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ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÍÀß ÝÍÅ��Èß ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ�Î �ÀÇÀÂ ÌÎÄÅËÜÍÛÕ Ê�ÈÑÒÀËËÀÕÌ. Â. Ýíòèí *, Ë. Ñ. ÁðàãèíñêèéÈíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 27 ÿíâàðÿ 2003 ã.�àññìàòðèâàåòñÿ ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà â êðèñòàëëå. �åçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå äëÿêâàäðàòè÷íîãî ñïåêòðà, îáîáùåíû íà ïðîèçâîëüíûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð â íåêîòîðûõ ìîäåëÿõ êðèñòàë-ëà. Íàéäåíà ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà ñ êâàäðàòè÷íûì ñïåêòðîì â îáðàçöå ñ íåðîâíîéãðàíèöåé, êîãäà âûñîòà íåðîâíîñòåé ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ äëèíîé âîëíû ýëåêòðîíîâ.PACS: 71.70.Ej, 73.63.Fg, 73.63.Hs1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊâàíòîâàíèå ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñêàçûâàåò�ñÿ íà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è êèíåòè÷åñêèõ ñâîéñòâàõîãðàíè÷åííîãî êðèñòàëëà äàæå â ñèñòåìàõ, áîëü�øèõ ïî ñðàâíåíèþ ñ õàðàêòåðíûìè äëèíàìè âîëíýëåêòðîíîâ �. �àçëîæåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âå�ëè÷èí èäåò ïî ñòåïåíÿì ïàðàìåòðà îòíîøåíèÿ �ê ðàçìåðó ñèñòåìû d. �ëàâíàÿ ïîïðàâêà ê ýêñòåí�ñèâíîé âåëè÷èíå ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà êàê ïî�âåðõíîñòíûé âêëàä, îíà èçìåíÿåòñÿ ïðîïîðöèîíàëü�íî ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè îáðàçöà (ñì., íàïðèìåð, îá�çîð [1℄). Òàêîå âëèÿíèå êâàíòîâàíèÿ â áîëüøîé ñè�ñòåìå ïðè óìåíüøåíèè ðàçìåðà ïðåäøåñòâóåò ïðî�ÿâëåíèþ ñâîéñòâ, ñâÿçàííûõ ñ �ëóêòóàöèÿìè ýëåê�òðîííûõ óðîâíåé. Äåéñòâèòåëüíî, â ïðèáëèæåíèè,ïðåíåáðåãàþùåì êîððåëÿöèåé óðîâíåé, �ëóêòóàöèèèõ ÷èñëà îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíû êîðíþ èç ÷èñëàóðîâíåé, ò. å. îáúåìó â ñòåïåíè 1/2 (âêëþ÷åíèå êîð�ðåëÿöèè ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ äîïîëíèòåëü�íûõ ëîãàðè�ìè÷åñêèõ ìíîæèòåëåé, çàâèñÿùèõ îòñòàòèñòèêè óðîâíåé). Â îãðàíåííûõ ìèêðîêðèñòàë�ëàõ, ïîìèìî ïîâåðõíîñòíîé ñîñòàâëÿþùåé, èìåþòñÿòàêæå ðåáåðíûå è âåðøèííûå âêëàäû [2℄.Çàâèñèìîñòü õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ýëåêòðîí�íîãî ãàçà îò îòíîøåíèÿ ïîâåðõíîñòè ê îáúåìó ïðèâî�äèò ê âîçíèêíîâåíèþ êîíòàêòíîé ðàçíîñòè ïîòåíöè�àëîâ ìåæäó ãðàíóëàìè èç îäèíàêîâîãî ìàòåðèàëà,èìåþùèìè ðàçíûé ðàçìåð èëè �îðìó, ñëåäñòâèåì*E-mail: entin�isp.ns.ru

