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Анотація
У даній роботі було зроблено літературний огляд застосування методу молекулярної динаміки

(МД) для визначення теплових та електричних властивостей матеріалів з карбіду кремнію (SiC).
Розглянуто моделі потенціалів взаємодії в SiC та області їх використання. Також була розгля-

нуто питання моделювання методом МД процесу осадження SiC на кремнієву підкладку з метою
покращення передбачення параметрів росту тонких плівок.
Розглянуті аспекти можуть мати великий вплив на якість напівпровідникових приладів, тому

дана тема є досить актуальною в напівпровідниковій індустрії.
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Вступ
Карбід кремнію (SiC) є дуже перспективним ма-

теріалом для потужних, високочастотних і високо-
температурних електронних пристроїв завдяки своїм
унікальним властивостям, таким як велика забороне-
на зона, висока теплопровідність, хороша стійкість
до корозії тощо. [1]
Молекулярна динаміка (МД) є основною методо-

логією молекулярного моделювання та обчислюваль-
ного дизайну для вивчення динаміки та часової ево-
люції молекулярних систем. Симуляції за допомогою
МД особливо виграли від швидкого зростання обчи-
слювальної потужності, яка характерна для останніх
десятиліть обчислювання хімічних досліджень, бу-
дучи першим методом, який успішно перенесено на
GPU. [2]
У методі МД отримання SiC в основному вивчали-

ся іонна імплантація, полірування, напилення, оса-
дження, ріст кристалів, аморфізація тощо. Про хі-
мічне осадження з парової фази (ХОГФ) і методи
спікання, які зазвичай застосовуються при виготов-
ленні ядерних матеріалів SiC, повідомлялося рідко,
і потребували подальшого вивчення. Було надано
майбутню перспективу досліджень розрахунків за
допомогою МД SiC матеріалів, а також узагальнено
пропозиції щодо розвитку. Цей документ корисний
для розуміння та засвоєння загального методу об-
числювального матеріалознавства, спрямованого на
багаторівневий аналіз. Він також має хорошу довід-
кову цінність у галузі вивчення матеріалів SiC та
дослідження методу МД. Для розрахунку МД вико-
ристовується програмний пакет з відкритим кодом
LAMMPS. [3]
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1. Принцип молекулярної динаміки
Перед початком моделювання методом МД буду-

ється молекулярна система, що складається з усіх
компонентів які взаємодіють (наприклад, атомів і
молекул) як реалістичне представлення системи на
основі досліджуваної експериментальної структури.
Результат цього представлення забезпечує траєкторії
всіх 𝑛 атомів як функцію часу, на основі яких термо-
динамічні властивості системи, кореляційні функції,
транспортні властивості тощо можуть бути визначе-
ні.
Динаміка будь-якої молекулярної системи регулю-

ється рівнянням руху Ньютона з силами, що діють
на атоми:

𝐹 𝑖 = −∇𝑖𝑈 = − (𝑖 𝜕
𝜕𝑥𝑖

+ 𝑗 𝜕
𝜕𝑦𝑖

+ 𝑘 𝜕
𝜕𝑧𝑖 ) 𝑈, (1)

𝑎𝑖 =
𝐹 𝑖
𝑚𝑖

, (2)

де 𝑈 – потенціальна енергія, що залежить від ко-
ординат атомів у системі. 𝐹 𝑖, 𝑎𝑖 та 𝑚𝑖 – сила, приско-
рення та маса 𝑖-го атома. Сила 𝐹𝑖 обчислюється за
похідною першого порядку потенціальної енергії 𝑈 .
Положення та швидкості атомів у системі в момент
часу 𝑡 розв’язуються шляхом інтегрування за часом:

𝑑2

𝑑𝑡2 𝑟𝑖 = 𝑑
𝑑𝑡

𝑣𝑖 = 𝑎𝑖, (3)

𝑣𝑖 = 𝑣0
𝑖 + 𝑎𝑖𝑡, (4)

