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Ó ïðàöi âèâ÷åíî àòîìíó ñòðóêòóðó ïîâåðõíåâèõ òîíêèõ øàðiâ íà ìåæi ðiäèíà-ãàç òà ðiäèíà-
êðèñòàë äëÿ ùiëüíî óïàêîâàíèõ ìåòàëiâ (Al, Cu) òà êðåìíiþ, ÿêi çàçâè÷àé ¹ îñíîâíèìè êîìïî-
íåíòàìè ëåãêèõ êîíñòðóêöiéíèõ ìàòåðiàëiâ. Äëÿ îòðèìàííÿ àòîìíèõ êîíôi óðàöié äîñëiäæó-
âàíèõ ìàòåðiàëiâ âèêîðèñòàëè ìåòîä êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ. Àíàëiç ñòðóêòóðè çäiéñíþ-
âàëè, âèêîðèñòîâóþ÷è äâîâèìiðíi òà òðèâèìiðíi ïàðíi êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨, à òàêîæ ðîçïîäiëè
êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë i âiäíîñíîãî âiëüíîãî îá'¹ìó. ßê ðåçóëüòàò ðîáîòè âñòàíîâëåíî îñíîâíi
çàêîíîìiðíîñòi ôîðìóâàííÿ ïîâåðõíåâî¨ àòîìíî¨ ñòðóêòóðè ìàòåðiàëiâ çàëåæíî âiä òåìïåðà-
òóðè â îêîëi òî÷êè ïëàâëåííÿ.
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I. ÂÑÒÓÏ

Áàãàòî òåõíîëîãi÷íèõ ïðîöåñiâ ó ñó÷àñíîìó ìàòåði-
àëîçíàâñòâi ïîâ'ÿçàíi ç ïîâåðõíåâîþ âçà¹ìîäi¹þ, à òà-
êîæ ïîâåðõíåâîþ ñòðóêòóðîþ òà âëàñòèâîñòÿìè ìàòå-
ðiàëiâ. Çîêðåìà, öå ñòîñó¹òüñÿ òåõíîëîãié òîíêèõ ïëi-
âîê, âèðîùóâàííÿ êðèñòàëiâ, ðiäêîôàçíî¨ åïiòàêñi¨ òà
áàãàòüîõ iíøèõ ñó÷àñíèõ òåõíîëîãié îáðîáêè ìàòåði-
àëiâ. Ñåðåä òàêèõ òåõíîëîãié íàéïåðñïåêòèâíiøèìè ¹
àäèòèâíi ìåòîäè îòðèìàííÿ ìàòåðiàëiâ ñïîñîáîì ëà-
çåðíîãî ñïiêàííÿ ìiêðî- àáî íàíîïîðîøêiâ. Ëàçåðíå
ñïiêàííÿ ñóïðîâîäæó¹òüñÿ ðîçïëàâëåííÿì ÷àñòèíîê â
îá'¹ìi àáî ïîâåðõíi ç ïîäàëüøîþ êðèñòàëiçàöi¹þ. Ó
öüîìó ðàçi âiäáóâà¹òüñÿ âçà¹ìîäiÿ ïîâåðõíåâèõ àòîì-
íèõ øàðiâ, ùî ïðèçâîäèòü äî ñïiêàííÿ ÷àñòèíîê. Òîìó
äóæå âàæëèâî ìàòè äîêëàäíó iíôîðìàöiþ ïðî ñòðó-
êòóðó òà âëàñòèâîñòi ïîâåðõíi ìàòåðiàëiâ ÿê ó òâåð-
äîìó, òàê i â ðiäêîìó ñòàíàõ.
Äëÿ äîñëiäæåííÿ ñòðóêòóðè ïîâåðõíåâèõ øàðiâ

ìàòåðiàëiâ íà ñüîãîäíi çàïðîïîíîâàíî âèêîðèñòîâó-
âàòè ÿê åêñïåðèìåíòàëüíi ìåòîäè, òàê i ìåòîäè
êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ [1�3]. Åêñïåðèìåíòàëü-
íi ìåòîäè äàþòü íàì ïðÿìó iíôîðìàöiþ ïðî ñòàòè-
÷íó àòîìíó ñòðóêòóðó ïîâåðõíi ìàòåðiàëiâ. Îäíàê âî-
íè íå ìîæóòü âiäïîâiñòè íà ïèòàííÿ ïðî êiíåòèêó
ïîâåðõíåâèõ àòîìiâ. Òîìó ðîçâ'ÿçàííÿ öi¹¨ ïðîáëå-
ìè ìîæå çäiéñíþâàòèñÿ ìåòîäàìè êîìï'þòåðíîãî ìî-
äåëþâàííÿ, çîêðåìà ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìi-
êè (ÌÄ), Ìîíòå-Êàðëî (ÌÊ) òà îáåðíåíèì ìåòîäîì
Ìîíòå-Êàðëî (ÎÌÊ).
ßê áóëî ïîêàçàíî â äåÿêèõ äîñëiäæåííÿõ, àòîìè íà

