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Ïðåäñòàâëåíû ðåçó ëü òàòû ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýíåðãèè àäñîðáöèè öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè

� 2 -GaAs (001) äëÿ äâóõ åå âîçìî æíûõ îê îí÷àíèé, âûïî ëíåííûå â ðàìê àõ ïî äõ î äîâ òåîðèè ôóíêöèîíàëà

ý ëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Ïîê àçàíî, ÷òî ñðåäè ðàññìîòðåííûõ âûñîê îñèììåòðè÷íûõ ïîçèöèé äëÿ öåçèÿ

ýíåðãåòè÷åñêè ïðåäïî÷òèòåëüíîé ÿâëÿåòñ ÿ ïîçèöèÿ T

3

â ñ ëó÷àå ìûøüÿê à â ïîâåð õíîñòíîì ñ ëîå è T

4

� â

ñ ëó÷àå ãàëëèÿ. Öåçèé âíîñèò íåçíà ÷èòåëüíûå âîçìóùåíèÿ â ïî ëî æ åíèÿ àòîìîâ ïîâåð õíîñòíûõ ñ ëîåâ ïðè

ýòîì ïîâåð õíîñòíûå äèìåðû íå ðàçðóøàþòñ ÿ äàæ å ïðè àäñîðáöèè â ìîñòèê îâîé è âåðøèííîé äèìåðíîé

ïîçèöèè. Ïîê àçàíî, ÷òî ñâÿçü öåçèÿ è ïî äëî æêè GaAs (001) îñíîâàíà íà s � p -ãèáðèäèçàöèè ñîñòî ÿíèé

ìûøüÿê à è öåçèÿ, à òàêæ å íà îáðàçîâàíèè ñìåøàííûõ ñîñòî ÿíèé öåçèÿ ñ äåëîê àëèçîâàííûìè ñîñòî ÿ-

íèÿìè ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè. Íà ãðàíèöàõ ðàçäåëà îáîèõ òèïîâ ïðè íèçêèõ ê îíöåíòðàöèÿõ öåçèÿ áî ëåå

ïðåäïî÷òèòåëüíûìè äëÿ àäñîðáöèè ÿâëÿþòñ ÿ ïîçèöèè ñ ìûøüÿê îì â áëèæ àéøèõ ñîñåäÿõ.

PACS: 71.20.Nr, 71.55.Eq, 73.20.At

1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Èíòåðåñ ê àòîìíîé è ý ëåêòðîííîé ñòðóêòóðàì ïî•

âåð õíîñòåé ïî ëóïðîâî äíèê îâûõ ñîåäèíåíèé A

III

B

V

íå îñ ëàáåâàåò íà ïðîò ÿæ åíèè ïîñ ëåäíèõ òðåõ äåñ ÿòè•

ëåòèé [1�19]. Íà ïî ëÿðíîé ïîâåð õíîñòè (001) ñóùå•

ñòâó åò øèðîêèé ñïåêòð ñòðóêòóð â çàâèñèìîñòè îò

õèìè÷åñê îãî ñîñò àâà ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ è ñïîñîáîâ

ïðèãîòîâëåíèÿ ïîâåð õíîñòè [4�12]. Íàïðèìåð, ïî•

âåð õíîñòü GaAs(001), îáîã àùåííàÿ ìûøüÿê îì, èìå•

åò ñòðóêòóðó c (4 � 4) , íî îíà èçìåíÿåò ñâîþ ïåðèî•

äè÷íîñòü äî (2 � 4) =c (2 � 8) , à çàòåì äî (4 � 2) =c (8 � 2)

*

E-mail: kulkova@ms.tsc.ru, kulkova@ispms.tsc.ru

ñ óâåëè÷åíèåì ñî äåð æ àíèÿ ê àòèîíà (ã àëëèÿ) íà ïî•

âåð õíîñòè. Êðîìå òîãî, íà ïîâåð õíîñòè (001) â ïî•

ëóïðîâî äíèê àõ A

III

B

V

íàáëþ äàåòñ ÿ áî ëüøîå ê î ëè÷å•

ñòâî ïåðåõ î äíûõ ñòðóêòóð, ò àêèõ ê àê (2 � 3) , (2 � 1) ,

(3 � 1) , (3 � 6) , (2 � 6) , (6 � 6) , (4 � 6) è äðóãèõ [14]. Ò à•

ê îå ðàçíîîáðàçèå àòîìíûõ ñòðóêòóð íà ïîâåð õíîñòè

(001) â ïî ëóïðîâî äíèê àõ A

III

B

V

ïîòðåáîâàëî ïîíè•

ìàíèÿ è îáúÿñíåíèÿ èõ ìåõ àíèçìîâ ôîðìèðîâàíèÿ

èñ õ î äÿ èç ôèçè÷åñêèõ çàê îíîìåðíîñòåé è ïðèíöèïîâ

(ðàáîòû [ 2 ; 6 ; 11 ; 14 ] è ññûëêè â íèõ). Îïðåäåëåíèå

ñò àáèëüíîé àòîìíîé ñòðóêòóðû ïîâåð õíîñòè â çàâè•

ñèìîñòè îò ê îíöåíòðàöèè ê îìïîíåíòîâ â ïîâåð õíîñò•

íûõ ñ ëî ÿõ íåîáõ î äèìî äëÿ ïîíèìàíèÿ åå âçàèìî äåé•
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ñòâèÿ ñ àäñîðáàò àìè (ìåò àëëàìè, ã àçàìè, ñ ëî æíûìè

ãèáðèäíûìè ñèñòåìàìè).

Îäíîé èç âàæíûõ çàäà ÷ ñîâðåìåííûõ òåõíî ëîãèé

ÿâëÿåòñ ÿ òî÷íîå ó äàëåíèå àòîìîâ ïî äëî æêè ïðè ñî•

õðàíåíèè àòîìàðíîé ã ëàäê îñòè ïîâåð õíîñòè, ÷òî ðå•

àëèçó åòñ ÿ ïî äáîðîì àäñîðáàòîâ, ê îòîðûå ñåëåêòèâ•

íî ðåàãèðóþò íà îïðåäåëåííûå àòîìû [ 20 ; 21 ]. Èññ ëå•

äîâàíèÿ àäñîðáöèè ý ëåêòðîïî ëî æèòåëüíûõ ùåëî÷•

íûõ ìåò àëëîâ íà ïîâåð õíîñò ÿõ GaAs, ïðèâî äÿùåé ê

ðåçê îìó ïîíèæ åíèþ ðàáîòû âûõ î äà [3], âåäóòñ ÿ äî•

ñò àòî÷íî äàâíî [1], î äíàê î ôèçè÷åñê àÿ ê àðòèíà ïðî•

öåññîâ, ïðîèñ õ î äÿùèõ íà ãðàíèöå ðàçäåëà â çàâèñè•

ìîñòè îò ñòåïåíè öåçèåâîãî ïîêðûòèÿ, äàëåê à îò çà•

âåðøåííîñòè [22�29].