𝑟𝑖 = 𝑟0
𝑖 + 𝑣0

𝑖 𝑡 + 1
2

𝑎𝑖𝑡2, (5)

де 𝑟𝑖 та 𝑣𝑖 – положення та швидкість 𝑖-го атома.
Верхній індекс «0» представляє початкове значення.
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Для системи з 𝑁 атомів існує набір із 3𝑁 звичайних
диференціальних рівнянь другого порядку, які не-
можливо розв’язати аналітично, тому в методах МД
використовується числовий інтегратор. [4]

2. Вибір потенціалу взаємодії
Вибір потенціалу взаємодії є найважливішим у

МД. Різноманітні моделі потенціалів взаємодії вико-
ристовуються для знаходження різних властивостей
матеріалів SiC. У цьому розділі надано вичерпний
перелік потенціалів взаємодії для розрахунків з ви-
користанням МД, що використовуються для SiC.
Області застосування різних потенціалів показано в
табл. 1. Конкретна форма кожного потенціалу по-
яснена далі. [3]

2.1. Потенціал Терсоффа

Потенціал Терсоффа базується на концепції по-
рядку зв’язку в квантовій механіці та взаємозв’язку
між порядком зв’язку та навколишнім середовищем.
Основна форма потенціалу Терсоффа представлена
таким чином:

𝐸 = 1
2 ∑

𝑖=1
∑
𝑗≠1

𝑉 𝑇 𝑒𝑟𝑠𝑜𝑓𝑓 (𝑟𝑖𝑗) =

= 1
2 ∑

𝑖=1
∑
𝑗≠1

{𝑓𝐶 (𝑟𝑖𝑗) [𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗) + 𝑏𝑖𝑗𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗]}, (6)

𝑓𝑅(𝑟𝑖𝑗) = Aexp (−𝜆1𝑟𝑖𝑗), (7)
𝑓𝐴(𝑟𝑖𝑗) = Bexp (−𝜆2𝑟𝑖𝑗), (8)

де 𝐸 – повна енергія системи. Це сума всіх енер-
гій міжатомних зв’язків, розрахована за потенціа-
лом Терсоффа 𝑉 𝑇 𝑒𝑟𝑠𝑜𝑓𝑓 . 𝑓𝑅 — потенціал двох тіл,
що представляє відштовхування та включає енер-
гію ортогоналізації, коли атомні хвильові функції
перекриваються. 𝑓𝐴 — потенціал, пов’язаний з при-
тяганням зв’язаних атомів. 𝑏𝑖𝑗 — порядок зв’язку,
що з’єднує атоми 𝑖 і 𝑗, що представляє локальний
зв’язок і визначає залежність потенціалу від кута
зв’язку. Добуток 𝑓𝐴 і 𝑏𝑖𝑗 є потенціалом трьох тіл.
𝑓𝐶 — це функція відсікання, яка використовується
для обмеження діапазону потенціалу, тому взаємодія
між двома атомами плавно наближається до нуля з
відстанню. 𝑟𝑖𝑗 — відстань між атомами 𝑖 та 𝑗. A, B,
𝜆1 і 𝜆2 є відповідними константами.
Потенціал Терсоффа - це простий потенціал по-

рядку зв’язку, який забезпечує достатньо точний
опис взаємодії між атомами з ковалентним зв’язком
і забезпечує чудовий баланс між точністю обчислень
і швидкістю. Серія версій потенціалу Терсоффа була
розроблена для матеріалів SiC. Таким чином, потен-
ціал Терсоффа широко застосовується у знаходженні
властивостей SiC матеріалів і показав чудові резуль-
тати моделювання. Це найпопулярніший потенціал
у розрахунках за допомогою МД властивостей мате-
ріалів SiC. [3]

2.2. Потенціал Вашішта

Потенціал Вашішти враховує силу Кулона, Ван-
дер-Ваальса, заряд-дипольну взаємодію, стеричне
відштовхування та взаємодію трьох тіл. Основна
форма потенціалу Вашішта має наступний вигляд:

𝐸 = ∑
𝑖

∑
𝑗>1

𝑉 𝑉 𝑎𝑠ℎ
2 (𝑟𝑖𝑗)+

+ ∑
𝑖

∑
𝑗≠1

∑
𝑘>𝑗,𝑘≠𝑖

𝑉 𝑉 𝑎𝑠ℎ
3 (𝑟𝑖𝑗 , 𝑟𝑖𝑘), (9)

𝑉 𝑉 𝑎𝑠ℎ
2 (𝑟𝑖𝑗) = 𝐻

𝑟𝜂
𝑖𝑗

+
𝑍𝑖𝑍𝑗

𝑟𝑖𝑗
exp (−𝑟𝑖𝑗 /𝜏1)−

− 𝐷
𝑟4

𝑖𝑗
exp (−𝑟𝑖𝑗 /𝜏4) − 𝑊

𝑟6
𝑖𝑗

, (10)

𝑉 𝑉 𝑎𝑠ℎ
3 (𝑟𝑖𝑗 , 𝑟𝑖𝑘) = 𝑅𝑉 𝑎𝑠ℎ

3 (𝑟𝑖𝑗 , 𝑟𝑖𝑘)𝑃 𝑉 𝑎𝑠ℎ
3 (𝜃𝑗𝑖𝑘), (11)

де 𝑉 𝑉 𝑎𝑠ℎ
2 – потенціал двох тіл, 𝑉 𝑉 𝑎𝑠ℎ

3 − потенціал
трьох тіл. У потенціалі двох тіл перший член є сте-
ричним членом відштовхування, що враховує ефект
стеричного розміру іонів. Другий член — це куло-
нівський член, що враховує ефект перенесення заря-
ду, що призводить до кулонівської взаємодії. Третій
член — це зарядово-дипольний член,тобто визначає
зарядово-дипольну взаємодію внаслідок електронної
поляризованості іонів. Четвертий — член Ван-дер-
Ваальса, що враховує його індуковану взаємодію. 𝐻 ,
𝜂, 𝐷, 𝜏1, 𝜏4 і 𝑊 є відповідними константами. У по-
тенціалі трьох тіл перший член, 𝑅𝑉 𝑎𝑠ℎ

3 , є радіальною
функцією, що представляє просторову залежність.
Другий член, 𝑃 𝑉 𝑎𝑠ℎ

3 , є кутовою функцією, що пред-
ставляє кутову залежність. 𝜃𝑗𝑖𝑘 — кут зв’язку, утво-
рений атомами 𝑖 − 𝑗 та 𝑖 − 𝑘.
Потенціал Вашішти враховує характеристики іон-

ного зв’язку на основі характеристик ковалентного
зв’язку SiC, тому кулонівське, стеричне відштовху-
вання та інші взаємодії включені до його частини
потенціалу двох тіл. Його потенціал трьох походив
від потенціала Стіллінгера-Вебера, враховуючи про-
сторову та кутову залежність. Вигин і розтяг кова-
лентних та іонних зв’язків SiC можна точно описати
потенціалом Вашішта; таким чином можна точно
розрахувати енергію структури та енергію дефекту
упаковки матеріалів SiC. У дослідженні SiC методом
МД потенціал Вашішта вперше був застосований для
моделювання кристалізації та аморфної поведінки.
Пізніше це також було застосовано для моделювання
механічних властивостей, електричних властивостей,
полірування, осадження, тощо. [3]

2.3. Потенціал ММВА

Потенціал методу вбудованого атома (МВА) засно-
ваний на теорії функціоналу густини та додає енер-
гетичний функціонал локальної густини електронів
на основі взаємодії парного потенціалу. Потенціал
ММВА покращує електронну густину як функцію ку-
тової залежності на основі потенціалу МВА. Основна
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Таблиця 1. Загальні потенціали взаємодії для розрахунків методом МД матеріалів з карбіду кремнію. [3]