ïîâåðõíi ðîçïëàâiâ ìîæóòü óïîðÿäêîâóâàòèñÿ, ôîð-
ìóþ÷è ñòðóêòóðó, ïîäiáíó äî êðèñòàëi÷íî¨ [4�6]. Ií-
øi äîñëiäæåííÿ ÿê åêñïåðèìåíòàëüíi, òàê i òåîðåòè-
÷íi ñâiä÷àòü ïðî âïîðÿäêóâàííÿ àòîìiâ ðîçïëàâó íà
ìåæi ðiäêî¨ òà êðèñòàëi÷íî¨ ôàç [7�10]. Ó öèõ ïðà-
öÿõ àíàëiç ñòðóêòóðè íà ìåæi ðiäêà-êðèñòàëi÷íà ôà-
çè çäiéñíåíî ç âèêîðèñòàííÿì ïåðåâàæíî äâîâèìið-
íèõ ôóíêöié ðîçïîäiëó àòîìiâ òà ðîçïîäiëó ãóñòèíè â

ïåðïåíäèêóëÿðíîìó íàïðÿìêó äî ìåæi ðîçäiëó. Ïðî-
òå ìàéæå íå ïðîàíàëiçîâàíî õàðàêòåðó çìiíè iíøèõ
ñòðóêòóðíèõ ïàðàìåòðiâ (êîîðäèíàöiéíi ÷èñëà, âiëü-
íèé îá'¹ì òà ií.), ÿêi äàþòü ãëèáøó iíôîðìàöiþ ïðî
ñòðóêòóðó.
Çâàæàþ÷è íà öå, ó öié ïðàöi äîñëiäæåíî ñòðóêòóðó

ïîâåðõíåâèõ øàðiâ ìiäi, àëþìiíiþ òà êðåìíiþ çà äî-
ïîìîãîþ êëàñè÷íîãî ÌÄ-ìîäåëþâàííÿ òà ÎÌÊ. Âçà-
¹ìîäiþ ìiæ àòîìàìè âðàõîâóâàëè çà äîïîìîãîþ ïî-
òåíöiàëiâ EAM àáî MEAM. Ïàðíi êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨
áóëè âèêîðèñòàíi äëÿ àíàëiçó ñòðóêòóðè ïîâåðõíåâèõ
øàðiâ é àòîìíèõ øàðiâ â îá'¹ìi ìàòåðiàëó çàëåæíî âiä
âiäñòàíi äî ïîâåðõíi. Êðiì òîãî, äîñëiäæåíî ðîçïîäië
êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë i âiëüíîãî îá'¹ìó ïîâåðõíåâèõ
é îá'¹ìíèõ àòîìíèõ øàðiâ çà ðiçíèõ òåìïåðàòóð.

II. ÌÅÒÎÄÈÊÀ ÌÎÄÅËÞÂÀÍÍß

Ìîäåëþâàëè ñòðóêòóðó ìàòåðiàëiâ ìåòîäîì ìîëå-
êóëÿðíî¨ äèíàìiêè òà îáåðíåíèì ìåòîäîì Ìîíòå-
Êàðëî. Öi îáèäâà ìåòîäè çàñòîñîâóâàëè äëÿ ìîäåëþ-
âàííÿ îá'¹ìíî¨ ñòðóêòóðè ìàòåðiàëiâ, ùîá çàáåçïå÷è-
òè ÿêíàéêðàùó äîñòîâiðíiñòü ðåçóëüòàòiâ. Äëÿ ìîäå-
ëþâàííÿ ñòðóêòóðè îáåðíåíèì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî
âèêîðèñòàíî ÿê âëàñíi åêñïåðèìåíòàëüíi ñòðóêòóðíi
ôàêòîðè, òàê i îïóáëiêîâàíi â ëiòåðàòóði [11]. Ìîäå-
ëþâàëè ïðîöåñ ïîâåðõíåâîãî ïëàâëåííÿ ëèøå ìåòî-
äîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè.
Äëÿ ìîäåëþâàííÿ ñòðóêòóðè ìàòåðiàëiâ êëàñè÷íèì

ìåòîäîì ÌÄ âèêîðèñòîâóâàëè ïàêåò LAMMPS [12].
Ìîäåëþâàëè â êîìiðöi ó ôîðìi ïðÿìîêóòíîãî ïàðà-
ëåëåïiïåäà, ó ÿêó ïîìiñòèëè àòîìè, ùî çàïîâíþâàëè
êóá, ðîçìiðè ÿêîãî â íàïðÿìàõ x òà y çáiãàëèñÿ ç ðîç-
ìiðàìè êîìiðêè. Ó íàïðÿìêó îñi z ðîçìiðè ìîäåëüíî¨
êîìiðêè áóëè íàáàãàòî áiëüøèìè çà ðîçìið áëîêó ç
àòîìàìè, ùîá çàáåçïå÷èòè óìîâè äëÿ iñíóâàííÿ âiëü-
íî¨ ïîâåðõíi. Ñòðóêòóðó ïîâåðõíåâèõ øàðiâ àíàëiçó-
âàëè çàëåæíî âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi (z). Ïîòåíöiàëè
ìiæàòîìíî¨ âçà¹ìîäi¨ îáèðàëè òàê, ùîá âîíè ìàêñè-
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ìàëüíî äîñòîâiðíî îïèñóâàëè òåìïåðàòóðó ïëàâëåííÿ
òà îñíîâíi ôiçè÷íi âëàñòèâîñòi â ðiäêîìó ñòàíi [13].
Äëÿ àíàëiçó ñòðóêòóðè ïîâåðõíi ìàòåðiàëiâ òà àòîì-

