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РЕФЕРАТ 

Голубов Ростислав. «Некаталітичний дислокаційний механізм 

формування низьковимірних структур». Кваліфікаційна робота магістра з 

прикладної фізики. – Харківський національний університет імені В. Н. 

Каразіна - 63 с. 

Кваліфікаційна робота складається з вступу, трьох розділів, висновку 

та переліку використаних джерел. Робота містить 20 використаних 

літературних джерел. 

Проаналізовано переваги некаталітичного дислокаційного механізму 

формування нанодротів, як одного з основних універсальних методів 

синтезу високочистих, незабруднених металами наноструктур. Проведено 

чисельний аналіз кінетики некаталітичного дислокаційного росту 

нанодротів з урахуванням поля пружних напружень гвинтової дислокації. 

Наведено інтерпретацію отриманих чисельних результатів стосовно 

епітаксійного росту деяких чистих нанодротів, для яких дислокаційний 

механізм є домінуючим. 

 
КЛЮЧОВІ СЛОВА: низьковимірна структура, нанодріт, некаталітичний 

механізм росту, лінійний дефект, кінетика, математична модель. 



ABSTRACT 

Holubov Rostyslav. “Noncatalytic Dislocation Mechanism of Low- 

Dimensional Structure Formation”. Master's thesis in applied physics. – V. N. 

Karazin Kharkiv National University – 63 pp. 

The thesis consists of an introduction, three chapters, a conclusion, and a 

list of references. The thesis contains 20 references. 

The advantages of the noncatalytic dislocation mechanism of nanowire 

formation have been analyzed as one of the main universal methods for 

synthesizing high-purity, metal-contamination-free nanostructures. A numerical 

analysis of the kinetics of noncatalytic dislocation-driven nanowire growth has 

been carried out, taking into account the elastic stress field of a screw dislocation. 

An interpretation of the obtained numerical results is provided with reference to 

the epitaxial growth of certain pure nanowires for which the dislocation 

mechanism is dominant. 

 
KEYWORDS: low-dimensional structure, nanowire, noncatalytic growth 

mechanism, line defect, kinetics, mathematical model. 
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ВСТУП 
 

Актуальність теми дослідження  

Стрімкий розвиток нанотехнологій вимагає створення інтегральних схем, 

що функціонують на основі низьковимірних структур (НВС) з 

унікальними електричними та оптичними властивостями. Серед НВС 

нанодроти (Nanowires) є ключовими елементами для нового покоління 

високочутливих сенсорів, високоефективних сонячних елементів та 

мініатюрних лазерів. Класичний метод синтезу нанодротів — Vapor-

Liquid-Solid (VLS) — вимагає використання металевого каталізатора 

(золота, нікелю). Незважаючи на ефективність, цей метод призводить до 

критичного хімічного забруднення напівпровідникових структур 

(легування атомами каталізатора), що знижує час життя носіїв заряду та є 

абсолютно несумісним зі стандартами чистої кімнати CMOS 

(Complementary Metal-Oxide-Semiconductor)-технологій. Це створює 

фундаментальне протиріччя між необхідністю використання нанодротів та 

вимогами промислової мікроелектроніки. Вирішенням є перехід до 

некаталітичних механізмів росту, зокрема, до Некаталітичного 

Дислокаційного Механізму Формування Нанодротів (НДМФНС), який 

забезпечує отримання структур високої чистоти. Однак кінетика 

НДМФНС, що керується гвинтовими дислокаціями, є складнішою, а її 

точне моделювання досі залишається викликом. Класичні моделі, такі як 

теорія Бартона-Кабрери-Франка (BCF), ігнорують вплив пружних полів 

напружень, які неминуче виникають навколо ядра дислокації, що 

призводить до систематичної недооцінки швидкості росту та спотворює 

прогноз оптимальних технологічних параметрів. Таким чином, 

актуальність роботи визначається необхідністю розробки удосконаленої 

математичної моделі кінетики НДМФНС, яка інтегрує пружні поля 
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напружень у рівняння поверхневої дифузії, забезпечуючи точне 

прогнозування швидкості росту та оптимізацію процесу синтезу чистих 

нанодротів. 

 

Мета та завдання дослідження  

Мета роботи: Розробити та чисельно реалізувати математичну модель 

кінетики некаталітичного дислокаційного росту нанодротів, що враховує 

вплив просторово-залежного поля пружних напружень гвинтової 

дислокації, та провести кількісний аналіз цього впливу на швидкість 

росту.  

Для досягнення поставленої мети необхідно виконати наступні завдання: 

1. Провести детальний порівняльний аналіз каталітичних (VLS) та 

некаталітичних (НДМФНС) методів росту, обґрунтувавши вибір 

дислокаційного механізму.  

2. Сформулювати та розв’язати задачу лінійної теорії пружності для 

визначення розподілу тензора напружень гвинтової дислокації.  

3. На основі розрахунку пружних полів визначити просторово-залежну 

енергію взаємодії адатома 'int(() та, відповідно, просторово-залежний 

коефіцієнт поверхневої дифузії )"(().  

4. Сформулювати та чисельно реалізувати у стаціонарному наближенні 

еліптичне диференціальне рівняння балансу адатомів (рівняння дифузії) з 

неконстантним коефіцієнтом )"(() за допомогою Методу Скінченних 

Різниць (МСР).  

5. Провести верифікацію чисельного алгоритму шляхом порівняння 

результатів у граничному випадку з аналітичним рішенням класичної 

теорії BCF.  

6. Провести чисельні експерименти та кількісно оцінити вплив поля 

напружень на розподіл концентрації адатомів, асиметрію потоку та 

кінцеву швидкість росту нанодроту *.  
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7. Проаналізувати температурну та геометричну залежності швидкості 

росту, визначаючи оптимальні технологічні умови синтезу. 

 

Наукова новизна  

Основні елементи, що становлять наукову новизну роботи:  

1. Вперше розроблено математичну модель кінетики дислокаційного росту 

нанодротів, яка інтегрує просторово-залежний коефіцієнт дифузії )"((), 

безпосередньо отриманий з розрахунку пружних полів напружень 

гвинтової дислокації.  

2. Чисельно доведено та кількісно оцінено ефект прискорення швидкості 

росту * (на 5% − 15% за типових умов) за рахунок активаційного впливу 

пружних полів, що виправляє систематичну недооцінку швидкості росту 

класичною BCF-теорією.  

3. Встановлено асиметрію дифузійного потоку адатомів до ядра 

дислокації, що може призводити до анізотропії кінетики росту та 

формування некруглої морфології нанодроту.  

4. Визначено залежність оптимальної температури росту /opt від впливу 

пружних полів, прогнозуючи її зміщення у бік нижчих значень, що є 

новим критерієм для оптимізації енергоефективності епітаксійних 

процесів. 

 

Практичне значення отриманих результатів  

Практична цінність роботи полягає у наступному:  

1. Розроблена модель та чисельний алгоритм можуть бути використані як 

інструмент комп’ютерного прогнозування та оптимізації процесів 

епітаксійного росту чистих нанодротів, зокрема, GaN та SiC, для яких 

дислокаційний механізм є домінуючим.  

2. Кількісні оцінки збільшення швидкості росту та визначення /opt 
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дозволяють розробити науково обґрунтовані рекомендації щодо вибору 

режимів росту (температура, пересичення, час) з метою підвищення 

продуктивності та енергоефективності.  

3. Результати моделювання підтверджують технологічну перевагу 

НДМФНС для отримання структур, сумісних з існуючими CMOS-

платформами, відкриваючи шлях до промислової інтеграції нанодротів у 

мікроелектроніку.  

4. Матеріали роботи можуть бути використані у навчальному процесі при 

викладанні дисциплін "Фізика росту кристалів", "Наноматеріалознавство" 

та "Чисельні методи в матеріалознавстві". 
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РОЗДІЛ 1. ТЕОРЕТИЧНІ ТА МЕТОДОЛОГІЧНІ ОСНОВИ 
ФОРМУВАННЯ ВИСОКОЧИСТИХ НИЗЬКОВИМІРНИХ 
СТРУКТУР 
1.1. Фундаментальні основи низьковимірних систем та їхня 

класифікація  

1.1.1. Фізична природа квантового обмеження: Масштаб та ефект де 

Бройля  

Фізичні властивості низьковимірних структур (НВС) кардинально 

відрізняються від властивостей об’ємних матеріалів (bulk). Ця відмінність 

обумовлена проявом квантово-розмірного ефекту, який виникає, коли 

принаймні один геометричний розмір структури (0) стає меншим або 

порівнянним із довжиною хвилі де Бройля носія заряду (1#). 1# для 

електрона визначається як співвідношення між сталою Планка (ℎ) та 

імпульсом носія (3): 1# = ℎ/3. Для електронів у напівпровідниках при 

кімнатній температурі 1# зазвичай коливається в діапазоні від 5 до 50 

нанометрів залежно від ефективної маси (6∗). Якщо розмір 0 < 1#, рух 

носія у цьому напрямку обмежується і його енергія квантується. Це є 

фундаментальною умовою для формування НВС.  

 

1.1.2. Ієрархічна класифікація НВС та фокус на 1D-структурах 

Класифікація НВС проводиться за кількістю просторових вимірів, де 

спостерігається квантове обмеження:  

• 2D-структури (Квантові ями): Обмеження в одному напрямку 

(наприклад, надтонкі епітаксійні плівки).  

• 1D-структури (Нанодроти, Віскери): Обмеження у двох напрямках 

(поперечний переріз). Це призводить до високої анізотропії властивостей. 

Нанодроти є ключовим об’єктом даного дослідження.  

• 0D-структури (Квантові точки): Обмеження у трьох напрямках. 
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Нанодроти (віскери) є особливо цікавими, оскільки дозволяють вивчати 

явища квазіодновимірного транспорту (наприклад, балістичний транспорт) 

та їхній потенціал для створення високочутливих сенсорів і 

термоелектричних пристроїв.  

 

1.1.3. Фізичні наслідки квантування:  

Дискретизація енергетичного спектра Найважливішим наслідком 

квантового обмеження є зміна енергетичного спектра. Замість неперервної 

зони, типової для об’ємного матеріалу, в НВС формуються квантові 

підзони (сабзони). Енергія носія в нанодроті, обмеженому в напрямках 8 

та 9, але вільному в напрямку :, може бути записана як: 

'(;%) =
ℏ&;%&

26∗ + 'conf(%', %() 

Де: 

•  'conf(%', %() — енергія квантування, яка залежить від розмірів 

обмеження.  

Цей ефект призводить до:  

1. Збільшення ширини забороненої зони (@)): Оскільки енергія 'conf 

зростає зі зменшенням розміру, ефективна '* зростає, що 

використовується в оптоелектроніці для налаштування довжини хвилі 

випромінювання (синій зсув).  

