§méms. Cia jau pradeda matytis uzpildymo mazéjimas, kai prie auksty A
ver¢iy pasiekiamas maksimumo taskas ir pereinama prie uzpildymo maz¢jimo. Dél kreives
plokstéjimo, didéjant B reikiméms, maZzéjimas geriausiai matomas 38.d paveiksle. Cia vis dar
matomas, nors ir minimalus, minimumo tasko jud¢jimas link auks$tesniy A verciy ir uzpildymo
did¢jimas, didéjant B vertéms. Kitaip nei ankstesniais atvejais, prie mazy A reikSmiy matomas
nedidelis augimas pereinantis j maz¢jima. Sis augimas slopsta, didéjant p reik§méms.
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38 pav. 10 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) f = 15 sant. vnt. b) B = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. e) B = 19 sant. vnt.

Antroji dalis 10 sluoksnio uzpildymo grafiky (zr. 39 pav.) tesia slopstancio mazéjimo désninguma.
Cia uZpildymo maZé¢jimas prie auk$ty A veréiy daug sunkiau pastebimas, maZéjant kreivés

amplitudei. Siuo atveju taip pat pastebimas kitimas Zemose A vertése, kai A = 1 uzpildymas pradeda

dideéti, didéjant B reikSméms, tai pastebimai nepasireiSké ankstesniuose sluoksniuose ar grafikuose.
Pirmo tasko pokytis lyginant 39.a ir 39.e paveikslus siekia 0,012300670 vieneto daliy uzpildymui
pakilus nuo 0,767534126 iki 0,779834796, kai A = 1, atitinkamai B = 21 ir f = 25 santykiniy

vienety.
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39 pav. 10 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 21 sant. vnt. b) B = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) B = 24 sant. vnt. e) § = 25 sant. vnt.

15 sluoksnio uzpildymas srityje nuo p = 15 iki p = 19 pavaizduotas 40 paveiksle. Cia nebematomas
SiurkS§tumo did¢jimas prie mazy A reikSmiy, nors pirmasis taSkas vis dar kyla j virSy, didéjant 3
reikSméms. Uzpildymas padidéja nuo 0,472787274 iki 0,524845817 vieneto dalies, kai A = 1,
atitinkamai grafikams B = 15 ir B = 19 santykiniy vienety. Kaip ir 38 paveikslo atveju, ¢ia matomas
uzpildymo maz¢jimas prie dideliy A verCiy, kuris aiSkiausiai pastebimas 40.e paveiksle. Prie dideliy
A verciy taip pat matomas, visiems sluoksniams buidingas, létéjantis uzpildymo mazéjimas, didé¢jant
B reik§méms.
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40 pav. 15 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) B = 15 sant. vnt. b) f = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) p = 18 sant. vnt. e) B = 19 sant. vnt.

Antroji 15 sluoksnio uzpildymo dalis (Zr. 41 pav.) toliau demonstruoja pirmo tasko augima, ¢ia jis
aiSkiai pastebimas. 41.e paveiksle tasko, kur A = 1, uzpildymas pirmg kartg perkopia visus kitos
kreivés taskus, pasiekiamas 0,589781701 vieneto dalies uzpildymas. Lyginant 40.a ir 41.e grafiky
taskus, kur A = 1, gaunamas uZpildymo padid¢jimas per 0,116994427 vieneto dalies, § iSaugus nuo
15 iki 25 santykiniy vienety. Nuo 41.d paveikslo matomas uzpildymo maZzéjimo slopimas prie
auksty A reikSmiy, 41.e paveiksle uZzpildymas beveik nebekinta jau pasiekus A = 200 santykiniy

vienety.
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41 pav. 15 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) f = 21 sant. vnt. b) B = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) B = 24 sant. vnt. e) § = 25 sant. vnt.