íèõ øàðiâ ïiä ïîâåðõíåþ âèêîðèñòàëè äâîâèìiðíi ïàð-
íi êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨ (ÏÊÔ) [14], ðîçïîäiëè êîîðäè-
íàöiéíèõ ÷èñåë òà âiëüíîãî îá'¹ìó.
Äëÿ îá÷èñëåííÿ òðèâèìiðíèõ ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ

ôóíêöié ç ðåçóëüòàòiâ ìîäåëþâàííÿ âèêîðèñòàíî òà-
êèé âèðàç:

g3D(r) =
V hn

2πN2r2n∆r
,

äå V � îá'¹ì êîìiðêè ç àòîìàìè,N � êiëüêiñòü àòîìiâ
ó êîìiðöi, à hn � êiëüêiñòü àòîìíèõ ïàð, âiäñòàíü ìiæ
ÿêèìè ¹ â ìåæàõ (n− 1)∆r < rij < n∆r.
Ïîäiáíî äî öüîãî ìè îá÷èñëèëè äâîâèìiðíi ïàðíi

êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨, ÿêi äàþòü iíôîðìàöiþ ïðî ðîç-
ïîäië àòîìiâ íà ïëîùi A ìåæi ðîçäiëó ìiæ ôàçàìè àáî
íà âiëüíié ïîâåðõíi:

g2D(r) =
Ahn

πN2
mr2n∆r

,

äå Nm � êiëüêiñòü àòîìiâ ó m-ìó øàði, äëÿ ÿêèõ âè-
êîíóþòü îá÷èñëåííÿ.
Ðîçïîäië àòîìiâ óìîäåëüíié êîìiðöi âèêîðèñòàíî

òàêîæ äëÿ îá÷èñëåííÿ âiëüíîãî îá'¹ìó òà ôóíêöié
ðîçïîäiëó êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë. Äëÿ îá÷èñëåííÿ
âiëüíîãî îá'¹ìó âèêîðèñòîâóâàëè ìåòîä ãåîìåòðè÷íî¨

ïîðîìåòði¨, ÿêèé ïîëÿãàâ ó ðiâíîìiðíîìó çàïîâíåííi
òî÷êàìè íåçàéíÿòîãî àòîìàìè ïðîñòîðó. Çíàþ÷è êiëü-
êiñòü öèõ òî÷îê, ìîæíà îá÷èñëèòè âiëüíèé îá'¹ì. Äëÿ
ðîçðàõóíêó ôóíêöié ðîçïîäiëó êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë
îòðèìàëè çíà÷åííÿ êiëüêîñòi íàéáëèæ÷èõ ñóñiäiâ ïî-
áëèçó êîæíîãî àòîìà i, âèêîðèñòîâóþ÷è îòðèìàíèé
ìàñèâ çíà÷åíü êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë Zij , îá÷èñëþâà-
ëè ¨õíié ðîçïîäië âiäïîâiäíî äî:

P =
1

N

dN

dZ
.

III. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÈ ÒÀ �Õ ÀÍÀËIÇ

Çâàæàþ÷è íà òå, ùî îäíèìè ç íàéáiëüø âèêîðèñòî-
âóâàíèõ êîìïîíåíòiâ êîíñòðóêöiéíèõ ìàòåðiàëiâ, ÿêi
îòðèìóþòü ÿê êëàñè÷íèìè ìåòîäàìè, òàê i ìåòîäà-
ìè àäèòèâíèõ òåõíîëîãié, ¹ àëþìiíié, ìiäü òà êðåì-
íié, ñàìå âîíè áóëè îáðàíi äëÿ äîñëiäæåíü ó öié ïðà-
öi. Äëÿ îòðèìàííÿ ìàòåðiàëiâ ìåòîäîì àäèòèâíèõ òå-
õíîëîãié, à çîêðåìà ìåòîäîì ëàçåðíîãî ñïiêàííÿ, âà-
æëèâèìè ¹ ïðîöåñè ïîâåðõíåâîãî ïëàâëåííÿ ÷àñòèíîê
ìàòåðiàëó. Àëþìiíié òà ìiäü ó êðèñòàëi÷íîìó ñòàíi
ìàþòü ïîäiáíó êðèñòàëi÷íó ñòðóêòóðó, íàòîìiñòü äëÿ
êðåìíiþ õàðàêòåðíà ñòðóêòóðà òèïó àëìàçó. Çâàæà-
þ÷è íà öå, ¹ ñåíñ ïîðiâíÿòè ñòðóêòóðó ïîâåðõíåâèõ i
ãëèáøèõ øàðiâ öèõ ìàòåðiàëiâ äëÿ âñòàíîâëåííÿ çà-
ãàëüíèõ çàêîíîìiðíîñòåé åôåêòó ïîâåðõíåâîãî ïëàâ-
ëåííÿ.

