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Bonding length change of N2 molecule in

Ge(100) by using the first-principle calculation
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족 기반 비휘발성 메모리 소자 개발에 있어 나노결정립 은 매우 유용한 특성을 가지고4 Ge
있어 최근 집중적으로 연구되고 있다 그러나 제작 방법에 있어 아직까지 정형화 되어 있는.
연구가 부족하고 그 특성이 불순물 및 기타 다른 요소들에 의하여 크게 좌우되는 문제점을
가지고 있다 본 연구에서는 초고진공상에서 이온화가스방법을 이용하여 순수한 에. Ge(100)
N2 이온 가스를 주입하고 약 에서 분간 후열처리를 하면 표면에 반구형의 질화물600 1 Ge℃
을 보호막으로 하는 나노결정립 이 형성되는 실험 결과에 주목하였다 일반적으로 알져진Ge .
결과에서 N2 의 해리는 약 에서 일어나는 데 내부에 존재하는N+N 1200 , Ge(100) N→ ℃ 2 분자
는 실험에서 약 이하에서 해리되는 현상을 보이고 있다 결국 이러한 현상은 초고진공600 .℃
상에서의 N2 분자와 물질 내의Ge(100) N2 분자의 전자구조가 확연히 달라지는 이유에 기인되
는 것으로 파악할 수 있다 이에 본 연구에서는 제일원리계산법을 통해 초고진공상에 존재하.
는 N2 분자의 결합길이와 내에 존재하는Ge(100) N2 분자의 결합길이를 계산하여 도출하고
이에 따른 전체에너지 차이를 계산하였다 이를 통해 로 들어간. Ge(100) N2 분자의 경우 주변,
의 원자들에 영향을 받아 결합길이가 짧아지면서 전체에너지의 값 또한 약 정도의Ge 2 eV
큰 차이를 보임을 확인하였다 이는. N2 분자 해리의 온도가 줄어드는 것을 자연스럽게 설명한
다고 사료된다 이에 본 발표에서는 이러한 연구결과를 자세히 살펴볼 계획이다. .




