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摘要：利用犜犲狉狊狅犳犳势函数，对３００犓时初始入射动能为０．０３犲犞的单个犛犻原子从６个不同位置轰击犛犻（００１）２×１

重构表面的动力学过程进行了模拟．分析了入射犛犻原子的动能变化、势能变化以及其运动轨迹．结果表明：入射原

子与表面原子相互作用几个皮秒后即可进入稳定位置，其与基底原子的结合能最大可以达到２９９犲犞；从位置１，２，

３，４入射的原子不能使基底表面的二聚体键断开，而从位置５和位置６入射时，表面二聚体键的断开在入射原子与

基底表面原子发生相互作用几十飞秒后即可完成．
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１　引言

薄膜技术在半导体元器件的制备过程中起着重

要的作用，而薄膜生长过程直接影响到薄膜的结构

以及它最终的性能．近些年来，虽然 犕犅犈方法和

犆犞犇方法在制作高质量的薄膜器件上取得了很好

的效果，但仍然有很多薄膜生长过程中的细节问题

没有解决．犛犻是制作半导体器件运用最重要最广泛

的材料，所以从微观角度分析犛犻在犛犻（００１）基底表

面上的运动过程及成键机理，对制作高质量薄膜器

件具有重要的意义．

入射原子与基底表面相互作用过程极其短暂

（皮秒级），用传统的物理实验手段难以监控反应发

生过程中的细节现象，也就难以深入了解薄膜生长

的微观过程和机理．随着计算机计算性能的大幅提

高以及并行计算的应用，大规模的计算机模拟成为

可能，并且得到了迅速发展．分子动力学（犕犇）方法

通过求解牛顿运动方程，可以精确地给出粒子运动

的速度和运动轨迹，是研究微观系统动态过程的一

种有效方法．

国内外一些学者对犛犻（００１）表面进行了研究．

犚狅犾犪狀犱等人
［１，２］指出吸附原子在犛犻（００１）表面沿着

二聚体方向的扩散速度远大于垂直于二聚体方向的

扩散速度，并且指出吸附原子的结合能可以达到

３犲犞．犜犲狉犪犽狌狉犲等人
［３］对吸附原子在犛犻（００１）２×１

表面可能形成的较为稳定的结构进行了模拟计算，

指出最稳定的位置位于沟槽处两个二聚体之间的位

置．犌犪狉狉犻狊狅狀等人
［４］的研究发现初始动能为５～

１０犲犞 的犛犻粒子可以使得表面的二聚体键断裂．

犣犺犪狀犵等人
［５］的研究说明表面二聚体键的断开在

薄膜沉积的最开始阶段就可以完成，单个入射犛犻原

子打断二聚体键的可能性较小，而两个吸附原子构

成二聚体的过程可以使表面的二聚体键断裂．郏正

明等人［６］的研究表明１犲犞的入射犛犻原子对表面的

原子行为影响不大，而１０和１００犲犞的入射原子则

一方面增强了表面原子形成二聚体的能力，另一方

面使表面原子排列更加无序．虽然很多研究表明了