à) á)

Ðèñ. 1. 2D ÏÊÔ äëÿ ïîâåðõíi ÷èñòîãî àëþìiíiþ (a), 3D ÏÊÔ äëÿ àòîìiâ, ðîçìiùåíèõ â îá'¹ìi àëþìiíiþ (á)

Fig. 1. 2D PCF for the surface of pure aluminum (a), 3D PCF for atoms located in the aluminum volume (b)

Äëÿ àíàëiçó ñòðóêòóðè ïîâåðõíi àëþìiíiþ òà éî-
ãî îá'¹ìó âèêîðèñòîâóâàëè äâîâèìiðíi òà òðèâèìiðíi
ïàðíi êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨. Óêàçàíi ôóíêöi¨ äëÿ àëþ-
ìiíiþ çà ðiçíèõ òåìïåðàòóð íàâåäåíî íà ðèñóíêàõ 1,
(à, á). Òóò, çà òåìïåðàòóð íèæ÷èõ âiä ïëàâëåííÿ ïðî-
ôiëü ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ ôóíêöié ìiñòèòü ìàêñèìó-
ìè, ÿêi õàðàêòåðíi äëÿ êðèñòàëi÷íîãî àëþìiíiþ. Öi
ìàêñèìóìè äîñòàòíüî øèðîêi, ùî ¹ íàñëiäêîì iíòåí-
ñèâíèõ òåïëîâèõ ðóõiâ àòîìiâ. Çà òåìïåðàòóðè 883 Ê
ÏÊÔ àëþìiíiþ ÿê íà ïîâåðõíi, òàê i â îá'¹ìi ìàþòü
ïðîôiëü, õàðàêòåðíèé äëÿ ðiäêîãî àëþìiíiþ.

Ïîðiâíÿííÿ äâîâèìiðíèõ ïîâåðõíåâèõ òà òðèâèìið-
íèõ îá'¹ìíèõ ÏÊÔ âêàçó¹ íà çáiã ïîëîæåíü îñíîâíèõ

ìàêñèìóìiâ, ùî ñâiä÷èòü ïðî áëèçüêi çíà÷åííÿ ìiæ-
àòîìíèõ âiäñòàíåé íà ïîâåðõíi òà â îá'¹ìi àëþìiíiþ.
Êiëüêiñíèé àíàëiç ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé äà¹ òàêi çíà-
÷åííÿ: åêñïåðèìåíòàëüíi äàíi � r1 = 2.82 �A; â îá'¹ìi
ìîäåëüíî¨ êîìiðêè � r1 = 2.80 �A; íà ïîâåðõíi �
r1 = 2.77 �A. Ìåíøi çíà÷åííÿ ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé íà
ïîâåðõíi ïîðiâíÿíî ç îá'¹ìîì óêàçóþòü íà óùiëüíåííÿ
àòîìíî¨ ñòðóêòóðè ðiäêîãî àëþìiíiþ íà ïîâåðõíi.

Êðiì àíàëiçó ïðîôiëþ ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ ôóí-
êöié òà îñíîâíèõ ñòðóêòóðíèõ ïàðàìåòðiâ, îòðèìà-
íèõ ç íèõ, ïðîöåñ ïëàâëåííÿ ìîæíà âèâ÷àòè, àíàëiçó-
þ÷è ðîçïîäië êîîðäèíàöiéíèõ áàãàòîãðàííèêiâ ó ìî-
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äåëüíié êîìiðöi. ßê ïðèêëàä, íà ðèñóíêó 2 íàâåäåíî
êîìiðêó ç àòîìàìè àëþìiíiþ çà òåìïåðàòóðè 783 Ê.
ßê áà÷èìî, ëèøå ïîâåðõíåâèé øàð àòîìiâ òîâùèíîþ
îäèí-äâà àòîìè ìà¹ ñòðóêòóðó, ùî íå õàðàêòåðíà æî-
äíîìó òèïó êðèñòàëi÷íèõ ñòðóêòóð. Àòîìè, ÿêi ìiñòÿ-
òüñÿ âñåðåäèíi êîìiðêè, ôîðìóþòü ÃÖÊ- ðàòêó. Ñâî-
¹þ ÷åðãîþ, ïîâåðõíåâi àòîìè íå ôîðìóþòü óïîðÿäêî-
âàíèõ ñòðóêòóðíèõ îäèíèöü, i çà ñâî¹þ ñòðóêòóðîþ
ïîâåðõíÿ àëþìiíiþ çà öi¹¨ òåìïåðàòóðè íàãàäó¹ ñòðó-
êòóðó ðîçïëàâó, ùî óçãîäæó¹òüñÿ ç àíàëiçîì ïîâåðõ-
íåâèõ ÏÊÔ.

Ðèñ. 2. Ðîçïîäië àòîìiâ àëþìiíiþ â ìîäåëüíié êîìiðöi çà
òåìïåðàòóðè 783 Ê

Fig. 2. Distribution of aluminum atoms in a model cell at the
temperature of 783 K

Îñíîâíèì äæåðåëîì iíôîðìàöi¨ äëÿ àíàëiçó ïî-
âåðõíåâî¨ ñòðóêòóðè ìiäi áóëè äâîâèìiðíi ïàðíi êîðå-
ëÿöiéíi ôóíêöi¨, ðîçðàõîâàíi äëÿ àòîìíèõ øàðiâ, ðîç-
òàøîâàíèõ íà ðiçíié âiäñòàíi âiä ïîâåðõíi. ßê áà÷è-
ìî, äëÿ âåðõíüîãî (ïåðøîãî) øàðó àòîìiâ ìiäi ñëiäè