Ìåòî äû ðàñ÷åò à èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ý ëåêòðîí•

íîé ñòðóêòóðû (ÝÑ) ìîãóò áûòü î÷åíü ýôôåêòèâ•

íûìè äëÿ ïîíèìàíèÿ ôèçèê î-õèìè÷åñêèõ òåíäåí•

öèé íà ðåàëüíûõ ãðàíèöàõ ðàçäåëà ìåò àëë � ïîëó-

ïðîâî äíèê è ïðèðî äû èíäóöèðîâàííûõ ìåò àëëàìè

ñîñòî ÿíèé â ôóíäàìåíò àëüíîé ùåëè. Â íàñòî ÿùåå

âðåìÿ èçâåñòíû ëèøü åäèíè÷íûå òåîðåòè÷åñêèå ðà•

áîòû, â ê îòîðûõ ðàññìàòðèâàëàñü àäñîðáöèÿ öåçèÿ

íà ïîâåð õíîñòè GaAs(001) [ 28 ; 29 ]. Íàèáî ëåå ïîñ ëå•

äîâàòåëüíî èçó÷åíî âçàèìî äåéñòâèå öåçèÿ ñ ïî äëî æ•

ê îé � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿ•

ê îì [28]. Â ðåçó ëü ò àòå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ äëÿ öå•

çèÿ â íåñê î ëüêèõ ïîçèöèÿõ íà ïîâåð õíîñòè áûëî ïî•

ê àçàíî, ÷òî àäñîðáöèÿ öåçèÿ íàä àòîìàìè ìûøüÿ•

ê à â òðåòüåì ïîâåð õíîñòíîì ñ ëîå ÿâëÿåòñ ÿ íàèáî•

ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãî äíîé [28]. Àäñîðáöèÿ öåçèÿ

íà ïîâåð õíîñòè ñ ã àëëèåâûì îê îí÷àíèåì èññ ëåäîâà•

ëàñü â ðàáîòå [29] äëÿ ñòðóêòóð GaAs(001)- (2 � 1) ,

(2 � 2) è � -GaAs(001)- (4 � 2) ñ èñïî ëüçîâàíèåì êëà•

ñòåðíîãî ïî äõ î äà [30]. Íàèáî ëüøåå çíà ÷åíèå ýíåðãèè

àäñîðáöèè (3.72 ýÂ) íà ïîâåð õíîñòè � (4 � 2) áûëî

ïî ëó÷åíî â îáëàñòè ïðîïóùåííîãî äèìåðà, ã äå áëè•

æ àéøèìè ñîñåäÿìè öåçèÿ áûëè àòîìû ìûøüÿê à ïî ä•

ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ, ÷òî ñóùåñòâåííî ïðåâûøàëî

çíà ÷åíèÿ äëÿ äðóãèõ ïîçèöèé, à ò àêæ å çíà ÷åíèÿ,

ïî ëó÷åííûå äëÿ ìûøüÿê îâîãî îê îí÷àíèÿ ïîâåð õíî•

ñòè [28]. Îòìåòèì ò àêæ å, ÷òî îïòèìèçèðîâàííûé ïà•

ðàìåòð ðåøåòêè GaAs, ðàâíûé 6.129

�

A, è äëèíà ñâÿ•

çè â ïîâåð õíîñòíîì äèìåðå ã àëëèÿ (3.347

�

A) â ðàáî•

òå [29] çíà ÷èòåëüíî îò ëè÷àëèñü îò ïî ëó÷åííûõ ðàíåå

â ðàìê àõ ìåòî äîâ ôóíêöèîíàëà ý ëåêòðîííîé ïëîòíî•

ñòè (ÔÝÏ) [9�12].

Ò àêèì îáðàçîì, òåîðåòè÷åñêèå äàííûå ïî àä•

ñîðáöèè öåçèÿ íà îáîèõ îê îí÷àíèÿõ ïîâåð õíîñòè

GaAs(001) ÿâëÿþòñ ÿ íåïî ëíûìè, ïðåäïî÷òèòåëüíûå

ïîçèöèè äëÿ àäñîðáöèè öåçèÿ îïðåäåëåíû ôàêòè•

÷åñêè â åäèíè÷íûõ ðàáîò àõ. Äàííûå ïî ýíåðãè•

ÿì àäñîðáöèè â îñíîâíîì ñîïîñò àâëÿþòñ ÿ ñ ðåçó ëü•

ò àò àìè, ïî ëó÷åííûìè íà äðóãîì òèïå ïîâåð õíî•

ñòè � GaAs(110) [31�34]. Îòñóòñòâóþò ðåçó ëü ò àòû

ïî âëèÿíèþ àäñîðáàòîâ íà ý ëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó

ïîâåð õíîñòè, âûïî ëíåííûå â ðàìê àõ î äíîãî ïî äõ î äà,

äëÿ îáîèõ òèïîâ ãðàíèöû ðàçäåëà GaAs(001). Ð àíåå

â ðàìê àõ ïñåâäîïîòåíöèàëüíîãî ïî äõ î äà íàìè áûëà

èçó÷åíà àòîìíàÿ è ý ëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ÷åòûðåõ

ðåê îíñòðóêöèé íà Ga-ñò àáèëèçèðîâàííîé ïîâåð õíî•

ñòè GaAs(001)- (4 � 2) [35]. Öåëüþ íàñòî ÿùåé ðàáîòû

ÿâëÿåòñ ÿ ñèñòåìàòè÷åñê îå èññ ëåäîâàíèå âëèÿíèÿ àä•

ñîðáöèè öåçèÿ íà ý ëåêòðîííûå ñâîéñòâà îáîèõ îê îí•

÷àíèé ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001).

2. ÌÅÒÎ Ä Ð À Ñ×ÅÒ À

Äëÿ èññ ëåäîâàíèÿ ïîâåð õíîñòíîé ý ëåêòðîí•

íîé ñòðóêòóðû GaAs(001) èñïî ëüçîâàëàñü ìî äåëü

Øèðàèøè [36]. Ð àñ÷åò ïðîâî äèëñ ÿ â ðàìê àõ

ïî äõ î äà, ïðåäëî æ åííîãî â ðàáîò àõ [ 37 ; 38 ] ñ îáìåí•

íî-ê îððåëÿöèîííûì ôóíêöèîíàëîì â ïðèáëèæ åíèè

îáîáùåííîãî ãðàäèåíò à (GGA-PBE [39]) è ëîê àëü•

íîé ïëîòíîñòè (LDA [40]) ñ èñïî ëüçîâàíèåì ê î äà

VASP [ 41 ; 42 ], â ê îòîðîì íàð ÿäó ñ ïñåâäîïîòåíöè•

àëüíûì ïî äõ î äîì ìî æ åò áûòü èñïî ëüçîâàí ìåòî ä

ïðîåêöèîííûõ ïðèñîåäèíåííûõ âî ëí (PAW) [38].