÷åãî ÿâëÿåòñÿ ñïîíòàííàÿ ïåðåçàðÿäêà ãðàíóë [1; 3℄.Â ðåçóëüòàòå ãðàíóëèðîâàííûé ìåòàëë ìîæåò ïåðå�õîäèòü â ñîñòîÿíèå áåñùåëåâîãî õàááàðäîâñêîãî äè�ýëåêòðèêà [3℄.Ïîñêîëüêó ïîâåðõíîñòíûå âêëàäû �îðìèðóþòñÿíà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà äëèíû âîëíû ýëåêòðîíà îòïîâåðõíîñòè, îíè ÷óâñòâèòåëüíû ê èäåàëüíîñòè ïî�âåðõíîñòè, êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðå è íàëè÷èþïðèïîâåðõíîñòíîãî ïîòåíöèàëà. Îñîáåííî ýòè �àê�òîðû âàæíû â ñëó÷àå ìåòàëëè÷åñêèõ ÷àñòèö, â êîòî�ðûõ äëèíà âîëíû ñîèçìåðèìà ñ ïîñòîÿííîé ðåøåò�êè. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áóäóò ðàññìîòðåíû ïîâåðõ�íîñòíûå ïîïðàâêè ê òåðìîäèíàìè÷åñêèì âåëè÷èíàìâ êðèñòàëëå ñ ó÷åòîì êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû.2. ÌÎÄÅËÜ ÑÏËÎØÍÎÉ Ñ�ÅÄÛ�àññìîòðèì 
-ïîòåíöèàë ýëåêòðîíîâ ñ ýíåðãåòè�÷åñêèì ñïåêòðîì �(k) â ïëàñòèíå 0 < z < d. Ïðåä�ïîëîæèì, ÷òî âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ ìîæíîîïèñûâàòü â ìîäåëè îãèáàþùèõ �(r), íà êîòîðûå íà�ëîæåíû îäèíàêîâûå îäíîðîäíûå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ� = ����=�njz=0;d: (1)Âåëè÷èíà � èìååò ðàçìåðíîñòü äëèíû è ìîæåò ñ÷è�òàòüñÿ õàðàêòåðíîé äëèíîé îòðàæåíèÿ. Â ìîäåëèñïëîøíîé ñðåäû ñ ýíåðãåòè÷åñêèì áàðüåðîì íà ãðà�íèöå U(z) = U0�(z) ïàðàìåòð � = 1=p2mU0 � k2z(çäåñü m � ý��åêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíà) ÿâëÿåò�ñÿ ãëóáèíîé ïðîíèêíîâåíèÿ ýëåêòðîíà çà ãðàíèöó.194



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà : : :Â îáùåì ñëó÷àå � çàâèñèò òàêæå è îò êîìïîíåí�òû èìïóëüñà ýëåêòðîíà âäîëü ãðàíèöû. �ðàíè÷íî�ìó óñëîâèþ (1) óäîâëåòâîðÿþò âîëíîâûå �óíêöèè� = sin(kzz + '), ãäå tg' = �kz�. Ïîïåðå÷íûéâîëíîâîé âåêòîð ïðèíèìàåò êâàíòîâàííûå çíà÷åíèÿkz = (�n � 2')=d, ãäå n � öåëîå. Ïîòåíöèàë 
 ïðèíèçêîé òåìïåðàòóðå èìååò âèä
 = �2S Z d2k(2�)2 Xkzl (�� �(k))�(� � �(k)):Çäåñü è íèæå S � áîêîâàÿ ïëîùàäü, V = Sd � îáú�åì îáðàçöà. Äëÿ òîãî ÷òîáû íàéòè ïîâåðõíîñòíûéâêëàä â 
-ïîòåíöèàë, çàìåíèì ñóììèðîâàíèå èíòå�ãðàëîì ñ ïîìîùüþ �îðìóëû ñóììèðîâàíèÿNXn=1F (n) = NZ0 dnF (n)� 12 [F (0) + F (N)℄ + : : :Ó÷èòûâàÿ, ÷òî íà âåðõíåì ïðåäåëå ñóììèðóåìàÿ�óíêöèÿ îáðàùàåòñÿ â íóëü, ïîëó÷àåì ðàçáèåíèå
-ïîòåíöèàëà íà îáúåìíûé 
V è ïîâåðõíîñòíûé 
Sâêëàäû:
 = 
V + 2
S + : : : ; 
S = 
S1 +
S2;
V = �2V Z d3k(2�)3 (�� �(k))�(� � �(k));
S1 = S2 Z (�� �(k))�(� � �(k))jkz=0 d2k(2�)2 ;
S2 = 2S Z d3k(2�)3 �'�kz (�� �(k))�(� � �(k)): (2)
Ñîãëàñíî (2) ïîòåíöèàë 
S ñîäåðæèò äâà âêëà�äà. Ïåðâûé èç íèõ, 
S1, îïðåäåëÿåòñÿ ýëåêòðîíàìè ñkz = 0. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ýëåêòðîííûé ñïåêòð, îïðå�äåëÿþùèé ýòîò âêëàä, ñòàíîâèòñÿ äâóìåðíûì. Â òîæå âðåìÿ 
S1 íå çàâèñèò îò ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ íàâîëíîâóþ �óíêöèþ. Âêëàä 
S2 îïðåäåëÿåòñÿ âñåìèýëåêòðîíàìè ïîä ïîâåðõíîñòüþ Ôåðìè è çàâèñèò îò�àçû îòðàæåíèÿ íà ãðàíèöå.Â ÷àñòíîì ñëó÷àå ãðàíèöû ïîëóïðîâîäíèêà ñ âà�êóóìîì ýíåðãèÿ Ôåðìè ãîðàçäî ìåíüøå ðàáîòû âû�õîäà U0. Â ýòîì ñëó÷àå � = onst, kz� � 1, ' = �kz�è â êà÷åñòâå 