吸附原子的稳定位置及其扩散方向的不对称

性［１～３，７～１０］，但对原子从开始与基底发生作用到其

进入稳定位置的过程的细节描述还未见报道．

大多数研究选用的是紧束缚势［７～９］和 犛狋犻犾犾

犻狀犵犲狉犠犲犫犲狉（犛犠）势
［１，２，５，６］，紧束缚势主要应用于

体心立方金属和过渡金属；犛犠 势虽然是考虑了多

体力的团簇势，但一般只用来描述稳定的正四面体

结构．本文采用的犜犲狉狊狅犳犳势函数也是一种团簇势，

与犛犠 势相比，犜犲狉狊狅犳犳势不仅能正确描述犛犘３成键

类型的金刚石体系，而且对低于或高于４配位的结

构也能给出正确的描述，更加适合表面的研究．同时

为了不损坏到基底［１０］，我们选择对初始动能为



第１１期 朱林山等：　低能入射犛犻与犛犻（００１）２×１重构表面相互作用过程的分子动力学模拟

００３犲犞的入射犛犻原子与犛犻（００１）２×１重构表面相

互作用的动力学过程进行模拟．

２　模型及实验方法

犛犻（００１）表面存在重构现象，能量最小化方法计

算证明非对称翘曲二聚体模型是最稳定的结构［１１］，

与未发生重构的理想表面相比表面原子发生偏移

（狀犿）：Δ狓１＝００４６，Δ狓２＝－０１０８，Δ狕１＝－０００８，

Δ狕２＝－００５３．形成非对称翘曲二聚体结构时，会

产生较深的弛豫，一般为４～５原子层，翘曲的方向

是从一个二聚体到相邻的二聚体这样交替变化，并

且翘曲的角度一般说来并不相同．这样的模型在进

行模拟时对表面原子的处理势必繁琐．有计算表

明［１２］对称二聚体结构与非对称二聚体结构之间的

能量相差很小，故为简化计算，我们采用对称二聚体

模型［１１］（如图１所示）：Δ狓１＝－Δ狓２＝００７５狀犿；

Δ狕１＝Δ狕２＝－００２２狀犿．

选用的犜犲狉狊狅犳犳势函数的一般形式是
［１３，１４］：

犝 ＝∑
犻
∑
犼＞犻

犻犼 （１）

犻犼 ＝犞犚（狉犻犼）－犫犻犼犞犃（狉犻犼） （２）

其中　犻犼是原子犻与原子犼之间的势能函数，由排

斥作用和吸引作用两部分组成：

犞犚（狉犻犼）＝犳犻犼（狉犻犼）犃犲狓狆（－λ狉犻犼） （３）

犞犃（狉犻犼）＝犳犻犼（狉犻犼）犅犲狓狆（－μ狉犻犼） （４）

式中　狉犻犼是原子犻与原子犼之间的距离，在犛犻犛犻系

中，我们取 犃 ＝１８３０８犲犞，犅＝４７１１８犲犞，λ＝

２４７９９狀犿－１，μ＝１７３２２狀犿
－１．

犫犻犼表示键合强度，是体现多体效应的重要因

子，

犫犻犼 ＝ （１＋ξ
狀

犻犼
）－δ （５）

ξ犻犼 ＝∑
犽≠犼

犳犻犽（狉犻犽）犵犻（θ犻犼犽） （６）

犵（θ犻犼犽）＝犱（犺－犮狅狊θ）
２ （７）

其中　ξ犻犼是有效配位数，θ犻犼犽是（犻－犼）键与（犻－犽）键

之间的夹角．（３），（４）和（６）式中的犳犻犼（狉犻犼）是相互

