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Аннотация: Методом Монте-Карло с использованием многочастичного потенциала 

Гупта проведено моделирование взаимодействия системы зонд (медь) – образец 

(золото) при термическом расширении в зависимости от расстояния между ними. 

Моделирование проведено для двух типов рельефа: «волна» и «зерно». Установлено, 

что тепловое расширение острия может достигать величин, сравнимых с шириной 

туннельного промежутка, и возможно возникновение лавинообразного процесса 

теплового расширения острия, приводящего к возникновению контакта между острием 

зонда и поверхностью образца. Сформулированы рекомендации по штатному 

технологическому режиму работы сканирующего туннельного микроскопа. 

Ключевые слова: метод Монте-Карло, потенциал Гупта, сканирующая зондовая 

микроскопия, контакт зонд-образец. 

 

1. Введение 

С помощью сканирующего туннельного микроскопа (СТМ) 

возможно проводить исследования локальной электронной структуры 

проводящих поверхностей с атомных разрешением. Знание структуры 

зонда важно для качественной интерпретации данных СТМ с атомным 

разрешением, улучшения параметров пространственного разрешения, 

поскольку электронная структура острия зонда влияет на условия 

туннелирования электронов в разных участках образца. Хотя к настоящему 

времени существует способ получения зондов с заданной электронной 

структурой при использовании ориентированных монокристаллических 

игл с заранее известной кристаллографической структурой [1], актуальной 

задачей является моделирование процессов, происходящих при 

технологическом использовании зонда.  

Кроме того, при изменении напряжения между острием и образцом 

может происходить термический разогрев острия, вызванный энергией, 

выделяющейся в приповерхностной области острия в процессе 

туннелирования электронов (термическое расширение острия, связанное с 

выделением энергии Джоуля-Ленца и энергии Ноттингама) [2]. Этот 

эффект может оказать влияние на вольт-амперные характеристики 
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туннельного барьера, т.к. ширина зазора зависит от приложенного 

напряжения. 

Известно, что существенная часть ошибок измерений параметров 

нанорельефа поверхности туннельным микроскопом может быть 

обусловлена особенностями управления движением зонда [3-5]. Таким 

образом, с одной стороны учет геометрии острия иглы при интерпретации 

измерений позволяет существенно уменьшить вклад указанных ошибок, с 

другой стороны уже разработаны запатентованные методы обработки 

изображений, повышающие уровень соответствия рельефа поверхности 

физическим условиям сканирования [6]. 

Таким образом, математическое моделирование изменения формы и 

размеров острия в процессе сканирования является актуальным и 

существует возможность, используя имеющиеся результаты измерений 

нанорельефа, определять их именно из математической модели процесса 

сканирования. Влияние на получаемые результаты сканирования также 

могут оказывать колебания основания туннельного микроскопа и 

колебания подвеса зонда [7]. Однако использование тензоплатформ и 

лабораторных столов с антивибрационным покрытием к настоящему 

времени позволяет существенно снизить степень влияние вышеназванных 

факторов. 
 

2. Постановка задачи 

В [8] нами было проведено моделирование взаимодействия острия 

зонда (медь) с поверхностью образца (золото). В качестве подложки 

использовалась модельная металлическая пленка с ювенильной 

поверхностью.  

Переход к рассмотрению характера взаимодействия зонда СТМ в 

процессе нагревания при прохождении туннельного тока с образцом со 

сложным рельефом (схематически изображен на рис. 1) позволяет выявить 

специфические особенности, которые более вероятно могут проявляться 

при повседневной работе с СТМ, которые должны быть учтены в штатном 

технологическом режиме работы СТМ. 

Для описания профиля рельефа подложки мы использовали 

периодические функции вида: 

 ( ) ( ), ( , ) ( ) ( ).f x Bcos x g x y Dcos x cos y    (1) 

Причем если в данной работе мы ограничивается условием для амплитуд 

профиля ,B const D const  , то для моделирования реальных высотных 

параметров профиля рельефа достаточно будет задать следующие условия 

( ), ( , )B B x D D x y  . В дальнейшем профиль, описываемый функцией ( )f x , 

относим к типу «волна», ( , )g x y  – к типу «зерно» (см. рис. 2). Заметим, что 
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в настоящее время оба типа покрытий уже находят свое практическое 

применение в микро- и наноэлектронике [9, 13]. 