S2 ïîëó÷àåì
S2 = �2S� Z d3k(2�)3 (�� �(k))�(� � �(k)): (3)Ñðàâíåíèå 
S1 è 
S2 â ýòîì ñëó÷àå ïîêàçûâàåò, ÷òîâòîðàÿ âåëè÷èíà ìåíüøå ïåðâîé â k� ðàç. Âêëàä 
S2ïðîïîðöèîíàëåí îáúåìíîìó 
-ïîòåíöèàëó è îçíà÷à�åò ý��åêòèâíîå óòîëùåíèå îáðàçöà íà � ñ êàæäîé

ãðàíè. Çíàêè 
S1 è 
S2 ïðîòèâîïîëîæíû. Òàêèì îá�ðàçîì, äëèíà îòðàæåíèÿ îïðåäåëÿåò óâåëè÷åíèå ý���åêòèâíîé òîëùèíû.Ïðè çàäàííîì ÷èñëå ýëåêòðîíîâ â îáðàçöå íàëè�÷èå ãðàíèöû âûçûâàåò èçìåíåíèå õèìè÷åñêîãî ïî�òåíöèàëà Æ� = 1V �
S�� ��n(�)�� :Çäåñü n(�) � ïëîòíîñòü òðåõìåðíîãî ýëåêòðîí�íîãî ãàçà; â ñëó÷àå êâàäðàòè÷íîãî ñïåêòðà�n(�)=�� = ��2(2m3�)1=2.Â ðåàëüíîì êðèñòàëëå âåëè÷èíà � îïðåäåëÿåòñÿêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé, îðèåíòàöèåé è ñòåïå�íüþ èäåàëüíîñòè ãðàíèöû, íàëè÷èåì èëè îòñóòñòâè�åì èçîëèðóþùåãî ñëîÿ íà ïîâåðõíîñòè è ò. ä. Äëÿàíàëèçà âîçìîæíûõ çàâèñèìîñòåé � îò ýëåêòðîííîãîèìïóëüñà ìû âûâåäåì ãðàíè÷íîå óñëîâèå äëÿ âîëíî�âîé �óíêöèè â íåêîòîðûõ ìîäåëüíûõ çàäà÷àõ.3. ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÍÎÅ ÍÀÒßÆÅÍÈÅÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ�Î �ÀÇÀ Â ÄÈÝËÅÊÒ�ÈÊÅ�àññìîòðèì ìîäåëü ñèëüíîé ñâÿçè ñ ãàìèëüòîíè�àíîì H = "n�Æn�;n0�0 + tn�;n0�0 +H..Çäåñü "n� � óðîâåíü ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ � àòîìà ñíîìåðîì n, à tn�;n0�0 � àìïëèòóäà ïåðåõîäà ìåæ�äó óðîâíÿìè àòîìîâ, ñîñòàâëÿþùèõ ðåøåòêó. Áóäåìïðåäïîëàãàòü êðèñòàëë îãðàíè÷åííûì, à âñå ñîñòîÿ�íèÿ, îáðàçóþùèå âàëåíòíóþ ãðóïïó, çàïîëíåííûìè.Ñ ïîìîùüþ èçâåñòíîãî ñîîòíîøåíèÿXn Ekn = SpHkíàõîäèì, ÷òî XEn =X "n� ;ò. å. ñóììà ýíåðãèé óðîâíåé ñîâïàäàåò ñ ñóììîé ýíåð�ãèé óðîâíåé, íåâîçìóùåííûõ ïåðåêðûòèåì ñîñòîÿ�íèé.Ïóñòü óðîâíè ýíåðãèè àòîìîâ íå çàâèñÿò îò ðàñ�ñòîÿíèÿ äî ïîâåðõíîñòè. �àññìîòðèì 
-ïîòåíöèàëýëåêòðîííîãî ãàçà â äèýëåêòðèêå ïðè íóëåâîé òåì�ïåðàòóðå, ïðåíåáðåãàÿ âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíîâè ïåðåêðûòèåì ðàçëè÷íûõ íåâûðîæäåííûõ óðîâíåé,ïðèíàäëåæàùèõ ðàçëè÷íûì àòîìàì:
 =X(��En)�(� �En):Ñëåäîâàòåëüíî, çíàíèå óðîâíåé ýíåðãèè àòîìîâ,íåâîçìóùåííûõ ïåðåêðûòèåì, îïðåäåëÿåò êàê ïîë�íóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîííîãî ãàçà â äèýëåêòðèêå, òàê195 13*



Ì. Â. Ýíòèí, Ë. Ñ. Áðàãèíñêèé ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003è ëþáóþ òåðìîäèíàìè÷åñêóþ �óíêöèþ ãàçà íåâçàè-ìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ. Ýëåêòðîííàÿ ýíåðãèÿêðèñòàëëà ïðîñòî ðàâíà ñóììå ýíåðãèé îòäåëüíûõàòîìîâ, ò. å. ïîâåðõíîñòíûé âêëàä â ýëåêòðîííóþýíåðãèþ ðàâåí íóëþ. Â òî æå âðåìÿ â ìåòàëëå ïî�âåðõíîñòü âíîñèò âêëàä â ýíåðãèþ êðèñòàëëà. Òàêèìîáðàçîì, ïî ìåðå çàïîëíåíèè çîíû ïîëîæèòåëüíûéâêëàä â ýíåðãèþ îò ïîâåðõíîñòè, âîçíèêàþùèé ïðèñëàáîì çàïîëíåíèè, äîëæåí êîìïåíñèðîâàòüñÿ îòðè�öàòåëüíûì âêëàäîì îò äûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé â ïî÷òèçàïîëíåííîé çîíå.4. ÑËÓ×ÀÉ Ï�ÎÑÒÎÉ ÊÓÁÈ×ÅÑÊÎÉ�ÅØÅÒÊÈ�àññìîòðèì, â ÷àñòíîñòè, ïîâåðõíîñòü ðàçäåëàäâóõ ïðîñòûõ êóáè÷åñêèõ ðåøåòîê ñ ãðàíè÷íîé ïëîñ�êîñòüþ (001), áàçèðóÿñü íà ìîäåëè ñèëüíîé ñâÿçè.Áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî èìåþòñÿ ëèøü ïåðåõîäûìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, îïèñûâàåìûå àìïëè�òóäàìè ïåðåõîäà t1 è t2 ñîîòâåòñòâåííî ñëåâà è ñïðà�âà îò ãðàíèöû ðàçäåëà j = 0 (ðèñ. 1), à óðîâíè ýíåð�ãèè ýòèõ àòîìîâ ðàâíû "1 è "2. Àìïëèòóäû ïåðåõîäàìåæäó ãðàíè÷íûìè àòîìàìè ðàâíû t. Ñðåäà 2 áóäåòñ÷èòàòüñÿ íåïðîíèöàåìîé äëÿ ýëåêòðîíîâ (ýíåðãèÿýëåêòðîíîâ, ëîêàëèçîâàííûõ â îáëàñòè z < 0, îêà�çûâàåòñÿ íèæå äíà çîíû â îáëàñòè z > 0). Ýëåê�òðîííûå ñïåêòðû â íåîãðàíè÷åííûõ êðèñòàëëàõ 1 è2 äàþòñÿ óðàâíåíèÿìè"� ~"i � 2ti os kzl = 0; i = 1; 2;~"i = "i + 2ti(os kxl + os kyl):Ââåäåì �óðüå-îáðàçû îò àìïëèòóä âîëíîâûõ �óíê�öèé ýëåêòðîíîâ mnj â ïëîñêîñòè:j =Xm;n eikxlm+iky lnmnj :t1t1t1t1
tttt

t2t2t2t2
t2t2t2t2t1 t t2 t2

t1t1t1t1t1t1t1
t1

t�èñ. 1. Ìîäåëü êóáè÷åñêîé ðåøåòêè

Óðàâíåíèÿ ñèëüíîé ñâÿçè, çàïèñàííûå äëÿ ãðàíè÷�íûõ àòîìîâ, ïîçâîëÿþò ñâÿçàòü âåëè÷èíû j ñëåâà èñïðàâà îò ãðàíèöû:("� ~"1)0 � t1�1 � t1 = 0;("� ~"2)1 � t0 � t22 = 0:Ïîëàãàÿ n = A sin(�nkzl + ') ïðè n � 0 èn = exp (�(n� 1)�l) ïðè n > 0, ïîëó÷èì ñëåäóþ�ùåå óðàâíåíèå äëÿ ':tg' = � tg kzl + t2t1t2 e��lsin kzl : (4)×àñòíûé ñëó÷àé îáîðâàííîé ðåøåòêè ïîëóáåñêîíå÷�íîãî êðèñòàëëà ýêâèâàëåíòåí îáðàùåíèþ âåëè÷èíût â íóëü. Ïðè ýòîì �àçà óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèþ' = �kzl. Ýòî çíà÷èò, ÷òî ' = 0 íà àòîìå, ñëåäóþ�ùåì çà ãðàíè÷íûì. Âíå çàâèñèìîñòè îò t ïðè ìàëîìkz �àçà ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïî çàêîíó' / �kzlt1t2(t1t2 � t2e��l)�1:Òàêèì îáðàçîì, óñëîâèå îáðàùåíèÿ âîëíîâîé �óíê�öèè íà ãðàíèöå â íóëü îïðàâäàíî, åñëè òèïè÷íûåâîëíîâûå âåêòîðû ýëåêòðîíîâ ìàëû, â ÷àñòíîñòè, âñëó÷àå ïîëóïðîâîäíèêà. Ïåðåõîä ê ïðåäåëó ñïëîø�íîé ñðåäû èç (4) ïðîèñõîäèò òîëüêî ïðè t2 = t1t2è � ! 0. Ïåðâîå óñëîâèå îáåñïå÷èâàåò ìàëîñòü îò�ðàæåíèÿ ýëåêòðîíîâ âñëåäñòâèå íåîäíîðîäíîñòè âå�ëè÷èí t (ñì. [4℄), âòîðîå � áîëüøóþ âåëè÷èíó ïîä�áàðüåðíîé äëèíû âîëíû ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîñòîÿííîéðåøåòêè. Â îáùåì æå ñëó÷àå, êîãäà ïðèáëèæåíèåñïëîøíîé ñðåäû íåïðèìåíèìî, âåëè÷èíà � â âûðà�æåíèÿõ (1) è (3) çàìåíÿåòñÿ áîëåå ñëîæíûì âûðà�æåíèåì � = (1� t2e��l=t1t2)jk=0=l.Îñòàíîâèìñÿ íà ñëó÷àå îáîðâàííîé ðåøåòêè. Îá�ðûâ ñèñòåìû íà àòîìàõ n = 1 è n = N ýêâèâàëåíòåííàëîæåíèþ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé 0 = N+1 = 0. �å�øåíèå n = sin kznl óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèþ â íóëåè ïðè kzl = �K=l(N + 1) óñëîâèþ íà (N + 1)-àòîìå.