Ð àñ÷åò àòîìíîé è ý ëåêòðîííîé ñòðóêòóð ïîâåð õíî•

ñòè GaAs(001)- (4 � 2) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ã àëëèåì,

è GaAs(001)- (2 � 4) ñ ìûøüÿê îì â ïîâåð õíîñòíîì

ñ ëîå ïðîâî äèëñ ÿ ñ èñïî ëüçîâàíèåì ìíîãîñ ëîéíûõ

ïîâòîð ÿþùèõ ñ ÿ ïëåíîê, ðàçäåëåííûõ ïðîìåæóòê îì

âàêóóìà òî ëùèíîé îê î ëî 10

�

A. Èäåàëüíàÿ ÿ÷åéê à

ñî äåð æ àëà 42 (â ìî äåëè øåñòèñ ëîéíîé ïëåíêè) è

74 (â ìî äåëè äåñ ÿòèñ ëîéíîé ïëåíêè) àòîìà Ga,

As è 16 àòîìîâ âî äîðî äà ñ çàð ÿäîì 0.75 èëè 1.25

ý ëåêòðîíà â çàâèñèìîñòè îò òèïà ïîâåð õíîñòè.

Áàçèñíûå àòîìíûå ê îíôèãóðàöèè áûëè âûáðàíû â

ñ ëåäóþùåì âèäå: As � 4 s

2

4 p

3

, Ga � 4 s

2

4 p

1

è Cs �

5 s

2

5 p

6

6 s

1

. Äëÿ � 2 -ðåê îíñòðóêöèè â ïîâåð õíîñòíûõ

ñ ëî ÿõ èìåþòñ ÿ ÷åòûðå àòîìà ã àëëèÿ è øåñòü àòî•

ìîâ ìûøüÿê à. Íà ðàñ÷åòå îáúåìíîãî GaAs áûëè

ïðîòåñòèðîâàíû ðàçëè÷íûå ïñåâäîïîòåíöèàëû â

ôîðìàëèçìå PAW c èñïî ëüçîâàíèåì ðàçíûõ òèïîâ

îáìåííî-ê îððåëÿöèîííîãî ôóíêöèîíàëà. Ïî ëó÷åí•

íûé ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè áûë ðàâåí

5.626

�

A äëÿ LDA- è 5.76

�

A äëÿ GGA-ïðèáëèæ åíèé,

÷òî õ îðîøî ñîã ëàñó åòñ ÿ ñ ýê ñïåðèìåíò àëüíûì

çíà ÷åíèåì, ðàâíûì 5.6537

�

A [43]. Èçâåñòíî, ÷òî

ðàñ÷åòû â ïðèáëèæ åíèè LDA çàíèæ àþò ïàðàìåòð

ðåøåòêè (5.56�5.59

�

A [9�11]), à â GGA � çàâûøàþò

(5.76�5.78

�

A [ 21 ; 35 ]). Îïòèìèçàöèÿ àòîìíîé ñòðóêòó•

ðû ïîâåð õíîñòè ïðîâî äèëàñü ñ èñïî ëüçîâàíèåì äâóõ

668



ÆÝÒÔ, òîì 131 , âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)

íàáîðîâ k -òî÷åê: 2 � 4 � 1 è 3 � 6 � 1 . Îïòèìèçèðîâà•

ëèñü ïî ëî æ åíèÿ àòîìîâ âñåõ ñ ëîåâ çà èñêëþ÷åíèåì

äâóõ îáúåìíûõ ñ ëîåâ ã àëëèÿ è ìûøüÿê à. Íàñûùàþ•

ùèé èõ àòîìíûé ñ ëîé âî äîðî äà ñ äðîáíûì çàð ÿäîì

ðàñïî ëàã àëñ ÿ ò àê, ÷òîáû óãî ë íà àòîìû âî äîðî äà

áûë ðàâåí óã ëó ìåæäó ñâÿçÿìè â îáúåìíîì GaAs.

Ýíåðãèÿ àäñîðáöèè ðàññ÷èòûâàëàñü ïî ôîðìó ëå

E

ads

= � [ E ( Cs/GaAs ) � E ( GaAs ) � E ( Cs )] , ã äå

E ( Cs/GaAs ) è E ( GaAs ) � ïî ëíûå ýíåðãèè ñîîò•

âåòñòâåííî ñèñòåìû ñ àäñîðáèðîâàííûì öåçèåì

è ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè, E ( Cs ) � ýíåðãèÿ àòîìà

öåçèÿ. Ïîñ ëåäíÿÿ âåëè÷èíà îöåíèâàëàñü èç ðàñ÷åò à

ýíåðãèè àòîìà öåçèÿ â ïó ñòîé êóáè÷åñê îé ÿ÷åéê å ñî

ñòîðîíîé, ðàâíîé 10

�

A.

3. À ÒÎÌÍÀß È ÝËÅÊÒÐÎÍÍÀß

ÑÒÐÓÊÒÓÐ À ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ

� 2 � GaAs ( 001 )

Ð åê îíñòðóêöèÿ � 2 -GaAs(001) áûëà íàéäåíà íàè•

áî ëåå ñò àáèëüíîé äëÿ ïîâåð õíîñòè, îê àí÷èâàþùåé•

ñ ÿ ê àê ã àëëèåì, ò àê è ìûøüÿê îì [11]. Îäíàê î âñê î•

ðå ïîñ ëå ýòîãî áûëî ïîê àçàíî, ÷òî � -ñòðóêòóðà ñ

î äíèì äèìåðîì ã àëëèÿ â ïåðâîì ïîâåð õíîñòíîì

ñ ëîå è äâóìÿ äèìåðàìè â òðåòüåì ñ ëîå èìååò ýíåð•

ãèþ íà 3.3 ìýÂ/

�

A

2

[12] (2.56 ìýÂ/

�

A

2

â íàøåì

GGA-ðàñ÷åòå [35]) íèæ å, ÷åì � 2 -ñòðóêòóðà äëÿ

Ga-ñò àáèëèçèðîâàííîé ïîâåð õíîñòè. Â ñ ëó÷àå ñòðóê•

òóðû � 2 -GaAs(001)- (4 � 2) â ïåðâîì ïîâåð õíîñòíîì

ñ ëîå íàõ î äÿòñ ÿ äâà äèìåðà ã àëëèÿ, è åùå î äèí äèìåð

ðàñïî ëî æ åí â òðåòüåì ñ ëîå. À òîìíàÿ ñòðóêòóðà ðå•

ëàê ñèðîâàííîé ïîâåð õíîñòè äëÿ äâóõ òèïîâ ïîâåð õ•

íîñòè ðàçäåëà ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1. Êðàòê î îñò àíî•