  
а б 

Рис. 1. Схематическое описание сценария взаимодействия в системе острие-образец:  

а – начальная конфигурация моделируемой системы; б – один из возможных сценариев, 

реализуемых в процессе компьютерного эксперимента по моделированию 

взаимодействия зонда СТМ и поверхности образца, имеющей достаточно сложный 

развитый рельеф [9]. 

 

  
а б 

Рис. 2. Схематическое изображение рассматриваемых в работе профилей рельефа: а – 

тип «волна», б – тип «зерно». Цвета обозначают высотные параметры: красный цвет – 

пики, голубой цвет – впадины, зеленый цвет – «нулевой уровень», синий цвет – 

внутренние атомы подложки. 
 

Подобный выбор функций для описания профиля рельефа кажется 

вполне логичным и обоснованным. В частности, в работе [10] 

исследовались вольт-амперные характеристики контакта металл – металл 

пленок золота на поверхности поликарбоната со структурой типа «волна». 

Кроме того, в настоящее время большинство использующихся пленок 

благородных металлов получается методами термического или 

электронно-лучевого испарения, магнетронного распыления, катодного 

распыления [11-13]. При этом использование каждого из 

вышеперечисленных методов позволяет получать рельеф поверхности, 

имеющий свои характерные особенности. Например, при термическом 

испарении поверхностные неоднородности, как правило, характеризуются 

высотой до 35  нм и диаметром 30 50  нм, при магнетронном напылении 
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обнаруживаются характерные неоднородности с поперечными размерами 

50 70  нм, в то время как при катодном напылении элементы рельефа 

характеризуются неоднородностями различных поперечных размеров. 

Таким образом, возможность экспериментального получения 

периодических структур (структур с повторяющимися элементами 

рельефа) зависит как от метода напыления, так и от свойств самого пучка. 

Например, для ультратонких пленок золота важной характерной 

особенностью является повторение рельефа подложки [14]. 

В данной работе в качестве материала зонда используется медь, в 

качестве образца  золото. Медь выбрана в качестве металла, из которого 

изготовлен зонд, поскольку параметры потенциала Гупта для системы 

вольфрам  золото (вольфрамовая проволока традиционно используется 

для изготовления зондов [1]) в литературе не встречаются, что, по-нашему 

мнению, не изменит качественно результаты моделирования. 

Для описания взаимодействия использовался многочастичный 

потенциал Гупта: 

 

1/2

2

1 0 0

exp 1 exp 2 1 .
N N N

ij ij

i j i j i

r r
U A p q

r r


  

         
                

          

     (2) 

Здесь ijr  – расстояние между атомами i  и j  в кластере, параметр A  – 

экспериментальное значение энергии когезии, 0r  – параметр 

кристаллической решётки, p  и q  – значения упругих постоянных 

кристаллической структуры при 0T   К, данные параметры для системы 

медь-золото взяты из работы [15]. Атомы поверхности образца 

«заморожены», т.е. роль поверхности образца фактически сводится к 

моделированию некоторого силового поля. 

Таким образом, целью настоящей работы является проведение 

компьютерного эксперимента методом Монте-Карло [16] с 

использованием многочастичного потенциала Гупта для установления 

закономерностей взаимодействия зонда СТМ при тепловом расширении с 

образцом для двух типов сложного развитого рельефа: «волна» и «зерно», 

а также формулировка рекомендаций по штатному технологическому 

режиму работы сканирующего туннельного микроскопа. 

 

3. Результаты и обсуждение 

На рис. 3-10 представлены результаты моделирования 

взаимодействия системы зонд (медь) – образец (золото) для типов 

подложки «зерно» и «волна» при различных начальных расстояниях между 

зондом и образцом. Численный анализ структуры поверхности образца и 

острия зонда, визуализацию и рендеринг рассматриваемой нами 

наносистемы мы проводили с использованием программы Ovito [17]. 
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Рис. 3. Панорамные изображения физического контакта в системе зонд (медь) – образец 

(золото), тип подложки «зерно», расстояние 0,05  нм. 