Потенціал взаємодії Ключові параметри Складність Застосування

Терсоффа
Функція відсікання,
потенціал двох тіл,
потенціал трьох тіл

Проста
Теплові властивості, механічні властивості,
електричні властивості, полірування,
осадження, ріст кристалів, аморфізація

Вашішта Потенціал двох тіл,
потенціал трьох тіл Проста Механічні властивості, електричні властивості,

полірування, осадження

Модифікований метод
вбудованого атома (ММВА)

Парна потенціальна
взаємодія,

”енергія вбудови”
(Embedding Energy)

Складна Теплові властивості, ріст кристалів

форма потенціалу ММВА наведена нижче:

𝐸 = ∑
𝑖

{𝐹 (𝜌𝑖) + 1
2 ∑

𝑖≠𝑗
𝜙(𝑟𝑖𝑗)}, (12)

𝜌𝑖 = ∑
𝑗≠𝑖

𝜌𝑗(𝑟𝑖𝑗), (13)

де 𝜙 – парний потенціал взаємодії між атомами,
𝐹 — енергія вбудування атома 𝑖, вбудованого в еле-
ктронну хмару. Це енергетичний функціонал атомів,
вбудованих в однорідний електронний газ із густи-
ною 𝜌𝑖. 𝜌𝑖 — оцінка локальної електронної густини в
положенні атома 𝑖. Це можна наближено визначити
як суму електронної густини 𝜌𝑗 , внесеної сусідніми
атомами 𝑖-го атома.
Потенціал ММВА зберігає переваги потенціалу

МВА, оскільки енергію розподілених електронів і
зміну асиметричного локального зв’язку можна то-
чно описати. Також усувається недолік, пов’язаний
із тим, що потенціал МВА не відображає спрямо-
ваність і кут електронної густини для точного опи-
су матеріалів ковалентного зв’язку, таких як SiC.
У дослідженні SiC з використанням МД потенціал
ММВА є точним для опису дефектів і успішно засто-
сований для моделювання теплових властивостей,
росту кристалів тощо. [3]

3. Властивості SiC
3.1. Теплові властивості

Дослідження теплових властивостей SiC моделю-
ванням методом МД в основному зосереджено на
розрахунку теплопровідності. Існує три види методів
розрахунку теплопровідності, які називаються РМД
(рівноважна молекулярна динаміка), НРМД (нерів-
новажна молекулярна динаміка) і ЗНРМД (зворотна
нерівноважна молекулярна динаміка). У даній статті
розглянуто тільки НРМД. [3]
Схему цього методу можна побачити на рис. 1 та

полягає в наступному. Області джерела теплоти та
тепловідводу розташовані на кінцях та середній зо-
ні відповідно. Індукований тепловий потік генерує
фіксований температурний градієнт у стабільному
стані, який використовується для розрахунку тепло-

провідності за законом Фур’є:

𝜆 = 𝑄𝐿
𝑆Δ𝑇

, (14)

Рис. 1. Схема методу НРМД. [5]

де 𝐿 − довжина, 𝑆 − площа, 𝑄 − тепловий потік,
Δ𝑇 − зміна температури. Враховуючи, що граді-
єнт температури різко змінюється поблизу джерела
теплоти та області тепловідведення, градієнт темпе-
ратури отримується з лінійної температурної зони.
[5]

Рис. 2. Теплопровідність 3C-SiC при різних темпера-
турах з міжатомним потенціалом ММВА, порівняна
з результатами Малаккала (Теорія функціоналу гу-
стини), Шпунара (Потенціал Гао-Вебера, МД) та
експериментальними даними. [5]
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При застосуванні методу НРМД велику увагу при-
ділено впливу структури матеріалу, температури
та опромінення на теплопровідність SiC. Дослідник
Ванг виявив вплив температури на теплопровідність
3C-SiC (рис. 2). [3]