êðèñòàëi÷íî¨ ñòðóêòóðè ïðîñòåæóþòüñÿ ëèøå çà òåì-
ïåðàòóðè 773 Ê (ðèñ. 3,à), òîäi ÿê äëÿ äðóãîãî øàðó
êðèñòàëi÷íà ñòðóêòóðà íàÿâíà i çà òåìïåðàòóðè 908Ê
(ðèñ. 3, á). Çàçíà÷åíà îñîáëèâiñòü óêàçó¹ íà ïîâåðõíå-
âå ðîçóïîðÿäêóâàííÿ àòîìiâ ìiäi çà òåìïåðàòóð, íàáà-
ãàòî íèæ÷èõ âiä òî÷êè ïëàâëåííÿ ìiäi çà ðiâíîâàæíèõ
óìîâ, ùî ìîæíà ïîÿñíèòè ïîâåðõíåâèì ïëàâëåííÿì
ìiäi ÷åðåç âiäìiííîñòi åíåð åòè÷íîãî ñòàíó ïîâåðõíå-
âèõ àòîìiâ òà àòîìiâ â îá'¹ìi ðå÷îâèíè. Ïîðiâíÿííÿ
ïîëîæåíü ïåðøèõ ìàêñèìóìiâ ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ
ôóíêöié, ðîçðàõîâàíèõ äëÿ àòîìíèõ øàðiâ íà ðiçíié
âiäñòàíi âiä ïîâåðõíi, óêàçó¹ íà çìåíøåííÿ íàéáiëüø
iìîâiðíèõ ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé ïîðiâíÿíî ç òðèâè-
ìiðíèì âèïàäêîì. Òàêå ¨õí¹ çìåíøåííÿ çàëåæíî âiä
âiäñòàíi äî ïîâåðõíi (ðèñ. 4,à) ïîâ'ÿçàíå ç óïîðÿäêó-
âàííÿì àòîìiâ íà ïîâåðõíi â ìåæàõ áëèæíüîãî îòî÷å-
ííÿ. Ç iíøîãî áîêó, ðàäióñ ìåæi ïåðøî¨ êîîðäèíàöié-
íî¨ ñôåðè ìàéæå íå çìiíþ¹òüñÿ àáî íåçíà÷íî çðîñòà¹
(ðèñ. 4,á). Òàêà ïîâåäiíêà îñíîâíèõ ñòðóêòóðíèõ ïà-
ðàìåòðiâ âïëèâà¹ íà çìiíè âiëüíîãî îá'¹ìó.
Êîîðäèíàöiéíi ÷èñëà ÿê äëÿ êðèñòàëiâ, òàê i äëÿ ði-

äèí äàþòü âàæëèâó iíôîðìàöiþ ïðî ñòðóêòóðó. Êiëü-
êiñòü àòîìiâ, ÿêi ïðèïàäàþòü íà ïåðøó êîîðäèíàöié-
íó ñôåðó, ñâiä÷èòü ïðî ñòóïiíü óïîðÿäêóâàííÿ àòî-
ìiâ, à òàêîæ ïðî ùiëüíiñòü àòîìíîãî âïîðÿäêóâàííÿ.
Ðîçïîäiëè êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë çà ðiçíèõ òåìïåðà-
òóð çàëåæíî âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi (ðèñ. 5) ñâiä-
÷àòü ïðî ñóòò¹âó ¨õíþ çàëåæíiñòü âiä ãëèáèíè ðîç-
òàøóâàííÿ øàðó àòîìiâ. ßê áà÷èìî, çà òåìïåðàòóðè
908 Ê íàéáiëüø iìîâiðíi çíà÷åííÿ êîîðäèíàöiéíèõ ÷è-
ñåë ïåðøîãî øàðó àòîìiâ ìiñòÿòüñÿ ïîáëèçó çíà÷åííÿ
ñiì, òîäi ÿê äëÿ íàñòóïíèõ àòîìíèõ øàðiâ öå çíà÷åííÿ
íàáóâà¹ âåëè÷èíè âiñiì. Îñòàííi çíà÷åííÿ êîîðäèíà-
öiéíèõ ÷èñåë âêàçóþòü íà ôîðìóâàííÿ ñòðóêòóðè ç
ðîçìiùåííÿì àòîìiâ ó êóái÷íié îá'¹ìíî-öåíòðîâàíié
 ðàòöi. Ïîäiáíèé ðîçïîäië êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë ïðè-
òàìàííèé òàêîæ äëÿ òåìïåðàòóðè 773 Ê.

à) á)

Ðèñ. 3. Ïàðíi êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨ ìiäi äëÿ ïåðøîãî (à) òà äðóãîãî (á) øàðiâ àòîìiâ çà ðiçíèõ òåìïåðàòóð

Fig. 3. Pair correlation functions of copper for the �rst (a) and second (b) layer of atoms at di�erent temperatures

Çà âèùèõ òåìïåðàòóð ìàêñèìóì êðèâî¨ ðîçïîäiëó
êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë ïðèïàäà¹ íà çíà÷åííÿ, áëèçüêå
äî ñåìè, õî÷à äëÿ äðóãîãî øàðó àòîìiâ äëÿ âñiõ òåì-
ïåðàòóð, âèùèõ âiä 908 Ê, ìàêñèìóì ðîçïîäiëó ðîç-
äiëÿ¹òüñÿ íà äâà ïiäìàêñèìóìè ç ïîëîæåííÿìè øiñòü

òà âiñiì, ùî õàðàêòåðíå äëÿ êðèñòàëi÷íèõ ñòðóêòóð ç
êóái÷íîþ ïðèìiòèâíîþ òà îá'¹ìíî-öåíòðîâàíîþ  ðàò-
êàìè. Ïîòðiáíî çàçíà÷èòè, ùî â êðèñòàëi÷íîìó ñòàíi
äëÿ ìiäi õàðàêòåðíå êîîðäèíàöiéíå ÷èñëî 12, à â ðiä-
êîìó ñòàíi � 11.3.
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à) á)