Paskutinis, pasirinktam [ ruoZui, nagrinéjamas sluoksnis yra 20, nuo kurio jau galima pastebéti
visiskai tus¢iy A ir B kombinacijy sri¢iy. Pirmi penki grafikai pateikti 42 paveiksle. Cia i§ karto
pastebimas iSskirtinis grafikas 42.a, kur nuo 200 santykiniy vienety uzpildymas yra nulinis. Panasus
maze¢jimas pastebimas ir 42.b paveiksle, nors ¢ia uZzpildymas nenukrenta Zemiau 0,1 vieneto dalies
prie auksty A reikSmiy. Lyginant 42.c, d ir e paveikslus matoma tik mazéjimo pradzia prie auksty A
reikSmiy. PasireiSkia bendras uzpildymo mazéjimas, didéjant B, lyginant f nuo 17 iki 19. Pirmo
tasko uzpildymas nedaug padidéja, didéjant B reikSméms, nuo 0,248911791 iki 0,329741049
vieneto dalies atitinkamai § = 15 ir f = 19 grafikams.
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42 pav. 20 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) = 15 sant. vnt. b) B = 16 sant.
vnt. ¢) B = 17 sant. vnt. d) B = 18 sant. vnt. ) § = 19 sant. vnt.

Paskutiné nagrinéjamy grafiky grupé pavaizduota 43 paveiksle. Cia pateikiama 20 sluoksnio
uzpildymo nuo atomy difuzijos ilgio A priklausomybe, kai B = 21 — 25 santykiniy vienety. Visuose
43 paveikslo grafikuose matomas uZpildymo mazéjimas prie auksty A reikSmiy. Maksimumo taskas
ties apie 200 santykiniy vienety juda link mazesniy A reik8miy, didéjant B reikSméms. Kaip ir
ankscCiau pastebimas uzpildymo mazéjimas didéjant  reikSméms prie aukSty A reikSmiy, tuo pat
metu didéjant uzpildymui pirmajame grafiky taske. 43.d paveiksle pirmas taskas ir maksimumas,
ties 150 santykiniy vienety tampa beveik lygiis, o 43.e paveiksle pirmas taskas savo uzpildymu
perkopia maksimumo taska ir visus kitus Sios kreivés taSkus. Paskutiniame grafike (zr. 43.e pav.)
galima pastebeti nedidelj uzpildymo padidé¢jima, did¢jant A reikSmeéms Salia 400 santykiniy vienety,
galimai uZpildymas vél kyla prie dar aukstesniy A verciy. Kilimas pacioje grafiko pabaigoje
nepastebimas jokiame kitame sluoksnyje ar prie kitos B reikSmés.
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43 pav. 20 monosluoksnio uzpildymas nuo atomy difuzijos spindulio, kai: a) f = 21 sant. vnt. b) B = 22 sant.
vnt. ¢) B = 23 sant. vnt. d) B = 24 sant. vnt. e) p = 25 sant. vnt.
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ISvados

. Esant B = 20, SiurkStumo priklausomybéje nuo difuzijos ilgio susidaro eksperimentiniuose
rezultatuose stebimas minimumas, kuris susidaro dél saleliy dydzio kitimo, Kintant difuzijos
ilgiui.

. Ties B = 20 saleliy tankis mazéja, didéjant atomy difuzijos ilgiui ir atomy energijai, bei saleliy
dydis létéjanciai didéja didéjant atomy difuzijos ilgiui ir atomy energijai.

Sluoksnio uzpildymas mazéja prie mazy atomy difuzijos ilgio reikSmiy, kuris pasiekes
minimumg pradeda didéti prie aukSty atomy difuzijos ilgio reikSmiy. Didéjant sluoksnio
numeriui minimumo taSkas slenka link mazesniy atomy difuzijos ilgio reikSmiy, mazéjant
uzpildymui. Bendras monosluoksniy uzpildymas mazéja ir plokstéja, didéjant sluoksnio
skaiciui.

Srityje aplink B = 20 taska, intervale nuo 15 iki 25 santykiniy vienety, maksimalios pavirSiaus
Siurk§tumo reik§més didé¢ja, didéjant saleliy difuzijos spinduliui, ir kreivés plokstéja prie
aukStesniy atomy difuzijos ilgio reikSmiy. Saleliy tankis maz¢ja, didéjant saleliy difuzijos ilgiui,
kuris labiausiai pastebimas prie mazy atomy difuzijos ilgio reikSmiy. Saleliy dydis mazéja,
didéjant saleliy difuzijos ilgiui prie mazy atomy difuzijos ilgio reikSmiy. Sluoksniy uzpildymas
mazéja, didejant saleliy difuzijos ilgiui prie dideliy atomy difuzijos ilgio reikSmiy.
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