âèìñ ÿ íà õ àðàêòåðíûõ îñîáåííîñò ÿõ äàííûõ ïîâåð õ•

íîñòåé. Ð àññ÷èò àííûå äëèíû ñâÿçè â äèìåðàõ ã àë•

ëèÿ ïîâåð õíîñòíîãî è òðåòüåãî îò ïîâåð õíîñòè ñ ëî•

åâ ðàâíû 2.51 è 2.52

�

A äëÿ GGA-ïðèáëèæ åíèÿ, è îíè

íåìíîãî ìåíüøå â ñ ëó÷àå LDA-ïðèáëèæ åíèÿ (2.42

è 2.44

�

A), ê îòîðîå â îñíîâíîì èñïî ëüçîâàëîñü â ðàñ•

÷åò àõ GaAs(001), âûïî ëíåííûõ ðàíåå [8�11]. Ýòè ðå•

çó ëü ò àòû ñîã ëàñóþòñ ÿ ñ äàííûìè ðàáîòû [10], â ê î•

òîðîé ò àêæ å áûëà ó ñò àíîâëåíà íåáî ëüøàÿ ðàçíèöà

â äëèíàõ äèìåðîâ ã àëëèÿ äëÿ ðàçíûõ ñ ëîåâ � ñîîò•

âåòñòâåííî 2.42 è 2.43

�

A. Ïðàêòè÷åñêè ò àê îå æ å çíà•

÷åíèå (2.40

�

A) áûëî ïî ëó÷åíî è â ðàáîòå [9]. Êðîìå

òîãî, â ðàáîòå [9] îòìå÷àëîñü çíà ÷èòåëüíîå óìåíü•

øåíèå ïåðâîãî ìåæïëîñê îñòíîãî ðàññòî ÿíèÿ. Ïî äîá•

íîå ïîâåäåíèå íàáëþ äàåòñ ÿ è â íàñòî ÿùåì ðàñ÷åòå:

d

12

� 0 : 70

�

A, 1.44

�

A � ìåæïëîñê îñòíîå ðàññòî ÿíèå

â îáúåìå äëÿ GGA, à äëÿ LDA � ñîîòâåòñòâåííî

d

12

� 0 : 79

�

A, 1.41

�

A. Îòìåòèì, ÷òî ðåçó ëü ò àòû äëÿ

øåñòè- è äåñ ÿòèñ ëîéíîé ïëåíêè ñóùåñòâåííî íå ðàç•

ëè÷àþòñ ÿ.

Ïîâåð õíîñòü � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) , îê àí÷èâàþùà•

ÿñ ÿ ìûøüÿê îì, áî ëåå èçó÷åíà òåîðåòè÷åñêèìè ìå•

òî äàìè [9�11]. À òîìíûå ê îîð äèíàòû íåê îòîðûõ àòî•

ìîâ, îòìå÷åííûõ íà ðèñ. 1 à , ïðèâåäåíû â ò àáë. 1.

Ð àññ÷èò àííûå äëèíû äèìåðîâ ìûøüÿê à â ïîâåð õ•

íîñòíîì è òðåòüåì ñ ëî ÿõ (2.48 è 2.50

�

A) è äðóãèå

õ àðàêòåðíûå ìåæ àòîìíûå ðàññòî ÿíèÿ íàõ î äÿòñ ÿ â

õ îðîøåì ñîã ëàñèè ñ äàííûìè [ 7 ; 8 ; 11 ; 28 ]. Â ÷àñòíî•

ñòè, ðàññòî ÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè Ga (2 b ) (ðèñ. 1 à ),

ëåæ àùèìè ìåæäó äèìåðàìè ìûøüÿê à, ñîñò àâëÿåò

3.56

�

A (3.52

�

A [8]), ìåæäó Ga (2 a ) -àòîìàìè, ëåæ àùè•

ìè ïî ñòîðîíàì îò äèìåðîâ ìûøüÿê à, ðàâíî 3.70

�

A

(3.65

�

A [8]), à ðàññòî ÿíèå ìåæäó àòîìàìè Ga (2 b ) è

As(1) ðàâíî 1.51

�

A (1.49

�

A [8]). Óìåíüøåíèå ìåæïëîñ•

ê îñòíîãî ðàññòî ÿíèÿ (íà 0.11

�

A) áûëî ïî ëó÷åíî è â

ðàáîòå [12]. Ò àêèì îáðàçîì, ïðîâåäåííîå ñîïîñò àâ•

ëåíèå ïîçâî ëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî àòîìíàÿ ñòðóêòóðà

ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) è - (4 � 2) âîñïðîèç•

âî äèòñ ÿ â íàñòî ÿùåì ðàñ÷åòå äîñò àòî÷íî ê îððåêòíî.

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû ïî ëíûå è ëîê àëüíûå ïëîò•

íîñòè ý ëåêòðîííûõ ñîñòî ÿíèé (ÏÝÑ) äëÿ äâóõ îê îí•

÷àíèé ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001). Íåáî ëüøîå ðàñ•

ùåïëåíèå íèçê îýíåðãåòè÷åñê îé ÷àñòè âàëåíòíîé çî•

íû (ÂÇ) äëÿ ïîâåð õíîñòè, îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ã àëëè•

åì, ñâÿçàíî ñ íåýêâèâàëåíòíîñòüþ ïî äïîâåð õíîñò•

íûõ àòîìîâ ìûøüÿê à, ëîê àëüíûå ÏÝÑ ê îòîðûõ ïî•

ê àçàíû íà íèæíåé ïàíåëè ðèñ. 2 á . Â òî æ å âðå•

ìÿ äëÿ ïîâåð õíîñòè ñ ìûøüÿê îì â âåð õíåì ñ ëîå

ðàñùåïëåíèå íèçê îýíåðãåòè÷åñê îé ïî äçîíû îáó ñ ëîâ•

ëåíî, ïðåæäå âñåãî, âëèÿíèåì ïîâåð õíîñòíûõ ñî•

ñòî ÿíèé, ò àê ê àê âêëàä ã àëëèåâûõ àòîìîâ â äàí•

íîì ýíåðãåòè÷åñê îì èíòåðâàëå íåâåëèê. Ð àññ÷èò àí•

íûå êðèâûå äèñïåðñèè (ðèñ. 3) èìåþò ïî ëóïðîâî ä•

íèê îâûé õ àðàêòåð è ñîã ëàñóþòñ ÿ ñ ðàííèìè ðàñ÷å•

ò àìè äëÿ ÷èñòûõ ïîâåð õíîñòåé [14]. Îòìåòèì, ÷òî â

ðàáîòå [44], âûïî ëíåííîé ò àêæ å ïñåâäîïîòåíöèàëü•

íûì ìåòî äîì äëÿ ÷åòûðåõ ñ ëîéíîé ïëåíêè ñ ìûøüÿ•

ê îâûì îê îí÷àíèåì, íàéäåíî ïîâåð õíîñòíîå ñîñòî ÿ•

íèå â ñåðåäèíå çàïðåùåííîé ùåëè, ê îòîðîãî íåò â

íàñòî ÿùåì ðàñ÷åòå, ÷òî, ïî-âèäèìîìó , îáó ñ ëîâëåíî

íåäîñò àòî÷íîé òî ëùèíîé âàêóóìà è ïëåíêè, èñïî ëü•

çó åìîé â ðàáîòå [44]. Âåëè÷èíà çàïðåùåííîé ùå•

ëè (1.1 ýÂ) äëÿ ìûøüÿê îâîãî îê îí÷àíèÿ ïîâåð õíî•

ñòè íåñê î ëüê î áî ëüøå, ÷åì äëÿ ã àëëèåâîãî (0.8 ýÂ).