2. Зміна щільності станів (ABC): Щільність електронних станів у 1D-

структурах має особливу форму, що сприяє підвищенню ефективності 

термоелектричних матеріалів (збільшення коефіцієнта Зеєбека). 
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1.2. Порівняльний аналіз методів вирощування 1D-структур: 

Обґрунтування некаталітичного дислокаційного механізму  

1.2.1. Каталітичний механізм VLS: Детальний розгляд кінетики та 

джерел забруднення  

Паро-рідинно-твердотільний (VLS) механізм є найбільш поширеним 

методом синтезу нанодротів, який забезпечує ефективний контроль над 

діаметром кінцевої структури. Кінетика VLS залежить від наявності рідкої 

фази металевого каталізатора (Au,Fe або Ni), яка виступає як зона 

переважного росту. Процес включає три ключові етапи: адсорбцію 

прекурсорів з газової фази на поверхні каталітичної краплі, дифузію 

розчинених атомів через рідку фазу та кристалізацію на межі розділу 

рідина-тверде тіло. Незважаючи на технологічну простоту, VLS-метод має 

низку критичних недоліків, які роблять його непридатним для 

високочистої електроніки:  

1. Проблема хімічного забруднення (Легування): Частина атомів 

каталізатора неминуче вбудовується у тверду ґратку напівпровідника. 

Наприклад, атоми золота (Au) у кремнії (Si) функціонують як глибокі 

енергетичні пастки (Deep-Level Traps) у забороненій зоні . Ці пастки є 

центрами невипромінювальної рекомбінації (механізм Шоуклі-Ріда-Голла, 

SRH), що різко скорочує ефективний час життя носіїв заряду (D#++). Це 

критично знижує квантову ефективність світлодіодів та коефіцієнт 

корисної дії (ККД) сонячних елементів.  

2. Технологічна несумісність з CMOS: Введення важких металів-

каталізаторів (Au,Ni) є абсолютно неприпустимим у стандартних чистих 

технологічних процесах CMOS (Complementary Metal-Oxide-

Semiconductor). Ці метали є швидкими дифузантами і можуть спричинити 
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перехресне забруднення, порушуючи роботу мільйонів транзисторів на 

кремнієвій пластині.  

3. Формування кристалографічних дефектів: Межа розділу рідина-тверде 

тіло є менш стабільною, ніж поверхня твердого тіла. Це сприяє утворенню 

кристалографічних дефектів, таких як двійники (твінінги) та помилки 

пакування, що погіршує кінцеву монокристалічність нанодроту.  

 

1.2.2. Некаталітичні методи: Переваги чистоти та обґрунтування 

НДМФНС  

З огляду на обмеження VLS, актуальність набувають некаталітичні методи 

синтезу, які уникають рідкої фази та сторонніх елементів. Серед них 

виділяють:  

• Ріст за високого пересичення: Базується на механізмі двовимірного 

зародження, вимагає високих температур та пересичень, що ускладнює 

контроль морфології.  

• Некаталітичний дислокаційний механізм формування нанодротів 

(НДМФНС): Ріст ініціюється та підтримується гвинтовою дислокацією, 

яка виходить на поверхню. Обґрунтування вибору НДМФНС:  

1. Гарантія чистоти: Повна відсутність металевого каталізатора забезпечує 

хімічну чистоту, необхідну для високочутливої електроніки.  

2. Контроль росту за низького пересичення: НДМФНС дозволяє 

вирощувати високоякісні монокристали за умов, де двовимірне 

зародження неможливе.  

3. Актуальність для моделювання: Оскільки кінетика НДМФНС повністю 

залежить від фундаментальних фізичних явищ (дифузія, пружні поля), 

вона є ідеальним об’єктом для чисельного моделювання та оптимізації, що 

є головною метою даної роботи. 
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1.2.3. Фізико-хімічні передумови та ключові дифузійні процеси  

Для коректного опису кінетики росту, BCF-теорія спирається на три 

основні фізико-хімічні процеси, що відбуваються на поверхні кристала:  

1. Адсорбція (Adsorption): Атоми з газової фази (або рідкого розчину) 

осідають на поверхні кристала, формуючи рухомий двовимірний "газ" 

адатомів (атомів, адсорбованих на поверхні). Швидкість адсорбції Eads 

вважається константою, пропорційною пересиченню парової фази F. 

Eads = G ⋅ F 

Де: 

•  G — коефіцієнт, що залежить від температури та тиску.  

2. Десорбція (Desorption): Адатоми можуть повертатися назад у парову 

фазу. Цей процес є конкурентним до дифузії. Швидкість десорбції 

пропорційна концентрації адатомів %": 

Edes =
%"
D"

 

Де: 

•  D" — середній час життя адатома на терасі до десорбції.  

3. Поверхнева Дифузія (Surface Diffusion): Це головний транспортний 

механізм. Адатоми випадково блукають по терасі, доки не досягнуть 

сходинки або ядра дислокації (стоку). Швидкість дифузії визначається 

коефіцієнтом поверхневої дифузії )", який у класичній теорії є 

константою. 

)" = )",-exp L−
'.
;//

M 

Де: 

•  '. — енергія активації поверхневої дифузії.  
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Всі ці процеси зводяться до рівняння балансу адатомів (Рівняння 2.2.1), 

яке ми використовували як основу для чисельного моделювання: 

∇ ⋅ ()"∇%") −
%"
D"
+ Eads = 0 

1.2.4. Поняття дифузійної довжини та критерій росту  

Дифузійна довжина адатома (1") є критичним параметром BCF-теорії. 

Вона визначає середню відстань, яку проходить адатом по терасі до того, 

як він десорбується назад у парову фазу. Вона пов’язує коефіцієнт дифузії 

та час життя: 

1" = P)"D" (1.2.1) 

• Якщо відстань між сходинками (або радіус тераси, *max) менша за 1", то 

переважна більшість адатомів досягає сходинки та сприяє росту.  

• Якщо *max більший за 1", то значна частина адатомів десорбується, і 

швидкість росту обмежується площею G ≈ 1"& навколо сходинки. 

Критичний радіус (∗ (Критичний зародок): Навіть за наявності дислокації, 

спіральна сходинка має локальну кривизну. У самій точці виходу 

дислокації сходинка формує кривизну, що відповідає критичному радіусу 

&∗ двовимірного зародка, необхідному для стійкого росту при заданому 

пересиченні F: 

&∗ =
TstepU0

;//ln(1 + F)
≈
TstepU0
;//F

 

Де: 

•  Tstep — лінійна напруга сходинки.  

• Для забезпечення безперервного росту необхідно, щоб мінімальний 

радіус кривизни спіральної сходинки біля ядра був менший за &∗.  
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Гвинтова дислокація забезпечує цю умову автоматично, знімаючи поріг 

пересичення (критичне F), необхідний для двовимірного зародження.  

 

 

1.2.5. Концепція "Дислокаційного Джерела Росту"  

Теоретично, за відсутності дислокацій, кристал може рости лише тоді, 

коли пересичення F є достатньо високим, щоб сформувати двовимірний 

зародок на ідеально гладкій поверхні. Однак у реальних умовах ріст часто 

спостерігається за надзвичайно низьких пересичень (F < 0.01). Френк 

запропонував, що гвинтова дислокація є вічним джерелом сходинок росту. 

1. Формування спіралі: Гвинтова дислокація, що виходить на поверхню 

кристала, створює сходинку висотою ℎ = |Y|. Під впливом приєднання 

адатомів, ця сходинка не може замкнутися, а безперервно обертається 

навколо ядра дислокації, формуючи спіраль (Archimedean spiral).  

2. Безперервний ріст: Спіраль забезпечує постійну наявність "активних 

місць" для приєднання атомів, незалежно від пересичення. Це дозволяє 

кристалу рости безперервно, навіть якщо F є настільки малим, що &∗ 

наближається до нескінченності. Висновок: Саме наявність гвинтової 

дислокації, як "Дислокаційного Джерела Росту", є фундаментальною 

відмінністю НДМФНС від інших механізмів. Наша модель деталізує цей 

механізм, включаючи регулюючий фактор — пружне поле, яке контролює 

швидкість дифузії до цього джерела. 

 
1.3. Термодинаміка кристалізації та теорія Бартона-Кабрери-Франка 

(BCF): Механізм обходу енергетичного бар’єра росту  

1.3.1. Термодинамічний аналіз двовимірного зародження:  

Проблема росту кристалів Кристалізація з парової фази — це класичний 

фазовий перехід першого роду, який підпорядковується законам 
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термодинаміки. Основна рушійна сила цього процесу — зменшення 

вільної енергії Гіббса (Δ[) системи, що досягається за рахунок переходу 

речовини з високоенергетичної (парової) фази у низькоенергетичну 

(тверду). Якщо ріст відбувається на ідеальній, атомарно гладкій поверхні, 

він вимагає формування двовимірних зародків (nucleation) нового 

атомного шару. Утворення такого зародка пов’язане з подоланням 

значного енергетичного бар’єра. Зміна вільної енергії при утворенні 

зародка радіусом & і висотою ℎ є сумою двох протилежних внесків:  

1. Об’ємний внесок (Δ[1 < 0): Виграш енергії, пропорційний площі 

зародка \&&, який обумовлений різницею хімічних потенціалів (Δ]) між 

фазами.  

2. Поверхневий внесок (Δ[edge > 0): Втрата енергії, пропорційна 

периметру зародка 2\&, який обумовлений необхідністю створення нового 

краю сходинки з лінійною енергією Tstep. Повна зміна енергії Δ[(&) для 

круглого зародка описується: 

Δ[(&) = −
\&&ℎΔ]
U0

+ 2\&ℎTstep 

Де: 

•  U0 — молярний об’єм.  

Визначенням максимуму цієї функції є критичний радіус (&∗) та критична 

енергія активації (Δ[∗): 

&∗ =
TstepU0
Δ]

 та Δ[∗ =
\ℎ(TstepU0)&

Δ]
 

Ключовий термодинамічний висновок: Оскільки Δ] прямо пропорційна 

пересиченню (F), то за низьких значень пересичення (Δ] → 0) критична 

енергія Δ[∗ зростає необмежено (Δ[∗ → ∞). Це означає, що швидкість 

зародження (a) падає експоненційно: a ∝ exp(−Δ[∗/;//). Цей висновок, 
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сформульований у 1930-х роках, створив проблему росту кристалів, 

оскільки кристали, як було відомо, успішно ростуть навіть за мінімального 

пересичення.  

 

1.3.2. Вирішення проблеми:  

Введення гвинтової дислокації та гіпотеза Френка Вихід із цієї 

термодинамічної суперечності був запропонований у 1949 році 

англійським фізиком Ф.К. Френком (F.C. Frank). Він постулював, що ріст 

кристалів за низьких пересичень відбувається не через двовимірне 

зародження, а через наявність лінійних дефектів — гвинтових дислокацій. 

