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Doceniamy metale szlachetne od blisko 6000 lat. Barwa, blask, duza gestos¢, kowalnosc,
stalos¢ wlasnosci, odpornosé, ponadczasowos¢ — to walory platynowcow (ruten, rod, pallad, osm,
iryd i platyna) i miedziowcoéw (srebro i zloto), decydujace o wachlarzu ich zastosowan. Dzieki
szczegblnej odpornosci nawet na agresywne srodowisko chemiczne i wysoka temperature, wysokie
przewodnictwo elektryczne i cieplne, wlasciwosci katalityczne, metale te sa rowniez bezcenne i
dzis, w nanotechnologii. Stosuje si¢ je w uktadach scalonych jako elektrody w pamigciach
dynamicznych DRAM, elektrody w tranzystorach, jako barier¢ chronigca miedziane zlacza w
uktadach elektronicznych, a takze w katalizie, sensoryce i w szeregu innych zastosowan. Nano-
cienkie warstwy metali szlachetnych sa wigc waznym elementem obecnej i przysztej technologii.

Super-cienka struktur¢ materiatu mozna uzyska¢ za pomoca nowoczesnej techniki osadzania
warstw atomowych (ang. atomic layer deposition, ALD), ktéora zapewnia idealne pokrycie
skomplikowanych struktur tréjwymiarowych. Technika ta oparta jest na zasadzie sekwencji reakcji
chemicznych reagentéw na statym podtozu, w wyniku ktorych material jest osadzany atomowa
warstwa po atomowej warstwie. W zwigzku z czym, osadzanie warstw metali szlachetnych, ktore z
definicji sg chemicznie inertne, stanowi wyzwanie.

Gléwnym wyzwaniem ALD metali jest proces redukcji prekursora metalu, zbudowanego
zazwyczaj z kationu metalu otoczonego przez ujemnie natadowane ligandy organiczne, do metalu.
Istniejgce strategie polegaja na uzyciu reagenta redukujacego lub, nieintuicyjnie, reagenta
utleniajgcego. Uzycie reduktora, np. plazmy H, moze prowadzi¢ do bardzo wolnego tempa
osadzania filmu lub wrecz zahamowania wzrostu, jesli w czasie cyklu nie powstajg stabilne
potprodukty powierzchniowe. Natomiast w procesie uzywajacym utleniacza, np. plazmy O,
redukcja centrum metalu zachodzi poprzez reakcje ligandow z powierzchnig katalityczng, co moze
prowadzi¢ do zanieczyszczen lub nawet do osadzenia tlenku metalu zamiast metalu. W obu
przypadkach, natura potproduktow powierzchniowych determinuje powodzenie procesu ALD.

Celem projektu badawczego jest komputerowe wspomaganie zaprojektowania procesow
chemicznych, dzigki ktorym otrzymywanie nano-cienkich warstw metali szlachetnych stanie sig¢
efektywniejsze. Za pomocg modelowania molekularnego jesteSmy w stanie pozna¢ mechanizmy
reakcji chemicznych, w szczegdlnosci etapy posrednie, ktorych nie mozna tatwo zaobserwowac w
eksperymencie. Badane bedg mechanizmy powstawania zarodkéw warstw metali szlachetnych oraz
poszczegblne etapy sekwencji osadzania warstwy. Zidentyfikowane zostang czynniki, ktore
utatwiajg tworzenie zarodkow warstwy. Ponadto, wyjasnione zostang spekulacje dotyczace
tworzenia niektorych produktow ubocznych, przejsciowych struktur powierzchniowych i
produktéw posrednich. Pozwoli to na zaproponowanie odpowiednich reagentow i procesow w celu
kontroli i poprawy wydajnosci osadzania nano-cienkich warstw metali szlachetnych. Utoruje to
droge do komercyjnych zastosowan.



