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ÂËÈßÍÈÅ �ÅÊÎÍÑÒ�ÓÊÖÈÈ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ Si(111)-7� 7ÍÀ ÄÈÔÔÓÇÈÞ ÀÒÎÌÎÂ ÑÒ�ÎÍÖÈß�. À. Æà÷óê, Ñ. À. Òèéñ, Á. Ç. Îëüøàíåöêèé *Èíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 14 ìàðòà 2011 ã.Ìåòîäàìè ñêàíèðóþùåé òóííåëüíîé ìèêðîñêîïèè è ìîäåëèðîâàíèåì ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè �óíêöè-îíàëà ïëîòíîñòè è ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî èññëåäîâàíà äè��óçèÿ àòîìîâ ñòðîíöèÿ ïî ïîâåðõíîñòè Si(111)ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Íàéäåíî, ÷òî íà ïðîöåññ äè��óçèè çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå îêàçûâàåò ðåêîí-ñòðóêöèÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè êðåìíèÿ ñî ñòðóêòóðîé 7�7. Îïðåäåëåíà ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü äâèæåíèÿ àòîìàñòðîíöèÿ â ÿ÷åéêå ñòðóêòóðû 7 � 7. Îïðåäåëåíû îñíîâíûå ïóòè äè��óçèè àòîìà ñòðîíöèÿ è ñîîòâåò-ñòâóþùèå èì ýíåðãèè àêòèâàöèè. Ïîêàçàíî, ÷òî íà �îðìèðîâàíèå ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãîòóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà èçîáðàæåíèé ïîâåðõíîñòè Si(111)-7� 7 ñ àäñîðáèðîâàííûìè àòîìàìè ñòðîíöèÿçíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå îêàçûâàåò ñìåùåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îò àòîìà ñòðîíöèÿ ê áëèæàéøèìàäàòîìàì êðåìíèÿ â ñòðóêòóðå 7� 7.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÄè��óçèÿ àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ íà ïîâåðõ�íîñòÿõ êðèñòàëëîâ � ýòî �óíäàìåíòàëüíûé �èçè�÷åñêèé ïðîöåññ, îïðåäåëÿþùèé �îðìèðîâàíèå íàíî�ñòðóêòóð è ðîñò òîíêèõ ïëåíîê. �àíåå áûëî óñòà�íîâëåíî, ÷òî íà äè��óçèþ àäàòîìîâ âëèÿåò ðåêîí�ñòðóêöèÿ ïîâåðõíîñòè [1; 2℄. Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿàäñîðáèðîâàííîãî àòîìà çàâèñèò îò åãî ïîëîæåíèÿâ ÿ÷åéêå ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Òàêèìîáðàçîì, ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè îïðåäåëÿåò ïðåäïî÷òèòåëüíûå ìå�ñòà àäñîðáöèè è äè��óçèîííûå áàðüåðû [3℄. Â ëè�òåðàòóðå ìîæíî íàéòè ðÿä ïðèìåðîâ âëèÿíèÿ ðå�êîíñòðóêöèè íà äè��óçèþ àäàòîìîâ íà ïîâåðõíî�ñòè Si(111)-7 � 7. Ïîñëå àäñîðáöèè ìàëîãî êîëè÷å�ñòâà ñâèíöà íà ïîâåðõíîñòè êðåìíèÿ ìîæíî áûëî íà�áëþäàòü õàðàêòåðíûå ÿðêèå ïÿòíà â ïîëîâèíêàõ ÿ÷å�åê (Ïß) ñòðóêòóðû 7� 7 ñ ïîìîùüþ ñêàíèðóþùåãîòóííåëüíîãî ìèêðîñêîïà (ÑÒÌ) [4℄. Áûëî óñòàíîâ�ëåíî, ÷òî ÿðêèå ïÿòíà íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ âûçâà�íû òåïëîâûì äâèæåíèåì àòîìîâ ñâèíöà ìåæäó ðàç�ëè÷íûìè ìåñòàìè àäñîðáöèè â ïðåäåëàõ Ïß-7 � 7,áîëåå áûñòðûì, ÷åì ñêàíèðóþùåå äâèæåíèå îñòðèÿÑÒÌ. Äè��óçèîííûå ïðûæêè ìåæäó ñîñåäíèìèÏß-7 � 7 áûëè íàìíîãî áîëåå ðåäêèìè èç-çà âûñî�*E-mail: olshan�isp.ns
.ru

êîãî äè��óçèîííîãî áàðüåðà â îáëàñòè äèìåðîâ íàãðàíèöå ÿ÷ååê. Ïîçäíåå ñîîáùàëîñü î ñõîäíîì ïîâå�äåíèè äðóãèõ àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ íà ïîâåðõíî�ñòè Si(111)-7 � 7 ïîñëå àäñîðáöèè àòîìîâ Si [5�7℄,Al [8℄, Tl [9℄, Sn [10℄, Ag [11℄, Y [12℄.Òàêèì îáðàçîì, ïîâåðõíîñòü Si(111)-7 � 7 ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé óäîáíóþ ìîäåëüíóþ ñèñòåìó äëÿèçó÷åíèÿ áëóæäàíèÿ àäñîðáèðîâàííîãî àòîìà ïîäèñêðåòíîé è õîðîøî óïîðÿäî÷åííîé ïîâåðõíîñòè.Áîëüøèíñòâî èññëåäîâàíèé áûëî ïîñâÿùåíî èçó÷å�íèþ ïðûæêîâ àäàòîìîâ ìåæäó Ïß-7 � 7 è ñâÿçàí�íîìó ñ íèìè ðîñòó àòîìíûõ êëàñòåðîâ, â òî âðåìÿêàê äâèæåíèå àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ âíóòðè ÿ÷å�åê ñòðóêòóðû 7 � 7 äåòàëüíî íå ðàññìàòðèâàëîñü.Áûëî îïóáëèêîâàíî âñåãî íåñêîëüêî ðàáîò, â êîòî�ðûõ ïîâåäåíèå àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ â ÿ÷åéêåñòðóêòóðû 7 � 7 èçó÷àëè ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ abinitio [13�15℄. Òàê, â ðàáîòå [13℄ àâòîðû èñïîëüçîâà�ëè ÿ÷åéêó ðàçìåðîì 4 � 4 äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ëî�êàëüíîé ïåðèîäè÷íîñòè 2� 2 êðåìíèåâûõ àäàòîìîââ ñòðóêòóðå Si(111)-7� 7. Îíè íàøëè, ÷òî íàèáîëååïðåäïî÷òèòåëüíûå ìåñòà äëÿ àäñîðáöèè èëè öåíòðûïðèòÿæåíèÿ äëÿ àòîìîâ K, Mg, Ga è Ge ðàñïîëîæå�íû âîêðóã ðåñò-àòîìîâ Si â ÿ÷åéêàõ 7�7, â òî âðåìÿêàê îáëàñòè ñ îáîðâàííûìè ñâÿçÿìè êðåìíèÿ ýíåðãå�òè÷åñêè íåâûãîäíû. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ñ èñïîëü�çîâàíèåì ÿ÷åéêè ðàçìåðîì 7 � 7 ïîêàçàëè, ÷òî ïðèàäñîðáöèè àòîìîâ Pb è Si îáëàñòè, ðàñïîëîæåííûå1113



�. À. Æà÷óê, Ñ. À. Òèéñ, Á. Ç. Îëüøàíåöêèé ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011â öåíòðå ïðèòÿæåíèÿ è áëèæå ê öåíòðó Ïß-7 � 7,áîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíû, ÷åì ðàñïîëîæåííûåáëèæå ê óãëîâûì âàêàíñèÿì [14; 15℄.Õîòÿ àäñîðáöèþ è äè��óçèþ àäàòîìîâ íà ïî�âåðõíîñòè Si(111)-7 � 7 èçó÷àëè ðàíåå ýêñïåðèìåí�òàëüíî è òåîðåòè÷åñêè, íå áûëî ñäåëàíî ïîïûòîêîöåíèòü ñðåäíþþ ñêîðîñòü äè��óçèîííîãî äâèæå�íèÿ àòîìà â ïðåäåëàõ Ïß-7 � 7. Íå áûëî òàê�æå ïðîàíàëèçèðîâàíî âëèÿíèå èçìåíåíèÿ ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòè, âûçâàííîãî àäñîðáöè�åé àäàòîìîâ, íà ïîëó÷àåìûå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ. Ýòîïðèâåëî ê îøèáî÷íîé èíòåðïðåòàöèè ðàñïðåäåëå�íèÿ èíòåíñèâíîñòè â íåêîòîðûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ, ïîëó÷åííûõ ðàíåå. Â ïðåäñòàâ�ëåííîé íèæå ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû èçó÷å�íèÿ àäñîðáöèè è äè��óçèè àòîìîâ ñòðîíöèÿ ïî ïî�âåðõíîñòè êðåìíèÿ (111)-7�7 ñ ïîìîùüþ ÑÒÌ, ðàñ�÷åòîâ íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè èìîäåëèðîâàíèÿ Ìîíòå-Êàðëî.2. ÓÑËÎÂÈß ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀ È ÄÅÒÀËÈÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈßÝêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëè â ñâåðõâûñîêîâàêóóì�íîé êàìåðå ñ äàâëåíèåì îñòàòî÷íûõ ãàçîâ îêîëî9 � 10�11 ììðò. ñò., îáîðóäîâàííîé ñèñòåìîé ÑÒÌïðîèçâîäñòâà �èðìû OMICRON. Îáðàçöû êðåìíèÿñ îðèåíòàöèåé (111) (�0:5Æ) ïðîãðåâàëè ïðîïóñêà�íèåì ïîñòîÿííîãî òîêà. Êàëèáðîâêó òåìïåðàòóðûîáðàçöà îñóùåñòâëÿëè ñ ïîìîùüþ îïòè÷åñêîãî ïè�ðîìåòðà. Ïðîöåäóðà î÷èñòêè ïîâåðõíîñòè îáðàçöàâ âàêóóìíîé êàìåðå ñîñòîÿëà èç îòæèãà îáðàçöàïðè òåìïåðàòóðå T = 600 ÆÑ è äàâëåíèè â êàìå�ðå (1�2) � 10�10 ììðò. ñò. â òå÷åíèå 4 ÷ è ïîñëåäó�þùåãî îòæèãà ïðè T = 1250 ÆÑ â òå÷åíèå íåñêîëü�êèõ ñåêóíä. Çàòåì îáðàçåö îõëàæäàëè ñî ñêîðî�ñòüþ ïðèìåðíî 50 ÆÑ/ìèí â òåìïåðàòóðíîì äèàïà�çîíå 900�350 ÆÑ ïóòåì ñòóïåí÷àòîãî óìåíüøåíèÿ âå�ëè÷èíû ïðîãðåâàþùåãî òîêà.Èñòî÷íèêîì àòîìîâ Sr ñëóæèëà òàíòàëîâàÿ òðóá�êà ñ ïîìåùåííûì âíóòðü êóñî÷êîì ñòðîíöèÿ. Òðóá�êó ïðîãðåâàëè ïðÿìûì ïðîïóñêàíèåì ïîñòîÿííîãîòîêà. Ïîñëå îñàæäåíèÿ ìàëîãî êîëè÷åñòâà ñòðîíöèÿ(îêîëî 10�3 ìîíîñëîÿ) íà ïîâåðõíîñòè Si(111) ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå îòäåëüíûå àòîìû Sr ìîæ�íî áûëî ðàñïîçíàòü ïî õàðàêòåðíûì ÿðêèì ïÿòíàìíà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ, âûçâàííûì áûñòðûì òåïëî�âûì äâèæåíèåì àòîìîâ Sr â ïðåäåëàõ Ïß-7�7. Êîëè�÷åñòâî îñàæäåííîãî ñòðîíöèÿ ìîæíî áûëî îöåíèòü,íåïîñðåäñòâåííî ïîäñ÷èòûâàÿ êîëè÷åñòâî õàðàêòåð�íûõ ÿðêèõ ïÿòåí íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ, êîòîðûå