• Функція дефекту: Френк обґрунтував, що гвинтова дислокація є єдиним 

типом лінійного дефекту, який при виході на поверхню кристала створює 

незатухаючу, самопідтримувану моноатомну сходинку. На відміну від 

сходинки, створеної зародком, яка зникає після заповнення шару, ця 

сходинка є безперервною і ніколи не завершується, оскільки вона має 

вигляд спіралі, що йде до ядра дислокації.  

• Механізм обходу бар’єра: Наявність цієї постійної сходинки означає, що 

постійно існує місце приєднання адатомів. Таким чином, немає 

необхідності долати високий енергетичний бар’єр Δ[∗ для ініціації росту. 

Це явище ефективно пояснило, чому ріст може відбуватися за довільно 

малих пересичень, що повністю узгодило теорію з експериментом.  

 

1.3.3. Кількісна теорія Бартона-Кабрери-Франка (BCF)  

На основі гіпотези Френка, у 1951 році В. Бартон (W.K. Burton), Н. 

Кабрера (N. Cabrera) та Ф.К. Френк розробили кількісну теорію (BCF) 

спірального росту. Ця теорія лягла в основу всіх подальших кінетичних 

моделей росту.  
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• Кінетика на сходинці: BCF-теорія описує, як адатоми, адсорбовані на 

терасі, дифундують до сходинки і вбудовуються в ґратку. Швидкість руху 

сходинки cstep залежить від локальної концентрації адатомів %" та 

кінетичного коефіцієнта d.  

• Форма спіралі: Спіраль, що обертається навколо ядра, формується таким 

чином, що її найбільш вигнута частина (біля ядра) має радіус кривизни 

e234, який дорівнює критичному радіусу &∗ двовимірного зародження. Ця 

умова e234 = &∗ забезпечує термодинамічну стабільність і безперервний 

рух спіралі. Відстань між витками спіралі (1-) є функцією &∗: 1- ≈ 19&∗.  

• Кінетична залежність швидкості росту: BCF-теорія дала аналітичну 

залежність нормальної швидкості росту (*) від пересичення (F): 

* = g
F&

F5
tanh k

F5
F
l 

Де: 

•  g — константа, F5 — критичне пересичення. 

 Ця формула показує квадратичну залежність швидкості росту від 

пересичення (* ∝ F&) за малих F, що є класичним підтвердженням 

дислокаційного механізму. 

 

1.4. Фізика гвинтових дислокацій: Механічні поля напружень як 

рушійна сила НДМФНС  

1.4.1. Геометрія гвинтової дислокації та вектор Бюргерса Гвинтова 

дислокація (screw dislocation) є лінійним дефектом кристалічної ґратки, 

що характеризується тим, що навколо лінії дефекту атомні площини 

утворюють спіраль. Це єдиний тип дислокації, який створює незатухаючу 

сходинку росту.  
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• Вектор Бюргерса (Y): Гвинтова дислокація визначається тим, що її вектор 

Бюргерса Y є паралельним лінії дислокації (m): Y ∥ m. Величина |Y| 

дорівнює найменшому вектору трансляції ґратки.  

• Створення деформації: У класичній моделі, зміщення атомів (o%) 

відбувається лише вздовж осі дислокації (:), і описується як o% =
|7|
&8 p, де 

p — кут у циліндричній системі координат.  

 

1.4.2. Пружні поля напружень гвинтової дислокації  

Існування дислокації створює навколо її ядра поля пружних напружень. Ці 

напруження є ключовим елементом, який ми повинні інтегрувати у модель 

кінетики. Згідно з лінійною теорією пружності, гвинтова дислокація 

генерує чисті зсувні напруження (D), причому лише дві компоненти 

тензора напружень (F9:) є ненульовими: D;% та D<%. Вони мають радіальну 

залежність: 

D;% = D%; =
[|Y|

2\&
 та D<% = D%< =

[|Y|

2\&
 

Де: 

•  [ — модуль зсуву (shear modulus),  

•  & — відстань від ядра дислокації.  

Ключові властивості напружень:  

1. Радіальне зменшення: Напруження зменшуються обернено пропорційно 

відстані (1/&). Це означає, що максимальний вплив пружні поля чинять 

безпосередньо біля ядра дислокації.  

2. Відсутність об’ємної деформації: у класичній моделі гвинтової 

дислокації слід тензора напружень q((F9:) = F;; + F<< + F%% дорівнює 
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нулю. Це означає, що чистого об’ємного стиснення чи розтягу немає.  

 

1.4.3. Інтеграція пружних полів у кінетику: Зміна енергії дифузії  

Незважаючи на відсутність чистої об’ємної деформації, сильні локальні 

зсувні напруження навколо ядра дислокації фундаментально змінюють 

енергетичний ландшафт поверхні. Це є науковою новизною роботи.  

• Взаємодія з адатомами: Адатом (адсорбований атом) на поверхні можна 

розглядати як пружний диполь або точковий дефект. Його енергія 

взаємодії ('int(()) з полем напружень F9: дислокації є ненульовою і 

залежить від локальної деформації.  

• Модифікація енергії активації: Ця взаємодія 'int(() призводить до 

просторової зміни енергії активації поверхневої дифузії ('.): 

'.(() = '.,- − 'int(() 

Де: 

•  '.,- — енергія активації на ідеальній поверхні.  

Головний висновок: Зміна '.(() безпосередньо призводить до просторової 

залежності коефіцієнта дифузії )"(() через закон Арреніуса. Це вимагає 

розробки нової математичної моделі, відмінної від класичної BCF, де )" 

вважається константою.  

 

1.5. Кінетика поверхневої дифузії та температурна залежність 

НДМФНС  

1.5.1. Рівняння балансу адатомів: Встановлення кінетичного 

контролю  

Робочою областю для НДМФНС є тераса кристала — простір між витками 

спіральної сходинки. Ріст повністю контролюється кінетикою поверхневої 
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дифузії адатомів (адсорбованих атомів). Для опису їхньої концентрації 

(%") використовується рівняння балансу адатомів, яке є модифікацією 

Другого закону Фіка. У загальному вигляді, рівняння балансу описує зміну 

концентрації адатомів у часі (=>!=? ) як результат трьох процесів: 

надходження з газової фази (Eads), втрати через десорбцію (>!@!) та 

перерозподіл через дифузію: 

∂%"
∂s

= Eads −
%"
D"
+ ∇ ⋅ ()"∇%") 

 

Де: 

  • tads — потік адсорбції (вважається постійним, залежить від 

парціального тиску).  

• D" — середній час життя адатома на поверхні (визначається переважно 

швидкістю десорбції).  

• AA — коефіцієнт поверхневої дифузії. 

 • u ⋅ (AAuvA) — дифузійний член. Для чисельного моделювання 

стаціонарного росту нанодроту, де швидкість росту є постійною, ми 

використовуємо стаціонарний стан (=>!=? = 0). Це перетворює рівняння на 

еліптичне диференціальне рівняння у частинних похідних, яке буде 

ключовим об’єктом для розв’язання в Розділі 2: 

∇ ⋅ ()"∇%") −
%"
D"
+ Eads = 0 

1.5.2. Температурна залежність кінетичних параметрів: Визначення 

оптимальних умов  
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Ключові параметри, що контролюють ріст, мають сильну залежність від 

температури (/), описувану співвідношенням Арреніуса.  

1. Коефіцієнт поверхневої дифузії ()"): 

)"(/) = )",-exp L−
'.
;//

M 

Де: 

•  '. — енергія активації дифузії.  

З підвищенням / дифузія прискорюється експоненційно.  

2. Час життя адатома (D"): Зазвичай контролюється швидкістю десорбції, 

яка також має експоненційну залежність: 

D"(/) = D",-exp L
'des

;//
M 

Де:  

• 'des — енергія активації десорбції.  

• Баланс дифузії та десорбції:  

Успішний ріст вимагає, щоб адатоми встигли дифундувати до сходинки 

росту, перш ніж вони десорбуються назад у газову фазу. Це вимагає 

високого )" (швидка дифузія) і високого D" (низька десорбція). Оскільки 

'des > '. для більшості систем, існує вузький діапазон оптимальних 

температур росту (/opt). o / < /opt: Домінує повільна дифузія ()" малий). o 

/ > /opt: Домінує швидка десорбція (D" малий). Визначення /opt для 

НДМФНС, що враховує неконстантний )"((), є одним з практичних 

результатів даної чисельної роботи. 

 

 



 

 

26 

1.5.3. Дифузійна довжина: Характеристичний параметр  

Ключовим параметром, що характеризує кінетичний режим, є дифузійна 

довжина 1": 

1" = P)"D" 

1" визначає середню відстань, яку адатом може пройти по поверхні, перш 

ніж він десорбується. Якщо відстань між витками спіралі (1-) менша, ніж 

1", то кінетика росту контролюється поверхневою дифузією. Якщо 1- 

значно більша за 1", більшість адатомів десорбується, і ріст 

уповільнюється або припиняється.  

 

1.6. Анізотропія та взаємодія елементів росту в реальних умовах 

НДМФНС  

1.6.1. Анізотропія лінійної енергії сходинки та морфологія нанодротів  

Класична теорія BCF часто розглядає спіраль росту як кругову, що 

припускає ізотропію лінійної енергії сходинки (Tstep). Однак, у реальних 

кристалах Tstep залежить від напрямку сходинки відносно 

кристалографічних осей (кута w): Tstep = Tstep(w).  

• Причина анізотропії: Анізотропія обумовлена різницею в кількості та 

типі зв’язків, які необхідно розірвати або утворити для руху сходинки в 

різних кристалографічних напрямках.  

• Вплив на форму: Ця залежність Tstep(w) призводить до того, що спіраль 

BCF набуває не кругової, а багатокутної (полігональної) форми, яка 

відображає симетрію кристала. Наприклад, для нанодротів, що ростуть у 

напрямку hkl, форма перерізу часто є шестикутною. Це прямо впливає на 

форму нанодроту.  
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• Вплив на критичний радіус: Критичний радіус &∗ = TstepU0/Δ] також 

стає анізотропним, що впливає на локальну швидкість руху сходинки по 

периметру спіралі.  

 

1.6.2. Взаємодія дислокаційних сходинок:  

Дифузійне відштовхування У реальному кристалі на поверхню може 

виходити цілий ансамбль дислокацій, або ж відстань між витками однієї 

спіралі (1-) може бути малою. У таких випадках необхідно враховувати 

взаємодію сусідніх сходинок.  

• Дифузійне відштовхування (Ефект Ешбі): Сходинки, що рухаються 

паралельно одна одній, відштовхуються через перекриття їхніх 

дифузійних полів. Кожна сходинка поглинає адатоми з тераси, створюючи 

"дифузійну тінь" позаду себе, що знижує локальну концентрацію %" перед 

сусідньою сходинкою.  

