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Аннотация: В данной работе методом молекулярной динамики с использованием 
потенциала сильной связи проведено моделирование процесса молекулярно-лучевой 
эпитаксии с целью определения закономерностей при формировании фрактальных 
металлических пленок платины на поверхности родия. Установлена возможность 
формирования фрактальных структур как в островковых пленках платины на 
поверхности родия, так и в сплошной пленке. Установлены параметры компьютерного 
эксперимента, определяющие переход от отдельных островковых пленок к сплошной 
пленке в указанной системе. С использованием различных программных продуктов 
Gwyddion и Image Analysis, а также собственной разработки FractalSurface 
проанализирован диапазон изменения фрактальной размерности при различных 
условиях молекулярно-динамического эксперимента методом подсчета кубов. 
Полученные значения фрактальной размерности в целом находятся в приемлемом 
согласии между собой, однако существует ряд исключений, которые обсуждаются 
более подробно. Сравнительный анализ получаемых результатов позволяет 
формулировать рекомендации для методики создания, корректировки и прецизионного 
контроля при «выращивании» структур с заданной морфологией поверхности. 
Ключевые слова: молекулярно-лучевая эпитаксия, молекулярно-динамическое 
моделирование, потенциал сильной связи, фрактальная размерность, метод подсчета 
кубов, платина, родий, программное обеспечение по обработке изображений. 
 
1. Введение 

Модификация поверхности является эффективным подходом, 
позволяющим создавать функциональные наноматериалы, включая 
пленочные структуры [1], с принципиально новыми свойствами, в том 
числе за счет образования фрактальных структур [2]. В настоящее время 
развиваются различные подходы к формированию наноразмерной 
гетероструктуры на поверхности твердого тела: коллоидно-химический и 
механохимический синтез [3], лазерное испарение атомов с поверхности 
[4], нанолитография [5] или модификация поверхности при 
взаимодействии зонда сканирующего туннельного микроскопа [6], 
молекулярно-лучевая эпитаксия [7] и др. Последний метод представляет 
собой формирование наноразмерной гетероструктуры на поверхности 
твердого тела в результате осаждения атомов из молекулярного пучка и 
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является современным вариантом динамической эпитаксиальной 
технологии. Данный метод сочетает осаждение очень тонких 
монокристаллических пленок с совершенной морфологией поверхности и 
возможность контроля с высокой точностью в процессе роста (in situ) 
толщины, качественного состава и уровня легирования растущих слоев. С 
целью прогнозирования свойств, в том числе определённых параметров 
шероховатости и возможности создания фрактальных структур в 
наноразмерных по толщине пленках активно используется компьютерный 
эксперимент.  

В настоящее время активно используется применение 
компьютерного эксперимента для прогнозирования поведения 
наноразмерных объектов. В частности в работе [8] методом молекулярной 
динамики с использованием потенциала сильной связи проведено 
моделирование процесса молекулярно-лучевой эпитаксии с целью 
определения закономерностей при формировании фрактальных 
металлических пленок золота на поверхности меди. Была показана 
возможность формирования фрактальных структур, в том числе 
высокоразвитого фрактального рельефа, в островковой пленке золота 
(соответствующей типу «плато») на поверхности меди, а также 
проанализирован диапазон изменения фрактальной размерности при 
различных условиях молекулярно-динамического эксперимента.  

Очевидно, что изучение и описание механизма образования 
фрактальных структур, в том числе за счет механизма ассоциации, тесно 
связано как с учетом поля твердой поверхности (в нашем случае 
определяется параметрами потенциала сильной связи), так и с влиянием 
ряда начальных условий эксперимента – шероховатости подложки, 
энергии и плотности атомного пучка. Отметим, что вывод, сделанный в [9], 
о том, что при заданной температуре и параметрах подложки 
наноразмерные гетероструктуры, формирующиеся в результате 
кристаллизации нанокапель на поверхности твердого тела с 
использованием процесса молекулярно-лучевой эпитаксии, являются 
практически идентичными фрактальным структурам, нуждается в 
дополнительной апробации. 

Однако в настоящее время существует несколько вариантов 
программного обеспечения (ПО) [10-12] для анализа поверхности образцов 
как полученных в натурном эксперименте, например, с использованием 
атомно-силовой или туннельной микроскопии, а также результатов 
компьютерного моделирования [8]. Все перечисленные варианты ПО не 
имеют возможности редактирования модулей кода или их 
пользовательский интерфейс не всегда позволяет в полной мере 
регулировать входные параметры, используемые для анализа изображений 
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на наличие фрактальных структур и соответственно определения 
фрактальной размерности. Вот почему нами была поставлена задача 
разработка собственного ПО с максимально развитым пользовательским 
интерфейсом. В данной работе мы проводим дальнейшую апробацию 
данного ПО [13] и сравнительный анализ получаемых в результате 
компьютерного эксперимента конфигураций пленочных структур на 
примере пленки платины на поверхности родия. 
 