 

 

 

 

 
Рис. 4. Панорамные изображения разрушения зонда, тип подложки «зерно», расстояние 

0,05  нм. 
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Рис. 5. Панорамные изображения физического контакта в системе зонд (медь) – образец 

(золото), тип подложки «зерно», расстояние 0,2  нм. 

 

 

 

 

 
Рис. 6. Панорамные изображения разрушения зонда, тип подложки «зерно», расстояние 

0,2  нм. 
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Рис. 7. Панорамные изображения физического контакта в системе зонд (медь) – образец 

(золото), тип подложки «волна», расстояние 0,05  нм. 

 

 

 

 

 
Рис. 8. Панорамные изображения разрушения зонда, тип подложки «волна», расстояние 

0,05  нм. 
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Рис. 9. Панорамные изображения физического контакта в системе зонд (медь) – образец 

(золото), тип подложки «волна», расстояние 0,2  нм. 

 

 

 

 

 
Рис. 10. Панорамные изображения разрушения зонда, тип подложки «волна», 

расстояние 0,2  нм. 
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Нами фиксировались три возможных ситуации в результате 

моделирования: 1) подвод и начало эксперимента, 2) физический контакт 

между образом и зондом, с частичным массопереносом и без него,  

3) разрушение структуры зонда (изменение геометрических параметров 

острия, огрубление формы острия, наклон острия). Вероятность 

протекания второго этапа резко уменьшается даже при незначительном 

увеличении расстояния между образцом и зондом. При этом, как будет 

установлено далее, последовательность второго и третьего этапов может 

также нарушаться. 

Дальнейшее развитие методов компьютерной визуализации и 

интерпретации рассматриваемых процессов структурообразования в 

металлических пленках позволит при анализе реальных 

экспериментальных данных, получаемых, например, с использованием 

СТМ, прогнозировать и исключать возможность искажения визуальной 

картины поверхности образца, особенность его рельефа, а также 

фиксировать и контролировать изменение параметров проводимости 

между образцом и зондом по сравнению со штатными параметрами 

функционирования (комнатная температура в зоне проведения 

эксперимента).  

В Таблице 1 представлены результаты по температурам, 

соответствующим выше отмеченным этапам физического контакта и 

разрушения острия для типов подложки «зерно» и «волна». Отметим, что 

для типа подложки «зерно» диапазон температур d cT T T    с 

увеличением расстояния между острием зонда и образцом сначала 

увеличивается, а потом резко сокращается, что свидетельствует о том, что 

при отсутствии необходимого контакта для формирования качественного 

СТМ изображения при долговременном использовании острия происходит 

его огрубление и дальнейшее его использование является не только 

нецелесообразным, но и вредным, поскольку может способствовать 

получению изображений, содержащих артефакты или размерные 

несоответствия. Сравнивая значения, представленные в Таблице 1, можно 

сделать вывод о том, что более развитый рельеф (тип «зерно») в большей 

степени позволяет получать «усредненные» результаты, в то время как для 

менее развитого рельефа (тип «волна») выше вероятность наблюдения 

экстремальных особенностей поведения острия зонда при взаимодействии 

с образцом (более широкий температурный интервал T , особенно при 

малых расстояниях между острием и образцом, достаточно сильное 

изменение структуры острия при термическом расширении без 

физического контакта между острием зонда и поверхностью образца). 

Кроме того, при 0,1d   нм нами фиксировалась отличная от всех других 

конфигураций ситуация, когда стадии разрушения острия (наклон, 

Физико-химические аспекты изучения кластеров, 
наноструктур и наноматериалов

14



 

 

 

огрубление острия и уширение его основания) происходили до стадии 

физического контакта острия зонда и образца. 

В определенном смысле в характере взаимодействия острия зонда и 

поверхности образца могут проявляться особенности коалесценции 

наноразмерных кластеров, т.е. формирования контакта – манжеты [18] 

между острием зонда и образцом. Физические свойства таких контактов 

определяются не только геометрическими размерами наносистемы, 

взаимным расположением, но и их термодинамическими свойствами, в 

частности, межфазное натяжение и соответствующий размерный эффект 

могут играть в данном случае решающее значение [19]. 