3.2. Електричні властивості

Електричні властивості SiC можна розрахувати
методом МД. Карбід кремнію має переваги високого
критичного електричного поля пробою та високої
рухливості електронів. Це чудовий напівпровідни-
ковий матеріал для виготовлення високовольтних,
високотемпературних і радіаційно стійких силових
напівпровідникових приладів. [3]
Модель діелектричної функції Лоренца часто ви-

користовується для відтворення експериментальних
інфрачервоних спектрів випромінювання гетеропо-
лярного матеріалу у формі плити з оптично полірова-
ними паралельними гранями в далекому інфрачерво-
ному спектральному діапазоні. Коли розглядаються
широкі смуги відбивної здатності, зручно викори-
стовувати форму діелектричної функції, відому як
модель з чотирьох параметрів:

𝜀(𝜔)
𝜀∞

=
𝜔2

𝐿𝑂 − 𝜔2 − 2𝑗𝜔Γ𝐿𝑂

𝜔2
𝑇 𝑂 − 𝜔2 − 2𝑗𝜔Γ𝑇 𝑂

, (15)

де 𝜀∞ − внесок високочастотної поляризації, 𝜔𝑇 𝑂,
𝜔𝐿𝑂 — поперечна (TO) і поздовжня (LO) оптичні
частоти, Γ𝑇 𝑂 — коефіцієнт демпфування, а Γ𝐿𝑂 —
четвертий регульований параметр, введений для вра-
хування послаблень фононів на частотах TO і LO.
Розрахунок цієї діелектричної функції 𝜀𝛼𝛽 в моле-
кулярній динаміці походить із застосування теорії
лінійного відгуку:

𝜀𝛼𝛽(𝜔) = 1 +
𝜉𝑠

𝛼𝛽(𝜔)

𝜀0𝑉
(16)

де 𝜀0 − діелектрична проникність вакууму, 𝑉 − об’єм
системи, 𝜉𝑠

𝛼𝛽 − магнітна сприйнятливість. На рис. 3
показані знайдені Домінгуесом залежності діелектри-
чних проникностей від частоти за Лоренцом та МД.
[6]
Загалом, є небагато робіт про розрахунки за допо-

могою МД електричних властивостей SiC. Оскільки
існує кілька універсальних моделей для кореляції
між мікроскопічною інформацією та макроскопічни-
ми електричними характеристиками методом МД,
це заслуговує на подальше вивчення. Хоча існують
значні роботи з чисельного моделювання, які ши-
роко проводилися для дослідження діелектричних
властивостей SiC, ці дослідження обмежуються роз-
рахунками ”з першооснов”(ab initio), отриманими
методом молекулярної динаміки глибокого потенціа-
лу (МДГП), заснованим на потенціалі багатьох тіл і
міжатомних силах, створюваних ретельно розробле-
ною глибокою нейронною мережею. [3, 7, 8]

Рис. 3. Реконструкція діелектричної функції за до-
помогою моделі Лоренца: 𝑎 = 4.3705 Å, 𝑇 = 900 K,
𝑝 = 2 ГПа, 𝜔𝑇 𝑂 = 25.46 ТГц, 𝜔𝐿𝑂 = 31.29 ТГц,
Γ = 0.36 ТГц. [6]

4. Моделювання осадження SiC
Осадження тонкої плівки є одним із необхідних

етапів у виробництві напівпровідникових матеріалів,
таких як SiC. На рис. 4 показано модель моделюва-
ння осадження SiC. Область, на яку осаджуються
атоми, називається підкладкою. Декілька атомів Si
та C випадковим чином генеруються в області над
підкладкою. Вони падають і покривають підкладку,
утворюючи нанесений шар SiC. Вплив енергії атомів,
що падають на поверхню, морфології та температу-
ри підкладки на якість тонких плівок SiC можна
вивчати за допомогою методу МД.

