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Секция «ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ И  
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ФИЗИКА»

МРНТИ 29.19.03

https://doi.org/10.48081/AUHI1416

*А. Е. Альжанова1, Ю. П. Быкова2

1,2Евразийский национальный университет имени Л.Н. Гумилева, 
Республика Казахстан, г. Нур-Султан

ТЕОРИЯ ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНОСТИ ПО АДСОРБЦИИ 
МОНОСЛОЯ ZnO НА Si (111) ПОВЕРХНОСТИ

Данная работа позволила провести сравнительный анализ 
результатов реального эксперимента с вычислительным 
экспериментом. Вычислительный эксперимент проводился 
посредством программы Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP), 
которая основана на расчетах из первых принципов.  Посчитана энергия 
адсорбции при осаждении монослоя нанокластеров ZnO на Si (111) 
терминированную поверхность открытого типа. Вычислительный 
эксперимент проведенный посредством Vienna Ab-initio Simulation 
Package (VASP) позволил спрогнозировать жизнеспособность 
исследуемой системы, а также посчитать параметр недоступный для 
измерения при проведении реального эксперимента. Процесс адсорбции 
монослоя оксида цинка был рассмотрен на Si терминированной (111) 
поверхности открытого типа. Были определены наиболее выгодные 
положения атомов оксида цинка для последующей асдорбции монослоя 
нанокластеров ZnO и определена энергия связи с поверхностью. 
Была посчитана энергия адсорбции. Отрицательное значение 
энергии адсорбции, полученное в работе, указывает на механическую 
стабильность и хорошую осаждаемость монослоя нанокластеров 
ZnO на поверхности Si. Таким образом, вычислительный эксперимент 
подтвердил, что система ZnO/SiO2/Si является устойчивой и 
жизнеспособной, что позволяет предположить возможность роста 
нанопроволок из ZnO на поверхности Si. 

Ключевые слова: оксид цинка, адсорбция, поверхность, 
функционал плотности, кремний, нанокластер, наноматериал.
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Введение
Система SiO2/Si с нанокластерами ZnO, рассмотренная в настоящем 

исследовании является очень перспективным наноматериалом для опто-, 
микро- и наноэлектроники, т.к. сформирована на кремниевой подложке, 
что дает возможность хорошей интеграции в традиционные кремниевые 
технологии. Оксид цинка (ZnO) – это материал с шириной запрещенной 
зоны (~ 3,4 эВ) и большой электронной проводимостью, также он является 
одним из широко изученных оксидных полупроводников благодаря своему 
потенциалу его применение очень перспективно в качестве электронных, 
оптоэлектронных, пьезоэлектрических датчиках [1–9].

Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP) является своеобразной 
коммерческой платформой для проведения вычислительного эксперимента 
из первых принципов в рамках теории функционала плотности. Посредством 
использования данного программного комплекса можно рассчитывать 
электронные структуры и многие другие различные физико-химические 
параметры для периодических структур. В основе теории используется 
разложение одноэлектронных волновых функций по плоским волнам, 
т. е. метод проектирования присоединенных волн (PAW) [10]. Метод 
псевдопотенциала позволяет ограничить изучение многоэлектронной 
системы, состоящей из большого числа атомов, рассмотрением только 
тех электронов, которые дают существенный вклад в межатомное 
взаимодействие, в частности, валентных электронов, находящихся на 
внешних электронных оболочках. 

Ранее в работах [11–14], в ходе экспериментального исследования 
было показано, что электрохимическое и химическое осаждение Zn в 
нанопоры системы SiO2/Si приводит к их полному заполнению. В свою 
очередь, проведенный рентгеноструктурный анализ показал формирование 
нанокластеров ZnO с поликристаллической структурой и гексаганальной 
примитивной фазой с индексами Миллера (200) и (201) (PDF#361451-etalon).