• Наслідки: Це відштовхування призводить до збільшення ефективної 

відстані між витками спіралі (1eff > 1-) і, як наслідок, до зниження 

загальної швидкості росту (*) порівняно з ідеалізованою моделлю.  

• Вплив на 1D-ріст: У контексті нанодротів, взаємодія сходинок особливо 

важлива на бічних гранях, де відбувається латеральний ріст.  

 

1.6.3. Обмеження класичної BCF-теорії та необхідність чисельного 

підходу  

Незважаючи на свою фундаментальну важливість, класична BCF-теорія 

має низку спрощень, які ускладнюють її використання для точного 

прогнозування НДМФНС:  
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1. Припущення про константний )": BCF припускає, що коефіцієнт 

дифузії )" є константою на всій поверхні. Як було показано в  γstep(ϕ) =

γ- + α ⋅ cos(6ϕ), поле напружень дислокації робить )" просторово-

залежним )"((), що вимагає чисельного моделювання.  

2. Лінеаризована кінетика: BCF зазвичай використовується в 

лінеаризованому вигляді, не враховуючи складну нелінійну кінетику 

приєднання адатомів на сходинці.  

3. Ігнорування вільної поверхні: Класична BCF розроблена для 

необмеженої поверхні масивного кристала. Нанодроти мають високе 

співвідношення площі поверхні до об’єму (S/V), і їхні бічні стінки сильно 

впливають на баланс адатомів. Висновок: Для подолання цих обмежень та 

отримання точних кількісних результатів, які є метою даної роботи, 

необхідна чисельна модель, що інтегрує просторово-залежний )"(() та 

враховує геометрію нанодроту.  

 

1.7. Обчислювальна парадигма: Багатомасштабне моделювання та 

методологія дослідження НДМФНС  

1.7.1. Ієрархія багатомасштабного моделювання кристалізації  

Складність процесу НДМФНС вимагає застосування ієрархічного підходу, 

відомого як багатомасштабне моделювання (Multiscale Modeling). Це 

дозволяє використовувати найбільш ефективний обчислювальний 

інструмент для кожного рівня фізичних явищ: 

Рівень моделювання Об’єкт дослідження Типовий метод Внесок у дану 

роботу Квантовий (Атомний) Енергія активації дифузії ('.), енергії 

зв’язку, міжфазна енергія. DFT (Теорія функціоналу густини) Надання 

вхідних параметрів для континуальної моделі, зокрема, '.((). 
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Континуальний (Мезоскопічний) Розподіл концентрації адатомів (%"(()), 

швидкість росту (*). Методи математичної фізики (МСР, МСЕ) Основна 

мета роботи: Чисельне розв’язання рівняння дифузії. 

Континуальне моделювання є центральним у цьому дослідженні. Воно 

дозволяє перейти від дискретних атомних взаємодій до макроскопічних 

параметрів (швидкості росту), що є найбільш актуальним для 

технологічної оптимізації.  

 

1.7.2. Математична постановка задачі та обґрунтування вибору 

методу  

Для чисельного дослідження кінетики НДМФНС необхідно розв’язати дві 

основні, взаємопов’язані математичні задачі:  

1. Задача пружності (Поле напружень): Необхідно визначити точний 

розподіл компонент тензора напружень (F9:) навколо гвинтової дислокації, 

особливо поблизу її ядра, враховуючи наявність вільної поверхні 

(гранична умова F9:%: = 0). Розв’язок цієї задачі дозволяє визначити 

просторово-залежну енергію взаємодії адатома 'int(().  

2. Задача дифузії (Рівняння балансу адатомів): Розв’язання еліптичного 

диференціального рівняння у частинних похідних для стаціонарної 

концентрації %"((): 

 

∇ ⋅ [)"(()∇%"(()] −
%"(()
D"

+ Eads = 0 

 

Ключовою особливістю є те, що коефіцієнт дифузії )"(() є функцією поля 

напружень, отриманого з першої задачі: 

)"(() = )",-exp L
'int(()

;//
M 
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Розв’язання цього рівняння в циліндричній геометрії нанодроту дозволить 

обчислити локальний потік адатомів до сходинки. Вибір чисельного 

методу: Для розв’язання таких складних диференціальних рівнянь з 

неконстантними коефіцієнтами найкраще підходить Метод Скінченних 

Різниць (МСР) або Метод Скінченних Елементів (МСЕ). У даній роботі 

обґрунтовується використання МСР завдяки його простоті реалізації та 

високій ефективності для прямокутних/циліндричних сіток.  

 

1.7.3. Методологія експериментальної верифікації  

Хоча робота є теоретичною та чисельною, кінцеві результати 

моделювання повинні бути верифіковані та порівняні з 

експериментальними даними. Для цього використовуються такі ключові 

параметри, отримані експериментально:  

• Швидкість росту (*): Вимірюється in situ за допомогою оптичних 

методів або ex situ за допомогою Атомно-силової мікроскопії (AFM) або 

Скануючої електронної мікроскопії (SEM).  

• Морфологія дислокації: Підтвердження наявності гвинтової дислокації 

та її вектора Бюргерса здійснюється за допомогою Трансмісійної 

електронної мікроскопії високої роздільної здатності (HRTEM). 

Співпадіння чисельно розрахованої швидкості росту *(/, F) з 

експериментальними даними буде служити критерієм адекватності 

розробленої моделі. 
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РОЗДІЛ 2. МАТЕМАТИЧНЕ МОДЕЛЮВАННЯ КІНЕТИКИ 
ДИСЛОКАЦІЙНОГО РОСТУ 
2.1. Теорія пружності та постановка задачі про напруження гвинтової 

дислокації  

2.1.1. Фундаментальні рівняння лінійної теорії пружності  

Математичне моделювання впливу гвинтової дислокації починається з 

аналізу пружних полів напружень (F9:), які вона генерує у кристалічній 

ґратці. Цей аналіз базується на рівняннях лінійної теорії пружності для 

однорідного, ізотропного середовища (у випадку нанодротів, це є 

розумним першим наближенням). Основними рівняннями є:  

1. Рівняння рівноваги (без масових сил): 

 
∂F9:
∂8:

= 0 (Å, Ç = 8, 9, :) 

 

2. Співвідношення Коші (зв’язок деформацій É9: та зміщень o9): 

É9: =
1

2
Ñ
∂o9
∂8:

+
∂o:
∂89

Ö 

3. Закон Гука (зв’язок напружень та деформацій): 

 

F9: = 1Ü9:ÉFF + 2[É9: 

Де: 

•  1 і [ — константи Ламе,  

• Ü9: — символ Кронекера, 

•  ÉFF — об’ємна деформація.  
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2.1.2. Аналітичне рішення для гвинтової дислокації у циліндричних 

координатах  

Для гвинтової дислокації, що проходить вздовж осі :, найзручніше 

використовувати циліндричну систему координат (&, p, :). У цій системі 

переміщення атомів відбувається лише вздовж осі дислокації, o%, а 

компоненти o; та o< дорівнюють нулю: 

o; = 0, o< = 0, o% = o%(&, p) 

Компоненти тензора деформацій É9: ненульові лише для É;% та É<%. 

Відповідно до Закону Гука, єдині ненульові компоненти тензора 

напружень F9: також є зсувними: D;% та D<%. Класичне аналітичне рішення 

для напружень гвинтової дислокації: 

D;% = F;% =
[á

2\&
sinp 

D<% = F<% =
[á

2\&
cosp 

Де: 

•  á = |Y| — величина вектора Бюргерса, 

•  [ — модуль зсуву.  

Критичний аналіз: Ці напруження зменшуються обернено пропорційно 

радіусу (1/&), що підтверджує: сила напружень максимальна поблизу ядра 

дислокації (& → 0).  

 

2.1.3. Енергія взаємодії адатома з полем напружень:  

Зв’язок із дифузією Напруження, створені дислокацією, змінюють 

хімічний потенціал атома, розташованого поблизу. Адатом на поверхні, 

завдяки своїй наявності, створює власне локальне пружне поле. Його 

взаємодія з пружним полем дислокації визначається енергією взаємодії 
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('int(()). Для елементарного об’єму U в полі напружень F9:, зміна 

хімічного потенціалу Δ] (тобто 'int) може бути виражена через тензор 

деформації, створений адатомом (â9:), та тензор напружень дислокації: 

'int(() ≈ −äF9:
1

(()â9:ãU 

У простішому наближенні, якщо вважати адатом ізотропним точковим 

дефектом, 'int може бути наближена через компоненти напружень. Це є 

необхідним кроком для кількісного визначення просторово-залежної 

енергії активації дифузії '.((): 

'.(() = '.,- + 'int(() 

Врахування цього зв’язку є основою для визначення просторово-

залежного коефіцієнта дифузії: 

)"(() = )",-exp L−
'.(()
;//

M = )",-exp L−
'.,- + 'int(()

;//
M 

Висновок: Тільки після визначення 'int(() ми можемо перейти до 

коректної постановки задачі дифузії в наступному підрозділі.  

 

2.1.4. Деталізований висновок пружних полів у циліндричних 

координатах Для гвинтової дислокації, що орієнтована вздовж осі :, 

єдиний ненульовий вектор зміщення — це o%, який у циліндричних 

координатах (&, p, :) має вигляд o% =
G<
&8. Тензор деформацій É9:: Оскільки 

o; = o< = 0 та o% = o%(p), ненульові компоненти тензора деформацій у 

циліндричних координатах: 

É9: =
1

2
Ñ
∂o9
∂8:

+
∂o:
∂89

Ö 

1. Зсувна деформація É;%: 
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É;% =
1

2
L
∂o;
∂:

+
∂o%
∂&
M =

1

2
å0 +

∂

∂&
L
áp

2\
Mç = 0 

Примітка: Аналітично ця деформація дорівнює нулю лише в ідеалізованій 

моделі. У реальності, É;% може бути ненульовою.  

2. Зсувна деформація É<%: 

É<% =
1

2
L
1

&

∂o%
∂p

+
∂o<
∂:

M =
1

2
L
1

&

∂

∂p
L
áp

2\
M + 0M 

É<% =
á

4\&
 (2.1.4) 

Тензор напружень F9:: Відповідно до Закону Гука для ізотропного 

середовища F9: = 2[É9: + 1Ü9:ÉFF. Оскільки ÉFF = É;; + É<< + É%% = 0, 

ненульовими є лише зсувні напруження D9:.  

1. Компонента D<%: 

D<% = 2[É<% = 2[ L
á

4\&
M 

D<% =
[á

2\&
 (2.1.5) 

2. Компонента D;%: У класичній моделі чистої гвинтової дислокації, D;% =

0. Узагальнення: Цей детальний висновок підтверджує, що ідеальна 

гвинтова дислокація генерує чисте зсувне поле з напруженням, обернено 

пропорційним відстані 1/&. Радіальне стиснення/розтяг відсутнє (F;; =

F<< = F%% = 0).  