çàïèñûâàëè â ðåæèìå ïîñòîÿííîãî òóííåëüíîãî òî�êà. Â êà÷åñòâå çîíäîâ ÑÒÌ èñïîëüçîâàëè âîëü�ðà�ìîâûå èãëû, ïîëó÷åííûå ýëåêòðîëèòè÷åñêèì òðàâ�ëåíèåì â ðàñòâîðå KOH. Äëÿ áûñòðîãî îòêëþ÷åíèÿñõåìû òðàâëåíèÿ èñïîëüçîâàëè ñõåìó ýëåêòðîííîãîêëþ÷à, êîòîðàÿ ðåàãèðóåò íà ðåçêîå óìåíüøåíèå òî�êà â ìîìåíò ðàçðûâà âîëü�ðàìîâîé ïðîâîëîêè èïðåäîòâðàùàåò äàëüíåéøåå òðàâëåíèå è çàòóïëåíèåèãëû. Äëÿ î÷èñòêè èãëû îò îêèñëà è äðóãèõ çà�ãðÿçíåíèé, ïðèñóòñòâóþùèõ íà ïîâåðõíîñòè, åå ïðî�ãðåâàëè â âàêóóìå. Íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ, ïðèâå�äåííûõ â äàííîé ðàáîòå, ìû óêàçûâàåì ïîëÿðíîñòüïðèëîæåííîãî íàïðÿæåíèÿ íà îáðàçöå. Òàêèì îáðà�çîì, ïîëîæèòåëüíàÿ ïîëÿðíîñòü ñâèäåòåëüñòâóåò îòîì, ÷òî òóííåëèðîâàíèå ýëåêòðîíîâ ïðîèñõîäèò èçîñòðèÿ ÑÒÌ â ïóñòûå ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ îáðàç�öà è íàîáîðîò.�àñ÷åòû íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíî�ñòè áûëè âûïîëíåíû ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî îáåñ�ïå÷åíèÿ Siesta, èñïîëüçóþùåãî àòîìíûå îðáèòàëèâ êà÷åñòâå áàçèñíûõ �óíêöèé [16℄. Ýëåêòðîíû âíó�òðåííèõ îáîëî÷åê ó÷èòûâàëè ñ ïîìîùüþ ïñåâäîïî�òåíöèàëîâ [17℄. Íàìè áûë èñïîëüçîâàí êîððåëÿöèîí�íî-îáìåííûé �óíêöèîíàë â ïðèáëèæåíèè îáîáùåí�íîãî ãðàäèåíòà (generalized gradient approximation,GGA) [18℄. �àíåå áûëî ïîêàçàíî [19℄, ÷òî ïðè îïè�ñàíèè àäñîðáöèè íà ïîâåðõíîñòè, â îñîáåííîñòè âðàéîíå ñåäëîâûõ òî÷åê, ãäå ïðîèñõîäÿò ðàçðûâ ñòà�ðûõ ñâÿçåé è îáðàçîâàíèå íîâûõ, ïðèáëèæåíèå GGAäàåò áîëåå òî÷íûå ðåçóëüòàòû, ÷åì ïðèáëèæåíèåëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (lo
al-density approximation,LDA). Èíòåãðèðîâàíèå ïî çîíå Áðèëëþýíà ïðîâîäè�ëîñü òîëüêî â òî÷êå �. Èñïîëüçîâàíèå îäíîé ëèøüòî÷êè � äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ îïðàâäàíî â äàííîìñëó÷àå èç-çà áîëüøèõ ëàòåðàëüíûõ ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè7�7. Ýòî ïðèáëèæåíèå áûëî èñïîëüçîâàíî â íåñêîëü�êèõ ðàáîòàõ ïî èçó÷åíèþ ðåêîíñòðóêöèè ñòðóêòóðû7� 7 [14; 15℄. Äëÿ ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ áûëàèñïîëüçîâàíà îäíîðîäíàÿ ñåòêà â ïðÿìîì ïðîñòðàí�ñòâå ñ øàãîì 0.126�A âäîëü ñòîðîí ÿ÷åéêè 7 � 7 èøàãîì 0.116�A ïî âûñîòå.ß÷åéêà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðåäñòàâëÿëà ñîáîéïîâòîðÿþùèåñÿ ñëîè êðåìíèÿ òîëùèíîé â ÷åòûðåàòîìíûõ ñëîÿ è âàêóóìíîå ïðîñòðàíñòâî òîëùèíîé11�A. Òàêàÿ òîëùèíà ñëîÿ Si áûëà èñïîëüçîâàíàïðè èçó÷åíèè àäñîðáöèè Pb è Si íà ïîâåðõíîñòèSi(111)-7� 7 [14; 15℄. Íà îäíîé èç ïîâåðõíîñòåé êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè êðåìíèÿ çàäàâàëàñü ñòðóê�òóðà 7 � 7 â ñîîòâåòñòâèè ñ DAS-ìîäåëüþ (dimeradatom sta
king-fault), ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå [20℄.Àäñîðáèðîâàííûé àòîì Sr äîáàâëÿëè íà ðåêîíñòðó�èðîâàííóþ ïîâåðõíîñòü 7 � 7, â òî âðåìÿ êàê îáî�1114



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011 Âëèÿíèå ðåêîíñòðóêöèè ïîâåðõíîñòè : : :ðâàííûå ñâÿçè Si íà ïðîòèâîïîëîæíîé, íåðåêîíñòðó�èðîâàííîé, ïîâåðõíîñòè êðåìíèÿ íàñûùàëè àòîìà�ìè âîäîðîäà ñ äëèíîé ñâÿçè Si�H ïðèìåðíî 1.5�A.Òàêèì îáðàçîì, â ÿ÷åéêå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íàñ÷è�òûâàëîñü 446 àòîìîâ. Âî âñåõ ðàñ÷åòàõ âåðõíèå òðèàòîìíûõ ñëîÿ êðåìíèÿ ìîãëè ñâîáîäíî ðåëàêñèðî�âàòü, à ïîëîæåíèÿ àòîìîâ íèæíåãî ñëîÿ êðåìíèÿ èàòîìîâ âîäîðîäà áûëè �èêñèðîâàíû. Äëÿ âû÷èñëå�íèÿ çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè àäñîðáèðî�âàííîãî àòîìà Sr îò ïîëîæåíèÿ â ÿ÷åéêå Si(111)-7�7àòîì Sr ïîìåùàëè íà âûñîòå 3�A íàä ïîâåðõíîñòüþðåøåòêè êðåìíèÿ, ïðè ýòîì åãî êîîðäèíàòà z (âûñî�òà íàä ñëîåì êðåìíèÿ) ìîãëà ñâîáîäíî èçìåíÿòüñÿ, àêîîðäèíàòû â ïëîñêîñòè xy áûëè �èêñèðîâàíû. Ñè�ñòåìà ðåëàêñèðîâàëà äî òåõ ïîð, ïîêà ñèëû, äåéñòâó�þùèå íà àòîìû, íå ñòàíîâèëèñü ìåíåå 0.04 ýÂ/�A.Ïîñêîëüêó ÷èñëî àòîìîâ â ÿ÷åéêå äîñòàòî÷íîáîëüøîå, äëÿ òîãî ÷òîáû çàäà÷à ìîãëà áûòü ðåøåíàâ ðàçóìíîå âðåìÿ, ìû èñïîëüçîâàëè ðàçëè÷íûé íà�áîð áàçèñíûõ �óíêöèé äëÿ àòîìîâ ðàçíîãî òèïà èàòîìîâ Si ðàçëè÷íûõ ñëîåâ. Òàê, äëÿ àòîìîâ H(1s1)è àòîìîâ Si(3s23p2) â îáúåìå êðèñòàëëà (äâà íèæ�íèõ àòîìíûõ ñëîÿ) áûëà èñïîëüçîâàíà îäíà ðàäè�àëüíàÿ �óíêöèÿ íà êàæäóþ ïðîåêöèþ óãëîâîãî ìî�ìåíòà m çàïîëíåííîé âàëåíòíîé îðáèòàëè, ò. å. âñåãîîäíà �óíêöèÿ íà êàæäûé àòîì H è ÷åòûðå �óíê�öèè íà àòîì Si â îáúåìå êðèñòàëëà. Äëÿ àòîìîâ Siíà ïîâåðõíîñòè (äâà âåðõíèõ àòîìíûõ ñëîÿ è àä-àòîìû êðåìíèÿ â ñòðóêòóðå 7 � 7) ìû èñïîëüçîâà�ëè ïî äâå �óíêöèè íà êàæäóþ ïðîåêöèþ óãëîâîãîìîìåíòà m çàïîëíåííîé âàëåíòíîé îðáèòàëè (s è p)ïëþñ îäíà �óíêöèÿ íà êàæäóþ ïðîåêöèþ óãëîâîãîìîìåíòà m ñëåäóþùåé ïóñòîé d-îðáèòàëè (13 �óíê�öèé íà àòîì). Äëÿ àòîìà Sr(5s2) èñïîëüçîâàëè ïîòðè ðàäèàëüíûå �óíêöèè äëÿ êàæäîé ïðîåêöèè óã�ëîâîãî ìîìåíòà çàïîëíåííîé âàëåíòíîé s-îðáèòàëè èñëåäóþùèõ äâóõ ïóñòûõ p- è d-îðáèòàëåé (27 �óíê�öèé íà àòîì Sr). Äëÿ ñðàâíåíèÿ áûëè ïðîâåäåíûâû÷èñëåíèÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè äðóãèõ íàáîðîâ áà�çèñíûõ �óíêöèé äëÿ àòîìà Sr, à òàêæå ïðè èñ�ïîëüçîâàíèè LDA-ïðèáëèæåíèÿ äëÿ êîððåëÿöèîí�íî-îáìåííîé ýíåðãèè [21℄.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÉ È ÈÕÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Îïðåäåëåíèå ñêîðîñòè äâèæåíèÿ àòîìàSr â ÿ÷åéêå Si(111)-7� 7Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû äâà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ îä�íîé îáëàñòè ïîâåðõíîñòè Si(111), ïîëó÷åííûå ïîñëå�äîâàòåëüíî, îäíî çà äðóãèì, ïîñëå íàïûëåíèÿ ñòðîí�

Sr

7 × 7

5 нм

а

б

Вакансия

�èñ. 1. Äâà ïîñëåäîâàòåëüíûõ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿîäíîãî ó÷àñòêà ïîâåðõíîñòè Si(111) ñ àäñîðáèðîâàí-íûìè àòîìàìè Sr. Àòîì Sr â íèæíåì ïðàâîì óãëóðèñ. à ïåðåïðûãèâàåò â ñîñåäíþþ Ïß-7�7 íà ðèñ. á;U = 1:9 Â, I = 0:02 íÀöèÿ. Äâå âàêàíñèè, íàáëþäàåìûå íà îáîèõ èçîáðà�æåíèÿõ, ñëóæàò â êà÷åñòâå îðèåíòèðà. Íà ðèñóíêàõìîæíî âèäåòü ÿðêèå ïÿòíà â Ïß ñòðóêòóðû 7 � 7,êîòîðûå ñâèäåòåëüñòâóþò î ïðèñóòñòâèè â ýòèõ ìå�ñòàõ îòäåëüíûõ àòîìîâ Sr íà ïîâåðõíîñòè êðåìíèÿ.�èñóíîê, â ÷àñòíîñòè, ïîêàçûâàåò îòäåëüíûé äè���óçèîííûé ñêà÷îê àòîìà Sr ìåæäó ñîñåäíèìè Ïßñòðóêòóðû 7� 7. Òàê, ìîæíî âèäåòü, ÷òî àòîì Sr âïðàâîì íèæíåì óãëó ðèñ. 1à ïåðåìåñòèëñÿ èç îäíîéÏß-7� 7 â ñîñåäíþþ ïîëîâèíó íà ðèñ. 1á.Íà ðèñ. 2à ïîêàçàíî óâåëè÷åííîå ÑÒÌ-èçîáðàæå-íèå ÿðêîãî ïÿòíà îò àòîìà Sr â Ïß Si(111)-7�7, ïîëó�÷åííîå ïðè ñêîðîñòè äâèæåíèÿ îñòðèÿ vtip = 7 íì/ñ.Íà ïðî�èëå ýòîãî ïÿòíà âäîëü íàïðàâëåíèÿ x íàðèñ. 2á âèäíû ñëåäû âûñîêî÷àñòîòíûõ �ëóêòóàöèéñèãíàëà. Íà ðèñ. 3à�ã ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûåÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ àòîìà Sr â Ïß ñòðóêòóðû 7� 7,ïîëó÷åííûå ïðè ñêîðîñòÿõ äâèæåíèÿ îñòðèÿ îò 7 äo292 íì/ñ. Èç ðèñóíêîâ âèäíî, ÷òî äëèíà øòðèõîâ âíàïðàâëåíèè x íåïðåðûâíî óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè óâå�ëè÷åíèè ñêîðîñòè äâèæåíèÿ îñòðèÿ (ò. å. îò ðèñ. 3àê ðèñ. 3ã).Äëÿ òîãî ÷òîáû ïðàâèëüíî èíòåðïðåòèðîâàòüóïîìÿíóòûå âûøå íàáëþäåíèÿ, íóæíî çàìåòèòü,1115
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�èñ. 2. à) Óâåëè÷åííîå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèå àòî-ìà Sr íà ïîâåðõíîñòè Si(111). �àçìåð îáëàñòè5:7�4:0 íì2, vtip = 7 íì/ñ, U = 1:6 Â, I = 0:03 íÀ.á ) Ïðî�èëü ÿðêîãî ïÿòíà íà ðèñ. à â íàïðàâëå-íèè x÷òî âðåìÿ îòêëèêà ñèñòåìû îáðàòíîé ñâÿçè ÑÒÌïðè èñïîëüçîâàííûõ ïàðàìåòðàõ ñêàíèðîâàíèÿ ñî�ñòàâëÿëî îêîëî 6 ìñ [22℄. Äëÿ îöåíêè âðåìåíè îò�êëèêà ñèñòåìû îáðàòíîé ñâÿçè ìû ñêàíèðîâàëè îä�íîàòîìíóþ ñòóïåíü íà ïîâåðõíîñòè Si(111) ïåðïåí�äèêóëÿðíî åå êðàþ â íàïðàâëåíèè ëåæàùåé íèæåòåððàñû â ðåæèìå ïîñòîÿííîãî òîêà ïðè íåñêîëüêèõçíà÷åíèÿõ ñêîðîñòè îñòðèÿ. Ïðè áîëüøèõ ñêîðîñòÿõäâèæåíèÿ îñòðèÿ ìîæíî áûëî íàáëþäàòü óìåíüøå�íèå òóííåëüíîãî òîêà íåïîñðåäñòâåííî ïîñëå ïåðå�ñå÷åíèÿ îñòðèåì êðàÿ ñòóïåíè. Âðåìÿ, íåîáõîäèìîåñèñòåìå îáðàòíîé ñâÿçè äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ïðåäó�ñòàíîâëåííîãî çíà÷åíèÿ òóííåëüíîãî òîêà, � ýòî èåñòü âðåìÿ îòêëèêà ñèñòåìû îáðàòíîé ñâÿçè ÑÒÌ.Òàêèì îáðàçîì, âðåìÿ îòêëèêà ñèñòåìû îáðàò�íîé ñâÿçè ÑÒÌ áîëüøå, ÷åì âðåìÿ, íåîáõîäèìîåäëÿ çàïèñè îäíîãî øòðèõà, âõîäÿùåãî â ñîñòàâ ñâåò�ëîãî ïÿòíà îò àòîìà Sr íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ:� = L=vtip � 1:5�2.5 ìñ, ãäå L� ñðåäíÿÿ äëèíà øòðè�õà. Íàáëþäàåìûå øòðèõè íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõíå îòðàæàþò òîïîãðà�èþ ïîâåðõíîñòè, òàê êàê ñè�ñòåìà îáðàòíîé ñâÿçè ÑÒÌ ñëèøêîì èíåðòíà, ÷òî�áû àäåêâàòíî ðåàãèðîâàòü íà áûñòðî ìåíÿþùèéñÿâõîäíîé ñèãíàë. Ïîýòîìó âåðòèêàëüíîå ïîëîæåíèåîñòðèÿ ìîæíî ñ÷èòàòü ïîñòîÿííûì âî âðåìÿ ñêàíè�
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�èñ. 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿäâèæóùåãîñÿ â ïðåäåëàõ Ïß-7 � 7 àòîìà Sr, ïî-ëó÷åííûå ïðè ñêîðîñòÿõ îñòðèÿ vtip = 7 íì/ñ (à),28 íì/ñ (á ), 125 íì/ñ (â), 292 íì/ñ (ã) (U = 1:6 Â,I = 0:03 íÀ, ðàçìåð îáëàñòè ñêàíèðîâàíèÿ1:8 � 1:8 íì2), à òàêæå ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíî-ãî ìîäåëèðîâàíèÿ, èñïîëüçóþùåãî ìîäåëü íåçàâè-ñèìî äâèæóùèõñÿ àòîìà Sr è ñêàíèðóþùåãî îñòðèÿvtip=vSr = 0:02 (ä), 0:1 (å), 0:4 (æ), 1:0 (ç)(L = 1:8 íì, R = 0:3 íì)1116
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�èñ. 4. Ñõåìàòè÷åñêèå èçîáðàæåíèÿ îñòðèÿ ÑÒÌè àòîìà Sr (à) è âèä àíàëèòè÷åñêîé çàâèñèìîñòèäëèíû øòðèõîâ íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ îò îòíîøå-íèÿ ñêîðîñòåé îñòðèÿ è àòîìà Sr (á )ðîâàíèÿ îáëàñòè ñ àäñîðáèðîâàííûì àòîìîì Sr.Ïðèáëèçèòåëüíûé âèä çàâèñèìîñòè ñðåäíåé äëè�íû øòðèõà îò ñêîðîñòè îñòðèÿ ÑÒÌ ìîæíî ïîëó�÷èòü àíàëèòè÷åñêè. Â íàøåé ìîäåëè îñòðèå èìååòêîíå÷íûé ðàäèóñ R, à àòîì Sr ñ÷èòàåì òî÷å÷íûì.Ïóñòü îñòðèå äâèæåòñÿ â íàïðàâëåíèè îñè x ñî ñêî�ðîñòüþ vtip (ðèñ. 4à). Àòîì Sr äâèæåòñÿ õàîòè÷åñêè,ïåðåñåêàÿ îáëàñòü îñòðèÿ ïîä ðàçíûìè óãëàìè ïî îò�íîøåíèþ ê îñè x (äëÿ ïðîñòîòû âñå óãëû ðàâíîâåðî�ÿòíû). Îáëàñòü, â êîòîðîé äâèæåòñÿ àòîì Sr, áóäåìñ÷èòàòü áåñêîíå÷íîé, ò. å. ìû ïðåíåáðåãàåì âëèÿíè�åì îòðàæåíèÿ àòîìà Sr îò ãðàíèö ÿ÷åéêè 7 � 7 íàäëèíó øòðèõà. Äëèíà øòðèõà îïðåäåëÿåòñÿ ñêîðî�ñòüþ îñòðèÿ vtip è âðåìåíåì � , â òå÷åíèå êîòîðîãîàòîì Sr ïåðåñåêàåò îáëàñòü îñòðèÿ (âðåìåíåì âçàè�ìîäåéñòâèÿ): L = vtip�: (1)Â ñâîþ î÷åðåäü, âðåìÿ âçàèìîäåéñòâèÿ � çàâèñèò îòðàäèóñà îñòðèÿ R è ñêîðîñòè vrel äâèæåíèÿ àòîìàñòðîíöèÿ îòíîñèòåëüíî îñòðèÿ:� � 2R=vrel: (2)