Èçâåñòíî, ÷òî ìåòî äû òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíî•

ñòè íåäîîöåíèâàþò âåëè÷èíó ùåëè ïðèáëèçèòåëüíî

íà 40 %. Ïî ëó÷åííûå çíà ÷åíèÿ øèðèíû çàïðåùåí•

íîé ùåëè áëèçêè ê ðàññ÷èò àííûì äëÿ ïîâåð õíîñòè

GaAs(110) [34]. Íà ðèñ. 4 ïðåäñò àâëåíû ðàñïðåäåëå•

íèÿ çàð ÿäîâîé ïëîòíîñòè â òî÷ê å K äâóìåðíîé çî•
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Ðèñ. 1. À òîìíàÿ ñòðóêòóðà (âèä ñâåð õó) ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿê îì ( à ), è

� 2 -GaAs (001) - (4 � 2) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ãàëëèåì ( á ). Ñâåò ëûå êðóæêè ñîîòâåòñòâóþò àòîìàì ìûøüÿê à, òåìíûå �

ãàëëèÿ. Ñòðåëê àìè íà ðèñ. à óê àçàíû ðàññìîòðåííûå ïî ëî æ åíèÿ äëÿ öåçèÿ, ã äå T

n

îáîçíà ÷àåò ïî ëî æ åíèå íàä àòî-

ìîì n -ãî ñ ëî ÿ, D � äèìåðíàÿ ìîñòèê îâàÿ ïîçèöèÿ, H � ÿìî÷íàÿ ïîçèöèÿ

Ò àáëèöà 1. À òîìíûå ê îîð äèíàòû àäñîðáèðîâàííîãî öåçèÿ è ð ÿäà ïîâåð õíîñòíûõ àòîìîâ � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) ,

îê àí÷èâàþùåãîñ ÿ ìûøüÿê îì

À òîì x y z j Cs � As j

min

,

�

A j Cs � Ga j

min

,

�

A

×èñò àÿ ïîâåð õíîñòü

As(1) 0 : 656 [0 : 657] 0 : 121 [0 : 121] 0 : 491 [0 : 510]

Ga(2a) 0 : 733 [0 : 732] 0 : 211 [0 : 211] 0 : 172 [0 : 199]

Ga(2b) 0 : 723 [0 : 721] 0 : 000 [0 : 000] 0 : 223 [0 : 244]

As(3) 0 : 000 0 : 000 0 : 000

Ïîâåð õíîñòü ñ àäñîðáèðîâàííûì öåçèåì

Cs( T

1

) 0.655 0.121 1.032 3.246, As(1) 5.089, Ga(2b)

Cs( T

2

) 0.723 0.000 0.953 3.363, As(1) 4.144, Ga(2b)

Cs( T

0

2

) 0.730 0.291 0.807 3.379, As(1) 3.477, Ga(2a)

[0 : 732] [0 : 287] [0 : 812] [3 : 24] [3 : 84]

Cs( T

3

) 0 0 0 : 747[0 : 789] 3.637, As(1) 3.725, Ga(2b)

[3 : 67] [3 : 73]

Cs( T

4

) 0.000 0.125 0.848 3.411, As(1) 4.581, Ga(2a)

Cs( D ) 0 : 500 [0 : 500] 0 : 121 [0 : 125] 1 : 024 [1 : 067] 3 : 346 , As(1) 5 : 269 , Ga(2b)

[3 : 31] [5 : 39 , Ga(2a) ]

Cs( H ) 0 : 500 0 : 000 0 : 942 3 : 474 , As(1) 4 : 452 , Ga(2b)

Ïðèìå÷àíèå. Ð åçó ëü ò àòû ðàáîòû [28] ïðèâåäåíû â êâàäðàòíûõ ñê îáê àõ. Êîîð äèíàòû àòîìîâ äàíû îòíîñè•

òåëüíî àòîìà ìûøüÿê à òðåòüåãî ñ ëî ÿ; ê îîð äèíàòû âäî ëü îñåé x k [1

�

1 0] è y k [110] äàíû â îòíîñèòåëüíûõ

åäèíèöàõ ( 2 � 4 )-ÿ÷åéêè, ê îîð äèíàòû âäî ëü íàïðàâëåíèÿ z k [001] äàíû â äî ëÿõ îáúåìíîãî ïàðàìåòðà ðå•

øåòêè ( 5 : 626

�

A). Öèôðû â êðóã ëûõ ñê îáê àõ îáîçíà ÷àþò íîìåð ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ (ïîçèöèè àòîìîâ 2 a è 2 á

ïîê àçàíû íà ðèñ. 1 à ).
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� 1

N ; ý ë. � ýÂ

� 1

N ; ý ë. � ýÂ

� 1

Ðèñ. 2. Ïî ëíûå è ëîê àëüíûå ïëîòíîñòè ý ëåêòðîííûõ ñîñòî ÿíèé äëÿ àòîìîâ îáúåìíîãî ( à ) è ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ ( á )

â ñòðóêòóðå � 2 -GaAs (001) - (4 � 2) , à òàêæ å ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ ( â ) â � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) . Øòðèõ îâûìè ëèíèÿìè

íà ðèñ. à ïîê àçàíû ëîê àëüíûå è ïî ëíàÿ ïëîòíîñòè ý ëåêòðîííûõ ñîñòî ÿíèé îáúåìíîãî GaAs. Íà ðèñ. á,â ñïëîøíîé

è øòðèõ îâîé ëèíèÿìè ïîê àçàíû ëîê àëüíûå ïëîòíîñòè ý ëåêòðîííûõ ñîñòî ÿíèé äëÿ àòîìîâ ìûøüÿê à è ãàëëèÿ ïî ä-

ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ ñîîòâåòñòâåííî â ïîçèöèÿõ 2a è 2b (ñì. ðèñ. 1). Ñ, S è S-1 íà ðèñóíê àõ îáîçíà ÷àþò îáúåìíûé,

ïîâåð õíîñòíûé è ïî äïîâåð õíîñòíûé ñ ëîè
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Ðèñ. 3. Äâóìåðíàÿ çîíà Áðèëëþýíà ( à ) è çîííûé ñïåêòð âäî ëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé äâóìåðíîé çîíû Áðèë-