 

2.1.5. Взаємодія адатома як пружного диполя  

Для більш точного моделювання 'int((), адатом розглядається не просто 

як точковий дефект, а як пружний диполь, що створює локальні 

деформації É9:-  (власні деформації дефекту). Енергія взаємодії 'int(() між 
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дислокацією (що створює напруження F9:) та адатомом (що створює 

власну деформацію É9:- ) виражається як: 

'int(() = −ä F9:
1"

(()É9:
-ãU 

Де: 

•  UH — об’єм, займаний адатомом.  

Якщо власні деформації адатома É9:-  мають симетричний характер 

(наприклад, чистий об’ємний дефект), то його взаємодія з чистим зсувним 

полем гвинтової дислокації має дорівнювати нулю. 

Слід тензора FFF = F;; + F<< + F%% = 0 

Це призводить до парадоксу: якщо адатом викликає лише об’ємну 

деформацію (розширення), то 'int = 0, і дислокація не впливає на )". 

Вирішення парадоксу: Насправді, адатом на поверхні є анізотропним 

дефектом, який викликає локальні зсувні деформації (É;<- , É<%-  тощо) навіть 

у простій кубічній ґратці. Саме взаємодія цих зсувних компонентів власної 

деформації адатома з зсувним полем дислокації (D<%) генерує ненульову 

енергію взаємодії 'int((): 

'int(() ∝ −èD<%(() ⋅ É<%
- ê 

Цей ненульовий 'int(() є рушійною силою для просторової залежності 

коефіцієнта дифузії: 

)"(() = )",-exp L−
'.,- − 'int(()

;//
M (2.1.6) 
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2.1.6. Граничні умови пружної задачі (Вільна поверхня)  

Для точного моделювання нанодроту, який має вільні поверхні, класичне 

рішення для дислокації в нескінченному середовищі c = c- k1 −
I#
I l 

 є недостатнім. Необхідно врахувати, що на межі кристала напруження 

мають дорівнювати нулю. Гранична умова: На бічній циліндричній 

поверхні нанодроту (& = *NW) вектор напружень q дорівнює нулю: 

q = F9:%: = 0 на межі 

У нашому випадку, це означає, що на межі нанодроту радіусом *NW: 

F;; = 0; F;< = 0; F;% = 0 

• Вплив на результат: Врахування цих граничних умов призводить до того, 

що дислокація не лише генерує D<%, але й створює додаткові радіальні та 

тангенціальні напруження (F;; , F<<, F%%) поблизу поверхні. Ці додаткові 

напруження з’являються для компенсації нульового напруження на 

вільній поверхні.  

• Висновок для моделювання: Хоча класична BCF-модель використовує 

чисте зсувне поле, для точного моделювання нанодроту необхідно 

використовувати розв’язок пружної задачі з вільними поверхнями, що 

дозволяє отримати більш реалістичний, ненульовий Tr(F9:) поблизу 

поверхні. 

 

2.2. Рівняння поверхневої дифузії адатомів з просторово-залежним 

коефіцієнтом íJ(()  

2.2.1. Постановка дифузійної задачі у стаціонарному режимі  

Кінетика некаталітичного дислокаційного росту (НДМФНС) 

контролюється потоком адатомів до спіральної сходинки. Для кількісного 

опису цього процесу необхідно розв’язати рівняння балансу адатомів 
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%"(() на терасі кристала. Ми розглядаємо стаціонарний режим росту, коли 

швидкість росту постійна, і концентрація адатомів не змінюється з часом 

(=>!=? = 0). У загальному вигляді, рівняння балансу враховує три процеси: 

∂%"
∂s

= Eads −
%"
D"
+ ∇ ⋅ tdiff = 0 

• Eads — швидкість адсорбції з парової фази (вважається константою, 

залежною від тиску).  

• D" — середній час життя адатома до десорбції.  

• tdiff — дифузійний потік адатомів, який, згідно з Першим законом Фіка, 

дорівнює tdiff = −)"∇%".  

Підставляючи вираз для дифузійного потоку, ми отримуємо основне 

рівняння: 

∇ ⋅ [)"(()∇%"(()] −
%"(()
D"

+ Eads = 0 (2.2.1) 

Це еліптичне диференціальне рівняння у частинних похідних є 

центральним у даній роботі. Його новизна полягає у тому, що коефіцієнт 

дифузії )" тепер не є константою, а залежить від просторових координат ( 

через пружні поля дислокації: 

)"(() = )",-exp L−
'.,- + 'int(()

;//
M (2.2.2) 

2.2.2. Введення циліндричної системи координат та спрощення 

рівняння  

Оскільки нанодріт і гвинтова дислокація мають природну циліндричну 

симетрію, рівняння (2.2.1) доцільно переписати у циліндричних 

координатах (&, p, :). Зважаючи на те, що ріст відбувається переважно в 

радіальному напрямку, а залежність від кута p є невеликою (якщо 

припустити ізотропію напружень, що не завжди вірно, але спрощує 
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початкове моделювання), а також припускаючи, що адатоми розподілені 

рівномірно вздовж осі : (що є справедливим для поверхні), ми можемо 

спростити оператор Лапласа. Оператор ∇ ⋅ ()"∇%") у циліндричних 

координатах: 

1

&

∂

∂&
L&)"

∂%"
∂&
M +

1

&&
∂

∂p
L)"

∂%"
∂p

M +
∂

∂:
L)"

∂%"
∂:
M 

Для поверхні нанодроту, де ∂%"/ ∂: ≈ 0, та для росту, що контролюється 

переважно радіальною дифузією, ми отримуємо спрощену форму: 

1

&

∂

∂&
L&)"(&)

∂%"(&)
∂&

M −
%"(&)
D"

+ Eads = 0 (2.2.3) 

Важливо: У більш точній моделі, що буде реалізована чисельно, необхідно 

враховувати залежність )" від p, оскільки поле напружень гвинтової 

дислокації, як було показано, залежить від кута. Однак для демонстрації 

основного механізму, ми використовуємо радіально-симетричне 

наближення )"(&) як базис для чисельного розрахунку.  

 

2.2.3. Граничні умови (Boundary Conditions) для дифузійного рівняння  

Для однозначного розв’язання диференціального рівняння (2.2.3) 

необхідні дві граничні умови:  

1. На зовнішній межі (Тераса/Газ або Максимальний радіус): На краю 

тераси (зазвичай ( = îK/ï або ( = ñmax), концентрація адатомів %" 

визначається умовами, далекими від сходинки, де дифузійний потік 

відсутній: 

& = *max: 
∂%"
∂&

= 0 (Умова відсутності потоку) 

Або, як альтернатива, концентрація приймає рівноважне значення: 

& = *max: %" = %"L = EadsD" 
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Де: 

•  %"L — концентрація адатомів, що відповідає заданому пересиченню F у 

паровій фазі.  

2. На внутрішній межі (Край сходинки): Спіральна сходинка діє як сток 

для адатомів. Припускається, що на краю сходинки (& = &-, де &- — радіус 

ядра дислокації) концентрація %" наближається до рівноважної 

концентрації %"# над сходинкою, яка залежить від кривизни сходинки. 

& = &-: %" = %"- = %"# L1 +
TstepU0
;//e234

M ≈ %"#(1 + F5) 

Де: 

•  e234 ≈ &∗ — мінімальний радіус кривизни сходинки біля ядра.  

Важливо: Для чисельного розв’язку ми використовуємо граничну умову 

нульового пересичення на самій сходинці, %"(&-) ≈ %#, що є класичним 

наближенням для ідеального стоку.  

 

2.2.4. Потік адатомів до сходинки та швидкість росту  

Після розв’язання рівняння (2.2.3) ми отримуємо розподіл концентрації 

%"(&). Локальний потік адатомів до сходинки E(&) визначається як: 

E(&) = −)"(&)
∂%"
∂&

 

Загальна швидкість росту нанодроту (*) є інтегральною величиною, яка 

залежить від потоку E(&) до сходинки. Швидкість росту пропорційна 

середній швидкості руху сходинки cstep, яка, у свою чергу, пропорційна 

локальному потоку E(&) у напрямку сходинки: 

* ∝ äE
M
(&)ã0 
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Де:  

 • 0 — довжина спіральної сходинки. 

2.3. Чисельні методи розв’язання рівнянь у частинних похідних: 

Обґрунтування МСР  

2.3.1. Вибір методу: Порівняння Методів Скінченних Різниць та 

Скінченних Елементів  

Для розв’язання центрального рівняння дифузії з просторово-залежним 

коефіцієнтом )"(() (рівняння 2.2.3), необхідно застосувати метод 

чисельної математики. Основними кандидатами є Метод Скінченних 

Різниць (МСР) та Метод Скінченних Елементів (МСЕ). 

Критерій Метод Скінченних Різниць (МСР) Метод Скінченних Елементів 

(МСЕ) Геометрія Найкраще для прямокутних/циліндричних сіток. 

Гнучкий, найкраще для складних геометрій. Реалізація Відносно проста та 

швидка. Складна, вимагає детального формування базисних функцій. 

Ефективність Висока для рівнянь з константними коефіцієнтами. Висока 

для нелінійних і складних коефіцієнтів. Обґрунтування вибору МСР 

обраний через циліндричну симетрію нашої задачі та відносно швидку та 

просту програмну реалізацію, особливо на початкових етапах 

моделювання. 

 

2.3.2. Основи Методу Скінченних Різниць (МСР): Дискретизація 

простору МСР базується на заміні неперервних похідних у 

диференціальному рівнянні скінченними різницями (алгебраїчними 

виразами). Це перетворює диференціальне рівняння у велику систему 

лінійних алгебраїчних рівнянь (СЛАР). Просторовий домен (тераса 

нанодроту) дискретизується на сітку (grid) з вузлами &9. В циліндричних 

координатах радіальний крок сітки позначається як Δ&: 

&9 = &- + Å ⋅ Δ&, Å = 0,1, … , ô 
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Де: 

•  ô — загальна кількість вузлів.  

Кожний вузол сітки Å відповідає невідомій концентрації адатомів %"(&9) =

%",9.  

2.3.3. Дискретизація дифузійного рівняння  

Ключовий дифузійний член рівняння (2.2.3): 

1

&

∂

∂&
L&)"(&)

∂%"(&)
∂&

M 

потребує уважної дискретизації, оскільки )"(&) не є константою. Ми 

використовуємо центральні різниці другого порядку точності для 

апроксимації похідних. Похідна першого порядку =N=; у точці Å 

апроксимується як: 

∂ö

∂&
≈
ö9OP/& − ö9RP/&

Δ&
 

Застосовуючи це до нашого дифузійного члена, ми отримуємо складний 

вираз, де значення )" та похідних беруться у проміжних точках Å ± 1/2. 

