
Si 박막해석을 위한 Surface Relaxation Model

A Surface Relaxation Model for Si thin film
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요 약

표면의 물성은 표면효과를 고려한 나노 스케일의 구조물의 기계적 거동 해석에 있어서 필수적인 요소이

다. 이러한 해석을 위한 방법론 중 surface relaxation model을 이용하여 박막의 표면 물성을 계산하는 방

법은 이미 FCC 모델에서는 검증된 바 있으나, 동일한 방법론을 diamond 구조를 가지는 실리콘에 일괄적

으로 적용할 수는 없다. 이는 FCC 구조를 갖는 금속과는 달리 실리콘이 공유결합 물질이라는 점과, 박막 

표면에서 다양한 surface reconstruction이 가능하다는 점, 그리고 실리콘의 diamond lattice가 FCC lattice

에 비해 추가적인 자유도가 존재한다는 점으로부터 기인한다. 본 논문에서는 이와 같은 조건을 고려하여 

Si 박막의 표면 물성을 해석하기 위한 surface relaxation 모델을 제시한다. 

keywords : Surface relaxation model, Silicon, Surface reconstruction, surface stress, surface energy, 

surface modulus

1. 서 론

 

 표면과 부피의 비가 무시할 수 없을 정도로 크기 때문에 발생하는 표면효과에 대한 연구는 일찍이 많이 

연구되어진 바 있으나, 나노 공학의 발전과 함께 다양한 나노스케일의 구조물이 등장함에 따라 다시 재조명 

되고 있다. 특히 나노 박막과 같이 표면효과가 두드러지는 경우, 표면효과에 대한 분석은 기계적 거동을 해

석하는 데에 있어 중요한 단계를 차지한다. 그러나 이러한 표면물성을 구하는 명확한 해법은 아직 나와 있지 

않으며, 이에 따라 고전적인 분자동역학이나, 제일원리 계산과 같은 전산모사 방식이 대안으로 제시되어 왔

다. 그러나 이러한 방법은 계산이 복잡하고 계산 자원을 많이 소모할 뿐만 아니라, 계산하고자 하는 구조물

의 스케일이 변할 때마다 매번 시뮬레이션을 해주어야 하는 불편함이 존재한다. 

이러한 불편함을 해결하기 위해 매크로 스케일의 연속체역학으로부터 표면의 물성을 계산하는 방법이 다

각도로 제시되었다. Dingreville 과 Qu(2005)는 무한한 깊이를 가진 평판을 가정하고 평판 내 원자들이 같은  

스트레인 장 내에 있다고 가정함으로써 FCC구조를 가진 금속들을 해석하기 위한 Semi-analytic 방법론을 

제시하였다. 이 방법론은 평형상태를 기준점으로 한 스트레인을 이용해 원자간 에너지를 기술하는 EAM 포

텐셜 식을 멱급수 전개함으로써 원자의 위치를 통해 표면 에너지, 스트레스, 강성 행렬과 같은 표면물성을 

*   * 학생회원∙서울대학교 기계항공공학부 석사과정 chungh6y@snu.ac.kr

*  ** 정회원∙서울대학교 기계항공공학부 박사과정 wbkim@snu.ac.kr

 **** 정회원∙서울대학교 기계항공공학부 교수 mhcho@snu.ac.kr

273



(a) (b)

구하는 방식이다. 그러나 이 방법론은 분자동역학을 이용한 전산모사와 마찬가지로 두께가 달라질 때마다 원

자의 위치를 계산해내어야 하는 불편함이 존재한다. 이러한 불편함을 해결하기 위해 Kim 과 Cho(2010)는 

FCC구조의 surface relaxation model을 제시하였는데, 이는 박막의 relaxation을 두께의 함수인 면내 방향

(in-plane relaxation)과 두께의 영향을 받지 않는 두께 방향의 relaxation(surface relaxation) 으로 구분하고, 

물질의 특성에 의해서만 영향을 받는 surface relaxation model을 통해 해석적인 표면물성을 계산하는 방식

이다.

그러나, FCC 구조를 갖는 금속들과는 달리, 14족의 반도체 소자들은 공유결합을 하기 때문에 포텐셜 에너

지에 bond order의 영향이 개입되었을 뿐만 아니라, lattice당 sublattice가 두 개인 diamond symmetry를 갖

기 때문에 FCC에서의 방법론을 단순히 적용하기에는 문제가 있다. 또한 표면의 Dangling bonding의 존재로 

인해 다양한 surface reconstruction model이 존재하는데, 이 또한 surface property에 영향을 미침은 익히 알

려져 있다. 본 논문에서는 위의 사항들이 고려된 실리콘의 surface relaxation model를 제시하고, 두께에 의

존적인 박막의 물성을 제시하여 결과를 확인하였다. 