作用截断函数，为了平滑地表示其变化过程，可由下

式表示［１５］：

犳犻犼（狉犻犼）＝

１，狉犻犼 ＜犚
（１）

１

２
－
９

１６
狊犻狀π

狉犻犼－（犚
（２）
＋犚

（１））／２

犚
（２）
－犚

（１（ ）） －
１

１６
狊犻狀３π

狉犻犼－（犚
（２）
＋犚

（１））／２

犚
（２）
－犚

（１（ ）） ，犚
（１）
＜狉犻犼 ＜犚

（２）

０，狉犻犼 ＞犚
（２

烅

烄

烆 ）

（８）

其中　犚
（１）＝０２７狀犿，犚

（２）＝０３０狀犿．其他参数狀

＝０７８７３４，δ＝０６３５０５，犱＝０１６，犺＝－０５９８２６．

程序采用犞犲狉犾犲狋算法
［１６］求解牛顿方程组．在狓

（［１１０］）方向与狔（［１１０］）方向采用周期性边界条

件，在狕（［００１］）方向则采用将基底底部数层原子固

定的方法．用犅犲狉犲狀犱狊犲狀方法
［１７］通过调节粒子速度

来维持系统温度恒定：

犞 ＝λ犞，λ＝ １＋
Δ狋

τ

犜０
犜
－（ ）［ ］１

１／２

（９）

图１　犛犻（００１）表面对称二聚体模型

犉犻犵．１　犛狔犿犿犲狋狉犻犮犱犻犿犲狉犿狅犱犲犾犳狅狉犛犻（００１）狊狌狉犳犪犮犲

式中　Δ狋是时间步长；τ是代表恒温程度的参数；

犜０ 是系统设定温度；犜是系统的瞬时温度．

模拟在３００犓下进行，选择的犛犻基底有５１２个

原子，表面原子数６４个，底部２层原子保持固定；τ
值取００１狆狊

［１７］，时间步长为２×１０－４狆狊．基底原子的

初始位置由０犓时犛犻原子的金刚石结构晶体构型给

出，并在３００犓条件下弛豫１００狆狊．为了清楚地了解

入射犛犻原子与犛犻基底表面间的动力学过程及能量

转化，我们选取了６个入射位置（如图２所示）．入射

位置１在选取的基点原子犃的正上方，位置２，３，４，

５和６分别为基点原子犃与表面不同方向上近邻原

子连线的中点，入射犛犻原子初始位置均在基底表面

上方约１狀犿处．每个位置的模拟时间均为２０狆狊．整

个模拟过程中系统总能量的偏移Δ犈＜±０２％．在

结果分析中我们认为如果两个犛犻原子之间的距离

大于０３０狀犿，它们之间就没有相互作用．

３　计算结果与分析

图３，图４，图５，图６，图７和图８分别对应的是

入射犛犻原子从位置１，位置２，位置３，位置４，位置５

和位置６入射时的动能、势能变化以及其运动轨迹．

９４７１



半　导　体　学　报 第２８卷

图２　犛犻（００１）２×１基底结构　（犪）俯视图；（犫）侧面图

犉犻犵．２　犛狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳狋犺犲犛犻（００１）２×１狊狌犫狊狋狉犪狋犲　（犪）犜狅狆狏犻犲狑；（犫）犛犻犱犲狏犻犲狑