Ïðîåêöèè ñêîðîñòè vrel íà îñè x è y ðàâíûvrel;x = vtip � vSr 
os�;vrel;y = vSr sin�; (3)ãäå � � óãîë ìåæäó âåêòîðîì ñêîðîñòè vSr àòîìàñòðîíöèÿ è îñüþ x. Ïðè óñðåäíåíèè ïî óãëàì óäîá�íî èñïîëüçîâàòü êâàäðàò äëèíû øòðèõà:hL2i� = v2tiph�2i� = 4v2tip �R2=hv2reli�� : (4)Äàëåå, èñïîëüçóÿ âûðàæåíèÿ (3), ïîëó÷àåìhv2reli� = hv2rel;x + v2rel;yi� == hv2tip � 2vtipvSr 
os�+ v2Sri� = v2tip + v2Sr; (5)ïîñêîëüêó h2vtipvSr 
os�i� = 0. Â ðåçóëüòàòå äëÿñðåäíåé äëèíû øòðèõà èìååì âûðàæåíèåL = 2Rs (vtip=vSr)2(vtip=vSr)2 + 1 : (6)Âèä ýòîé çàâèñèìîñòè äëÿ R = 0:3 íì ïðåäñòàâëåííà ðèñ. 4á. Âåëè÷èíà L ìîíîòîííî ðàñòåò ïðè óâåëè�÷åíèè vtip=vSr è ñòðåìèòñÿ ê íàñûùåíèþ, L ! 2R,ïðè vtip=vSr !1.Áîëåå òî÷íîå îïèñàíèå ý��åêòà ìîæíî ïîëó÷èòüñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ Ìîíòå-Êàðëî. Â ìîäå�ëè àòîì Sr äâèæåòñÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì ñ ïîñòî�ÿííîé ñêîðîñòüþ â ïðåäåëàõ îáëàñòè ðàçìåðîì, ðàâ�íûì ðàçìåðó Ïß-7� 7. Ïðè ýòîì îñòðèå ÑÒÌ ñêà�íèðóåò, ëèíèÿ çà ëèíèåé, êâàäðàòíóþ îáëàñòü, âìå�ùàþùóþ â ñåáÿ îáëàñòü ñ äâèæóùèìñÿ àòîìîì Sr.Äëÿ ïðîñòîòû ïðåäïîëîæèì, ÷òî âåëè÷èíà ñèãíàëàèëè ÿðêîñòü íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ ïðîïîðöèîíàëü�íà exp(�r=R), ãäå r � ðàññòîÿíèå îò îñòðèÿ ÑÒÌ äîàòîìà Sr â ïëîñêîñòè ñêàíèðîâàíèÿ xy. Òàêèì îáðà�çîì, ñìîäåëèðîâàííîå èçîáðàæåíèå çàâèñèò îò òðåõïàðàìåòðîâ: ðàçìåðà W îáëàñòè, â êîòîðîé ïðîèñ�õîäèò õàîòè÷åñêîå äâèæåíèå àòîìà ñòðîíöèÿ, îòíî�øåíèÿ ñêîðîñòè îñòðèÿ ê ñêîðîñòè àòîìà ñòðîíöèÿ,vtip=vSr, è îò ðàäèóñà îñòðèÿ R. Ïàðàìåòð W â ìî�äåëè áûë ðàâåí 1.8 íì â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàçìåðîìöåíòðàëüíîé ÷àñòè Ïß-7 � 7, ãäå íàáëþäàëîñü õàî�òè÷åñêîå äâèæåíèå àòîìà Sr (ðèñ. 3à�ã).Âåëè÷èíó ïàðàìåòðà R â ìîäåëè îöåíèâàëèèç ðèñ. 2à, íà êîòîðîì ïîêàçàíî óâåëè÷åííîåÑÒÌ-èçîáðàæåíèå àòîìà Sr íà ïîâåðõíîñòè Si(111).Ñïðàâà øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò ãðàíèöåÿ÷åéêè 7 � 7 ìåæäó äâóìÿ óãëîâûìè âàêàíñèÿìè.Â ëåâîé ÷àñòè èçîáðàæåíèÿ íà àíàëîãè÷íóþ ëèíèþíàëîæåíî ÿðêîå ïÿòíî îò äâèæóùåãîñÿ àòîìà Sr.Ïåðåêðûòèå ÿðêîãî ïÿòíà ñ ñîñåäíåé ÿ÷åéêîé 7 � 7ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 0.3 íì.1117



