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원자 흡착에 대한 표면의O Si(111)In-4 1☓
제일원리 계산 연구
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준 일차원 구조의 사슬이 형성된 표면에 등의 원자 흡착으로 유도된In Si(111) O, H, Pb
점 결함에 관한 실험 및 이론 연구가 최근 활발히 이루어지고 있다 특히 원자 흡착의[1,2]. O
경우 제일원리 계산을 통하여 사슬 위의 자리가 가장potential energy surface (PES) In 3-fold
안정적인 흡착 위치로 제안되었으나 이 자리에 대한[1], scanning tunnelling microscopy (STM)

결과는 실험을 통하여 밝혀진 와 불일치하였다simulation STM image .
이 연구에서는 보다 체계적으로 흡착 기구를 탐구하기 위하여 표면 뿐 아니라 표면 내부,

첫 번째 원자 층과 표면 원자 층의 사이까지 조사 범위를 확장하여 의Si In Si(111)In-4 1☓
원자 흡착에 대한 를 을 이용하여 계산하였다 그로부터 기존에 제시되O PES (4 5) supercell .☓

었던 사슬 위의 자리가 아닌 표면의 밑에 가장 안정적인 흡착In 3-fold 3-fold coordinated In
자리가 존재하는 것을 확인하였다 이 때. In3 구조의 결합이 안정적으로 형성되는 것을-O-Si
밝혔다 원자와 원자 사이의 결합 거리는 이고 세 개의 원자 중 두 개와의. O Si 1.68 Å , In
결합 거리는 나머지 한 개와의 결합 거리는 이다 원자 주변에서 원자들의2.62 Å, 2.31 Å . O In
뚜렷한 위치 이동이 발견된 반면 결합에 참여하는 원자의 위치 이동은 작았다 이 새로운, Si .
구조에 대한 은 높은 빈도로 발견되는 실험 의 와 잘 일치한다STM image simulation image registry .
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