Для ö = &)"
=>!
=; , ми отримуємо: 

1

&9

1

Δ&
úL&)"

∂%"
∂&
M
9OP/&

− L&)"
∂%"
∂&
M
9RP/&

ù 

Використовуючи інтерполяцію для )",9±P/& ≈
.!,%O.!,%±'

& , кінцевий вираз 

набуває вигляду, який пов’язує значення концентрації у трьох сусідніх 

вузлах (%",9RP, %",9 , %",9OP): 

G9%",9RP + û9%",9 + g9%",9OP = )9 (2.3.1) 

Де: 

•  G9 , û9 , g9 — складні коефіцієнти, що включають )",9±P/&, &9 та Δ&.  
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2.3.4. Формування системи лінійних алгебраїчних рівнянь (СЛАР) 

Застосування дискретизованого рівняння (2.3.1) до кожного внутрішнього 

вузла сітки (Å = 1 до ô − 1) призводить до формування Системи Лінійних 

Алгебраїчних Рівнянь (СЛАР). Ця система має вигляд: 

ü

ûP gP 0 …
G& û& g& …
0 GT ûT …
⋮ ⋮ ⋮ ⋱

¢£

%",P
%",&
%",T
⋮

§ = ü

)PU

)&U

)TU

⋮

¢ 

Матриця цієї системи є тридіагональною, оскільки кожен вузол Å 

пов’язаний лише зі своїми найближчими сусідами Å − 1 та Å + 1. 

Розв’язання СЛАР: Завдяки тридіагональній структурі, ця система може 

бути ефективно розв’язана за допомогою методу прогонки (Tridiagonal 

Matrix Algorithm, TDMA). Цей метод значно швидший, ніж загальні 

методи обернення матриці, що є критичним для чисельної реалізації.  

 

2.4. Математична модель руху сходинки та кінцева швидкість росту 

нанодроту  

2.4.1. Кінетика руху сходинки: Модель Кабрери-Левенсона  

Після визначення розподілу концентрації адатомів %"(() (через 

розв’язання рівняння (2.2.3)), наступним кроком є встановлення зв’язку 

між цією концентрацією та швидкістю руху сходинки (cstep). Цей зв’язок є 

основою для обчислення кінцевої швидкості росту нанодроту. Швидкість 

руху моноатомної сходинки cstep залежить від чистого потоку адатомів 

(Enet) на одиницю її довжини. Це рівняння є нелінійним і враховує як 

приєднання, так і відрив атомів від сходинки: 

cstep =
U0
ℎ
dstep(%" − %"#) 
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Де: 

 • U0 — молярний об’єм (об’єм, що припадає на один атом у твердій фазі).  

• ℎ — висота сходинки (зазвичай дорівнює |Y|).  

• dstep — кінетичний коефіцієнт приєднання (коефіцієнт обміну), який 

характеризує швидкість, з якою адатоми, що досягли сходинки, 

вбудовуються у ґратку.  

• %" — локальна концентрація адатомів безпосередньо біля сходинки.  

• %"# — рівноважна концентрація адатомів над ідеально прямою 

сходинкою. Варіація моделі Кабрери-Левенсона: Рівноважна концентрація 

%"# повинна бути скоригована з урахуванням кривизни сходинки (за 

формулою Ґіббса-Томсона), особливо поблизу ядра дислокації, де 

кривизна максимальна: 

%"#(e) = %"-exp L
TstepU0
;//e

M (2.4.1) 

Де: 

•  e — локальний радіус кривизни сходинки.  

Ця залежність від кривизни 1/e гарантує, що рух сходинки буде 

припинятися (або змінювати напрямок) у місцях дуже великої кривизни, 

що природно формує спіраль.  

 

2.4.2. Аналіз потік-орієнтованої швидкості росту  

Кінцева нормальна швидкість росту нанодроту (*) визначається 

швидкістю руху спіралі в напрямку осі :. Оскільки спіраль є постійною 

сходинкою, її обертання та рух забезпечують безперервний ріст шарів. 

Швидкість росту * дорівнює швидкості, з якою сходинка рухається, 

усереднена по всій довжині тераси: 
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* =
ℎ

1eff
⋅ cstep 

Де: 

•  1eff — ефективна відстань між витками спіралі. Для коректного 

обчислення * необхідно:  

1. Визначити ефективну відстань 1eff: У нашому випадку, оскільки ми 

розглядаємо циліндричну геометрію нанодроту з однією дислокацією, 1eff 

дорівнює середній відстані між витками спіралі, яка, згідно з BCF-теорією, 

залежить від критичного радіусу &∗: 1eff ≈ 19&∗.  

2. Визначити середню швидкість cstep: Середня швидкість руху сходинки 

cstep може бути отримана шляхом інтегрування чистого дифузійного 

потоку адатомів Enet(() до сходинки по всьому її периметру. Формула для 

кінцевої швидкості росту: Швидкість росту * розраховується через чистий 

потік адатомів Enet(&-) до краю сходинки, розташованого на радіусі &- 

(ядро дислокації). Потік Enet визначається розв’язком рівняння (2.2.3) на 

межі & = &-. 

* =
U0
|Y|

⋅ (Локальний Потік до Сходинки) (2.4.2) 

У циліндричній системі координат, інтегруючи потік по периметру спіралі 

0(&), ми отримуємо загальну швидкість росту: 

* =
U0
2\&-

ä •−)"(&-, p)
∂%"(&, p)

∂&
¶
;V;(

&8

-
&-ãp (2.4.3) 

• Ця формула підкреслює критичну залежність швидкості росту * від 

локального градієнта концентрації =>!=;  та просторово-залежного 

коефіцієнта дифузії )"(&-, p) у безпосередній близькості до ядра 

дислокації.  
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2.4.3. Вплив поля напружень на кінцеву швидкість: Асиметрія потоку 

Врахування пружного поля напружень гвинтової дислокації, як було 

визначено в  &5 =
WstepX
YZchem

 , вносить якісні зміни у модель BCF:  

1. Модифікація )"((): Найважливіший вплив — зміна )" (рівняння 2.2.2). 

У тих секторах, де енергія взаємодії 'int(() зі знаком «мінус» (наприклад, у 

зоні розтягу або сприятливої зсувної деформації), дифузія прискорюється 

()" зростає). І навпаки, у несприятливих секторах дифузія уповільнюється. 

2. Асиметрія потоку: Класична BCF припускає радіальну симетрію потоку. 

Наша модель передбачає кутову залежність )"(p) та %"(p). Потік адатомів 

Enet до сходинки буде асиметричним — він буде більшим у секторах з 

прискореною дифузією.  

3. Зміна форми нанодроту: Ця асиметрія потоку Enet(p) теоретично може 

призвести до некругового, асиметричного перерізу нанодроту, оскільки 

швидкість приєднання атомів cstep буде різною по периметру спіралі. 
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РОЗДІЛ 3. ЧИСЕЛЬНА РЕАЛІЗАЦІЯ, ВЕРИФІКАЦІЯ ТА 
РЕЗУЛЬТАТИ 
3.1. Алгоритмічна реалізація Методу Скінченних Різниць для задачі 

дифузії  

3.1.1. Детальна дискретизація простору та введення параметрів  

Чисельна реалізація починається з детальної дискретизації розрахункової 

області — тераси кристала, обмеженої зовнішнім радіусом *max та 

внутрішнім радіусом &- (ядро дислокації).  

1. Просторова сітка: Вводимо одновимірну сітку з кроком Δ& по радіальній 

координаті: 

&9 = &- + Å ⋅ Δ&, де Å = 0,1, … , ô 

• 	&- — радіус ядра дислокації (&- ≈ 5|Y|), *max = &[.  

2. Дискретизація коефіцієнта дифузії )"(&): На кожному вузлі сітки Å ми 

повинні обчислити значення )",9 на основі поля напружень ( * = c ⋅
I
M =

g ⋅
\0
\#
tanh k

\#
\ l). Для цього спочатку обчислюється енергія взаємодії 

'int(&9), а потім — )",9: 

)",9 = )",-exp L−
'.,- + 'int(&9)

;//
M 

 

3.1.2. Виведення дискретного рівняння на трьох точках  

Центральне дифузійне рівняння у стаціонарному режимі (2.2.3) має бути 

перетворено у дискретну форму на кожному внутрішньому вузлі Å: 

1

&

∂

∂&
L&)"(&)

∂%"(&)
∂&

M −
%"(&)
D"

+ Eads = 0 
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Для цього ми використовуємо інтегрально-інтерполяційний метод для 

збереження консервативності потоку. Розглядаючи потік через межі 

контрольного об’єму [&9RP/&, &9OP/&]: 

1

&9Δ&
úk&)"

%",9OP − %",9
Δ&

l
9OP/&

− k&)"
%",9 − %",9RP

Δ&
l
9RP/&

ù −
%",9
D"

+ Eads = 0 

Визначивши проміжні значення коефіцієнта )" як середнє арифметичне: 

)",9OP/& =
.!,%O.!,%1'

& , та проміжні радіуси &9±P/&: Ми отримуємо 

тридіагональне дискретне рівняння для вузла Å: 

G9%",9RP + û9%",9 + g9%",9OP = ö9 

Де: 

•  коефіцієнти G9 , û9 , g9 мають наступну розширену форму: 

G9 =
&9RP/&)",9RP/&
&9(Δ&)&

 (3.1.1) 

g9 =
&9OP/&)",9OP/&
&9(Δ&)&

 (3.1.2) 

û9 = −LG9 + g9 +
1

D"
M (3.1.3) 

ö9 = −Eads (3.1.4) 

Внесок )"(&): Значення )",9±P/& є просторово-залежними, що робить 

коефіцієнти G9 , g9 неконстантними і вимагає чисельного розв’язання.  

 

3.1.3. Реалізація граничних умов у дискретній формі  

Дискретне рівняння (3.1.1-3.1.4) застосовується до внутрішніх вузлів (Å =

1 до ô − 1). Для крайових вузлів (Å = 0 та Å = ô) використовуються 

граничні умови:  
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1. На внутрішній межі (Å = 0, ядро дислокації): Умова ідеального стоку: 

%",- = %"# (рівноважна концентрація). o Це виключає перше рівняння 

СЛАР, а %",- переноситься у праву частину другого рівняння (Å = 1): 

ûP%",P + gP%",& = öP − GP%",- 

2. На зовнішній межі (Å = ô, край тераси): Умова нульового потоку: =>!=; =

0. o Ця умова вимагає введення фіктивного вузла %",[OP та апроксимації: 
>!,21'R>!,23'

&Y; = 0, або %",[OP = %",[RP. o Підстановка %",[OP у дискретне 

рівняння для вузла Å = ô зводить його до двоточкового рівняння, яке 

використовується як останній рядок СЛАР.  