2. О методиках моделирования и нахождения фрактальной 
размерности  

Основы применения фрактального анализа к наноразмерным по 
толщине пленкам, в части проведения натурного эксперимента и 
компьютерного моделирования, заложены в монографии [2], а также в 
наших работах [14-17]. В данной работе мы продолжаем исследования по 
апробации программного комплекса по определению фрактальной 
размерности наноразмерных пленок [8, 13]. В качестве подложки 
используется пленка родия, пучок частиц формируется из атомов платины. 
Использовались следующие параметры молекулярно-динамического 
эксперимента: время процесса роста пленки 510  шагов (время одного шага 
1 фс), атомы поступали в систему по одному раз в 10  шагов, диаметр пучка: 
3,3  и 7  нм, энергия пучка 3 эВ. Для описания межатомного 
взаимодействия используется потенциал сильной связи [18], параметры 
представлены в Таблице 1 [19]. Для нахождения перекрестных параметров 
потенциала использовали модифицированное правило Лоренцо-Бертло [20]. 
 
Таблица 1. Параметры потенциала сильной связи. 

Элемент A , эВ  , эВ p  q  0r , Å 
Pt Pt  0,2975 2,695 10,612 4,004 2,78 
Rh Rh  0,0629 1,660 18,450 1,867 2,69 
Pt Rh  0,1368 2,115 14,531 2,9355 2,735 

 

Для характеристики основного свойства фрактальных кластерных 
агрегатов – самоподобия их внутренней структуры, определяют 
кластерную размерность сD  [21], которая согласно [22, 23] используется в 
качестве эффективной характеристики развитости микро- и наноструктуры 
шероховатой поверхности 
  / cDN d a , (1) 
где N  – число частиц в кластере (число мономеров), d  – линейный размер, 
т.е. диаметр кластера (агрегата), a  – размер частиц, из которых состоит 
кластер (средний размер мономера). Важным критерием для определения 
фрактальной размерности, в том числе с использованием методов, 
описанных в [8], является построение высотной карты для профиля 
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поверхности пленки. Такой подход не является новым и используется 
всеми известными программными продуктами. Однако, точность 
построения высотной карты, учет плотности упаковки атомов в пленке, а 
также контроль перехода от островковой пленки к сплошной является 
нетривиальной технологической задачей. На рис. 1 представлен профиль 
образца, для которого была построена высотная карта. Заметим, что атомы 
подложки в построении карты не участвуют (окрашены одним цветом, 
соответствующим нулевому уровню. 

 
Рис. 1. Пример поперечного профиля поверхности пленки платины на родии для 
построения высотной карты (общее число атомов 7000N  , приведенный диаметр 
пучка * / 25D d a  , энергия пучка 3E   эВ, высота указана в ангстремах). 

На рис. 2, 3 представлены результаты моделирования роста 
фрагментов наноразмерных пленок платины на поверхности родия, 
полученные методом молекулярно-лучевой эпитаксии. Для анализа 
фрактальной структуры сплошных пленок с развитым рельефом (т.е. при 
наличие нескольких монослоев) мы анализировали конфигурации, 
отвечающие 7000N  . В Таблице 2 представлены результаты сравнения 
значений фрактальной размерности, полученной с использованием разных 
ПО методом подсчета кубов (cube counting). Установлено, что ПО [11] 
является наименее чувствительным при анализе двух различных итоговых 
конфигураций при моделировании роста фрагментов наноразмерных 
пленок платины на родии ( 2,62 2,64cD   ). Результаты, полученные с 
использованием ПО [12, 13], в случае низкоэнергетических пучков 
находятся в хорошем согласии, в то время как для высокоэнергетических 
пучков различие значений фрактальной размерности составляет 0,13cD  . 
Отметим, что погрешность нашего ПО [13] составляет не более 0,05 . 
 
Таблица 2. Сравнение значений фрактальной размерности для пленок платины на 
родии при 7000N  . 

ПО 
Параметры моделирования 

0,5E   эВ, 
* 12D   

0,5E   эВ, 
* 25D   

3E   эВ,  
* 12D   

3E   эВ,  
* 25D   

Gwyddion [11] 2,62 2,63 2,62 2,64 
Image Analysis [12] 2,54 2,71 2,50 2,63 
FractalSurface [13] 2,57 2,69 2,63 2,76 
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3500N  , 
0,5E   эВ 

 

3500N  , 
3E   эВ 

 

4500N  , 
0,5E   эВ 

 

4500N  , 
3E   эВ 

 

5000N  , 
0,5E   эВ 

 

5000N  , 
3E   эВ 

 

7000N  , 
0,5E   эВ 

 

7000N  , 
3E   эВ 

Рис. 2. Результаты моделирования роста фрагментов наноразмерных пленок (линейный 
масштаб положки 10 10  нм, масштаб по высоте указан в ангстремах) платины на 
родии при диаметре пучка 3,3d   нм. 
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3500N  , 
0,5E   эВ 

 

4000N  , 
3E   эВ 

 

4500N  , 
0,5E   эВ 

 

4500N  , 
3E   эВ 

 

5000N  , 
0,5E   эВ 

 

5000N  , 
3E   эВ 

 

7000N  , 
0,5E   эВ 

 

7000N  , 
3E   эВ 

Рис. 3. То же при диаметре пучка 7d   нм. 
 