Òàêèì îáðàçîì, â ìîäåëè ñèëüíîé ñâÿçè ìîæåò ñ÷è�òàòüñÿ âûïîëíåííûì óñëîâèå ' = 0 íà ãðàíèöå, îò�ñòîÿùåé îò êðàéíèõ àòîìîâ íà ïåðèîä ýëåìåíòàð�íîé ÿ÷åéêè. Åñëè ñ÷èòàòü ðàçìåð êðèñòàëëà ïî ÷èñ�ëó âõîäÿùèõ â íåãî ïîëíûõ ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷ååê, òîêðèñòàëë íóæíî êàê áû óâåëè÷èòü íà îäíó ÿ÷åéêó,ò. å. âõîäÿùåå â (2) âûðàæåíèå V=S = d çàìåíèòüíà d + l. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî � = l, à ê âåëè÷èíå 
,îïðåäåëÿåìîé �îðìóëîé (2), äîáàâëÿåòñÿ ñëàãàåìîå�Sl Z d3k(2�)3 (�� �(k))�(� � �(k)): (5)196



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà : : :Ïîòåíöèàë 
 îïðåäåëÿåòñÿ ïëîòíîñòüþ ñîñòîÿ�íèé: 
S = �S R (� � E)�(� � E)�(E) dE. Âû÷èñëèìïëîòíîñòü äâóìåðíûõ ñîñòîÿíèé â ýòîé ìîäåëè, îò�âå÷àþùóþ âêëàäó (5):� = 2 Z d2k(2�)2 Æ(E � 2t(oskxl+ os kyl)) == 1�2l2tK0�s1��E � �04t �21A :Çäåñü K(k) � ïîëíûé ýëëèïòè÷åñêèé èíòåãðàë ïåð�âîãî ðîäà. Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé èìååò îñîáåííîñòüâ òî÷êå E = �0, ñîîòâåòñòâóþùóþ íåñòèíãó.¾Êîñîé¿ ñðåç. Äàëåå ðàññìîòðèì ïðîñòóþ êó�áè÷åñêóþ ðåøåòêó, îáîðâàííóþ íà ãðàíèöàõ (011) è(111). Â ýòèõ ñëó÷àÿõ ãðàíèöà òàêæå ÿâëÿåòñÿ ïëîñ�êîñòüþ ñèììåòðèè, ÷òî ïîçâîëÿåò ëåãêî ðåøèòü çà�äà÷ó. Îáðûâ ðåøåòêè ýêâèâàëåíòåí íàõîæäåíèþ ðå�øåíèÿ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä â íåîãðàíè÷åííîìêðèñòàëëå, óäîâëåòâîðÿþùåãî óñëîâèþ îáðàùåíèÿàìïëèòóä â íóëü íà âîîáðàæàåìîé àòîìíîé ïëîñêî�ñòè, ñëåäóþùåé çà ïîñëåäíèì ðÿäîì. Òàêîå ðåøåíèåèìååò âèä nmj � sin (k3l3(n3 + 1));ãäå îñü 3 íàïðàâëåíà ïî íîðìàëè ê ãðàíèöå, l3 �ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèå â íàïðàâëåíèè ýòîé îñè.Äëÿ ãðàíèöû (011) èìååò ìåñòî ðàâåí�ñòâî ' = k3� = k3l=p2, äëÿ ãðàíèöû (111)' = k3� = k3l=p3. Ïîñêîëüêó ìåæïëîñêîñòíîåðàññòîÿíèå ñ îòêëîíåíèåì ïîâåðõíîñòè óìåíüøà�åòñÿ, òîëùèíà êðèñòàëëà êàê áû óìåíüøàåòñÿ ïîñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì ãðàíèöû (001).Äâà àòîìà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå. Ïóñòüðàññìàòðèâàåòñÿ îäíîìåðíàÿ ðåøåòêà, ýëåìåíòàð�íàÿ ÿ÷åéêà êîòîðîé ñîñòîèò èç äâóõ àòîìîâ ñ ýíåð�ãèÿìè ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâåííî �1 è �2. Àìïëèòóäûïåðåõîäà ìåæäó àòîìàìè, ñîñòàâëÿþùèìè ÿ÷åéêó,ðàâíû t1, à ìåæäó áëèæàéøèìè àòîìàìè èç ñîñåä�íèõ ÿ÷ååê � t2. Ñèñòåìà óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçèèìååò âèä(�1 �E)1;n + t22;n�1 + t12;n = 0;(�2 �E)2;n + t11;n + t21;n+1 = 0:Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð íåîãðàíè÷åííîé öåïî÷êèîïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèåì(�1 �E)(�2 �E)� (t21 + t22 + 2t1t2 os kzl) = 0:�ðàíè÷íûå óñëîâèÿ çàâèñÿò îò òîãî, íà êàêîìàòîìå ðåøåòêà îáðûâàåòñÿ. Ïðè îáðûâå íà àòîìå