�. À. Æà÷óê, Ñ. À. Òèéñ, Á. Ç. Îëüøàíåöêèé ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011Ïåðåêðûòèå íà ðèñ. 2à ìîæåò áûòü âûçâàíîíåñêîëüêèìè �àêòîðàìè, íàèáîëåå î÷åâèäíûìè èçêîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ êîíå÷íûé ðàäèóñ îñòðèÿ è êîíå÷�íûé ðàçìåð àòîìà Sr. Òî÷íàÿ ïðè÷èíà ïåðåêðûòèÿíà ðèñ. 2à íåñóùåñòâåííà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñðåäíåéñêîðîñòè àòîìà Sr. Â íàøåé ìîäåëè ìû ñ÷èòàëè àòîìSr òî÷å÷íûì, à îñòðèå èìåëî îïðåäåëåííûé ðàäè�óñ R. Äàííàÿ ìîäåëü áûëà âûáðàíà èñêëþ÷èòåëüíîèç-çà ïðîñòîòû åå ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè. Òàêèìîáðàçîì, âåëè÷èíà R â ðåàëüíîñòè îòíîñèòñÿ êàê êàòîìó, òàê è ê îñòðèþ, è òîëüêî â ìîäåëè ñäåëàíîóïðîùåíèå, íå âëèÿþùåå, îäíàêî, íà ïîëó÷àåìûå ðå�çóëüòàòû.Ñìîäåëèðîâàííûå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ, èäåíòè÷�íûå ïðåäñòàâëåííûì íà ðèñ. 3ä�ç, ïîëó÷àòñÿ, åñëè,íàîáîðîò, ñ÷èòàòü, ÷òî îñòðèå ÿâëÿåòñÿ òî÷å÷íûì, ààòîì Sr èìååò êîíå÷íûé ðàäèóñ, òàê ÷òî, â êîíå÷�íîì ñ÷åòå, ÑÒÌ-èçîáðàæåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ñâåðò�êîé �óíêöèé, îïèñûâàþùèõ �îðìû îñòðèÿ è àòîìàSr. Íóæíî çàìåòèòü, ÷òî ðàäèóñû àòîìîâ ñòðîíöèÿ(0:22 íì) è îñòðèÿ èç âîëü�ðàìà (0:14 íì) â ñóììåñîñòàâëÿþò 0.36 íì, ÷òî áëèçêî ê âåëè÷èíå ïåðåêðû�òèÿ íà ðèñ. 2à. Â íàøåé ìîäåëè ìû ïîëîæèëè ðàäèóñîñòðèÿ ðàâíûì âåëè÷èíå ïåðåêðûòèÿ, R = 0:3 íì.Íà ðèñ. 3ä�ç ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâà�íèÿ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèé. Èçìåíåíèå ñìîäåëèðîâàí�íûõ ÑÒÌ-êàðòèí â çàâèñèìîñòè îò ñêîðîñòè îñòðèÿñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè(ðèñ. 3à�ã). Êîãäà îñòðèå äâèæåòñÿ î÷åíü ìåäëåííî(vtip=vSr = 0:02, ðèñ. 3à), �ëóêòóàöèè ñèãíàëà âû�çûâàþò òî÷å÷íûå âûáðîñû, êîòîðûå íà ÑÒÌ-èçîá-ðàæåíèÿõ ñðàâíèìû ñ ðàçìåðîì ïèêñåëÿ. Îíè ïî�÷òè èçîòðîïíû ïî �îðìå è îòðàæàþò òîò �àêò, ÷òîïðè íåïîäâèæíîì îñòðèå àòîìû Sr ïðèáëèæàþòñÿê íåìó ñî âñåõ ñòîðîí îäèíàêîâûì îáðàçîì, ò. å. âìîäåëè íåò âûäåëåííîãî íàïðàâëåíèÿ. Ïðè óâåëè÷å�íèè ñêîðîñòè îñòðèÿ òî÷å÷íûå âûáðîñû ïðåâðàùà�þòñÿ â øòðèõè â íàïðàâëåíèè áûñòðîãî ñêàíèðîâà�íèÿ. Ïðè÷èíà ýòîãî â ñëåäóþùåì: åñëè àòîì Sr äâè�æåòñÿ ñîíàïðàâëåííî ñ îñòðèåì ÑÒÌ, òî îí âçàè�ìîäåéñòâóåò ñ íèì äîëüøå, ÷åì åñëè áû àòîì äâè�ãàëñÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî èëè íàâñòðå÷ó îñòðèþ. Ïî�ýòîìó íà èçîáðàæåíèè äîìèíèðóþò øòðèõè. Ìîæíîñêàçàòü, ÷òî ÑÒÌ ñòàíîâèòñÿ áîëåå ÷óâñòâèòåëåí êàòîìàì, êîòîðûå äâèæóòñÿ â òîì æå íàïðàâëåíèè,÷òî è îñòðèå. Â ïðåäåëå, ïðè î÷åíü âûñîêîé ñêîðî�ñòè îñòðèÿ (vtip=vSr > 1000), ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâà�íèÿ ìîæíî áûëî ïîëó÷èòü èçîáðàæåíèå àòîìà Sr âîïðåäåëåííîì ïîëîæåíèè. Îäíàêî òàêóþ ñèòóàöèþíåëüçÿ áûëî âîñïðîèçâåñòè ýêñïåðèìåíòàëüíî, òàêêàê ìàêñèìàëüíàÿ ñêîðîñòü îñòðèÿ â íàøåé ñèñòåìåÑÒÌ ñîñòàâëÿåò 1700 íì/ñ.
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ñðåäíåé äëèíû øòðèõà íàÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ îò ñêîðîñòè îñòðèÿ: � � ýêñïå-ðèìåíòàëüíûå äàííûå; Æ � ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâà-íèÿ. Íèæíÿÿ îñü àáñöèññ ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ ýêñïå-ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, à âåðõíÿÿ � äëÿ ðåçóëüòàòîâìîäåëèðîâàíèÿÄëÿ òîãî ÷òîáû îöåíèòü ñðåäíþþ ñêîðîñòü àòî�ìà Sr â Ïß-7 � 7, ìû ñðàâíèëè ñðåäíþþ äëèíóøòðèõîâ íà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ñìîäåëèðîâàííûõÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ ñðåäíåé äëè�íû øòðèõà ñ êàæäûì èçîáðàæåíèåì áûëà ïðîâåäå�íà îïåðàöèÿ àâòîêîððåëÿöèè, à çàòåì ïðî�èëü ïîëó�÷èâøåãîñÿ øòðèõà àïïðîêñèìèðîâàí ãàóññîâîé êðè�âîé (îáðàáîòêà èçîáðàæåíèé îñóùåñòâëÿëàñü ñ ïî�ìîùüþ ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ WSXM) [23℄. Øè�ðèíà ãàóññîâîé êðèâîé íà ïîëóâûñîòå áûëà âçÿòà çàäëèíó øòðèõà. Ñîîòâåòñòâèå ìåæäó íàáîðîì ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ è ñìîäåëèðîâàííûõ ÑÒÌ-èçîáðàæå-íèé óñòàíàâëèâàëè, ñðàâíèâàÿ ñðåäíþþ äëèíó øòðè�õà íà ýòèõ èçîáðàæåíèÿõ. Ïîñêîëüêó ñðåäíÿÿ äëèíàøòðèõà çàâèñèò îò vtip â ýêñïåðèìåíòå è îò vtip=vSrâ ìîäåëè, óñòàíîâëåííîå ñîîòâåòñòâèå ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ è ñìîäåëèðîâàííûõ äàííûõ ïîçâîëÿåò îöå�íèòü ñêîðîñòü vSr àòîìà ñòðîíöèÿ. Òàêèì îáðàçîì,ïðîáëåìà ñâîäèòñÿ ê íàõîæäåíèþ òàêèõ ïàðàìåòðîâìîäåëèðîâàíèÿ, ïðè êîòîðûõ êðèâàÿ L(vtip=vSr) íàè�ëó÷øèì îáðàçîì àïïðîêñèìèðóåò ýêñïåðèìåíòàëü�íóþ çàâèñèìîñòü L(vtip). �åçóëüòàòû ïîêàçàíû íàðèñ. 5. Âèäíî, ÷òî ïðè âûáðàííûõ ïàðàìåòðàõ ìîäå�ëèðîâàíèÿ òåîðåòè÷åñêàÿ êðèâàÿ õîðîøî àïïðîêñè�ìèðóåò ýêñïåðèìåíòàëüíûå òî÷êè. Ñëåäîâàòåëüíî,èñõîäÿ èç ðèñ. 5, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ñðåäíÿÿñêîðîñòü àòîìà Sr ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 300 íì/
.Ïðè ñêîðîñòè vtip = 300 íì/
 äîñòèãàåòñÿ ðàâåíñòâîñêîðîñòåé îñòðèÿ ÑÒÌ è àòîìà Sr, ïðè ýòîì ñðåä�íÿÿ äëèíà øòðèõà ðàâíà ïðèìåðíî 0.4 íì. Òîò æå1118
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�èñ. 6. �åëüå� ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿ àäñîðáöèè àòîìà Sr íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7 � 7. Òàêæå ïîêàçàíàDAS-ìîäåëü ñòðóêòóðû 7 � 7: áîëüøèå êðóæêè � àòîìû âåðõíåãî ñëîÿ, ìàëåíüêèå � àòîìû ëåæàùèõ íèæå ñëî-åâ; A � àäàòîìû Si; R � ðåñò-àòîìû Si. Êîíòóðíûå ëèíèè îòäåëÿþò óðîâíè ýíåðãèè íà 0:2 ýÂ. ßðêèå (òåìíûå)îáëàñòè ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìóìàì (ìàêñèìóìàì) ýíåðãèè è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðåäïî÷òèòåëüíûì ìåñòàì àäñîðáöèè(ïåðåõîäíûì ñîñòîÿíèÿì). Ñòðåëêè óêàçûâàþò íà îñíîâíûå ïóòè ìèãðàöèè àòîìà Srðåçóëüòàò ïîëó÷àåòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè àíàëèòè�÷åñêîãî âûðàæåíèÿ (6), à èìåííî, L = 0:4 íì ïðèvtip=vSr = 1.Íóæíî çàìåòèòü, îäíàêî, ÷òî ïîëíîñòüþ èñêëþ�÷èòü âëèÿíèå ñêàíèðóþùåãî îñòðèÿ íà äâèæåíèåàòîìà Sr íåëüçÿ. Òåì íå ìåíåå ìû ïîëó÷èëè ñå�ðèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèé ïðè îáå�èõ ïîëÿðíîñòÿõ ïðèëîæåííîãî íàïðÿæåíèÿ, à òàêæåïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òóííåëüíîãî òîêà è íà�ïðÿæåíèÿ. Áûëî íàéäåíî, ÷òî ñðåäíÿÿ äëèíà øòðè�õà ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò ýòèõ ïàðàìåòðîâ, ÷òîñâèäåòåëüñòâóåò, ïî-âèäèìîìó, î ñëàáîì âëèÿíèèîñòðèÿ ÑÒÌ. Îïèñàííûé ìåòîä îöåíêè ñðåäíåé ñêî�ðîñòè àòîìà, ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ èçìåðå�íèÿ ñêîðîñòåé àòîìîâ äðóãèõ àäñîðáàòîâ íà ðàçëè÷�íûõ ïîâåðõíîñòÿõ êðèñòàëëîâ ïðè ðàçíûõ òåìïåðà�òóðàõ ïîäëîæêè.3.2. �åëüå� ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿàòîìà Sr â ÿ÷åéêå Si(111)-7� 7Íà ðèñ. 6 ïîêàçàí ðàññ÷èòàííûé ðåëüå� ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè äëÿ àäñîðáöèè àòîìà Sr íà ïîâåðõ�íîñòè Si(111) ñî ñòðóêòóðîé 7 � 7. Â ñîîòâåòñòâèèñ DAS-ìîäåëüþ ñòðóêòóðû 7 � 7 îáîðâàííûå ñâÿçè