Практический интерес представляет возможность создания 

Физико-химические аспекты изучения кластеров, 
наноструктур и наноматериалов. – 2021. – Вып. 13

687



 
 

 

конвейерной технологии по «выращиванию» сплошных пленок с 
определенным набором параметров шероховатости, в том числе значения 
фрактальной размерности. Для этого нами была произведена оценка 
параметров, прежде всего числа атомов, минимально необходимых для 
фиксации момента, когда пленка хотя бы в одном монослое становится 
сплошной (см. данные Таблицы 3).  

Установлено, что на данных масштабах для характерного значения 
chN  диапазон составляет 4000 4500  атомов. При этом ни энергия исходного 

пучка, ни его диаметр не оказывают решающего влияния как на значение 
chN , так и на максимальную толщину формируемой пленки maxh . По-

видимому, эти параметры в большей степени зависят именно от 
параметров подложки (высоко- или низкоэнергетическая подложка, 
начальная температура и размер напыляемой поверхности). Лишь в случае, 
когда и энергия пучка, и его диаметр одновременно принимают 
максимальное из рассматриваемых значений число атомов, необходимых 
для создания непрерывного первого монослоя, несколько уменьшается и 
составляет 4000chN  . 
 
Таблица 3. Значения параметров моделирования для определения технологической 
границы образования сплошной пленки. 

Параметры Значения 
E , эВ 0,5 0,5 3 3 
d , нм 3,3 7 3,3 7 
maxh , нм 1,1 1,1 1,1 1,1 

chN  4500 4500 4500 4000 

 
3. Заключение 

Согласно [22, 23] величина фрактальной размерности эквивалентно 
заменяет целый комплекс амплитудных и шаговых характеристик 
шероховатости поверхности. Таким образом, разработка и апробация 
универсального ПО, позволяющего учитывать различные особенности 
анализируемого рельефа поверхности в пользовательских настройках, 
является перспективным направлением. Его развитие позволит в будущем 
разработать методику для создания, совершенствования и прецизионного 
контроля при «выращивании» структур с заданной морфологией 
поверхности, а также структур, обладающих определенными физическими 
свойствами, с помощью подбора условий эксперимента (выбор высоко- 
или низкоэнергетической подложки, температуры подложки, наличие 
внешнего давления и последующей химической обработки, а также ряд 
других технологических факторов), так и использование определенных 
методик подготовки (последовательности действий и условий 
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эксперимента) наноразмерных пленок [24].  
Проведенные оценки для моделируемых пленок платины на 

поверхности родия показывают, что программный комплекс FractalSurface 
в целом может адекватно воспроизводить значения фрактальной 
размерности. Полученные значения коррелируют с данными, 
полученными с использованием ПО [12], а наличие настраиваемого 
пользовательского интерфейса позволяет более точно учитывать 
локальные особенности исследуемого рельефа при заданных параметрах 
компьютерного эксперимента.  
 Вместе с тем, не стоит забывать, что анализ получаемых 
поверхностей является вторичной задачей, по отношению к дальнейшему 
тестированию и модернизации ПО, обеспечивающего симулирование 
эксперимента методом молекулярно-лучевой эпитаксии [25]. 
 
Исследования выполнены при поддержке Министерства науки и высшего образования 
РФ в рамках выполнения государственного задания в сфере научной деятельности 
(проект № 0817-2020-0007) и при финансовой поддержке РФФИ  
(проект № 20-37-70007). 
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SIMULATION OF LAYER BY LAYER GROWTH OF FRACTAL METAL Pt-Rh FILMS 

D.V. Ivanov1, V.A. Anofriev1, V.A. Koshelev1,2, A.S. Antonov1,4, S.A. Vasilyev1, N.Yu. Sdobnyakov1 
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2ITMO University, Saint Petersburg, Russia 
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DOI: 10.26456/pcascnn/2021.13.682 
Abstract: In this work, the molecular dynamics method and the tight-binding potential are used to 
simulate the process of molecular beam epitaxy in order to determine the regularities in the formation 
of fractal platinum metal films on the rhodium surface. The possibility of formation of fractal 
structures both in island platinum films on the rhodium surface and in a continuous film has been 
established. The parameters of the computer experiment, which determine the transition from 
individual island films to a continuous film in the indicated system, have been established. Using 
various software products Gwyddion and Image Analysis, as well as our own software FractalSurface, 
the range of changes in the fractal dimension has been analyzed under various conditions of a 
molecular dynamics experiment by the method of cube counting. The obtained values of the fractal 
dimension are generally in acceptable agreement with each other; however, there is a number of 
exceptions, which are discussed in more detail. A comparative analysis of the results obtained allows 
one to formulate recommendations for the methodology for creating, adjusting and precision control 
when «growing» structures with a given surface morphology. 
Keywords: molecular beam epitaxy, molecular dynamics modeling, tight-binding potential, fractal 
dimension, cube counting, platinum, rhodium, imaging software. 
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