Ðèñ. 4. Çàëåæíiñòü íàéáiëüø iìîâiðíèõ ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé (à) òà ìåæi ïåðøî¨ êîîðäèíàöiéíî¨ ñôåðè (á) âiä ãëèáèíè
ðîçìiùåííÿ àòîìíîãî øàðó ìiäi äëÿ ðiçíèõ òåìïåðàòóð

Fig. 4. Dependence of the most probable interatomic distances (a) and the boundary of the �rst coordination sphere (b) on
the depth of the copper atomic layer for di�erent temperatures

à) á)

Ðèñ. 5. Ðîçïîäië êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë ó øàðàõ ìiäi òîâùèíîþ 2 �A äëÿ òåìïåðàòóð 908 Ê (à) òà 1358 Ê (á) çàëåæíî âiä
âiäñòàíi äî ïîâåðõíi (äå öèôðîþ 1 ïîçíà÷åíî ïîâåðõíåâèé øàð, à 5 � íàéãëèáøèé øàð)

Fig. 5. Distribution of coordination numbers in copper layers with a thickness of 2 �A for temperatures 908 K (a) and 1358 K
(b) depending on the distance to the surface (where the number 1 is the surface layer, and 5 is the deepest layer)

Ðèñ. 6. Çàëåæíiñòü âåëè÷èíè âiäíîñíîãî âiëüíîãî îá'¹ìó äëÿ ìiäi âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi äëÿ ðiçíèõ òåìïåðàòóð

Fig. 6. Dependence of the value of the relative free volume for copper on the distance to the surface for di�erent temperatures

Îäíi¹þ ç âàæëèâèõ õàðàêòåðèñòèê àòîìíîãî âïî-
ðÿäêóâàííÿ íåâïîðÿäêîâàíèõ ñèñòåì ¹ âiëüíèé îá'¹ì
òà éîãî çàëåæíiñòü âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi ìàòåðiàëó.
ßê áà÷èìî ç ðèñóíêà 6, çàãàëüíîþ ðèñîþ öi¹¨ çàëå-
æíîñòi ¹ äîñèòü âåëèêi çíà÷åííÿ âiëüíîãî îá'¹ìó â ïî-
âåðõíåâèõ øàðàõ ìiäi òà éîãî çìåíøåííÿ â íàïðÿìêó
äî öåíòðó ìîäåëüíî¨ êîìiðêè. Íà âåëèêèõ âiäñòàíÿõ

âiä ïîâåðõíi çíà÷åííÿ âiëüíîãî îá'¹ìó ñóìiðíå ç âiäïî-
âiäíîþ âåëè÷èíîþ äëÿ êðèñòàëi÷íî¨ ìiäi. Òàêi âåëèêi
çíà÷åííÿ âiëüíîãî îá'¹ìó íà ïîâåðõíi ìiäi ñïðèÿþòü
iíòåíñèôiêàöi¨ ïîâåðõíåâî¨ äèôóçi¨, ùî ñòà¹ âàæëè-
âiøèì äëÿ äâîêîìïîíåíòíèõ òà áàãàòîêîìïîíåíòíèõ
ñèñòåì.
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Ðèñ. 7. Äâîâèìiðíi ðàäiàëüíi ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó àòîìiâ ðiäêîãî êðåìíiþ çà òåìïåðàòóðè 1673 Ê äëÿ ï'ÿòè øàðiâ íà ðiçíié
âiäñòàíi äî ïîâåðõíi

Fig. 7. Two-dimensional radial distribution functions of liquid silicon at the temperature of 1673 K for �ve layers at di�erent
distances from the surface

à) á)

Ðèñ. 8. Çàëåæíiñòü íàéáiëüø iìîâiðíèõ ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé (à) òà ìåæi ïåðøî¨ êîîðäèíàöiéíî¨ ñôåðè (á) âiä ãëèáèíè
àòîìíîãî øàðó äëÿ ðiçíèõ òåìïåðàòóð

Fig. 8. Dependence of the most probable interatomic distances (a) and the boundary of the �rst coordination sphere (b) on
the depth of the atomic layer for di�erent temperatures

Ïîäiáíi ðåçóëüòàòè áóëî îòðèìàíî é äëÿ êðåìíiþ.
Íà ðèñóíêó 7 íàâåäåíî äâîâèìiðíi ïàðíi êîðåëÿöié-
íi ôóíêöi¨ êðåìíiþ ïîáëèçó âiëüíî¨ ïîâåðõíi. ßê áà-
÷èìî, ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó çà ñâî¨ì ïðîôiëåì ñâiä÷àòü
ïðî âïîðÿäêóâàííÿ àòîìiâ, ÿêå ïîäiáíå äî êðèñòàëi-
÷íîãî ñòàíó, õî÷à âiäñòàíi ìiæ àòîìàìè â êîîðäèíà-
öiéíèõ ñôåðàõ êðåìíiþ, îòðèìàíi âíàñëiäîê ìîäåëþ-
âàííÿ, ¹ áiëüøèìè ïîðiâíÿíî ç âiäñòàíÿìè â êðèñòàëi-
÷íîìó ñòàíi. Ïðî öå äîáðå ñâiä÷èòü çáiã îñíîâíèõ ìà-
êñèìóìiâ ôóíêöié àòîìíîãî ðîçïîäiëó ç ïîëîæåííÿì
êîîðäèíàöiéíèõ ñôåð êðèñòàëi÷íîãî êðåìíiþ. Óêàçà-
íà îñîáëèâiñòü çóìîâëåíà ïîâåðõíåâèì óïîðÿäêóâàí-
íÿì àòîìiâ òà ôîðìóâàííÿì øàðó òîâùèíîþ äåêiëüêà
àòîìíèõ øàðiâ, ñòðóêòóðà ÿêîãî ¹ áëèçüêîþ äî ñòðó-
êòóðè êðåìíiþ â êðèñòàëi÷íîìó ñòàíi.