ñîðòà 1 âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî 2;0 = 0, ïðè îáðû�âå íà àòîìå ñîðòà 2 èìååì 1;1 = 0. Â ïåðâîì ñëó÷àåãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äàþò óðàâíåíèåe2i' = t1 + t2eikxlt1 + t2e�ikxl ; (6)âî âòîðîì ñëó÷àå â âûðàæåíèè (6) íåîáõîäèìî ñäå�ëàòü çàìåíó t1 $ t2.Ôàçà ' îêàçûâàåòñÿ çàâèñÿùåé îò kz è îòíîøå�íèÿ t1=t2. Îäíàêî ïðè kz ! 0 âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå'! 0.5. ÂËÈßÍÈÅ ÍÅ�ÎÂÍÎÑÒÈ ��ÀÍÈÖÛ ÍÀÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÍÎÅ ÍÀÒßÆÅÍÈÅÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ�Î �ÀÇÀÂûøå áûëà ïîëó÷åíà äëèíà îòðàæåíèÿ îò ðîâ�íîé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà. Ïîâåðõíîñòü, îòêëîíåí�íàÿ îò ïëîñêîñòè ñèììåòðèè, íåèçáåæíî èìååò ñòó�ïåí÷àòûé õàðàêòåð. Íåðîâíîñòè ñ âûñîòîé, íå ïðå�âûøàþùåé �åðìèåâñêóþ äëèíó âîëíû, îáðàçóþòäëÿ ýëåêòðîíîâ ý��åêòèâíóþ ãëàäêóþ ñòåíêó. Ïî�ëîæåíèå ýòîé ñòåíêè, îïðåäåëÿþùåå äëèíó îòðàæå�íèÿ, ìîæåò áûòü çàäàíî ñ òî÷íîñòüþ äî âûñîòûíåðîâíîñòåé. Â íàñòîÿùåì ðàçäåëå ìû íàéäåì äëè�íó îòðàæåíèÿ íà íåðîâíîé ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòèñî ñòóïåíüêàìè, ìåíüøèìè ïî âûñîòå äëèíû âîëíû.Áóäåì áàçèðîâàòüñÿ íà ìîäåëè ñïëîøíîé ñðåäû, ñî�îòâåòñòâóþùåé ñëó÷àþ, êîãäà äëèíà âîëíû âåëèêàïî ñðàâíåíèþ ñ àòîìíûì ðàçìåðîì, ÷òî àêòóàëüíîäëÿ ïîëóïðîâîäíèêîâ è ïîëóìåòàëëîâ.Ôîðìàëüíî çàäà÷à ñòàâèòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:âîëíîâàÿ �óíêöèÿ îáðàùàåòñÿ â íóëü íà ïîâåðõíî�ñòè y = u(x; z) = 0. Ôóíêöèÿ u(x; z) îãðàíè÷åíà,íå óáûâàåò íà áåñêîíå÷íîñòè è â ñðåäíåì ðàâíà íó�ëþ. Õàðàêòåðíûå ìàñøòàáû íåðîâíîñòåé � âûñîòàh è äëèíà L � ìåíüøå äëèíû âîëíû. Íà ðàññòîÿ�íèè îò ïîâåðõíîñòè � � y � h â óðàâíåíèè Øðå�äèíãåðà ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ýíåðãèåé, ïðåâðàòèâ åãîâ óðàâíåíèå Ëàïëàñà, ðåøåíèå êîòîðîãî âåäåò ñåáÿêàê  = �F (y � �) ïðè y ! 1. Íåîáõîäèìî ñâÿ�çàòü âåëè÷èíó � ñ u(x; z). Óêàçàííûé âèä àñèìïòî�òèêè îçíà÷àåò, ÷òî íà ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèí�ãåðà ìîæíî íàëîæèòü ý��åêòèâíîå ãðàíè÷íîå óñëî�âèå  = 0jy=� .Ôèçè÷åñêèé àíàëèç. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî íåðîâ�íîñòè î÷åíü ïîëîãèå, h=L� 1. Â ýòîì ñëó÷àå ðàçëè÷�íûå ó÷àñòêè âäîëü ïîâåðõíîñòè ìàëî âëèÿþò äðóãíà äðóãà è ý��åêòèâíîå ãðàíè÷íîå óñëîâèå äîëæíîíàêëàäûâàòüñÿ îêîëî ñðåäíåé ëèíèè �îðìû ïîâåðõ�íîñòè � = hu(x; z)i = 0. Ïóñòü òåïåðü h=L� 1. Â òà�êîì ïðåäåëå âîëíîâàÿ �óíêöèÿ íå áóäåò ïðîíèêàòü197