ëþýíà äëÿ ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿê îì ( á ), à òàêæ å ñ àäñîðáèðîâàííûì

öåçèåì â ïîçèöèÿõ T

3

( â ) è D ( ã )

íû Áðèëëþýíà äëÿ ëîê àëèçîâàííûõ ïîâåð õíîñòíûõ

ñîñòî ÿíèé â çîíå ïðîâî äèìîñòè (íåçàíÿòûå ñîñòî ÿ•

íèÿ) è â âàëåíòíîé çîíå (çàíÿòûå ñîñòî ÿíèÿ) äëÿ

äâóõ òèïîâ îê îí÷àíèÿ ïîâåð õíîñòè. Íåçàíÿòûå ñî•

ñòî ÿíèÿ Ñ1-Ñ4 ïîê àçàíû â ïëîñê îñòè [1

�

1 0] , ïðî õ î•

äÿùåé ÷åðåç àòîì äèìåðà â òðåòüåì îò ïîâåð õíî•

ñòè ñ ëîå. Âèäíî, ÷òî äâà íèæíèõ íåçàíÿòûõ ñîñòî ÿ-

íèÿ äëÿ ñòðóêòóðû � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) ñ ìûøüÿ•

ê îâûì îê îí÷àíèåì îáó ñ ëîâëåíû â îñíîâíîì ôóíê•

öèÿìè, ëîê àëèçîâàííûìè íà àòîìàõ ã àëëèÿ âòîðî•

ãî (ïî äïîâåð õíîñòíîãî) ñ ëî ÿ. Â Ñ1 ò àêæ å èìååòñ ÿ

íåáî ëüøîé âêëàä îò àòîìîâ ìûøüÿê à äâóõ ïîâåð õ•

íîñòíûõ äèìåðîâ. ×åòûðå èç øåñòè àòîìîâ ã àëëèÿ

âòîðîãî ñ ëî ÿ òðåõêðàòíî ê îîð äèíèðîâàíû ïî îòíî•

øåíèþ ê àòîìàì ìûøüÿê à è èìåþò ñâÿçü ( sp

2

), òî•

ã äà ê àê íåçàíÿòûå p

z

-îðáèò àëè ÿâëÿþòñ ÿ íàèáî ëåå
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Ðèñ. 4. Ð àñïðåäåëåíèÿ çàð ÿäîâûõ ïëîòíîñòåé äëÿ ïîâåð õíîñòíûõ ñîñòî ÿíèé â òî÷ê å K äëÿ ïîâåð õíîñòè

� 2 -GaAs (001) - (2 � 4) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿê îì, è � 2 -GaAs- (4 � 2) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ãàëëèåì. Ñ1�Ñ4 íóìåðóþò

íåçàíÿòûå ïîâåð õíîñòíûå ñîñòî ÿíèÿ â çîíå ïðîâî äèìîñòè (íóìåðàöèÿ ñîñòî ÿíèé äàíà ïî âîçðàñòàíèþ ýíåðãèè), à

V1�V4 � çàíÿòûå ïîâåð õíîñòíûå ñîñòî ÿíèÿ â âàëåíòíîé çîíå (íóìåðàöèÿ äàíà ïî óìåíüøåíèþ ýíåðãèè ñîñòî ÿíèé).

Âñå ðèñóíêè ïîê àçûâàþò ñå÷åíèÿ çàð ÿäîâîé ïëîòíîñòè â ïëîñê îñò ÿõ, ïåðïåíäèêó ëÿðíûõ ïîâåð õíîñòè

çíà ÷èìîé ÷åðòîé äàííûõ äâóõ ðèñóíê îâ. Îáà ýòè ñî•

ñòî ÿíèÿ íàéäåíû ñèëüíî àñèììåòðè÷íûìè âäî ëü íà•

ïðàâëåíèÿ [1

�

1 0] â ðàáîòå [28], òîã äà ê àê íàñòî ÿùèé

ðàñ÷åò ïîê àçàë ìåíüøóþ àñèììåòðèþ â ðàñïðåäåëå•

íèè çàð ÿäà. Ñîñòî ÿíèå Ñ3 (â îò ëè÷èå îò ðàññìîòðåí•

íîãî â [28], ã äå C3 îáó ñ ëîâëåíî îðáèò àëÿìè äèìåð•

íûõ àòîìîâ òðåòüåãî ñ ëî ÿ) ó íàñ ò àêæ å â îñíîâíîì

ëîê àëèçîâàíî íà àòîìàõ ã àëëèÿ ïî äïîâåð õíîñòíîãî

ñ ëî ÿ ñ íåáî ëüøèì âêëàäîì âñåõ äèìåðíûõ àòîìîâ

ìûøüÿê à. Ò î æ å îòíîñèòñ ÿ è ê ñîñòî ÿíèþ Ñ4, ê îòî•

ðîå â ðàáîòå [28] èìååò ïðåèìóùåñòâåííóþ ëîê àëèçà•

öèþ íà äèìåðàõ ïåðâîãî ñ ëî ÿ. Ñëåäó åò çàìåòèòü, ÷òî

èìåííî ñîñòî ÿíèÿ ã àëëèÿ îáó ñ ëîâëèâàþò ñòðóêòóðó

äíà çîíû ïðîâî äèìîñòè. Ïîâåð õíîñòíûå çàíÿòûå ñî•

ñòî ÿíèÿ V1 è V3 â îñíîâíîì îáó ñ ëîâëåíû îðáèò àëÿ•

ìè äèìåðíûõ àòîìîâ ìûøüÿê à òðåòüåãî îò ïîâåð õ•

íîñòè ñ ëî ÿ, ê àê è â ðàáîòå [8], òîã äà ê àê V2 è V4

â áî ëüøåé ñòåïåíè ëîê àëèçîâàíû íà ïîâåð õíîñòíûõ

äèìåðàõ. Ïîâåð õíîñòíûå ñîñòî ÿíèÿ ëîê àëèçîâàíû â

ýíåðãåòè÷åñê îì èíòåðâàëå 0.2�0.6 ýÂ íèæ å âåðøèíû

ÂÇ, ê àê è â ðàáîòå [8]. Àíàëèç îðáèò àëüíîãî ñîñò àâà

ïîâåð õíîñòíûõ ñîñòî ÿíèé äëÿ ã àëëèåâîãî îê îí÷àíèÿ

ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)- (4 � 2) ïîê àçàë (ðèñ. 4),

÷òî íåçàíÿòûå ñîñòî ÿíèÿ â îñíîâíîì îáó ñ ëîâëåíû
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ÆÝÒÔ, òîì 131 , âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)

îðáèò àëÿìè, ëîê àëèçîâàííûìè íà äèìåðíûõ àòîìàõ

ã àëëèÿ: ñîñòî ÿíèÿ Ñ1 è Ñ2 � íà äèìåðàõ òðåòüåãî îò

ïîâåð õíîñòè ñ ëî ÿ, à â Ñ3, Ñ4 áî ëüøèé âêëàä âíîñ ÿò

àòîìû äâóõ ïîâåð õíîñòíûõ äèìåðîâ. Çàíÿòûå ñîñòî•

ÿíèÿ â îñíîâíîì ëîê àëèçîâàíû íà àòîìàõ ìûøüÿê à

ïî äïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ. Ò àêèì îáðàçîì, ïðîâåäåí•

íûé àíàëèç ïîçâî ëÿåò ïîíÿòü ñòðóêòóðó ïîâåð õíîñò•

íûõ ñîñòî ÿíèé äëÿ îáîèõ îê îí÷àíèé ÷èñòîé ïîâåð õ•

íîñòè � 2 -GaAs(001).