Si ðàñïîëîæåíû íà àäàòîìàõ êðåìíèÿ, ðåñò-àòîìàõè àòîìàõ Si â óãëîâîé âàêàíñèè. Ñâåòëûå (òåìíûå)îáëàñòè íà ðèñóíêå ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìóìàì (ìàê�ñèìóìàì) ýíåðãèè è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðåäïî÷òèòåëü�íûì ìåñòàì àäñîðáöèè (ñåäëîâûì òî÷êàì è íåóñòîé�÷èâûì ìåñòàì àäñîðáöèè). Èç ýòîãî ðèñóíêà ìîæ�íî îïðåäåëèòü íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûå ìå�ñòà àäñîðáöèè àòîìà Sr â ÿ÷åéêå 7 � 7 è îñíîâ�íûå ïóòè ìèãðàöèè àäñîðáèðîâàííîãî àòîìà ìåæ�äó íèìè. Íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûå ìåñòà àäñîðá�öèè èëè öåíòðû ïðèòÿæåíèÿ ðàñïîëîæåíû âîêðóãðåñò-àòîìîâ (ïóòü 1 ! 2 ! 1 íà ðèñ. 6). Â êàæ�äîé Ïß-7 � 7 èìåþòñÿ òðè òàêèõ öåíòðà ïðèòÿæå�íèÿ, êîòîðûå ñîåäèíåíû ìåæäó ñîáîé ïóòÿìè òèïà3 ! 4 ! 5. Ïîëîæåíèå íîìåð 4 íà ðèñ. 6 ÿâëÿåòñÿñåäëîâîé òî÷êîé è ðàñïîëîæåíî â öåíòðå Ïß-7� 7.Öåíòðû ïðèòÿæåíèÿ, ðàñïîëîæåííûå â ñîñåäíèõ Ïßñòðóêòóðû 7 � 7 (äå�åêòíîé è áåçäå�åêòíîé), ñî�åäèíåíû ìåæäó ñîáîé ïóòÿìè òèïà 3 ! 6 ! 7. Íàýòîì ïóòè èìååòñÿ ìåòàñòàáèëüíîå ñîñòîÿíèå (ïîëî�æåíèå 6), ðàñïîëîæåííîå ìåæäó äèìåðàìè êðåìíèÿíà ãðàíèöå Ïß-7�7. Çàìåòèì, ÷òî õîòÿ îáîðâàííûåñâÿçè êðåìíèÿ ðàñïîëîæåíû íà àäàòîìàõ êðåìíèÿ,ðåñò-àòîìàõ è àòîìàõ Si â óãëîâûõ âàêàíñèÿõ, ýòè ìå�1119
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�E=0:5ýÂ
�èñ. 7. Ïðî�èëè ðåëüå�à ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèèâäîëü ïóòåé 3 ! 6 ! 7 (à) è 3 ! 4 ! 5 (á ), óêà-çàííûõ ñòðåëêàìè è ëèíèÿìè íà ðèñ. 6ñòà îáëàäàþò ëîêàëüíûì ëèáî ãëîáàëüíûì ìàêñèìó�ìîì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿ àäñîðáèðîâàííîãîàòîìà Sr. Íåóñòîé÷èâîñòü àäñîðáöèè â ýòèõ ìåñòàõâûçâàíà âàëåíòíîñòüþ 2 àòîìîâ Sr, ïîýòîìó ïîëîæå�íèÿ, ãäå �îðìèðóåòñÿ ëèøü îäíà ñâÿçü, ÿâëÿþòñÿýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíûìè. Ïóòè òèïîâ 1! 2! 1,3 ! 4 ! 5 è 3 ! 6 ! 7 îáðàçóþò ñåòü, êîòîðàÿïîêðûâàåò ïîâåðõíîñòü Si(111)-7� 7 öåëèêîì. Ýíåð�ãåòè÷åñêèå áàðüåðû âäîëü ýòèõ ïóòåé îïðåäåëÿþòäèíàìèêó àòîìîâ Sr íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7 � 7.Íóæíî çàìåòèòü, ÷òî ïðåäïî÷òèòåëüíûå ìåñòà àä�ñîðáöèè àòîìà Sr â ÿ÷åéêå 7� 7 ïîâåðõíîñòè Si(111)ñîâïàäàþò ñ ìåñòàìè, íàéäåííûìè ðàíåå äëÿ àòîìîâK, Mg, Ga, Ge, Si è Pb [13�15℄.Íà ðèñ. 7à ïîêàçàí ïðî�èëü ðåëüå�à ïîòåíöèàëü�íîé ýíåðãèè âäîëü ïóòè 3 ! 6 ! 7. Íà íåì ìîæíîâèäåòü ìèíèìóì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñòðîíöèÿ âïîëîæåíèè 6, ñîîòâåòñòâóþùèé ìåòàñòàáèëüíîìó ñî�ñòîÿíèþ ìåæäó äèìåðàìè êðåìíèÿ. Ýíåðãåòè÷åñêèéáàðüåð äëÿ ïåðåñêîêà àòîìà Sr èç äå�åêòíîé â áåç�äå�åêòíóþ Ïß-7� 7 ñîñòàâëÿåò 1.0 ýÂ, à îáðàòíî �

0.9 ýÂ. Íà ðèñ. 7á ïîêàçàí ïðî�èëü ðåëüå�à ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè âäîëü ïóòè 3 ! 4 ! 5. Ýíåðãåòè÷å�ñêèé áàðüåð äëÿ òàêîãî äè��óçèîííîãî ñêà÷êà ìåæ�äó äâóìÿ öåíòðàìè ïðèòÿæåíèÿ îäíîé Ïß-7�7 (êàêäå�åêòíîé, òàê è áåçäå�åêòíîé) ñîñòàâëÿåò 0.5 ýÂ.Ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ìåæäó ïîëîæåíèÿìè 1 è 2(ñì. ðèñ. 6) â ïðåäåëàõ îäíîãî öåíòðà ïðèòÿæåíèÿ ñî�ñòàâëÿåò âñåãî 0.1 ýÂ, ïðè ýòîì ïîëîæåíèå 1 ýíåðãå�òè÷åñêè áîëåå âûãîäíî, ÷åì ïîëîæåíèå 2. Ýòî íàáëþ�äàëè òàêæå ðàíåå â ñëó÷àå àäñîðáöèè àòîìîâ Si [15℄è Pb [14℄. Â ñîîòâåòñòâèè ñ íàøèìè ðàñ÷åòíûìè äàí�íûìè ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ìåæäó ïîëîæåíèÿìè 1è 2 ìåíÿåòñÿ ìîíîòîííî.Î÷åâèäíî, ÷òî íèçêèé ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåðâäîëü ïóòè 1 ! 2 ! 1 âûçâàí âûñîêîé êîíöåíòðà�öèåé îáîðâàííûõ ñâÿçåé Si â ýòîé îáëàñòè. Ïðè äâè�æåíèè àòîìà Sr ïî ýòîìó ïóòè îäíà èç ñâÿçåé Sr�Siîáðàçóåòñÿ ñ ðåñò-àòîìîì, à âòîðàÿ � ñ àäàòîìîì Si.Âî âðåìÿ òàêîãî äâèæåíèÿ ñâÿçü Sr�ðåñò-àòîì ñîõðà�íÿåòñÿ, â òî âðåìÿ êàê âòîðàÿ ñâÿçü ïåðåêëþ÷àåòñÿ ñîäíîãî àäàòîìà Si íà äðóãîé. Ïîñêîëüêó àäàòîìû Siâ DAS-ìîäåëè ñòðóêòóðû 7� 7 ðàñïîëîæåíû áëèçêîäðóã ê äðóãó, ðàçðûâ îäíîé ñâÿçè è îáðàçîâàíèå äðó�ãîé ïðîèñõîäÿò îäíîâðåìåííî, è ýòî ïðèâîäèò ê íèç�êîìó ýíåðãåòè÷åñêîìó áàðüåðó. Ïðè äâèæåíèè âäîëüïóòåé 3 ! 4 è 3 ! 6 ñâÿçü Sr�ðåñò-àòîì ðâåòñÿ, èýòî ïðèâîäèò ê âûñîêèì ýíåðãåòè÷åñêèì áàðüåðàìâäîëü ýòèõ ïóòåé (ðèñ. 7à,á ).Ïðåäïîëàãàÿ òåïëîâóþ ïðèðîäó äâèæåíèÿ àòîìàSr, ìîæíî îöåíèòü ÷àñòîòó ïåðåñêîêîâ àòîìà âäîëüðàçëè÷íûõ ïóòåé ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. ×àñ�òîòà ïåðåñêîêîâ äàåòñÿ âûðàæåíèåì� = �0 exp(��E=kBT ); (7)ãäå �E � âûñîòà äè��óçèîííîãî áàðüåðà, kB � ïî�ñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, T � òåìïåðàòóðà ïîäëîæêè, à�0 � õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà �îíîíîâ ñèñòåìû [3℄. ×à�ñòîòó �0 ìîæíî âçÿòü ðàâíîé äåáàåâñêîé ÷àñòîòå âêðåìíèè, �0 = 14 Ò�ö. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ïðûæêîâèç äå�åêòíîé Ïß ñòðóêòóðû 7 � 7 â áåçäå�åêòíóþïîëîâèíó ÷àñòîòà ïåðåñêîêîâ ðàâíà � = 2:4 � 10�4 �ö(t = 1=� = 4200 
), à îáðàòíî � � = 1:1 � 10�2 �ö(90 ñ). Äëÿ ïðûæêîâ ìåæäó öåíòðàìè ïðèòÿæåíèÿîäíîé Ïß-7�7 (ïóòü 3! 4! 5) èìååì � = 57:8Ì�ö(t = 1:73 � 10�5 ñ). Âûðàæåíèå (7) íåïðèìåíèìî äëÿäâèæåíèÿ àòîìà Sr âíóòðè öåíòðà ïðèòÿæåíèÿ, ïî�ñêîëüêó âåëè÷èíà ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà 0.1 ýÂñðàâíèìà ñ kBT = 0:03 ýÂ ïðè êîìíàòíîé òåìïå�ðàòóðå. Ïðè òàêîì íèçêîì ýíåðãåòè÷åñêîì áàðüåðåïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå àòîì Sr ìîæåò äâèãàòü�ñÿ ïî÷òè ñâîáîäíî âîêðóã ðåñò-àòîìà âäîëü ïóòè1 ! 2 ! 1. Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå òîò �àêò, ÷òî1120