Вычислительный эксперимент, проведенный в данном исследовании, 
помог сделать прогноз возможности формирования ZnO на Si 
терминированной (111) поверхности «открытого» типа и подтвердил ее 
жизнеспособность. Вычислительный эксперимент позволил рассчитать 
энергию адсорбции системы, которая была не доступна для измерения в 
ходе экспериментального исследования.

Материалы и методы
В проведенном экспериментальном исследовании наибольший интерес 

представляет место контакта нанокластеров ZnO с подложкой Si, т.к. SiO2 в 
системе выступает, как диэлектрическая матрица. Наноструктурированные 
системы SiO2/Si с нанокластерами ZnO являются перспективным 
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наноматериалом для создания активных и пассивных элементов опто-, 
микро- и наноэлектроники, т. е. имеют хороший прикладной потенциал.

На рисунке 1 показаны снимки со сканирующего электронного микроскопа 
JSM-7500F наноструктурированной системы SiO2/Si с нанокластерами ZnO 
в нанопорах, полученных в результате электрохимического осаждения [11]. 
Как видно из рисунка 1 (б), нанопоры сохраняют правильную коническую 
форму после электрохимического осаждения. Как видно из результатов 
проведенного экспериментального исследования, нанокластеры ZnO хорошо 
заполняют нанопоры системы SiO2/Si.   

(а) (б)
Рисунок 1 – СЭМ изображения SiO2/Si, электрохимическое осаждение  

(Xe, 200 МэВ, 1×109 см-2) 7 минут (а), (б) СЭМ изображение поперечного 
скола Si/SiO2/ZnO, (Xe, 200 МэВ, 1×109 см-2) [11]

В данной работе методом вычислительного эксперимента была оценена 
вероятность формирования монослоя ZnO на поверхности кремния и он 
показал свою жизнеспособность.

Прежде чем начать вычислительный эксперимент, был изучен 
процесс адсорбции ZnO на Si терминированной (111) поверхности, т.е. 
были определены наиболее выгодные позиции на которых адсорбируются 
атомы ZnO и энергия связи с поверхностью. Энергия адсорбции является 
критерием для определения стабильности структур ZnO/SiO2/Si и оценки их 
поверхностной подвижности.

Результаты и обсуждение
Энергия связи монослоя ZnO была рассчитана как разность полных 

энергий систем Si и ZnO. Согласно формуле по расчету энергии адсорбции, 

отрицательное значение adsE  свидетельствует о том, что конфигурация 
адсорбции ZnO на поверхности Si является энергетически выгодной, что 
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подтверждает жизнеспособность такой системы. Для Si терминированной 
(111) поверхности энергия адсорбции ZnO равна -2,97эВ на один атом. 
Этот показатель указывает на механическую стабильность и хорошую 
осаждаемость на поверхности Si.

Для получения адсорбции монослоя ZnO было рассмотрен так 
называемый «открытый» тип терминации для поверхности Si (111). На 
рисунке 2 показаны оптимизированные структуры для чистой поверхности 
(а) и адсорбированной монослоем ZnO поверхность (б). Как видно, в случае 
терминированной поверхности Si с открытым типом адсорбция возможна, 
т.е. система устойчива: адсорбция возможна и система жизнеспособна.

(а) (б)
Рисунок 2 – Оптимизированная структура поверхности (111) Si 

(«открытая» терминация): чистая поверхность (а) [15],  
(б) адсорбированная монослоем ZnO поверхность 

Таким образом, в результате вычислительного эксперимента 
установлено, что энергетически наиболее выгодными позициями для 
адсорбции монослоя ZnO на Si терминированной (111) поверхности является 
позиция междоузлия с энергией адсорбции -2,97эВ.

Проведенный вычислительный эксперимент позволил спрогнозировать 
возможность получения нанокластеров ZnO в порах наноструктурированной 
системы SiO2/Si поликристаллической структуры, доказанной в рамках 
экспериментального исследования. Более того, анализ полученных 
результатов показал, что система Zn/SiO2/Si является очень перспективным 
наноматериалом, т.к. представляет собой хороший проводник.