4. ÀÄÑÎÐÁÖÈß ÖÅÇÈß ÍÀ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ

� 2 - GaAs ( 001 ) - ( 2 � 4 )

Ð àâíîâåñíûå ïî ëî æ åíèÿ öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè

� 2 -GaAs(001)- (2 � 4) , à ò àêæ å ýíåðãèè àäñîðáöèè â

ïîçèöèÿõ, óê àçàííûõ íà ðèñ. 1 à , â ñîïîñò àâëåíèè ñ

äàííûìè [28] ïðèâåäåíû â ò àáë. 1, 2. Â ò àáëèöàõ è

äàëåå ïî òåê ñòó àíàëèçèðóþòñ ÿ äàííûå, ïî ëó÷åííûå

â ïðèáëèæ åíèè ëîê àëüíîé ïëîòíîñòè, ê àê è â ðàáî•

òå [28]. Ð àñ÷åòû ïîê àçàëè, ÷òî T

3

-ïîçèöèÿ (íàä àòî•

ìàìè ìûøüÿê à òðåòüåãî îò ïîâåð õíîñòè ñ ëî ÿ) ÿâëÿ•

åòñ ÿ ò àêæ å íàèáî ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãî äíîé äëÿ àä•

ñîðáöèè öåçèÿ, íî ïî ëó÷åííàÿ ýíåðãèÿ àäñîðáöèè íà

0.21 ýÂ ìåíüøå, ÷åì â ðàáîòå [28]. Ñëåäó åò îòìåòèòü,

÷òî îøèáê à â ðàñ÷åò àõ ïî ëíîé ýíåðãèè â ðàìê àõ ìå•

òî äîâ ÔÝÏ ñîñò àâëÿåò 0.05 ýÂ. Çíà ÷åíèÿ ýíåðãèè àä•

ñîðáöèè äëÿ ìîñòèê îâîé äèìåðíîé ( D ) è T

0

2

-ïîçèöèé

ïðàêòè÷åñêè ðàâíû, òîã äà ê àê â ðàáîòå [28] íàéäåíà

ðàçíèöà ìåæäó íèìè, ðàâíàÿ 0.18 ýÂ. Ð àçëè÷èå â

çíà ÷åíèÿõ ýíåðãèè àäñîðáöèè äëÿ äðóãèõ ïîçèöèé

( T

4

, T

2

, H ) â ïðåäåëàõ 0.15 ýÂ, íî âñå ýòè ïîçèöèè

áî ëåå âûãî äíû äëÿ àäñîðáöèè, ÷åì D è T

0

2

, ðàññìîò•

ðåííûå â ðàáîòå [28].

Öåçèé âíîñèò ëèøü ìàëûå èñê àæ åíèÿ â ïî ëî æ å•

íèÿ ïîâåð õíîñòíûõ àòîìîâ. Íàèáî ëüøåå ñìåùåíèå

àòîìîâ ïîâåð õíîñòíîãî äèìåðà ìûøüÿê à ïðè àäñîðá•

öèè öåçèÿ â D -ïîçèöèè ñîñò àâèëî 0.07

�

A. Â ýòîì ñ ëó•

÷àå äëèíû ñâÿçè â äèìåðàõ áûëè ðàâíû 2.51

�

A (äè•

ìåð, ðàñïî ëî æ åííûé íåïîñðåäñòâåííî ïî ä öåçèåì) è

2.48

�

A (âòîðîé ïîâåð õíîñòíûé äèìåð), à ïðè àäñîðá•

öèè â T

3

ñîñò àâëÿåò 2.50

�

A (äëÿ îáîèõ äèìåðîâ), òî•

ã äà ê àê â ðàáîòå [28] îòìå÷àåòñ ÿ óìåíüøåíèå äëè•

íû â äèìåðàõ ïðè àäñîðáöèè äëÿ îáåèõ ïîçèöèé íà

0.02

�

A, à äëÿ T

0

2

-ïîçèöèè áûëî ïî ëó÷åíî åùå ìåíü•

øåå çíà ÷åíèå, ðàâíîå 2.40

�

A. Â íàñòî ÿùåì ðàñ÷åòå

äëèíû ñâÿçè ñîñò àâëÿëè ñîîòâåòñòâåííî 2.48

�

A äëÿ

äèìåðà âáëèçè àäñîðáàò à è 2.49

�

A äëÿ âòîðîãî ïî•

âåð õíîñòíîãî äèìåðà. Ò àê îå æ å íåçíà ÷èòåëüíîå èç•

ìåíåíèå äëèíû äèìåðîâ â ïîâåð õíîñòíîì ñ ëîå íà•

áëþ äàëîñü è ïðè àäñîðáöèè â H -ïîçèöèè (2.49

�

A), â

T

4

� 2.51

�

A (âáëèçè Cs) è 2.49

�

A, â T

2

� 2.49

�

A.

Íåçàíÿòûå ïîâåð õíîñòíûå ñîñòî ÿíèÿ (ðèñ. 3 â,ã )

äîñò àòî÷íî ñ ëàáî èçìåíÿþòñ ÿ ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ,

ïî êðàéíåé ìåðå, èõ õ àðàêòåð ìåíÿåòñ ÿ íåñóùåñòâåí•

íî. Àíàëèç îðáèò àëüíîãî ñîñò àâà ïîê àçûâàåò ïðèñóò•

ñòâèå ñìåøàííûõ ñîñòî ÿíèé öåçèÿ ïðåèìóùåñòâåííî

ñ îðáèò àëÿìè ã àëëèÿ âòîðîãî ïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ.