　　从图３（犮），（犱）得到：位置１入射犛犻原子的平衡

位置位于沟槽处两个二聚体之间，第二层原子正上

方的位置．２０狆狊时它与表面最近邻两个原子间的距

离分别为０２４０和０２４３狀犿．图３（犪）是入射犛犻原子

的动能随模拟时间的变化关系，为了清楚地分析入

射原子与表面开始作用的情形，我们放大了开始阶

段的变化图，将整个区间的变化图放在插图里（对其

他位置入射的情形也这样处理）；图３（犫）是入射犛犻

原子势能随时间的变化曲线．从曲线上可以看到在

１７３狆狊时，入射犛犻原子开始与表面原子发生相互作

用，势能开始降低．对照图３（犪），我们看到入射犛犻原

子的动能此时开始增加，这表明系统的一部份势能

开始转化为入射原子的动能．得到加速的入射犛犻原

子在１７５狆狊时动能达到最大值１３９犲犞，远大于初

始动能００３犲犞．在１７３～２５狆狊阶段，入射犛犻原子

与基底原子之间的相互作用很不稳定，入射原子在

空间位置的波动较大（运动轨迹如图３（犮），（犱）中曲

线１所示），说明在基点原子犃的正上方附近，不是

一个原子的稳定位置．在２０～５狆狊时势能平均约为

－１２２犲犞．在 约 ５狆狊 后 势 能 曲 线 突 变 至 约

－２０１犲犞，对照动能曲线图３（犪），知在５狆狊附近动

能出现了一个峰值为０６６犲犞，这个值使得入射犛犻

原子可以跨过此处的势垒从而进入一个更为稳定的

位置（运动轨迹如图３（犮），（犱）中曲线２所示），还可

看到在１１５狆狊时动能有一个峰值约为０６０犲犞，但

此时却并没有引起势能的较大变化，可知在平衡位

置的势垒高度大于０６０犲犞．入射犛犻原子平衡位置

在狕方向与表面的距离约为０１５１狀犿，与一个原子

层高度０１３６狀犿接近．结合以上分析，入射犛犻原子

在２０狆狊与最近邻两原子分别形成犛犻—犛犻键．

对于从其他５个位置入射的情形可作类似分

析，６个不同位置入射的犛犻原子与基底原子相互作

用的主要结果列于表１中．

从位置２，５，６入射的犛犻原子与基底原子发生

相互作用大约０５狆狊（１７～２２狆狊）后就基本达到了

各自的平衡状态，其稳定后的平衡位置在生长下一

层原子所要占据的位置附近；位置１的入射原子则

先达到了一亚稳定状态，在与基底原子相互作用大

约３４狆狊（１７～５１狆狊）后达到了平衡状态；位置３，４

入射的原子则经过了两个亚稳定状态，分别与基底

原子相互作用６５狆狊（１７～８２狆狊）和３１狆狊（１７～

４８狆狊）后才达到其平衡状态．

位置３入射的犛犻原子的平衡位置距表面的距

离约为００６８狀犿，远小于一个原子层高度．这主要

是由于入射的位置恰好在沟槽中四个表面原子围成

区域的中心，距离四个表面原子的距离相对都较远，

在入射时受到表面原子的排斥作用小，从而可以更

加接近基底表面，这同时也使得入射犛犻原子与基底

第二层原子的相互作用加强，在其与基底原子形成

的３个犛犻—犛犻键中便有一个是与第二层原子（图５

（犮）中的原子犅）结合得到的．

位置４入射的犛犻原子途径沟槽上方绕过了表面

原子犃，运动到了与入射位置环境相同的相邻位置

上，这主要可能是表面原子犃在狕方向坐标值较大，

使得入射原子首先受到了它的吸引作用．入射犛犻原

子的运动过程中势能出现了一个极小值－３３０犲犞，这

是由于入射原子基本进入了基底表面，与其发生作用

的基底原子增多；同时，由于与基底原子的距离过小

而受到强的排斥作用，使得入射原子很快就离开基底

表面，回到了势能为－２６５犲犞附近振荡．

０５７１
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图３　３００犓，初始动能为００３犲犞犛犻原子从位置１入射时的动能变化（犪），势能变化（犫），在狓狔平面的运动轨迹（犮）及在狓狕

平面的运动轨迹（犱）

犉犻犵．３　犈狏狅犾狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔（犪），狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔（犫），狋狉犪犼犲犮狋狅狉狔狅狀狋犺犲狓狔狆犾犪狀犲（犮）犪狀犱狅狀狋犺犲

狓狕狆犾犪狀犲（犱）犳狅狉狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿狑犻狋犺狋犺犲犻狀犻狋犻犪犾犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔狅犳００３犲犞犳狉狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀１犪狋３００犓

表１　６个不同初始位置入射的犛犻原子与基底原子相互作用的主要结果

犜犪犫犾犲１　犕犪犻狀狉犲狊狌犾狋狊狅犳狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿犻狀狋犲狉犪犮狋犻狀犵狑犻狋犺狋犺犲狊狌犫狊狋狉犪狋犲犪狋狅犿狊犳狉狅犿６犱犻犳犳犲狉犲狀狋犫狅犿犫犪狉犱犻狀犵狊犻狋犲狊