Îêðåìî ìè ïðîàíàëiçóâàëè òðàíñôîðìàöiþ ñòðó-
êòóðè êðåìíiþ â îá'¹ìi ìîäåëüîâàíî¨ êîìiðêè òà íà

ïîâåðõíi çàëåæíî âiä òåìïåðàòóðè. Äëÿ öüîãî ðîçðà-
õóâàëè ïîâåðõíåâi òà îá'¹ìíi ïàðíi êîðåëÿöiéíi ôóí-
êöi¨ äëÿ ðiçíèõ òåìïåðàòóð. Äëÿ øàðó ïîâåðõíåâèõ
àòîìiâ ñïîñòåðiãà¹òüñÿ âïîðÿäêóâàííÿ äî òåìïåðàòó-
ðè 1673Ê. Çà âèùèõ òåìïåðàòóð àòîìíîãî âïîðÿäêó-
âàííÿ, ïîäiáíîãî äî êðèñòàëi÷íîãî ñòàíó, íà ïîâåðõíi
ðiäêîãî êðåìíiþ íå ñïîñòåðiãà¹òüñÿ.

Âàæëèâó iíôîðìàöiþ ïðî ñòðóêòóðó ïîâåðõíåâèõ
øàðiâ êðåìíiþ çà ðiçíèõ òåìïåðàòóð äà¹ àíàëiç íàé-
áiëüø iìîâiðíèõ ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé (ðèñ. 8, à) òà
ìåæi ïåðøî¨ êîîðäèíàöiéíî¨ ñôåðè (ðèñ. 8, á), ÿêó âè-
çíà÷àëè çà ïîëîæåííÿì ìiíiìóìó çà ïåðøèì ìàêñè-
ìóìîì ôóíêöi¨ ðàäiàëüíîãî ðîçïîäiëó. Ñòðèáîê íàé-
áiëüø iìîâiðíèõ ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé óêàçó¹ íà òåì-
ïåðàòóðó ïëàâëåííÿ, ùî âèÿâëÿ¹òüñÿ íå òiëüêè äëÿ
ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé, ÿêi ìiñòÿòüñÿ â îá'¹ìi, àëå é
äëÿ ïîâåðõíåâèõ àòîìiâ. Öiêàâîþ ¹ ïîâåäiíêà ìiæà-
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òîìíèõ âiäñòàíåé òà ìåæi ïåðøî¨ êîîðäèíàöiéíî¨ ñôå-
ðè çàëåæíî âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi. Çîêðåìà, çi çáiëü-
øåííÿì âiäñòàíi äî ïîâåðõíi íàéáiëüø iìîâiðíi ìiæà-
òîìíi âiäñòàíi çìåíøóþòüñÿ, à ìåæà ïåðøî¨ êîîðäè-
íàöiéíî¨ ñôåðè çìiùó¹òüñÿ â äiëÿíêó áiëüøèõ âiäñòà-

íåé. Ïðîòå ïîâíèé àíàëiç öèõ çàëåæíîñòåé ìîæëèâèé
ëèøå çà íàÿâíîñòi iíôîðìàöi¨ ïðî êîîðäèíàöiéíi ÷è-
ñëà çàëåæíî âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi. Çâàæàþ÷è íà
öå, ìè îá÷èñëèëè êîîðäèíàöiéíi ÷èñëà òà ïîáóäóâàëè
¨õíié ðîçïîäië (ðèñ. 9).

à) á)

Ðèñ. 9. Ðîçïîäiëè êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë äëÿ ðiçíèõ àòîìíèõ øàðiâ êðåìíiþ òîâùèíîþ 2�A çà òåìïåðàòóð 1223 Ê (à) òà
1773Ê (á) (äå öèôðîþ 1 ïîçíà÷åíî ïîâåðõíåâèé øàð, à 5 � íàéãëèáøèé øàð)

Fig. 9. Distributions of coordination numbers for di�erent atomic layers of silicon with a thickness of 2�Afor temperatures of
1223 K (a) and 1773 K (b)(where the number 1 is the surface layer, and 5 is the deepest layer)

Ïåðøå, ùî âèïëèâà¹ ç öèõ ðîçïîäiëiâ, ¹ òå, ùî íàé-
áiëüø iìîâiðíi êîîðäèíàöiéíi ÷èñëà ñòàíîâëÿòü äâà-
òðè äî òåìïåðàòóðè ïëàâëåííÿ òà ÷îòèðè � äëÿ âèùèõ
òåìïåðàòóð. Êðiì òîãî, ñïîñòåðiãàþòüñÿ ëèøå íåâåëè-
êi çìiíè â ðîçïîäiëàõ äëÿ ðiçíèõ àòîìíèõ øàðiâ. Òàêi
çàëåæíîñòi êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë âiä âiäñòàíi äî ïî-
âåðõíi ðàçîì ç àíàëiçîì ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé óêà-
çóþòü íà çìåíøåííÿ ñòóïåíÿ âïîðÿäêóâàííÿ àòîìiâ ç
âiääàëåííÿì âiä ïîâåðõíi êðåìíiþ.

