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Полупроводниковая промышленность является в настоящее время одной из важных и наиболее динамично 
развивающихся индустриальных областей в мире1. Для своего развития ей необходимы новые высокопроизводительные 
полупроводниковые материалы. Однако, типичная для полупроводников хрупкость легко приводит к появлению трещин, 
приводя к механическому разрушению полупроводниковых устройств2.

Для понимания механизма деформации сульфида  меди и ее сравнения с изученной ранее деформацией сульфида серебра3 
была использована теория функционала электронной плотности, с помощью которой изучены реакции исследуемых 
структур при деформациях чистого и двухосного сдвига, одноосного растяжения.

Для получения кривых напряжения – деформация к релаксированной суперячейке последовательно шаг за шагом 
применялась малая деформация сдвига (1%). Полученные кривые были использованы для расчета идеальной прочности 
сдвига, определения механизмов деформации и разрушения монокристаллов сульфида меди. Для моделирования метода 
измерения твердости по Виккерсу была изучена двухосная деформация сдвига.

Полученные в результате исследования данные позволяют по новому взглянуть на механизм деформации 
полупроводниковых материалов, который можно использовать для разработки гибких полупроводниковых устройств.
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