初始入

射位置

动能达到

的最大值

／犲犞

达到平衡时与

基底作用的

时间／狆狊

平衡时与基

底原子的

接合能／犲犞

平衡时与基底

原子形成的

犛犻—犛犻键数

平衡位置距

基底表面的

距离／狀犿

能否断开基

底二聚体键

位置１ １．３９ ３．４ ２．０１ ２ ０．１５１ 不能

位置２ １．２４ ０．５ １．２７ １ ０．２２８ 不能

位置３ ０．８３ ６．５ ２．５１ ３ ０．０６８ 不能

位置４ ０．９４ ３．１ ２．００ ２ ０．１５０ 不能

位置５ １．６４ ０．５ ２．９９ ３ ０．１１４ 能

位置６ １．３０ ０．５ ２．４３ ２ ０．１３０ 能

　　位置５入射的犛犻原子虽然不是直接射向二聚

体的中间，但可以看到其在向二聚体处运动时动能

达到了最大值１６４犲犞，并且由于其在狔方向的动

能较大，在其越过二聚体上方时，不仅使得二聚体键

断开，从而与分开的两个二聚体原子形成了２个

犛犻—犛犻键，而且还与相邻的一个二聚体的一个悬键

形成了１个犛犻—犛犻键．

对于入射原子的动能，我们发现从不同位置入

射的犛犻原子与基底原子发生碰撞时，动能的最大值

为１６４犲犞，最小值也达到了０８３犲犞，均远大于初始

入射动能００３犲犞．这主要是由于入射犛犻原子向基

底运动的过程中，当距基底原子较近时会受到基底

原子势场的吸引作用而加速运动，此时部分势能转

化为动能，动能增加，也即对应图中入射原子的动能

会在与基底表面相互作用的开始阶段必然首先增

加，达到一个极大值．在入射原子运动到距基底足够

近的时候则会受到基底原子势场的排斥作用从而减

速运动，动能减小，如此反复在势场中运动，这导致

了图中相互作用发生的开始阶段入射犛犻原子动能

出现了数次较大的波动．在与基底原子发生多次碰

撞后，入射原子的动能传递给了基底原子，自身动能

逐渐减小．当入射原子的动能难以越过向其他位置
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图４　３００犓，初始动能为０．０３犲犞犛犻原子从位置２入射时的动能变化（犪），势能变化（犫），在狓狔平面的运动轨迹（犮）及在狓狕

平面的运动轨迹（犱）

犉犻犵．４　犈狏狅犾狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔（犪），狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔（犫），狋狉犪犼犲犮狋狅狉狔狅狀狋犺犲狓狔狆犾犪狀犲（犮）犪狀犱狅狀狋犺犲

狓狕狆犾犪狀犲（犱）犳狅狉狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿狑犻狋犺狋犺犲犻狀犻狋犻犪犾犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔狅犳００３犲犞犳狉狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀２犪狋３００犓

图５　３００犓，初始动能为００３犲犞犛犻原子从位置３入射时的动能变化（犪），势能变化（犫），在狓狔平面的运动轨迹（犮）及在狓狕

平面的运动轨迹（犱）

犉犻犵５　犈狏狅犾狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔（犪），狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔（犫），狋狉犪犼犲犮狋狅狉狔狅狀狋犺犲狓狔狆犾犪狀犲（犮）犪狀犱狅狀狋犺犲

狓狕狆犾犪狀犲（犱）犳狅狉狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿狑犻狋犺狋犺犲犻狀犻狋犻犪犾犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔狅犳００３犲犞犳狉狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀３犪狋３００犓
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图６　３００犓，初始动能为００３犲犞犛犻原子从位置４入射时的动能变化（犪），势能变化（犫），在狓狔平面的运动轨迹（犮）及在狓狕

平面的运动轨迹（犱）

犉犻犵．６　犈狏狅犾狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔（犪），狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔（犫），狋狉犪犼犲犮狋狅狉狔狅狀狋犺犲狓狔狆犾犪狀犲（犮）犪狀犱狅狀狋犺犲

狓狕狆犾犪狀犲（犱）犳狅狉狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿狑犻狋犺狋犺犲犻狀犻狋犻犪犾犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔狅犳０．０３犲犞犳狉狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀４犪狋３００犓

图７　３００犓，初始动能为００３犲犞犛犻原子从位置５入射时的动能变化（犪），势能变化（犫），在狓狔平面的运动轨迹（犮）及在狓狕

平面的运动轨迹（犱）

犉犻犵．７　犈狏狅犾狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔（犪），狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔（犫），狋狉犪犼犲犮狋狅狉狔狅狀狋犺犲狓狔狆犾犪狀犲（犮）犪狀犱狅狀狋犺犲

狓狕狆犾犪狀犲（犱）犳狅狉狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿狑犻狋犺狋犺犲犻狀犻狋犻犪犾犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔狅犳０．０３犲犞犳狉狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀５犪狋３００犓
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图８　３００犓，初始动能为０．０３犲犞犛犻原子从位置６入射时的动能变化（犪），势能变化（犫），在狓狔平面的运动轨迹（犮）及在狓狕

平面的运动轨迹（犱）

犉犻犵８　犈狏狅犾狌狋犻狅狀狅犳狋犺犲犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔（犪），狆狅狋犲狀狋犻犪犾犲狀犲狉犵狔（犫），狋狉犪犼犲犮狋狅狉狔狅狀狋犺犲狓狔狆犾犪狀犲（犮）犪狀犱狅狀狋犺犲