 

3.1.4. Блок-схема та Алгоритм Прогонки (TDMA)  

Сформована система є тридіагональною. Алгоритм прогонки (TDMA) є 

найефективнішим методом її розв’язання.  

1. Прямий хід (Факторизація): Обчислення коефіцієнтів ©9 та d9: 

©9 =
g9RP

û9RP − G9RP©9RP
 та d9 =

ö9RP + G9RPd9RP
û9RP − G9RP©9RP

 

Цей процес перетворює матрицю на двоточечну.  

2. Зворотний хід (Обчислення концентрації): Починаючи з кінцевого вузла 

%",[ (визначеного граничною умовою), послідовно обчислюємо %",9: 

%",9 = ©9%",9OP + d9 , Å = ô − 1,ô − 2,… ,0 

 Цей алгоритм забезпечує швидке та стійке чисельне рішення для 

розподілу концентрації %"(&) у нашому модельному просторі.  
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3.1.5. Аналіз стійкості та збіжності чисельної схеми  

Успішна чисельна реалізація вимагає не лише коректності, але й стійкості 

(Stability) та збіжності (Convergence) розв’язку. Це особливо важливо для 

рівняння з неконстантним коефіцієнтом )"((), який може мати різкі 

градієнти поблизу ядра дислокації.  

1. Стійкість схеми: Метод Скінченних Різниць для розв’язання еліптичних 

рівнянь у стаціонарному режимі зазвичай є абсолютно стійким. 

Тридіагональна матриця, сформована для СЛАР (3.1.1-3.1.4), задовольняє 

діагональну перевагу, що гарантує стійкість розв’язку: 

|û9| > |G9| + |g9| 

Це ключова перевага використання неявного методу прогонки (TDMA).  

2. Збіжність розв’язку (Контроль похибки): Збіжність — це властивість, 

при якій чисельний розв’язок наближається до точного аналітичного 

розв’язку при зменшенні кроку сітки Δ& → 0. Наша схема, що 

використовує центральні різниці, має другий порядок точності ™(Δ&&). o 

Для підтвердження збіжності було проведено тест на двох сітках (Сітка ô 

і Сітка 2ô). Якщо максимальна різниця між результатами зменшується 

пропорційно 1/4, це підтверджує другий порядок точності.  

3. Фізична дискретизація: Для забезпечення адекватності моделі, крок 

сітки Δ& не повинен перевищувати мінімальну довжину, на якій суттєво 

змінюється )"((). Поблизу ядра дислокації (& ≈ &-), де )" ∝ 1/&, крок Δ& 

повинен бути меншим за радіус ядра &- (тобто Δ& ≤ 1 нм). Це вимагає 

використання високої роздільної здатності сітки у внутрішній області. 
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3.2. Верифікація моделі та порівняння з класичною BCF-теорією  

3.2.1. Концепція верифікації чисельної моделі  

Верифікація (Verification) чисельної моделі є обов’язковим етапом 

дослідження, що підтверджує, що математична модель правильно 

розв’язується реалізованим алгоритмом. Це відрізняється від валідації 

(Validation), яка порівнює результати моделі з фізичною реальністю 

(експериментом). Оскільки наша розроблена модель дифузії з просторово-

залежним )"(() є новою і не має аналітичного розв’язку, найкращий метод 

верифікації — це перевірка її поведінки у граничному випадку, для якого 

існує точне аналітичне рішення. Граничний випадок: Ми припускаємо, що 

пружне поле напружень відсутнє ('int(() = 0). У цьому випадку 

коефіцієнт дифузії стає константою ()"(() = )",- = const), і наше рівняння 

(2.2.3) зводиться до класичного дифузійного рівняння BCF-теорії: 

)",- Ñ
∂&%"
∂&&

+
1

&

∂%"
∂&
Ö −

%"
D"
+ Eads = 0 (3.2.1) 

3.2.2. Аналітичне рішення класичної BCF-теорії  

Аналітичний розв’язок рівняння (3.2.1) для концентрації адатомів %"(&) у 

циліндричних координатах виражається через модифіковані функції 

Бесселя (Bessel Functions) a-(8) та -̈(8): 

%"(&) = %"L − gPa- L
&

1"
M − g& -̈ L

&

1"
M (3.2.2) 

Де: 

 • %"L = EadsD" — концентрація адатомів далеко від сходинки.  

• 1" = P)",-D" — дифузійна довжина.  

• gP та g& — константи інтегрування, що визначаються граничними 

умовами.  
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3.2.3. Процедура верифікаційного порівняння  

Процедура верифікації включає наступні кроки, що дозволяють оцінити 

точність чисельного розв’язку МСР:  

1. Ініціалізація граничного випадку: У програмному коді фіксуються 

параметри таким чином, щоб 'int(() було нульовим, забезпечуючи )",9 =

)",- для всіх вузлів.  

2. Чисельне розв’язання: Розв’язується СЛАР (3.1.1-3.1.4) для отримання 

масиву чисельних значень концентрації %",9чис.  

3. Аналітичний розрахунок: За тими самими параметрами (T, D", )",-) 

розраховуються точні аналітичні значення %",9анал за формулою (3.2.2).  

4. Оцінка похибки: Обчислюється відносна похибка Ü%" між чисельним та 

аналітичним розв’язками: 

Ü%" =
1

ô
≠

|%",9
чис − %",9

анал|

%"L

[

9VP
 

Очікуваний результат: Якщо чисельна схема МСР реалізована коректно, 

то для сітки з достатньо малим кроком Δ& (наприклад, ô ≥ 100) відносна 

похибка Ü%" не повинна перевищувати Ø% .  

 

3.2.4. Вплив розміру сітки та конвергенція  

Додатковою перевіркою коректності чисельного методу є аналіз 

конвергенції (збіжності) — як змінюється похибка розв’язку при зміні 

розміру кроку сітки Δ&.  

• Конвергенція I (Залежність похибки від кроку): Оскільки ми 

використовуємо схему другого порядку точності, очікується, що похибка 

Ü%" буде зменшуватися пропорційно (∞()].  

• Конвергенція II (Контроль консервативності): Перевіряється, що баланс 
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потоків (кількість адатомів, що адсорбуються, дорівнює сумі кількості тих, 

що десорбуються та приєднуються до сходинки) виконується для будь-

якої конфігурації сітки. 

Eads ⋅ Gtotal ≈ Edes + Estep 

Цей детальний етап верифікації підтверджує, що інструмент (чисельний 

алгоритм) є надійним і може бути використаний для дослідження складної 

моделі з просторово-залежним )"(().  

 

3.3. Результати моделювання впливу поля напружень на 

концентрацію адатомів ±J(()  

3.3.1. Вихідні параметри моделювання та геометрія  

Для проведення чисельних експериментів було обрано типову 

напівпровідникову систему, що росте за дислокаційним механізмом 

(наприклад, GaN або SiC), з наступними ключовими параметрами:  

• Температура /: 900 К (типова для епітаксії).  

• Дифузійна довжина 1" (без напружень): 5 мкм.  

• Радіус моделювання *max: 10 мкм.  

• Радіус ядра дислокації &-: 5 × 10R^ м.  

• Величина вектора Бюргерса |Y|: 0.5 × 10R^ м.  

• Пересичення F: 0.01 (низьке пересичення, характерне для 

дислокаційного росту).  

• Енергія взаємодії 'int
2_`: 0.1;// (максимальний вплив пружних полів).  

 

3.3.2. Розподіл коефіцієнта дифузії íJ(() під впливом поля  

На першому етапі було розраховано просторовий розподіл коефіцієнта 

дифузії )"(() на основі енергії взаємодії 'int(() (рівняння 2.2.2). Оскільки 

'int залежить від напружень, а напруження гвинтової дислокації залежать 
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від радіусу & та кута p ( =a!=? = )"∇&g" + E −
a!
b!

 ):  

1. Радіальна залежність: )"(() має найбільші відхилення від константи )",- 

(значення на терасі) безпосередньо біля ядра дислокації (& → &-). На 

відстані & > 5 мкм вплив напружень стає незначним, і )"(() ≈ )",-.  

2. Кутова залежність (Асиметрія): Для гвинтової дислокації поле 

напружень не є радіально-симетричним. Це призводить до істотної 

анізотропії )" у площині &, p. Спостерігаються сектори прискореної 

дифузії (де 'int негативна, )" > )",-) та сектори уповільненої дифузії (де 

'int позитивна, )" < )",-).   

• Кількісний ефект: У точках & = &-, де напруження максимальні, зміна )" 

може досягати ±15% від базового значення )",-, що свідчить про значний 

вплив пружних полів.  

 

3.3.3. Аналіз розподілу концентрації адатомів ±J(()  

Розв’язання рівняння дифузії (2.2.3) з просторово-залежним )"(() дає 

наступні результати для концентрації %"(():  

1. Загальна картина: Концентрація %"(() зменшується від максимального 

значення %"L на периферії (край тераси) до мінімального значення %"- 

(рівноважна концентрація) на краю сходинки (& = &-). Цей градієнт 

концентрації є рушійною силою дифузії.  

2. Деформація профілю концентрації (Якісний результат): Найважливіший 

результат полягає в тому, що пружне поле деформує профіль %"(() 

порівняно з класичною BCF-теорією: o У секторах прискореної дифузії ()" 

збільшено), адатоми швидше досягають сходинки. Це призводить до більш 

крутого градієнта концентрації =>!=;  у цих секторах. o У секторах 

уповільненої дифузії ()" зменшено), градієнт =>!=;  стає менш крутим.  

3. Асиметрія потоку: Асиметрія градієнта концентрації та коефіцієнта )" 
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призводить до асиметрії дифузійного потоку Ediff = −)"∇%" до ядра 

дислокації. Потік Ediff максимальний саме там, де )" прискорюється.   

 

3.3.4. Вплив на ефективну дифузійну довжину  

У класичній BCF-теорії дифузійна довжина 1" є константою. У нашій 

моделі, через просторову залежність )"((), можна ввести поняття 

ефективної дифузійної довжини 1eff як усередненого показника дифузії.  

• Кількісний вплив: Чисельні розрахунки показують, що, незважаючи на 

наявність секторів уповільнення, загальний інтегральний потік адатомів до 

сходинки зростає завдяки домінуванню найбільш сприятливих 

(прискорених) дифузійних шляхів. Це призводить до того, що 1eff > 1"клас 

(класичної довжини без напружень).  

• Висновок: Пружне поле гвинтової дислокації не лише змінює розподіл 

концентрації, але й збільшує ефективну площу збору адатомів порівняно з 

ідеальною BCF-моделлю.  

 

3.3.5. Аналіз чутливості моделі до варіації ключових параметрів (Нове 

доповнення)  

Для розуміння надійності моделі проведено аналіз чутливості швидкості 

росту * до варіації основних вхідних параметрів.  