 
Таблица 1. Температуры физического контакта острия зонда и образца 

cT  и разрушения 

острия зонда 
dT  для различных значений расстояния d  между ними в начальной 

конфигурации для различных типов подложки 

Тип «зерно» 

0,05d   нм 0,1d   нм 0,15d   нм 0,2d   нм 

cT , К 
dT , К 

cT , К 
dT , К 

cT , К 
dT , К 

cT , К 
dT , К 

498 556 528 616 703 762 762 791 

Тип «волна» 

0,05d   нм 0,1d   нм 0,15d   нм 0,2d   нм 

cT , К 
dT , К 

cT , К 
dT , К 

cT , К 
dT , К 

cT , К 
dT , К 

440 557 - 664 664 732 732 762 

 

Особый интерес представляет изучение изменения структуры острия 

от момента начала моделирования эксперимента до температуры 

физического контакта острия зонда и образца 
cT . В этой температурной 

области структура острия может существенно повлиять на получаемые 

вольт-амперные характеристики туннельного контакта зонд – образец. 

Очевидно, что для измерения вольт-амперных характеристик неприемлемо 

наличие механического контакта между образцом и острием или даже 

частичный перенос вещества острия. Установлено, что при одинаковой 

структуре острия в начале моделирования структура поверхности может 

оказывать влияние как на скорость (температурный интервал) 

формирования контакта между острием зонда и образцом, так и структуру 

острия непосредственно около контактной области, а также в области 

перехода формы острия от цилиндра к конусу (граница между данными 

областями в моделируемой системе представляла собой ОЦК структуру). 

Для типа поверхности «волна» при моделировании происходило 

разрушение переходной области и формирование за счет этих атомов как 

ГЦК структуры, так и ГПУ структуры в центральной части 

конусообразного острия зонда. При этом для более развитого рельефа 
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поверхности (тип «зерно») полное разрушение переходной ОЦК области 

не происходило, но при этом нами также фиксировались зоны 

формирования ГПУ структур, в том числе за счет атомов ГЦК структуры в 

центральной части конусообразного острия зонда. Установленные в 

процессе моделирования количественные характеристики, описывающие 

динамику изменения структурного состава острия, должны учитываться 

при определении энергетических характеристик туннельного контакта 

зонд – образец (плотность состояний в энергетическом спектре образца). 

 

4. Заключение 

К настоящему времени метод СТМ, в первую очередь, используется 

как эффективное средство для изучения морфологических характеристик 

поверхности пленочных структур и материалов, а также позволяет 

исследовать их физические, химические, биологические и другие свойства 

с пространственным разрешением вплоть до единиц нанометров (а в 

некоторых случаях до единиц ангстрем). Таким образом, условия 

эксплуатации, в частности физические характеристики острия (размер и 

структура, коэффициент теплового расширения, проводимость) могут 

существенно влиять на разрешающую способность СТМ и качество 

получаемой визуализации поверхности образца. В этой связи, изучение 

условий штатного функционирования СТМ путем моделирования 

взаимодействия зонда СТМ и образца является важной задачей в целях 

разработки рекомендаций по технологическому использованию СТМ для 

применения к конкретным задачам в физике и химии поверхности на 

атомном уровне, изучения трибологических свойств поверхности, а также 

может быть критически важным при исследовании биологических структур. 

Возможность выхода из строя зонда СТМ, приводящее к искажению визуальной 

картины поверхности образца и изменения параметров проводимости между 

образцом и зондом, существенно ограничивает применение СТМ для изучения 

больших площадей образца с высоким разрешением. Исходя из 

вышеизложенного, можно с уверенностью утверждать, что результаты 

моделирования процесса взаимодействия зонда СТМ с поверхностью 

образца будут способствовать получению точной измерительной 

информации о геометрических параметрах поверхности образца и 

электрических характеристиках наноструктур и острия, что находит 

важное практическое применение при изучении, например, фрактальных 

структур, обладающих принципиально новыми  

физико-химическими свойствами [20-25]. 
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