狓狕狆犾犪狀犲（犱）犳狅狉狋犺犲犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿狑犻狋犺狋犺犲犻狀犻狋犻犪犾犽犻狀犲狋犻犮犲狀犲狉犵狔狅犳００３犲犞犳狉狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀６犪狋３００犓

运动的势垒时，入射原子即达到了平衡位置．在常温

条件下，低能入射原子与基底原子在经历了短暂的

激烈作用后（最多为几个狆狊），所具有的动能一般不

再具备越过势垒的能量（此时的动能与初始入射动

能没有关系，只与系统温度有关），其将在平衡位置

附近做小幅振动，平衡时入射犛犻原子动能的量级为

３／２犽犜．

００３犲犞入射的犛犻原子由于本身的能量较低，

除了位置５和位置６入射的犛犻原子使得一对表面

二聚体原子复位之外，入射犛犻原子没有带来基底其

它原子位置上的明显变化．这与郏正明等人
［６］的结

果基本一致．通过监控基底原子犃所在二聚体两个

原子之间距离的变化发现：位置５和位置６入射的

犛犻原子在很短的时间内（分别约为８０犳狊和４０犳狊）就

可以完成打断二聚体键的过程．这与犌犪狉狉犻狊狅狀
［４］以

及犣犺犪狀犵等人
［５］的提出的断开键所需的时间基本

一致．不同的是：犌犪狉狉犻狊狅狀等人的研究还指出２～

７５犲犞的入射犛犻原子嵌入到二聚体之间（相当于位

置６入射）可以使得二聚体键断开，小于１犲犞的入

射原子不能使二聚体键断开，００２６犲犞入射的犛犻原

子只是与二聚体原子的悬键接合，而在我们的模拟

中则发现００３犲犞的入射犛犻原子同样也可能在很短

的时间内使得二聚体键断开．我们认为这主要是由

于入射原子在与基底作用的开始阶段受到基底原子

的吸引作用，在发生碰撞前动能（位置６入射时动能

达到了１３犲犞）已远大于初始动能００３犲犞，这虽然

小于二聚体的键能（约２犲犞），但考虑到在相互作用

发生的开始阶段，入射原子位置附近的基底原子会

具有较强烈的热振动，故入射犛犻原子仍然可以使得

二聚体键断开，与分开的２个二聚体原子形成２个

新的犛犻—犛犻键．对于犌犪狉狉犻狊狅狀提出的另外两种二聚

体键断开机制：一是入射原子撞开二聚体后与其中

的１个二聚体原子以及邻近的１个二聚体的悬键接

合成键；另一是入射原子直接替换二聚体中的一个

原子，而把该二聚体原子挤到嵌入位上．由于此两种

机制所需的能量比前面提到的嵌入断键机制所需的

能量要大，而我们选取的入射能量００３犲犞较小，故

没有观察到此现象．

４　结论

本文用犜犲狉狊狅犳犳势函数，对在３００犓时入射动能

为００３犲犞的单个犛犻原子轰击犛犻（００１）２×１重构表

面的动力学过程进行了模拟．结果表明：（１）入射原

子在与基底表面发生相互作用几个皮秒后即可进入

稳定位置；（２）入射犛犻原子与基底表面原子的结合

能最大可以达到２．９９犲犞；（３）从位置１，２，３，４入射
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时入射原子不能使基底表面的二聚体断开，而从位

置５和位置６入射时，表面二聚体键的断开在入射

原子与基底表面原子发生相互作用几十飞秒后即可

完成．

致谢　文中用到的所有数据都由曙光４０００犃超级

计算机完成，感谢上海超级计算中心提供的硬件资

源及张挺专员给予的技术支持．
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狅犳犲犳犳犲犮狋狊狅犳犾狅狑犲狀犲狉犵狔犫狅犿犫犪狉犱犿犲狀狋狊狅犳犛犻（００１）２×１犫狔

犿狅犾犲犮狌犾犪狉犱狔狀犪犿犻犮狊狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀．犃犮狋犪犘犺狔狊犻犮犪犛犻狀犻犮犪，１９９４，