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011 Âëèÿíèå ðåêîíñòðóêöèè ïîâåðõíîñòè : : :òèïè÷íîå âðåìÿ ïîëó÷åíèÿ îäíîãî èçîáðàæåíèÿ âÑÒÌ ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 100 ñ, ìû ìîæåì çàêëþ�÷èòü, ÷òî âî âðåìÿ ïîëó÷åíèÿ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèéàòîì Sr óñïåâàåò ïîáûâàòü âî âñåõ òðåõ öåíòðàõ ïðè�òÿæåíèÿ Ïß-7�7. Íàïðîòèâ, ïðûæêè àòîìà Sr ìåæ�äó Ïß-7�7 ïðîèñõîäÿò íàìíîãî ðåæå. Òàêîå ïîâåäå�íèå äåéñòâèòåëüíî íàáëþäàëè â ýêñïåðèìåíòå [22℄.Ïóòè ìèãðàöèè àòîìà Sr â áåçäå�åêòíîé Ïß-7�7òå æå, ÷òî è â äå�åêòíîé ïîëîâèíå. Îäíàêî ïîòåí�öèàëüíûå ýíåðãèè àäñîðáèðîâàííîãî àòîìà Sr â áåç�äå�åêòíîé Ïß-7 � 7 ïðèìåðíî íà �E = 0:1 ýÂ âû�øå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùèå ýíåðãèè äå�åêòíîé ïîëî�âèíû. Òàêèì îáðàçîì, àòîìû Sr äîëæíû ïðåèìóùå�ñòâåííî àêêóìóëèðîâàòüñÿ â äå�åêòíîé Ïß-7 � 7.Ïðåäïî÷òèòåëüíóþ àäñîðáöèþ àòîìîâ â äå�åêòíîéÏß ñòðóêòóðû Si(111)-7� 7 ïðè íèçêèõ ïîêðûòèÿõíàáëþäàëè ðàíåå äëÿ àòîìîâ ðàçëè÷íûõ ìåòàëëîâ,òàêèõ êàê Pb, Tl, Sn, Ag, Pd, è íàøè ðåçóëüòàòû ïî�êàçûâàþò, ÷òî òîò æå ý��åêò èìååò ìåñòî â ñëó÷àåàäñîðáöèè àòîìîâ Sr.3.3. Ýëåêòðîííûå ý��åêòû ïðè�îðìèðîâàíèè ÑÒÌ-èçîáðàæåíèé ÿ÷ååêSi(111)-7�7 ñ àäñîðáèðîâàííûìè àòîìàìè SrÍà ðèñ. 8à,á ïîêàçàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûåÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ àòîìà Sr â Ïß-7�7, ïîëó÷åííûåïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ïðè îáåèõ ïîëÿðíîñ-òÿõ ïðèëîæåííîãî íàïðÿæåíèÿ. Ìîæíî âûäåëèòüíåñêîëüêî õàðàêòåðíûõ îñîáåííîñòåé ÑÒÌ-èçîáðà-æåíèé. Âî-ïåðâûõ, øòðèõè, âûçâàííûå äâèæåíèåìàòîìà Sr, ÿð÷å íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ ïóñòûõ ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé (ðèñ. 8à), ÷åì íà èçîáðàæåíèÿõçàïîëíåííûõ ñîñòîÿíèé (ðèñ. 8á ). Âî-âòîðûõ, íàÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ çàïîëíåííûõ ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé àäàòîìû Si â ÿ÷åéêå 7 � 7 ñ àòîìîì Srâíóòðè ÿð÷å, ÷åì àäàòîìû Si ÿ÷åéêè 7� 7 áåç àòîìàSr. Áîëåå òîãî, òðè àäàòîìà Si, ðàñïîëîæåííûõáëèæå ê öåíòðó Ïß-7 � 7 (öåíòðàëüíûõ àäàòîìà),íà ýòèõ èçîáðàæåíèÿõ âûãëÿäÿò ÿð÷å, ÷åì àäàòî-ìû, ðàñïîëîæåííûå ðÿäîì ñ óãëîâîé âàêàíñèåé(óãëîâûå àäàòîìû). Íèæå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòûìîäåëèðîâàíèÿ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèé è îáñóæäàþòñÿïðè÷èíû èõ õàðàêòåðíûõ îñîáåííîñòåé.Íà ðèñ. 8â,ã ïîêàçàíû ñìîäåëèðîâàííûåÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ äå�åêòíîé Ïß-7 � 7 ñ àòî�ìîì Sr, àäñîðáèðîâàííûì â ïîëîæåíèè 1 (ñì.ðèñ. 6). Èçîáðàæåíèÿ ñìîäåëèðîâàíû äëÿ ðåæèìàïîñòîÿííîé âûñîòû ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðèáëèæå�íèÿ Òåðñî�à �Õàìàíà [24; 25℄. Îíè ïðåäñòàâëÿþòñîáîé ëîêàëüíóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé
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2.0 В −2.0 В�èñ. 8. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ ïó-ñòûõ (à) è çàïîëíåííûõ (á ) ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèéàòîìà Sr, äâèæóùåãîñÿ â Ïß-7� 7 (I = 0:03 íÀ), àòàêæå ñìîäåëèðîâàííûå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ ïóñòûõ(â) è çàïîëíåííûõ (ã) ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé àòîìàSr, àäñîðáèðîâàííîãî â ïîëîæåíèè 1 (ñì. ðèñ. 6)íà îïðåäåëåííîé âûñîòå íàä ïîâåðõíîñòüþ, èíòå�ãðèðîâàííóþ ìåæäó óðîâíåì Ôåðìè è óðîâíåì,ñîîòâåòñòâóþùèì ïðèëîæåííîìó íàïðÿæåíèþ. Íàðèñ. 8â,ã àäàòîìû êðåìíèÿ âèäíû êàê ÿðêèå ïÿòíàâ óãëàõ è íà ñåðåäèíàõ ñòîðîí ðàâíîñòîðîííèõòðåóãîëüíèêîâ.Âèäíî, ÷òî àòîì Sr íàìíîãî ÿð÷å íà ÑÒÌ-èçîá-ðàæåíèÿõ ïóñòûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (ðèñ. 8â),÷åì íà èçîáðàæåíèÿõ çàïîëíåííûõ ñîñòîÿíèé(ðèñ. 8ã). Ïðè ýòîì áëèæàéøèå ê àòîìó ñòðîíöèÿàäàòîìû Si ñòàíîâÿòñÿ òåìíåå íà ÑÒÌ-èçîáðàæå-íèÿõ ïóñòûõ ñîñòîÿíèé è ÿð÷å íà èçîáðàæåíèÿõçàïîëíåííûõ. Äðóãèìè ñëîâàìè, ïóñòûå ýëåêòðîí�íûå ñîñòîÿíèÿ ëîêàëèçîâàíû áîëüøåé ÷àñòüþ íààòîìå Sr, à çàïîëíåííûå � íà àäàòîìàõ Si, áëèæàé�øèõ ê àòîìó Sr, ò. å. ïðîèñõîäèò ïåðåäà÷à çàðÿäàîò àòîìà Sr ê áëèæàéøèì ê íåìó àäàòîìàì Si.Òàêæå â ðàñ÷åòàõ áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ÷àñòüçàðÿäà îò àòîìà Sr ïåðåäàåòñÿ ê ðåñò-àòîìó Si. Îä�íàêî ïîñëåäíèé �àêò ñëàáî âëèÿåò íà ïîëó÷àåìûåÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ, òàê êàê ðåñò-àòîìû íàõîäÿòñÿíèæå óðîâíÿ àäàòîìîâ Si â ÿ÷åéêå 7 � 7 ïðèìåðíîíà 1�A.6 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1121
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Sr

�èñ. 9. Ñìîäåëèðîâàííûå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ àòîìàSr, íàõîäÿùåãîñÿ â ÷åòûðåõ ðàçëè÷íûõ ïîëîæåíèÿõâäîëü ïóòè 1! 2 â Ïß-7� 7: à,á � àòîì Sr â ïîëî-æåíèè 1 íà ðèñ. 6; æ,ç � àòîì Sr â ïîëîæåíèè 2 íàðèñ. 6; â�å� ïðîìåæóòî÷íûå ïîëîæåíèÿ àòîìà Sr�åñò-àòîì îêðóæåí òðåìÿ àäàòîìàìè Si âäîëüïóòè 1 ! 2 ! 1 (ñì. ðèñ. 6). Íà ðèñ. 9à,â,ä,æìîæíî âèäåòü, ÷òî ïðè äâèæåíèè àòîìà Sr âîêðóãðåñò-àòîìà íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ çàïîëíåííûõ ñî�

A6

A4 A5

A1 A2 A3

R3

R1 R2�èñ. 10. Ñõåìàòè÷íûé ðèñóíîê, ïîÿñíÿþùèé, ïî÷å-ìó àòîì Sr â ñðåäíåì ìîæåò áûòü â äâà ðàçà ÷àùåîáíàðóæåí âáëèçè öåíòðàëüíûõ àäàòîìîâ Si, ÷åìâáëèçè óãëîâûõ àäàòîìîâñòîÿíèé ïîñëåäîâàòåëüíî èçìåíÿåòñÿ ÿðêîñòü ðàç�íûõ ãðóïï àäàòîìîâ Si. Â ÷àñòíîñòè, ñòàíîâèòñÿïîíÿòíî, ïî÷åìó òðè öåíòðàëüíûõ àäàòîìà Si âû�ãëÿäÿò ÿð÷å óãëîâûõ àäàòîìîâ íà ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ çàïîëíåííûõ ñîñòîÿíèé.Âî-ïåðâûõ, â ñîîòâåòñòâèè ñ ðåëüå�îì ïîòåíöèàëü�íîé ýíåðãèè íà ðèñ. 6, ïîëîæåíèå 1 áîëåå ýíåðãå�òè÷åñêè âûãîäíî, ÷åì ïîëîæåíèå 2. Âòîðàÿ ïðè÷è�íà ãåîìåòðè÷åñêàÿ: ó öåíòðàëüíûõ àäàòîìîâ Si åñòüäâà áëèæàéøèõ ðåñò-àòîìà, à ó óãëîâûõ àäàòîìîâ �òîëüêî îäèí. Òàêèì îáðàçîì, ðàññìàòðèâàÿ âðàùå�íèå àòîìà Sr ïîñëåäîâàòåëüíî âîêðóã êàæäîãî èçðåñò-àòîìîâ, ìîæíî âèäåòü, ÷òî îí íàõîäèòñÿ â äâàðàçà ÷àùå âáëèçè öåíòðàëüíûõ àäàòîìîâ, ÷åì âáëè�çè óãëîâûõ. Ýòî ïðîèëëþñòðèðîâàíî ñõåìàòè÷åñêèíà ðèñ. 10.Èíòåðïðåòàöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ, îñíîâàííàÿ íà ïåðåäà÷å çàðÿ�äà îò àòîìà Sr ê ñîñåäíèì àäàòîìàì Si â ñòðóê�òóðå 7 � 7, ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà ê ñëó÷àÿì àä�ñîðáöèè àòîìîâ äðóãèõ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ. Íà�ïðèìåð, íà ðèñ. 5 èç ðàáîòû [5℄ îïóáëèêîâàíûÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ ïîâåðõíîñòè Si(111)-7 � 7 ñ àä�ñîðáèðîâàííûìè àòîìàìè Si, àíàëîãè÷íûå ïðèâåäåí�íûì íà ðèñ. 8à,á. Àâòîðû èíòåðïðåòèðîâàëè áîëååâûñîêóþ ÿðêîñòü íà ýòèõ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ êàêîòíîñèòåëüíî áîëåå äëèòåëüíîå âðåìÿ ïðåáûâàíèÿâ ýòîì ìåñòå äè��óíäèðóþùåãî àòîìà Si. ÎäíàêîÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ íà ðèñ. 5 ðàáîòû [5℄ çíà÷èòåëüíîîòëè÷àþòñÿ îò ðåëüå�à ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè äëÿàäñîðáèðîâàííîãî àòîìà Si, ïðèâåäåííîãî íà ðèñ. 1ðàáîòû [15℄. Ýòèõ ðàçëè÷èé íå äîëæíî áûëî áûòü, åñ�ëè áû èíòåðïðåòàöèÿ áûëà âåðíîé. Àíàëîãè÷íî ñëó�1122