ÂÈÑÍÎÂÊÈ

Âèâ÷åíî ñòðóêòóðó ïîâåðõíåâèõ øàðiâ i ìåæi ìiæ
ðiäêîþ òà êðèñòàëi÷íîþ ôàçàìè äëÿ àëþìiíiþ, ìiäi
òà êðåìíiþ çà òåìïåðàòóð ïîáëèçó òî÷êè ïëàâëåííÿ.
Óíàñëiäîê äîñëiäæåíü óñòàíîâëåíî, ùî ñïiëüíîþ ðè-
ñîþ äëÿ ðîçãëÿíóòèõ ìàòåðiàëiâ ¹ íàÿâíiñòü ïîâåðõíå-
âîãî ïëàâëåííÿ íà ïî÷àòêó ôàçîâîãî ïåðåòâîðåííÿ â
ìåæàõ 34 àòîìíèõ øàðiâ. Çîêðåìà, ÿê ïîêàçó¹ àíàëiç
àòîìíî¨ êîíôi óðàöi¨, äëÿ àëþìiíiþ çà òåìïåðàòóð,

áëèçüêèõ äî òåìïåðàòóðè ïëàâëåííÿ, ëèøå ïîâåðõíå-
âi àòîìè ôîðìóþòü êîíôi óðàöiþ, õàðàêòåðíó äëÿ ði-
äèí, õî÷à áëèçüêî 80% àòîìiâ ôîðìóþòü ñòðóêòóðó ç
ÃÖÊ-ñòðóêòóðîþ.
Ïîêàçàíî, ùî ïiä ÷àñ ïîâåðõíåâîãî ïëàâëåííÿ ìi-

äi ïîâåðõíåâi àòîìè ôîðìóþòü ñòðóêòóðíi îäèíèöi ç
êîîðäèíàöiéíèìè ÷èñëàìè øiñòü òà âiñiì, ÿêi õàðà-
êòåðíi äëÿ êðèñòàëi÷íèõ ñòðóêòóð ç êóái÷íîþ ïðè-
ìiòèâíîþ òà îá'¹ìíî-öåíòðîâàíèìè  ðàòêàìè. Äîñëi-
äæåííÿ âiëüíîãî îá'¹ìó ïîâåðõíåâèõ øàðiâ ìiäi ïiä
÷àñ íàãðiâàííÿ çàñâiä÷èëè äîñèòü âåëèêi éîãî çíà÷å-
ííÿ, ùî, î÷åâèäíî, ñïðèÿ¹ iíòåíñèôiêàöi¨ ïîâåðõíåâî¨
äèôóçi¨ i ñòà¹ âàæëèâiøèì äëÿ äâîêîìïîíåíòíèõ òà
áàãàòîêîìïîíåíòíèõ ñèñòåì.
Àíàëiç ïîâåäiíêè êîîðäèíàöiéíèõ ÷èñåë êðåìíiþ

çàëåæíî âiä âiäñòàíi äî ïîâåðõíi ðàçîì ç àíàëiçîì
ìiæàòîìíèõ âiäñòàíåé óêàçó¹ íà çìåíøåííÿ ñòóïåíÿ
âïîðÿäêóâàííÿ àòîìiâ ç âiääàëåííÿì âiä ïîâåðõíi.

Ðîáîòó âèêîíàíî çà ïiäòðèìêè Íàöiîíàëüíîãî ôîí-
äó äîñëiäæåíü Óêðà¨íè (ïðî¹êò 2022.01/0171).
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SIMULATIONS OF THE SURFACE STRUCTURE OF MATERIALS AT THE BOUNDARY
OF TWO PHASES

I. Shtablavyi, V. Plechystyy, N. Popilovskyi, Yu. Kulyk, N. Sembratovych, S. Mudry
Ivan Franko National University of Lviv,

8, Kyrylo & Mephodiy St., Lviv, UA�79005, Ukraine

The atomic structure at the boundary of two phases (liquid-gas, liquid-crystal) is an important factor
that a�ects the course of physical processes associated with the sintering of powder materials by both
classical methods and the use of additive technologies. In this regard, the atomic structure of surface thin
layers at the liquid-gas and liquid-crystal interfaces for densely packed metals (Al, Cu) and silicon, which
are usually the main components of light structural materials, is studied in this work. The computer
simulation method was used to obtain the atomic con�gurations of the studied materials. Structure
analysis was carried out using two-dimensional and three-dimensional pair correlation functions, as well
as distributions of coordination numbers and relative free volume. As a result of the work, the main
regularities of the formation of the surface atomic structure of materials depending on the temperature
around the melting point were established. In particular, it is shown that for the case of all studied
materials, the melting process begins within three or four surface atomic layers. Studies of the free volume
of the surface of materials depending on the distance to the interface indicate a signi�cant amount of it at
the liquid-gas interface. This feature obviously contributes to the intensi�cation of surface di�usion, which
becomes more important in the case of two-component and multi-component systems. The temperature
dependence of the coordination numbers depending on the distance to the surface, as well as the analysis
of interatomic distances, indicate a decrease in the degree of ordering of atoms with distance from the
silicon surface.

Key words: additive technologies, surface melting, short-range order structure, pair correlation func-
tions.
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