2. 실리콘 박막의 표면특성

그림 1. 실리콘의 surface reconstruction model 

반도체로 주로 이용되는 (100) 표면을 갖는 실리콘 박막은 최외각 전자가 4개인 실리콘의 특성에 의해, 순

수한 실리콘의 bulk로부터 떼어냈을 때 그림 1(a)과 같이 원자 하나당 2개씩의 불안정한 dangling bonding을 

갖는다. 이는 물론 이상적인 상태로, 실제로는 에칭시의 수소나 산소등으로 표면이 처리되거나 dangling 

bonding간에 결합이 일어나는 surface reconstruction이 일어난 실리콘의 박막을 이용하게 된다. 본 모델에서

는 다른 원자들과 결합이 고려되지 않은 순수한 실리콘의 surface reconstruction만을 상정한다. surface 

reconstruction을 통해 dangling bonding은 다양한 방식으로 결합하는데, 그림 1(b)에 dimer가 순차적으로 형

성된 p(2x1)를 도시하였다. 이 밖에도 dimer가 형성된 형태에 따라 다양한 surface reconstruction이 존재하

나, 본 논문에서 사용된 Tersoff potential에 의하면 p(2x1)이 가장 낮은 에너지를 가지는 것이 알려져 있으

므로 본 논문에서는 이를 (1x1)와 대비되는 낮은 에너지 상태라 상정하고 분석하였다. 이러한 reconstruction

은 원자들간의 위치를 재배열하기에 표면의 물성에 영향을 미치는 것은 자명하므로, surface relaxation 
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# Layer

Surface relaxation 
[Å]

z y

1 0.0985 0

2 -0.0078 0

3 0.0027 0

4 0.0007 0

5 0 0

(a) ideal (1x1) case

# Layer

Surface relaxation 
[Å]

z y

1 0.196 0.738

2 -0.0174 0.658

3
-0.1080

/0.1080
0

4
-0.0069

/0.0069
0

5 0 -0.0031

(b) (2x1) case

표 1 Surface relaxation model for Si(100) reconstruction.

model을 구성하는데에 있어 이는 필히 고려되어야 한다. 

3. Surface relaxation model for Si(100)

surface relaxation model을 구성하기 위해 필요한 평형 상태의 원자 위치는 Tersoff potential을 이용한 분

자동역학 계산을 이용하여 계산되었다. 두께가 무한한 평판을 모사하기 위해 NVT 앙상블 하에서 x,y평면에 

주기경계조건이 부과되었으며 온도의 영향을 줄이기 위해 0.1K에서 전산모사를 수행하였다. 전산모사를 바탕

으로 구성된 surface relaxation model을 표 1에 제시하였다. 앞서 언급한 바와 같이 (1x1) 평면과 (2x1)평면

은 상이한 surface relaxation 거동을 보임을 알 수 있다. 

4. 표면 물성 계산방법 및 결과

Lattice 내의 모든 원자가 외부의 변형에 의해 균일하게 변형되는 FCC 구조와는 달리,  한 lattice 내에 두 

개의 Bravais sublattice가 겹쳐있는 형태의 diamond 구조는 추가적인 내부변위(internal displacement)가 존

재한다. 이로 인해 표면물성을 계산하는데 있어 Lagrangian strain을 이용한 멱급수전개만으로 표현되는 

Cauchy-Born rule을 적용할 수는 없게 된다. 이에 따라 원자간 거리는 deformation gradient 

  와 내부 변

위 을 이용하여 다음과 같이 표현된다. 

  
    

위와 같이 정의된 원자간 변위를 이용해 Tersoff 포텐셜을 멱급수전개함으로써 표면 물성을 얻을 수 있으

며, 이를 이용하여 박막의 두께에 따른 면내변위를 계산할 수 있다. 이를 그림 3에 나타내었으며, 동일한 포

텐셜을 이용한 분자동역학 결과와 비교하였다. 이를 통해 본 surface relaxation model을 이용하여 두께로부

터 독립적으로 계산된 표면물성은 실제 거동을 잘 모사함을 알 수 있다. 
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그림 4 분자동역학과 본 논문에서 제시한 surface relaxation model을 이용하여 구한 면내변위간의 비교
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