Рис. 4. Типова модель осадження SiC. [3]

Команда вчених на чолі з Сюе досліджувала вплив
структури підкладки на плівки SiC, нанесені на під-
кладки 4H-SiC. Кім та його команда досліджували
вплив температури підкладки та кінетичної енер-
гії атомів на осадження плівок аморфного SiC на
кристалічні кремнієві підкладки. Дослідження пока-
зали, що ступінь впорядкованості атомів у нанесених
плівках можна контролювати, регулюючи кінетичну
енергію атомів, морфологію та температуру підклад-
ки для отримання високоякісних плівок SiC із щіль-
ною структурою без дефектів. [3]
На рис. 5(а) показано щільність охолодженої та

неохолодженої плівок як функцію температури під-
кладки. Щільність плівки, охолодженої від темпе-
ратури підкладки 2500 К, становила 2.73 г/см3, а
охолодженої від температури підкладки 500 К − 2.63
г/см3. Щоб забезпечити більш чітке розуміння зміни
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Рис. 5. (a) Щільність і (b) Параметр хімічної не-
впорядкованості, 𝜒 , охолоджених та неохолоджених
плівок як функція температури підкладки. [9]

щільності з температурою підкладки, на рис. 5(b)
показано зміну хімічної невпорядкованості 𝜒 в плів-
ках:

𝜒 =
𝑛C−C
𝑛C−Si

, (17)

де 𝑛C−C − середня кількість C-сусідів, 𝑛C−Si − сере-
дня кількість Si-сусідів для C атомів. Значення 𝜒
для неохолодженої плівки зростало зі збільшенням
температури підкладки. Однак під час охолоджен-
ня відбулася зміна цієї поведінки: значення 𝜒 для
охолодженої плівки зменшувалося зі збільшенням
температури підкладки. Значення 𝜒 при температу-
рі підкладки 2500 К становило 0.92, що відповідає
майже випадковому перемішуванню, тоді як для охо-
лодженої плівки було 0.60. В a-SiC хімічна впорядко-
ваність, яка сталася під час охолодження, зумовлена
ефектом відпалу. З підвищенням температури під-
кладки збільшується і ефект відпалу: збільшується
загальний час охолодження та середня температура
відпалу. Таким чином, процес хімічної впорядковано-
сті, який стався під час охолодження, може збільши-
тися, коли температура підкладки під час осадження
вища. Чим вище хімічна впорядкованість a-SiC, тим

щільнішим він стає, оскільки вона еквівалентна сту-
пеню рівномірного змішування двох атомів з різними
атомними розмірами. [9]

5. Висновки
У даній роботі було досліджено літературу про

ключові аспекти розрахунку за методом молекуляр-
ної динаміки матеріалів на основі карбіду кремнію
(SiC), зокрема сам принцип методу МД, вибір по-
тенціалу взаємодії, властивості самого матеріалу та
особливості моделювання процесу осадження.
Були зазначені 3 потенціали взаємодії для визна-

чення властивостей матеріалів SiC: Терсоффа, Ваші-
шта та модифікованого вбудованого атома. Розписані
формули для їх знаходження, сфери застосування
та їх особливості.
Був описаний спосіб дослідження теплових вла-

стивостей SiC за допомогою методу НРМД (нерівно-
важна молекулярна динаміка), а також наголошено,
що досліджень електричних властивостей, викори-
стовуючи МД, є небагато, що спонукає до продовже-
ння досліджень в цій галузі, проте було зазначено
про діелектричну функцію та наведено формули для
її знаходження.
Також коротко було описано про моделювання

осадження за допомогою методу МД та згадано про
роботи Сюе та Кіма, що досліджували, як утворю-
ються плівки аморфного SiC на кремнієвій підклад-
ці. Більш детально розписано про роботу Кіма та
його дослідження зміни щільності та параметра хі-
мічної невпорядкованості від температури. МД мо-
же дозволити покращити точність та рівномірність
отримуваних плівок і розробляти ще більш якісні
напівпровідникові прилади.
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