４３：１８０９（犻狀犆犺犻狀犲狊犲）［郏正明，杨根庆，程兆年，等．低能粒子

轰击对犛犻（００１）２×１表面原子行为的影响：分子动力学模拟

研究．物理学报，１９９４，４３：１８０９］

［７］　犉狌犆犆，犠犲犻狊狊犿犪狀狀犕，犛犪狌犾犃．犉犻狀犻狋犲狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀

狅犳犪犱犱犻犿犲狉犱犻犳犳狌狊犻狅狀犫犲狋狑犲犲狀犱犻犿犲狉狉狅狑犪狀犱狋狉狅狌犵犺狅狀犛犻

（００１）．犃狆狆犾犛狌狉犳犛犮犻，２００１，１７５／１７６：３６
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犱犻犿犲狉狊狅狀犛犻（００１）：犪犺犻犵犺狋犲犿狆犲狉犪狋狌狉犲犿狅犾犲犮狌犾犪狉犱狔狀犪犿犻犮狊

狊狋狌犱狔．犛狌狉犳犛犮犻，２００１，４８１：９７

［９］　犉狌犆犆，犛犪狌犾犃．犜犺犲狅狉犲狋犻犮犪犾狊狋狌犱狔狅犳狋犺犲狉狅犾犲狅犳狊狌狉犳犪犮犲犱犲

犳犲犮狋狊狅狀狋犺犲犱犻犿犲狉犱狔狀犪犿犻犮狊狅狀犛犻（００１）．犛狌狉犳犛犮犻，２００３，５２７：
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狀犪犿犻犮狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀狊 狅犳犾狅狑犲狀犲狉犵狔 狆犪狉狋犻犮犾犲 犫狅犿犫犪狉犱犿犲狀狋

犲犳犳犲犮狋狊犱狌狉犻狀犵狏犪狆狅狌狉狆犺犪狊犲犮狉狔狊狋犪犾犵狉狅狑狋犺：１０—５０犲犞犛犻犪狀犱

犐狀犪狋狅犿狊犻狀犮犻犱犲狀狋狅狀（２×１）狋犲狉犿犻狀犪狋犲犱犛犻（００１）．犜犺犻狀犛狅犾犻犱

犉犻犾犿狊，１９９６，２７２：２７１

［１１］　犆犺犪犱犻犇犑．犛犻（１００）狊狌狉犳犪犮犲狊：犃狋狅犿犻犮犪狀犱犲犾犲犮狋狉狅狀犻犮狊狋狉狌犮

狋狌狉犲狊．犑犞犪犮犛犮犻犜犲犮犺狀狅犾，１９７９，１６（５）：１２９０

［１２］　犅犪狋狉犪犐．犃狋狅犿犻犮狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳狋犺犲犛犻（００１）（２×１）狊狌狉犳犪犮犲．

犘犺狔狊犚犲狏犅，１９９０，４１：５０４８

［１３］　犜犲狉狊狅犳犳犑．犕狅犱犲犾犻狀犵狊狅犾犻犱狊狋犪狋犲犮犺犲犿犻狊狋狉狔：犐狀狋犲狉犪狋狅犿犻犮狆狅狋犲狀

狋犻犪犾狊犳狅狉犿狌犾狋犻犮狅犿狆狅狀犲狀狋狊狔狊狋犲犿狊．犘犺狔狊犚犲狏犅，１９８９，３９：５５６６

［１４］　犃犫狉犪犿狊犆犉，犌狉犪狏犲狊犇犅．犕狅犾犲犮狌犾犪狉犱狔狀犪犿犻犮狊狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀狊狅犳

犛犻犲狋犮犺犻狀犵犫狔犲狀犲狉犵犲狋犻犮犆犉
＋
３ ．犑犃狆狆犾犘犺狔狊，１９９９，８６：５９３８

［１５］　犕狌狉狋狔犕犞犚，犃狋狑犪狋犲狉犎犃．犈犿狆犻狉犻犮犪犾犻狀狋犲狉犪狋狅犿犻犮狆狅狋犲狀狋犻犪犾

犳狅狉犛犻犎犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀狊．犘犺狔狊犚犲狏犅，１９９５，５１：４８８９