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü äëèíû îòðàæåíèÿ � îò îòíî-øåíèÿ ñòîðîí ïðÿìîóãîëüíûõ ñòóïåíåê. Íà âñòàâêåèçîáðàæåíà �îðìà ïîâåðõíîñòèâ óçêèå ïðîìåæóòêè ìåæäó çóáöàìè íåðîâíîñòåé èâ ïåðâîì ïðèáëèæåíèè íóëåâîå ãðàíè÷íîå óñëîâèåíåîáõîäèìî íàêëàäûâàòü íà ìàêñèìàëüíûõ âûñòó�ïàõ ïîâåðõíîñòè è � = max(u(x; z))� L. Ïîïðàâî÷�íîå ñëàãàåìîå L ñ ïðîèçâîëüíûì êîý��èöèåíòîì îáóñëîâëåíî ïðîíèêíîâåíèåì âîëíîâîé �óíêöèè âçàçîðû íà ãëóáèíó ïîðÿäêà øèðèíû çàçîðîâ. Íàêî�íåö, ïóñòü ïîâåðõíîñòü ñîñòîèò èç ñòóïåíåê ïðÿìî�óãîëüíîé �îðìû ñ îäèíàêîâîé âûñîòîé (ñì. âñòàâêóíà ðèñ. 2). Åñëè L � h, òî � � h. Åñëè L � h,òî ñòóïåíüêè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðåäêèé ¾ãàç¿ íàïîâåðõíîñòè è � ïðîïîðöèîíàëüíî èõ êîíöåíòðàöèè1=L, à ñëåäîâàòåëüíî, � � h2=L. Ñîãëàñíî ïðîâåäåí�íîìó àíàëèçó, ý��åêòèâíóþ ãðàíèöó � ìîæíî çàïè�ñàòü êàê � = hf(h=L), ïðè÷åì f ! 0 ïðè h=L! 0 èf ! 1 ïðè h=L!1.Òî÷íî ðåøàåìàÿ ìîäåëü. Óðàâíåíèå Ëàïëà�ñà ñ ãðàíè÷íûì óñëîâèåì  = 0jy=u(x) ðåøàåòñÿ âäâóìåðíîì ñëó÷àå ïðè ïîìîùè êîí�îðìíûõ îòîá�ðàæåíèé. Ýòî äàåò ñòèìóë ðàññìîòðåòü ñëó÷àé îä�íîìåðíûõ íåðîâíîñòåé ïîâåðõíîñòè y = u(x). Ê òà�êèì íåðîâíîñòÿì ïðèíàäëåæàò ÷àñòî âñòðå÷àþùèå�ñÿ ïðè ðîñòå êðèñòàëëîâ òåððàñû. Êðîìå òîãî, òàêàÿïîñòàíîâêà ìîæåò áûòü àäåêâàòíà äâóìåðíûì êâàí�òîâûì òî÷êàì.�àññìîòðèì êîìïëåêñíóþ ïëîñêîñòü ïåðåìåííûõ� = �1 + i�2, îãðàíè÷åííóþ ñíèçó ïèëîîáðàçíîé ãðà�íèöåé âèäàu(�1) = hl �1 ïðè 0 < �1 < l;

u(�1) = hL� l (L� �1) ïðè l < �1 < L;u(�1 + L) = u(�1):Âåðõíþþ ïîëóïëîñêîñòü â ïåðåìåííûõ � = �1 + i�2ñ ïîìîùüþ îòîáðàæåíèÿ Êðèñòî�åëÿ�Øâàðöà [5℄ìîæíî îòîáðàçèòü íà îáëàñòü �2 > u(�1). Ïîñêîëüêóãðàíèöà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàçîìêíóòûé áåñêîíå÷�íûé ìíîãîóãîëüíèê, èñêîìîå îòîáðàæåíèå ïîëó÷àåò�ñÿ ñ ïîìîùüþ ïðåäåëüíîãî ïåðåõîäà. Äëÿ áåñêîíå÷�íîãî ïåðèîäè÷åñêîãî ìíîãîóãîëüíèêà ñ óãëàìè ïðèâåðøèíàõ �� è �(2 � �), � < 1, îòîáðàæåíèå Êðè�ñòî�åëÿ�Øâàðöà ìîæíî èñêàòü â âèäå�(�) = A �Z0 Qn(�1 � �n� a)1��Qn(�1 � �n)1�� d�1:Çäåñü n è n � a ÿâëÿþòñÿ îáðàçàìè âåðøèí, �� è�(2 � �) � óãëû ïðè âåðøèíàõ, ðàçðåç âûáðàí ïîïîëóîñè (�1; 0). Êîíñòàíòû A è a < � ñëåäóåò íàõî�äèòü èç óñëîâèÿ, ÷òîáû âåðøèíû ìíîãîóãîëüíèêà ñóãëàìè �� è �(2��) ïîïàäàëè ñîîòâåòñòâåííî â òî÷�êè nL è l+ ih+nL . Ôîðìàëüíóþ ðàñõîäèìîñòü ÷èñ�ëèòåëÿ è çíàìåíàòåëÿ ìîæíî óñòðàíèòü, äåëÿ ÷èñëè�òåëü è çíàìåíàòåëü íà áåñêîíå÷íûå êîíñòàíòû Qn èïåðåíîðìèðóÿ êîíñòàíòó A. Â ðåçóëüòàòå ïðîèçâåäå�íèÿ ïðåîáðàçóþòñÿ â ïðåäñòàâëåíèå ñèíóñà:�(�) = A �Z0 � sin(a� �)sin � �1�� d�: (7)Ñòîðîíû ñòóïåíüêè èìåþò äëèíû h1 è h2, óäîâ-ëåòâîðÿþùèå ñîîòíîøåíèÿìh1 = jAj aZ0 � sin(a� �)sin � �1�� d�;h2 = jAj �Za � sin(� � a)sin � �1�� d�;êîòîðûå îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò âåëè÷èíû jAj è a.