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Kinetické Monte Carlo







Módy růstu



Simulace pro materiálově 

důležitý růst i) růst z páry

Počátky matematického studia a simulací 
růstu krystalů jsou spojeny s užitím 
solid-on-solid modelu blízko rovnováhy.

Dynamics of crystal growth, JD Weeks, GH Gilmer
Adv. Chem. Phys 40 (489), 157-227, 1979



Pravidla pro růst v SOS modelu

Dynamics of crystal growth, JD Weeks, GH Gilmer
Adv. Chem. Phys 40 (489), 157-227, 1979

 - vazbová energie

první člen  - základní energie
druhý člen - počet laterálních vazeb sousedů
třetí člen    - počet vertikálních vazeb 



Pravidla pro růst v SOS modelu

chemický potenciál



Pravidla pro růst v SOS modelu



Geometrická pravidla pro zmenu energie v SOS modelu



Geometrická  a dynamická 

pravidla pro růst v SOS modelu

Dynamics of crystal growth, JD Weeks, GH Gilmer
Adv. Chem. Phys 40 (489), 157-227, 1979

Byl užíván model typu kinetický Isingův model.

k+=keq exp( bDm)

Pravděpodobnost depozice k+

je úměrná tlaku páry lze napsat jako:

keq – pravděpodobnost

depozice v rovnováze



Simulace pro i) růst z páry
Srovnání simulací růstu krystalů užitím solid-
on-solid modelu a aproximativných řešení 

bilančních rovnic.  Pro různá b𝑒𝑡𝑎. 

RWF=keq (exp( bDm)-1)



Simulace pro materiálově 

důležitý růst

ii) Epitaxní růst z molekulárních svazků, 
MBE (molecular beam epitaxy)

Epitaxial growth is the process used to grow a 
thin crystalline layer on a crystalline surface 
(substrate). The substrate wafer acts as seed 
crystal. In this process , crystal is grown below 
melting point , which uses an evaporation 
method.



Simulace pro materiálově 

důležitý růst MBE

k(T)=k0 exp(-ED /kT)

ED je bariéra pro jednotlivé procesy
o kterých se předpokládá, že jsou důležité.

teplotně závislý rate k(T) pro jednotlivé procesy 
má Arrheniovskou formu

k0 prefaktor 2kT/h) nebo pro jednoduchost 
konstanta 1013 s-1
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Heteroepitaxial growth
• Important technology for preparation of many novel 

materials, semiconductors as well as metals.

• There are various

elementary processes:

depozition, diffusion,

nucleatiom, agregagation,

relaxation, etc.

• They proceed during

growth on rather different time and lenth scales.

MULTISCALE  MODELI NG IS DESIRABLE

Full treatment is very complex, we restrict here

to simple submonolayer growth.
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Submonolayer growth

▪ nucleation

▪ aggregation

▪ coalescence

Observed quantity:
Density of islands    N

Coverage:

Succession of regimes:

ML1Θ 

Ag/Pt(111) 
H.Brune et al. PRL 73, (1994) 1955FZÚ 2015

a) 0.0024 ML

b) 0.006  ML

c) 0.03 ML

d) 0.06 ML
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Submonolayer growth, Coverage: ML1Θ 

(i) the formation of surface features 

(ii) measurements of surface diffusion

We have stationary distribution of

island sizes.

There is an interval of 

coverage with saturated 

island density

Importance of
submonolayer

growth:

Scaling of island densities

with coverage is valid.
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Studied quantities
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It gives a probability density that 

a randomly selected atom is contained in an island of size S.

average island size

( ) ( ) /s sp sN  =

It is sufficient to 

calculate function ( ) ( )sg x s p =

sx
s

=

Ns –density of islands of size s

scaled distribution function



Vliv nečistot na MBE růst - pohyblivé vs. nepohyblivé 

nečistoty

vzájemné interakce pro dvou složkový adsorbát





Pohyblivé vs. 

nepohyblivé 

nečistoty



Vliv vzájemné interakce v dvousložkovém 

adsorbátu při kodepozici : dekorace ostrůvků

bariera kexch