Выводы
Посчитанное значение энергии адсорбции показало, что система 

устойчива и жизнеспособна, более того монослой ZnO хорошо адсорбируется 
на Si. Таким образом, выполненный вычислительный эксперимент, предложил 
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альтернативу реальному эксперименту для расчета некоторых параметров 
системы, которые сложно получить в рамках экспериментального исследования 
и подтвердил возможность формирования монослоя нанокластеров ZnO на 
поверхности кремния в случае терминации открытого типа.
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ZnO моноқабатының Si (111) бетіндегі  
адсорбциясы бойынша тығыздық  

функционалының теориясы

Бұл жұмыс есептеу экспериментімен нақты эксперимент 
нәтижелеріне салыстырмалы талдау жүргізуге мүмкіндік берді. 
Есептеу эксперименті алғашқы принциптердің есептеулеріне 
негізделген Vienna ab-initio Simulation Package (VASP) бағдарламасы 
арқылы жүргізілді. ZnO нанокластерлерінің моноқабатын Si (111) 
ашық типті терминирленген бетке тұндыру кезіндегі адсорбция 
энергиясы есептелді. Vienna Ab-initio Simulation Package (VASP) 
арқылы жүргізілген есептеу эксперименті зерттелетін жүйенің 
өміршеңдігін болжауға, сондай-ақ нақты эксперимент жүргізу кезінде 
өлшеу мүмкін емес параметрді есептеуге мүмкіндік берді. Мырыш 
оксиді моноқабатын адсорбциялау процесі Si (111) терминирленген 
бетінде қарастырылды. ZnO нанокластерлерінің моноқабатын 
кейіннен асдорбциялау үшін мырыш оксиді атомдарының ең тиімді 
позициялары анықталды, сондай-ақ бетпен байланыс энергиясы 
анықталды. Адсорбция энергиясы есептелді. Жұмыста алынған 
адсорбция энергиясының теріс мәні механикалық тұрақтылықты 
және Si бетіндегі ZnO нанокластерлерінің моноқабатының жақсы 
тұндырғыштығын көрсетеді. Осылайша, есептеу эксперименті ZnO/
SiO2/Si жүйесінің тұрақты және өміршең екенін растады, бұл Si 
бетіндегі ZnO наносымдарының өсу мүмкіндігін ұсынады.

Кілтті сөздер: мырыш оксиді, адсорбция, бет, тығыздық 
функционалы, кремний, нанокластер, наноматериал.
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DENSITY FUNCTIONAL THEORY BASED ON THE ADSORPTION 
OF THE ZNO MONOLAYER ON SI (111) SURFACES

This work made it possible to conduct a comparative analysis of 
the results of a real experiment with a computational experiment. The 
computational experiment was carried out using the Vienna Ab-initio 
Simulation Package (VASP) program, which is based on calculations 
from first principles. The adsorption energy during the deposition of the 
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ZnO nanoclusters monolayer on Si (111) terminated open type surface is 
calculated. The computational experiment carried out using the Vienna 
Ab-initio Simulation Package (VASP) made it possible to predict the 
viability of the system of ineterst, as well as to calculate the parameter 
which is not available for measurement during a real experiment. The 
process of adsorption of the zinc oxide monolayer was considered on 
Si (111) terminated open type surface. The most favorable positions of 
zinc oxide atoms for the subsequent adsorption of the ZnO nanoclusters 
monolayer were determined, and the binding energy with the surface was 
defined as well. The adsorption energy was calculated. The negative value 
of the adsorption energy obtained in this work indicates the mechanical 
stability and good deposition of the ZnO nanoclusters monolayer on the 
Si surface. Thus, the computational experiment confirmed that the ZnO/
SiO2/Si system is stable and viable, which suggests the possibility of 
growing ZnO nanowires on the Si surface.

Keywords: zinc oxide, adsorption, surface, density functional, 
silicon, nanocluster, nanomaterial.
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