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Молекула безводного фтороводню є зручним зондом для дослідження 
електроноакцепторних властивостей атомів силіцію, розташованих у поверхневому шарі 
кремнезему [1]. Взаємодія фториду водню з поверхнею кремнезему є також найважливішою 
реакцією у промисловій технології пошарового травлення, що використовується для очистки 
поверхні підкладинок напівпровідників. 

Процесу травлення SiO2 передує утворення адсорбційних комплексів за участю 
молекул HF та гідроксильних групп поверхні [2]. Крім цього, в травленні велику роль 
відіграє зовнішній вплив оточення - будь то молекули фториду водню в реакціях у газовій 
фазі чи молекули води в реакціях з фтороводневою кислотою [3]. Метою цієї роботи є 
з’ясування механізмів елементарних актів хімічних перетворень за участю поверхневих 
комплексів HF теоретичним моделюванням квантово-хімічними методами та пошук 
найбільш ймовірних шляхів адсорбції на поверхні кремнезему з газової фази та в 
присутності води як розчинника. 

Неемпіричним методом Хартрі-Фока-Рутана із застосуванням базисного набору 
6-31++G** виконано квантово-хімічні розрахунки комплексів (HF)n (H2O)m (n+m≥2) на 
поверхні кремнезему, яка була представлена кластерами ортосилікатної, дисилікатної та 
полісилікатної кислот. 

З результатів теоретичних квантово-хімічних розрахунків, описаних в літературі [4], 
відомо, що при взаємодії молекули фториду водню щонайменше з чотирма молекулами води 
можна одержати гідратовану дисоційовану іонну пару [H3O+][F-]. Розглянута можливість 
розщеплення зв’язку Si–O при взаємодії як з молекулою фториду водню, так і з гідратованим 
фторид-іоном. Результати свідчать про можливість утворення вищезгаданих асоціатів на 
поверхні кремнезему. Адсорбція гідратованих комплексів HF поверхнею кремнезему 
здійснюється за рахунок силанольних груп та силоксанових містків. Силанольні групи 
можуть утворювати водневі зв’язки з фторид-іоном та молекулами води, що входять до 
складу таких адсорбційних комплексів. 

Виконано порівняльний аналіз просторової будови та енергетики утворення 
іонізованих та неіонізованих молекулярних асоціатів, що містять молекули HF та H2O, у 
газовій фазі, у складі адсорбційних комплексів на поверхні кремнезему та у водному 
середовищі, яке моделювалось супермолекулярним наближенням та континуальною 
моделлю. Результати свідчать, що процес травлення відбувається щонайменше у чотири 
етапи з послідовною атакою силоксанових зв’язків молекулами HF та утворенням 
тетрафториду силіцію як кінцевого продукту. 
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