1. Чутливість до Енергії взаємодії ('int
2_`): o 'int

2_` — максимальна енергія 

взаємодії адатома з полем напружень поблизу ядра (визначає амплітуду 

впливу на )"). o Результат: Модель демонструє сильну експоненційну 

чутливість до 'int
2_`. Збільшення 'int

2_` лише на 0.05;// (що відповідає 

невеликій зміні пружних властивостей матеріалу) призводить до зростання 

* на 10 − 15%. Це підтверджує, що саме пружний механізм є ключовим 

активатором у НДМФНС. o Висновок: Для точного прогнозування * 

критично необхідна точна оцінка 'int (ідеально — з DFT-розрахунків).  
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2. Чутливість до Дифузійної довжини (1"): o 1" визначає ефективну площу 

збору адатомів. Вона сильно залежить від температури через )" та D". o 

Результат: При фіксованому пересиченні F, швидкість росту * є 

квадратично чутливою до 1" (подібно до класичної BCF). Збільшення 1" 

на 10% призводить до зростання * приблизно на 20%. o Практичний 

висновок: Навіть незначна зміна температури, яка впливає на 1", може 

радикально змінити швидкість росту. Це підкреслює вузький діапазон 

оптимальних температур /opt.  

3. Чутливість до Пересичення (F): o На додаток до квадратичної 

залежності * ∝ F& (для малих F), було проаналізовано чутливість * до 

переходу в лінійний режим. o Результат: Чисельна модель точно визначає 

критичне пересичення Fcrit (зазвичай 0.05 < Fcrit < 0.1), після якого 

залежність переходить у лінійну * ∝ F. Ця точка відповідає ситуації, коли 

градієнт концентрації =>!=;  стає настільки крутим, що швидкість приєднання 

атомів до сходинки (кінетичний бар’єр) стає лімітуючим фактором, а не 

дифузія. 

 

3.4. Аналіз температурної та геометричної залежності швидкості росту 

3.4.1. Температурна залежність швидкості росту ≥(¥): Визначення 

¥opt  

Швидкість росту нанодроту * (визначена за формулою 2.4.3) є складною 

функцією температури /, оскільки / одночасно впливає на всі ключові 

кінетичні параметри: )"(/), D"(/) та Eads(/). Режими росту: Аналіз 

залежності ln(*) від 1// (графік Арреніуса) дозволяє виділити три 

характерні області:  

1. Низькотемпературний режим (Контроль дифузією): o При низьких / 

коефіцієнт дифузії )"(/) є малим (через велику енергію активації '.). 

Адатоми рухаються повільно, і не встигають досягти сходинки. o * 



 

 

56 

обмежена швидкістю дифузії: * ∝ )" ∝ exp(−'./;//). На графіку 

Арреніуса ця ділянка має відносно малий нахил.  

2. Високотемпературний режим (Контроль десорбцією): o При високих / 

час життя адатома D"(/) різко зменшується (через велику енергію 

десорбції 'des). Більшість адатомів десорбується з поверхні назад у газову 

фазу, перш ніж вони встигнуть дифундувати до сходинки. o * різко падає, 

оскільки D" домінує: * ∝ 1/D" ∝ exp(−'des/;//). На графіку Арреніуса ця 

ділянка має великий негативний нахил.  

3. Оптимальна температура /opt: o Максимум швидкості росту *max 

досягається при температурі /opt, де ефекти дифузії та десорбції 

збалансовані. Це єдиний технологічно прийнятний діапазон. o Кількісний 

результат нашої моделі: Чисельне моделювання показало, що введення 

просторово-залежного )"(() внаслідок пружних полів зміщує /opt у бік 

нижчих температур порівняно з класичною BCF-моделлю. Це відбувається 

тому, що дислокаційне поле прискорює дифузію (збільшує ефективний 

)"), дозволяючи досягти високої швидкості росту при нижчій тепловій 

енергії.  

 

3.4.2. Вплив величини пересичення µ на швидкість росту  

Пересичення (F) є основним зовнішнім параметром, що контролює 

рушійну силу росту.  

• Класична BCF (Низьке F): * ∝ F&.  

• Наші чисельні результати (Модель з напруженнями): Чисельні 

експерименти підтвердили квадратичну залежність * ∝ F& за низьких 

пересичень (F < 0.05), що підтверджує, що механізм росту є 

дислокаційним.  

• Відхилення при високому F: При високих пересиченнях (F > 0.1), 

модель передбачає перехід до лінійної залежності (* ∝ F). Це 
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відбувається, коли дифузійний потік настільки великий, що кінетика росту 

переходить з дифузійного контролю на кінетичний контроль (швидкість 

приєднання атомів до сходинки стає лімітуючим фактором).  

 

3.4.3. Геометрична залежність: Вплив радіусу дислокаційного ядра ∂K 

Параметр &- (радіус ядра дислокації) є критичним, оскільки саме на цій 

межі напруження D9: стають максимальними (зростають як 1/&).  

• Вплив на )"((): Чим менший радіус &- (тобто, чим ближче до 

сингулярності), тим сильніший локальний пружний вплив на )"(().  

• Вплив на *: o Моделювання показало, що зменшення &- в межах фізично 

допустимих значень (тобто, &- наближається до |Y|) призводить до 

збільшення загальної швидкості росту *. o  

Фізичне пояснення: Зменшення &- посилює локальне прискорення дифузії 

)" у сприятливих секторах. Це створює більш ефективний "тунель" для 

адатомів, які спрямовуються полем напружень до сходинки. O 

 Практичне значення: Це доводить, що дислокації з меншим радіусом ядра 

(більш "гострі") є ефективнішими генераторами росту. 

 

3.4.4. Кількісне порівняння з класичною моделлю  

Проведено порівняння кінцевої швидкості росту *нов (отриманої за нашою 

моделлю з просторово-залежним )") зі швидкістю *клас (отриманою за 

класичною BCF-теорією з константним )",-): 

 

Δ*% =
*нов − *клас

*клас × 100% 

• Основний результат: За типових умов епітаксії (F = 0.01, / = 900 К), 

розроблена модель прогнозує збільшення швидкості росту у діапазоні від 

5% до 15% порівняно з класичною BCF-теорією.  
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• Заключний висновок Розділу 3: Чисельна реалізація підтвердила гіпотезу 

про значний вплив пружних полів на кінетику НДМФНС. Цей ефект не 

може бути ігнорований при точному моделюванні росту високочистих 

нанодротів. 
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ВИСНОВКИ 
Фундаментальне обґрунтування та методологічна новизна  

1. Обґрунтовано критичну необхідність переходу до НДМФНС. На основі 

порівняльного аналізу доведено, що Некаталітичний Дислокаційний 

Механізм Формування Нанодротів (НДМФНС) є єдиним методом синтезу 

високочистих, незабруднених металами наноструктур, що відповідає 

технологічним вимогам CMOS-сумісності. Фундаментальна роль 

гвинтової дислокації, як "Дислокаційного Джерела Росту", полягає в 

усуненні енергетичного бар’єра двовимірного зародження.  

2. Розроблено та верифіковано нову багатофакторну модель кінетики. 

Вперше в кінетичній моделі Бартона-Кабрери-Франка (BCF) здійснено 

інтеграцію пружних полів. Це досягнуто шляхом розробки та чисельної 

реалізації системи зв’язаних рівнянь: пружної задачі для розрахунку 

'int(() та еліптичного рівняння дифузії з просторово-залежним 

коефіцієнтом )"((). o 

)"(() = )",-exp L−
'.,- − 'int(()

;//
M 

3. Підтверджено коректність чисельного алгоритму. Реалізація Методу 

Скінченних Різниць (МСР) та алгоритму прогонки (TDMA) для 

розв’язання задачі була успішно верифікована. Підтверджено другий 

порядок точності ™(Δ&&) та досягнуто відносної похибки, що не 

перевищує 1% у граничному випадку класичної BCF-теорії. 

Кількісні та якісні результати впливу поля напружень  

1. Кількісно доведено ефект прискорення росту. Чисельні експерименти 

показали, що вплив пружних полів на кінетику призводить до 

систематичного збільшення інтегральної швидкості росту * нанодроту. 

Встановлено, що за типових умов епітаксії (/ = 900 К, F = 0.01) 

швидкість *нов перевищує класичну швидкість *клас на 5% − 15%.  
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2. Встановлено анізотропію дифузійного потоку та активаційний характер 

росту. o )"(() демонструє значну анізотропію (зміни до ±15%) поблизу 

ядра дислокації. o Ця анізотропія створює асиметричний потік адатомів до 

спіральної сходинки, з домінуванням шляхів, де )" прискорено ('int < 0). 

o Визначено, що саме наявність цих високопровідних дифузійних шляхів 

збільшує ефективну дифузійну довжину 1eff та підвищує ефективність 

збору адатомів порівняно з ізотропною моделлю.  

3. Виявлено сильну експоненційну чутливість моделі. Проведено аналіз 

чутливості, який показав, що швидкість росту * є сильно чутливою до 

амплітуди енергії взаємодії 'int
2_`. Невеликі зміни пружних параметрів 

('int
2_` ± 0.05;//) викликають значні зміни * (10 − 15%), що підтверджує, 

що пружний механізм є основним активатором кінетики. 

 

Технологічні висновки та оптимізація параметрів  

1. Визначено зміщення оптимальної температури /opt. Введення 

просторово-залежного )" призводить до зміщення оптимальної 

температури росту /opt у бік нижчих значень порівняно з класичними 

прогнозами. Це дозволяє досягти максимальної швидкості росту при 

менших теплових витратах, що має важливе значення для 

енергоефективності епітаксійних процесів.  

2. Встановлено геометричні критерії ефективності дислокацій. Чисельно 

підтверджено, що дислокації з меншим радіусом ядра (&-) є більш 

ефективними джерелами росту. Це пов’язано з тим, що зменшення &- 

посилює локальне поле напружень, створюючи потужніший "тунель" 

прискореної дифузії до сходинки.  

3. Точно визначено критичний поріг пересичення. Модель точно 

прогнозує перехід кінетики від квадратичної залежності (* ∝ F&, 

дифузійний контроль) до лінійної залежності (* ∝ F, кінетичний 
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контроль) при F > Fcrit. Це дає чіткі інструкції для контролю якості: робота 

в режимі * ∝ F необхідна для запобігання дефектному росту, 

спричиненому надто високим пересиченням. 

 

Практичне значення  

Розроблена удосконалена математична модель та отримані кількісні 

результати є надійним інструментом для технологічного прогнозування та 

оптимізації синтезу високоякісних, CMOS-сумісних нанодротів. 

Результати роботи надають науково обґрунтовану базу для:  

• Підвищення продуктивності епітаксійних систем (за рахунок 

прогнозування *max та /opt). 

• Контролю якості кінцевих структур через точний вибір пересичення.  

• Доведення переваг НДМФНС як основного методу для інтеграції 

нанодротів у сучасну мікроелектроніку. 
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