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A B O U T TH E R M A L  STA B ILITY  O F  a-C :H <A g> T H IN  FILM S

■ M ikhailova, O.Y. P rikhodko, E.S. M uham etkarim ov , K . D authan , N .K. M anabaev , S.Y.
M aksim ova, K.A. T auasarov

N ational Nanotechnological Laboratory o f  Open Type, al-Farabi Kazakh National University,
Almaty, Kazakhstan

no annealing

a)

Figure 1 - Raman spectra of the a- 
C: H <Ag> films as-grown(a) 

annealed at 350 °C and(b)

Amorphous carbon films containing silver nanoparticles 
.-_:H<Ag>) are interesting because o f  the plasmon 

e c o a n c e  in the visible region o f  the spectrum caused by the 
jr^:rption o f  electromagnetic waves o f  free electrons in the 
a r i i  nanoparticles [1].

We present the studyresults o f  the effect o f  annealing 
• \:e structure and optical properties o f  a-C:H<Ag> films.

Tie a-C:H<Ag>films were obtained by ion-plasma DC 
-_-petronco-sputtering with thesilver and graphite combined 
_ ret in the gas mixture atmosphere o f  a (96% Ar + 4%  CH4) 
i  a pressure ~ 1 Pa and a deposition temperature 100°C. Film 
tc k n e s s  was determined by scanning the structure with ac- 
5 i-C:H<Ag>cleavage, and ranged from 50 to 100 nm, silver 
a: -jcentration in films ~  1 at. %. Composition and surface 
-  rphology o f  the films was monitored by SEM Quanta3D 
3XH with energy-dispersive analysis (EDS). Films structure 
« a s  investigated by means o f  ТЕМ JEOL JEM 2100 and 
^лпап spectrometer Ntegra Therma using laser radiation 

b -rh  X = 473 nm.Optical properties were investigated using a 
lectrophotom eter Shimadzu UV 2000. Annealing was 
performed in argon to 350 °C during 30 minutes.

From the analysis o f  the energy-dispersive spectra and 
*-C:H<Ag> films it was found that they contain only carbon 
я-d silver, they are continuous and don’t contain micron-size 
i i^ c ts  and their thickness are unchanged.Figure 1 shows the 
l im a n  spectra o f  a-C:H<Ag> films before and after 
н-jealing. The Raman spectrum o f  a-C:H<Ag> films before 
jm ealing shows that the spectra o f  a-C:H have the form 
d'^racteristic o f  the diamond-like carbon.

Annealing leads to a slight shift o f  G peak to lower 
siergies without change in its intensity. D peak intensity 
increases, it is slightly shifted in the high-energy region, and a 
Moulder appears. Such transformation o f  the Raman 
-r^ctrum indicates an increase in the proportion o f  sp2 
isbridized bonds in a-C:H <Ag> films structure i.e. there 
seoingthegraphitizationofthefilmsstructure. Figure 2 shows
:e optical density D spectra o f  the films. Study o f  the absorbance spectra showed that the as grown 

5 ms have a pronounced plasmon resonance peakin the 447 nm range. After annealing, the peak 
-ecomes less pronounced and its half-width increases. Calculation o f  the average size o f  particles 

the Mie theory showed that their average size was ~  2.8 nm and almost unchanged after 
innealing.

Estimation o f  the distribution o f  nanoparticles by size in a-C:H<Ag> films also were 
rrocessed byanalysis o f  ТЕМ image using ImageJ program. Average size o f  nanoparticles is ~2 nm,
• hich is in good agreement with the calculations o f the M ie theory.

Figure 2 - Optical density Dof the 
a-C: H <Ag> films as-grown (a) 

and annealed at 350 °C (b)
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Obtained nanostructured a-C:H<Ag> films are promising for use in a wide area, fro 
optical switch to anti-bacterial coatings.

* This work was carried out on No-4608/GF4 grant o f Committee o f  Science o f  ESM RK.
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Известно, что водород является сопутствующей примесью при изго 
полупроводниковых изделий, наличие которого приводит к образованию в 
полупроводника точечных дефектов [1], которые существенным образом могут пов. 
свойства базового материала. При этом, избыток кинетической энергии атомов вод 
время технологического процесса увеличивает вероятность его миграции в 
формирующих наноструктур гидрогенизируемого кремния. С другой стороны, в 
легированном фосфором при создании р-п структур следует учитывать взаимс 
примесей с водородом, последние могут существенно повлиять на электрофиз 
фотоэлектрические и рекомбинационные параметры создаваемых приборов. Г : 
изучение процессов взаимодействия водорода с примесями и дефектами в формиру 
наноструктурах является весьма важной проблемой физики и химии низкора 
систем. В данной работе рассмотрена компьютерная модель влияния б  : 

проникающего в объем кластера кремния при гидрогенизации.
В литературе имеются некоторые экспериментальные [2] и теоретические д 

образованию [3] модели дефектных центров и теоретических комплексов с > 
водорода в формирующихся низкоразмерных наноструктурах.

Основная цель данной работа направлена на рассмотрение компьютерно!: 
кластеров Si2sPH36 и проведение расчетов по оптимизации структур и энерг 
параметров, формирующих наноструктуры примесного атома фосфора иводоро,:: 
(п=1ч5) в гидрогенизированном кремнии в рамках комплексного метода 
(OptimizationRationalizedCalculationsApproximationsby«6m/7/'omethods) [4], в приб. 
локальной плотности электронных состояний DFT с базисами B3LYP.

Расчеты проводились с учетом того, что кластер имеет три координационнк-. 
достаточные для правильного моделирования динамики изменения основных п а ' 
при расположении атома примеси внутри кластера вблизи геометрического ц 
качестве объекта исследования выбран кластер кремния, центрированный на атоме ■ 
и содержащий 28 атомов кремния, с гидрогенизированной поверхностью. Кластер с 
центрального атома фосфора и двух координационных сфер кремния и оболочки »п 
водорода.
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