［１６］　犞犲狉犾犲狋犔．犆狅犿狆狌狋犲狉犲狓狆犲狉犻犿犲狀狋狊狅狀犮犾犪狊狊犻犮犪犾犳犾狌犻犱狊：Ⅰ．犜犺犲狉

犿狅犱狔狀犪犿犻犮犪犾狆狉狅狆犲狉狋犻犲狊狅犳 犔犲狀狀犪狉犱犑狅狀犲狊犿狅犾犲犮狌犾犲狊．犘犺狔狊

犚犲狏，１９６７，１５９：９８

［１７］　犅犲狉犲狀犱狊犲狀犎犑犆，犘狅狊狋犿犪犑犘犕，狏犪狀犌狌狀狊狋犲狉犲狀犠犉．犕狅犾犲犮

狌犾犪狉犱狔狀犪犿犻犮狊狑犻狋犺犮狅狌狆犾犻狀犵狋狅犪狀犲狓狋犲狉狀犪犾犫犪狋犺．犑犆犺犲犿

犘犺狔狊，１９８４，８１（８）：３６８４

犕狅犾犲犮狌犾犪狉犇狔狀犪犿犻犮犛犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳狋犺犲犐狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀犅犲狋狑犲犲狀犪犔狅狑犈狀犲狉犵狔

犅狅犿犫犪狉犱犻狀犵犛犻犃狋狅犿狊犪狀犱狋犺犲犛犻（００１）２×１犚犲犮狅狀狊狋狉狌犮狋犲犱犛狌狉犳犪犮犲

犣犺狌犔犻狀狊犺犪狀１，犑犻狀犛犺犻狊犺犲狀犵
１，犌狅狌犉狌犼狌狀

１，２，犪狀犱犡犻犲犙狌犪狀１
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（１犆狅犾犾犲犵犲狅犳犈犾犲犮狋狉狅狀犻犮犛犮犻犲狀犮犲牔犐狀犳狅狉犿犪狋犻狅狀犜犲犮犺狀狅犾狅犵狔，犌狌犻狕犺狅狌犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔，犌狌犻狔犪狀犵　５５００２５，犆犺犻狀犪）

（２犔犲犻犱犲狀犐狀狊狋犻狋狌狋犲狅犳犆犺犲犿犻狊狋狉狔，２３００犚犃犔犲犻犱犲狀，犖犲狋犺犲狉犾犪狀犱狊）
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犱犲狀狋犲狀犲狉犵狔狅犳００３犲犞犫狅犿犫犪狉犱狊犪犛犻（００１）２×１狉犲犮狅狀狊狋狉狌犮狋犲犱狊狌狉犳犪犮犲犪狋３００犓狌狊犻狀犵狋犺犲犜犲狉狊狅犳犳狆狅狋犲狀狋犻犪犾．犛犻狓犱犻犳犳犲狉犲狀狋犫狅犿

犫犪狉犱犻狀犵狊犻狋犲狊犪狉犲犮犺狅狊犲狀犻狀狅狉犱犲狉狋狅狊狋狌犱狔狋犺犲犻狀狋犲狉犪犮狋犻狅狀犫犲狋狑犲犲狀狋犺犲犫狅犿犫犪狉犱犻狀犵犛犻犪狋狅犿犪狀犱狊狌犫狊狋狉犪狋犲狊狌狉犳犪犮犲犪狋狅犿狊．犠犲
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狋犺犲犫狅犿犫犪狉犱犻狀犵犛犻犪狋狅犿犪狀犱狋犺犲狊狌犫狊狋狉犪狋犲狊狌狉犳犪犮犲犪狋狅犿狊犮狅犿狆犾犲狋犲狊犻狀犪犳犲狑狆犻犮狅狊犲犮狅狀犱狊．犜犺犲犿犪狓犫犻狀犱犻狀犵犲狀犲狉犵狔狅犳犪狀犪犱犪

狋狅犿狋狅犪犛犻（００１）２×１狉犲犮狅狀狊狋狉狌犮狋犲犱狊狌狉犳犪犮犲犻狊犪犫狅狌狋２９９犲犞．犃狊犻狀犵犾犲，００３犲犞犻狀犮犻犱犲狀狋犛犻犪狋狅犿犮犪狀狅狆犲狀犪狊狌狉犳犪犮犲犱犻犿犲狉犻狀
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