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 2011 Âëèÿíèå ðåêîíñòðóêöèè ïîâåðõíîñòè : : :÷àþ ñî ñòðîíöèåì, íà ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòèíà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ ïðè àäñîðáöèè êðåìíèÿ îêà�çûâàåò âëèÿíèå ïåðåäà÷à çàðÿäà îò àäñîðáèðîâàííî�ãî àòîìà Si ê àäàòîìàì Si â ñîñòàâå ñòðóêòóðû 7�7.Òàêîå ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà âîçìîæíî, òàê êàêèç-çà ðàçëè÷íîãî ëîêàëüíîãî îêðóæåíèÿ ýòè àòîìûáóäóò õèìè÷åñêè ðàçëè÷àòüñÿ. Ýòî áûëî ïðîâåðåíîñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ. Ìû ïîìåùàëè àòîì Si âïîëîæåíèå 1 ÿ÷åéêè 7� 7 íà ðèñ. 6 è ìîäåëèðîâàëèÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿ ïóñòûõ è çàïîëíåííûõ ýëåêòðîí�íûõ ñîñòîÿíèé. Íà ïîëó÷èâøèõñÿ èçîáðàæåíèÿõ ÷åò�êî âèäåí ý��åêò ïåðåäà÷è çàðÿäà, õîòÿ îí è áûë ìå�íåå âûðàæåí, ÷åì â ñëó÷àå àäñîðáöèè ñòðîíöèÿ. Ñëå�äîâàòåëüíî, ïðåæíÿÿ èíòåðïðåòàöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿÿðêîñòè íà ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ, îñíîâàííàÿ íà îòíî�ñèòåëüíîé äëèòåëüíîñòè ïðåáûâàíèÿ àäñîðáèðîâàí�íîãî àòîìà, äîëæíà ñ÷èòàòüñÿ íåâåðíîé.4. ÂÛÂÎÄÛÄè��óçèÿ àòîìîâ Sr ïî ðåêîíñòðóèðîâàííîé ïî�âåðõíîñòè Si(111)-7 � 7 áûëà èññëåäîâàíà ýêñïå�ðèìåíòàëüíî (ÑÒÌ) è òåîðåòè÷åñêè (ìåòîä Ìîí-òå-Êàðëî, òåîðèÿ �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè). Ïîêàçà�íî, ÷òî äè��óçèÿ â çíà÷èòåëüíîé ìåðå îïðåäåëÿåò�ñÿ ðåêîíñòðóêöèåé ýòîé ïîâåðõíîñòè. Õàîòè÷åñêîåòåïëîâîå äâèæåíèå àòîìà Sr â ïðåäåëàõ ÿ÷åéêè 7�7ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ øòðèõîâ íà ÑÒÌ-èçîáðàæå-íèÿõ. Ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ çàâè�ñèìîñòè ñðåäíåé äëèíû øòðèõà îò îòíîøåíèÿ ñêîðî�ñòåé îñòðèÿ ÑÒÌ è àòîìà Sr. Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâà�íèå ÑÒÌ-èçîáðàæåíèé íà îñíîâå ìîäåëè íåçàâèñèìîäâèæóùèõñÿ àòîìà Sr è îñòðèÿ ÑÒÌ. Èç ñîïîñòàâ�ëåíèÿ äëèí øòðèõîâ íà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è ñìî�äåëèðîâàííûõ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ ïîëó÷åíà ñðåä�íÿÿ òåïëîâàÿ ñêîðîñòü äâèæåíèÿ àòîìà Sr â ÿ÷åéêåSi(111)-7� 7, ðàâíàÿ 300 íì/ñ.�àññ÷èòàí ðåëüå� ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèèäëÿ äè��óíäèðóþùåãî àòîìà Sr íà ïîâåðõíîñòèSi(111)-7 � 7. Íàèáîëåå ãëóáîêèå ìèíèìóìû ýíåð�ãèè èëè öåíòðû ïðèòÿæåíèÿ íàõîäÿòñÿ âîêðóãðåñò-àòîìîâ. �ëàâíûé äè��óçèîííûé ïóòü ìåæäóöåíòðàìè ïðèòÿæåíèÿ îäíîé Ïß-7 � 7 ïðîõîäèò÷åðåç åå öåíòð. Ñîîòâåòñòâóþùèé ýíåðãåòè÷åñêèéáàðüåð ñîñòàâëÿåò 0.5 ýÂ. Ïóòè ìèãðàöèè àòîìîâSr ìåæäó öåíòðàìè ïðèòÿæåíèÿ, ðàñïîëîæåííûìèâ ñîñåäíèõ Ïß-7 � 7, ïðîëåãàþò ìåæäó äèìåðàìèSi íà ãðàíèöå ÿ÷åéêè. Ýíåðãåòè÷åñêèå áàðüåðû äëÿïåðåñêîêîâ èç äå�åêòíîé â áåçäå�åêòíóþ Ïß-7�7 èâ îáðàòíîì íàïðàâëåíèè ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî1.0 ýÂ è 0.9 ýÂ.

Ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿïðîàíàëèçèðîâàíû îòäåëüíûå ñòàäèè äâèæåíèÿàòîìà Sr íà ïîâåðõíîñòè Si(111)-7� 7. Ïðåäëîæåíàèíòåðïðåòàöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè íàÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ ïîâåðõíîñòåé Si(111) ñ àäñîð�áèðîâàííûìè àòîìàìè Sr, îñíîâàííàÿ íà ïåðåäà÷åçàðÿäà îò àäñîáèðîâàííîãî àòîìà ê ñîñåäíèì àòî�ìàì Si â ñòðóêòóðå 7 � 7, êîòîðàÿ ìîæåò áûòüïðèìåíåíà ê ñëó÷àÿì àäñîðáöèè àòîìîâ äðóãèõõèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü èí�îðìàöèîí�íî-âû÷èñëèòåëüíîìó öåíòðó Í�Ó çà ïðåäîñòàâëåíèåäîñòóïà ê âû÷èñëèòåëüíûì ðåñóðñàì êëàñòåðà. �à�áîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ(ãðàíò �10-02-00199).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Þ. Ë. �àâðèëþê, Â. �. Ëè�øèö, Ïîâåðõíîñòü 4, 82(1983).2. A. E. Dolbak, R. A. Zha
huk, and B. Z. Olshanetsky,Central Europ. J. Phys. 2, 254 (2004).3. F. Be
hstedt, Prin
iples of Surfa
e Physi
s, Springer,New York (2003).4. J. M. G�omez-Rodr��guez, J. J. S�aenz, A. M. Bar�o et al.,Phys. Rev. Lett. 76, 799 (1996).5. T. Sato, S. Kitamura, and M. Iwatsuki, Surf. S
i. 445,130 (2000).6. H. U
hida, S. Watanabe, H. Kuramo
hi et al., Phys.Rev. B 66, 161316(R) (2002).7. H. U
hida, S. Watanabe, H. Kuramo
hi et al., Surf.S
i. 532, 737 (2003).8. H. U
hida, T. Kuroda, F. B. Mohamad et al., Phys.Stat. Sol. B 241, 1665 (2004).9. L. Vitali, M. G. Ramsey, and F. P. Netzer, Phys. Rev.Lett. 83, 316 (1999).10. O. Custan
e, I. Brihuega, J. M. G�omez-Rodr��guez, andA. M. Bar�o, Surf. S
i. 482, 1406 (2001).11. J. Myslive�
ek, P. Sobot��k, I. O�st'�adal, and T. Jaro-l��mek, Phys. Rev. B 63, 045403 (2001).12. C. Polop, E. Vas
o, J. A. Mart��n-Gago, and J. L. Sa-
ed�on, Phys. Rev. B 66, 085324 (2002).13. K. Cho and E. Kaxiras, Surf. S
i. 396, L261 (1998).14. O. Custan
e, S. Bro
hard, I. Brihuega et al., Phys.Rev. B 67, 235410 (2003).1123 6*



�. À. Æà÷óê, Ñ. À. Òèéñ, Á. Ç. Îëüøàíåöêèé ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 6 (12), 201115. C. M. Chang and C. M. Wei, Phys. Rev. B 67, 033309(2003).16. J. M. Soler, E. Arta
ho, J. D. Gale et al., J.Phys.: Condens. Matter 14, 2745 (2002); http://www.i
mab.es.17. N. Troullier and J. L. Martins, Phys. Rev. B 43, 1993(1991).18. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.Lett. 77, 3865 (1996).19. B. Hammer, M. S
heffler, K. W. Ja
obsen, andJ. K. Norskov, Phys. Rev. Lett. 73, 1400 (1994).20. K. Takayanagi, Y. Tanishiro, and M. Takahashi, Surf.S
i. 164, 367 (1985).

21. R. Zha
huk, B. Olshanetsky, J. Coutinho, andS. Pereira, Phys. Rev. B 81, 165424 (2010).22. R. Zha
huk, S. Teys, B. Olshanetsky, and S. Pereira,Appl. Phys. Lett. 95, 061901 (2009).23. http://www.nanote
.es; I. Hor
as, R. Fernandez,J. M. G�omez-Rodr��guez et al., Rev. S
i. Instr. 78,013705 (2007).24. J. Tersoff and D. R. Hamann, Phys. Rev. Lett. 50,1998 (1983).25. J. Tersoff and D. R. Hamann, Phys. Rev. B 31, 805(1985).

1124