Ïîäûíòåãðàëüíàÿ �óíêöèÿ â (7) èìååò ïåðèîä �. Ôà�çà âåëè÷èíû A = jAjei� îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì, ÷òîñðåäíÿÿ ãðàíèöà ïàðàëëåëüíà îñè �1, èç êîòîðîãîíàõîäèì � = (� � a)(1� �).Ôóíêöèÿ Im(�(�)) ÿâëÿåòñÿ ãàðìîíè÷åñêîé ââåðõíåé ïîëóïëîñêîñòè è óäîâëåòâîðÿåò íóëåâîìóóñëîâèþ íà ïèëîîáðàçíîé ãðàíèöå. Ïîýòîìó âåëè÷è�íà Im(�(�)) =  (�) îïðåäåëÿåò âîëíîâóþ �óíêöèþêàê �óíêöèþ êîîðäèíàò �. Ïðè áîëüøèõ � â âåðõíåéïîëóïëîñêîñòèIm(�(�)) � �F (�2 � �):198



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 1 (7), 2003 Ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà : : :Ñîãëàñíî (7) �(�) � jAj� + C:Äëÿ � ïîëó÷àåì� = jAj Im i1Z0 "ei(��a)(1��)� sin(a� �)sin � �1�� � 1# d�:Â ÷àñòíîì ñëó÷àå ïðÿìîóãîëüíîé ïèëû � = 1=2,h = h1h2=ph21 + h22, ph21 + h22 = �jAj. Ôàçà � îïðå�äåëÿåòñÿ óñëîâèåì � = artg(h2=h1). Äëÿ � ïîëó÷àåìâûðàæåíèå� = h Im i1Z0 ei(��a)=2 s sin(a� �)sin � � 1! d� � h2(âåëè÷èíà h=2 âû÷òåíà äëÿ òîãî, ÷òîáû ñðåäíåå ïî�ëîæåíèå ãðàíèöû ïðèâåñòè ê íóëþ).Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíà çàâèñèìîñòü �=h1 îò âåëè�÷èíû h1=h2. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå � äîñòèãàåòñÿâ ïðåäåëå ðàâíîñòîðîííåé ïèëû, êîãäà a = 1=2. Ýòîçíà÷åíèå ðàâíî� = h0� 1Z0 �pth �2 � 1� d�2 � 121A = h ln 2� � 0:22h:Ñëåäóåò îòìåòèòü îòíîñèòåëüíî íåáîëüøóþ âåëè÷è�íó � ïî ñðàâíåíèþ ñ âûñîòîé íåðîâíîñòåé ïîâåðõíî�ñòè.Â çàêëþ÷åíèå ïåðå÷èñëèì ðàññìîòðåííûå â ðàáî�òå �àêòîðû, îïðåäåëÿþùèå ïîâåðõíîñòíûå âêëàäû

â òåðìîäèíàìèêó, êîòîðûå ñâîäÿòñÿ ê ý��åêòèâ�íîìó èçìåíåíèþ ðàçìåðà îáðàçöà: 1) êâàíòîâàíèåñîñòîÿíèé, ïðèâîäÿùåå ê ý��åêòèâíîìó óìåíü�øåíèþ ðàçìåðà îáðàçöà íà õàðàêòåðíóþ äëèíóâîëíû ýëåêòðîíà; 2) ïðîíèêíîâåíèå âîëíîâîé �óíê�öèè çà ãðàíèöó îáðàçöà (óâåëè÷åíèå íà ãëóáèíóïðîíèêíîâåíèÿ â ãðàíè÷àùóþ ñðåäó); 3) ó÷åò êðèñ-òàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû (óâåëè÷åíèå íà âåëè÷èíó,îïðåäåëÿåìóþ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè); 4) íåðîâíîñòèïîâåðõíîñòè (óìåíüøåíèå îòíîñèòåëüíî ñðåäíåéïîâåðõíîñòè íà âåëè÷èíó, ñâÿçàííóþ ñ âûñîòîé èøèðèíîé íåðîâíîñòåé).�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ�êå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��00-02-17658, 02-02-16377 è01-02-17694). ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Ý. Ë. Íàãàåâ, ÓÔÍ 162, 49 (1992).2. Ì. Ì. Ìàõìóäèàí, Ì. Â. Ýíòèí, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ73, 167 (2001).3. Ý. Ì. Áàñêèí, Ì. Â. Ýíòèí, Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 70,511 (1999).4. Ë. Ñ. Áðàãèíñêèé, Ä. À. �îìàíîâ, ÔÒÒ 37, 2122(1995).5. Ì. À. Ëàâðåíòüåâ, Á. Â. Øàáàò, Ìåòîäû òåîðèè�óíêöèé êîìïëåêñíîãî ïåðåìåííîãî, Íàóêà, Ìîñêâà(1987).
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