Â îò ëè÷èå îò ðåçó ëü ò àò à [28], ìû íå îáíàðóæèâàåì

ñîñòî ÿíèé â çîíå ïðîâî äèìîñòè, ëîê àëèçîâàííûõ â

îñíîâíîì íà äèìåðíûõ àòîìàõ ìûøüÿê à. Îíè äàþò

ëèøü íåáî ëüøîé âêëàä âî âñå íèæíèå ïîâåð õíîñò•

íûå ñîñòî ÿíèÿ çîíû ïðîâî äèìîñòè. Íàèáî ëåå çíà•

÷èòåëüíûå èçìåíåíèÿ â çîííîì ñïåêòðå ñâÿçàíû ñ

ïî ÿâëåíèåì ÷àñòè÷íî çàíÿòûõ çîí è èõ ñìåùåíèåì

íà íåñê î ëüê î äåñ ÿòûõ ý ëåêòðîí-âî ëü ò íèæ å ïîâåð õ•

íîñòíûõ ñîñòî ÿíèé, õ àðàêòåðíûõ äëÿ ÷èñòîé ïîâåð õ•

íîñòè. Ýòè ñîñòî ÿíèÿ îòâåòñòâåííû çà õèìè÷åñêóþ

ñâÿçü ìåæäó öåçèåì è ïîâåð õíîñòüþ, è èìåííî îíè

îáó ñ ëîâëèâàþò ïèííèíã óðîâíÿ Ôåðìè. Êðîìå òî•

ãî, èìåþòñ ÿ ñâÿçóþùèå 5 p -ñîñòî ÿíèÿ öåçèÿ â ðàéîíå

� 10 � � 11 ýÂ, ã äå ò àêæ å ðàñïî ëî æ åíû s -ñîñòî ÿíèÿ

ìûøüÿê à ñ íåáî ëüøèì âêëàäîì ã àëëèÿ, ê îòîðûå

íåçíà ÷èòåëüíî ñìåùàþòñ ÿ â çàâèñèìîñòè îò ïî ëî æ å•

íèÿ öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè.

Â ðàáîòå [28] áûëî ïðîâåäåíî èíòåãðèðîâàíèå

ðàçíîñòè çàð ÿäîâûõ ïëîòíîñòåé ( � � ( r ) = �

GaAs

( r ) +

+ �

Cs

( r ) � �

Cs/GaAs

( r ) ) ïî ñôåðå âîêðóã ïî ëî æ åíèÿ

àòîìà öåçèÿ ñ ðàäèó ñîì äî 4

�

A äëÿ íåñê î ëüêèõ ïî•

ëî æ åíèé àäñîðáàò à. Îê àçàëîñü, ÷òî äëÿ T

0

2

-ïîçèöèè,

ã äå áëèæ àéøèì ñîñåäîì öåçèÿ ÿâëÿåòñ ÿ ã àëëèé, íà•

áëþ äàåòñ ÿ ïåðåíîñ çàð ÿäà ïîð ÿäê à 0.75 ý ëåêòðîíà

íà íîâûå èíäóöèðîâàííûå àäñîðáöèåé öåçèÿ ñîñ-

òî ÿíèÿ, ÷òî ñâèäåòåëüñòâó åò î áî ëüøîé èîííîé ñî•

ñò àâëÿþùåé â ìåõ àíèçìå ñâÿçè öåçèÿ ñ ïî äëî æê îé.

Ñâÿçü öåçèÿ â ïîçèöèÿõ D è T

3

õ àðàêòåðèçó åòñ ÿ

ìåíüøèì ïåðåíîñîì çàð ÿäà � ïîð ÿäê à 0.2 ý ëåêòðî•

íà [28]. Ïîñê î ëüêó â ýòèõ ïîçèöèÿõ öåçèé íàõ î äèòñ ÿ

âáëèçè äèìåðîâ ìûøüÿê à, îòñóòñòâèåì çíà ÷èòåëüíî•

ãî ïåðåíîñà çàð ÿäà â ðàáîòå [28] îáúÿñíÿåòñ ÿ íåçíà•

÷èòåëüíîå èçìåíåíèå ïî ëî æ åíèé àòîìîâ ïîâåð õíîñò•

íûõ äèìåðîâ ïðè àäñîðáöèè. Ñîã ëàñíî íàøèì ðå•

çó ëü ò àò àì, è äëÿ ïîçèöèè T

0

2

íå íàáëþ äàåòñ ÿ ñóùå•

ñòâåííûõ èçìåíåíèé â ê îîð äèíàò àõ ïîâåð õíîñòíûõ

è ïî äïîâåð õíîñòíûõ äèìåðíûõ àòîìîâ. Â òî æ å âðå•

ìÿ àâòîðû ðàáîòû [28] ïðèâî äÿò çíà ÷åíèå çàð ÿäî•

âîãî ïåðåíîñà, ïî ëó÷åííîå äëÿ ñôåðû, ðàäèó ñ ê îòî•

ðîé áî ëüøå, ÷åì ðàññòî ÿíèå îò àäñîðáàò à äî áëè•

æ àéøåãî àòîìà. Èçâåñòíî, ÷òî â ðàñ÷åò àõ èç ïåð•

âûõ ïðèíöèïîâ âåëè÷èíà çàð ÿäîâîãî ïåðåíîñà çàâè•

ñèò îò ðàçìåðà ñôåðû, âíóòðè ê îòîðîé ïðîâî äèòñ ÿ

èíòåãðèðîâàíèå, ïîýòîìó ïî äîáíûå ÷èñ ëåííûå îöåí•

êè çàð ÿäîâîãî ïåðåíîñà ê àæóòñ ÿ íàì íå ñîâñåì ê îð•

ðåêòíûìè. Ò åì íå ìåíåå ïðîâåäåííîå íàìè èíòåãðè•

7 ÆÝÒÔ, âûï. 4 673
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Ðèñ. 5. Ð àçíîñòü çàð ÿäîâûõ ïëîòíîñòåé äëÿ öåçèÿ â ïîçèöèÿõ T

3

( T

4

), T

0

2

è D íà ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) ,

îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿê îì, è ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs- (4 � 2) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ãàëëèåì. Ò åìíûì öâåòîì ïîê àçàíû

îáëàñòè àêêóìó ëÿöèè îòðèöàòåëüíîãî çàð ÿäà. Ïëîñê îñòè ñå÷åíèÿ ïðî õ î äÿò ÷åðåç àòîì öåçèÿ ïåðïåíäèêó ëÿðíî ïî-

âåð õíîñòè

ðîâàíèå � � ïî ñôåðå ðàäèó ñà 4

�

A äëÿ T

3

-ïîçèöèè

ïîçâî ëèëî ïî ëó÷èòü çíà ÷åíèå ïåðåíîñà çàð ÿäà îê î•

ëî 0.12 ý ëåêòðîíà, òîã äà ê àê óìåíüøåíèå ðàäèó ñà

èíòåãðèðîâàíèÿ äî 3

�

A äàåò íó ëåâîå çíà ÷åíèå ïåðå•

íîñà çàð ÿäà, ÷òî ñîã ëàñó åòñ ÿ ñ ðåçó ëü ò àò àìè [28]. Íà

ðèñ. 5 ïîê àçàíû ðàçíîñòè çàð ÿäîâûõ ïëîòíîñòåé, èç

ê îòîðûõ âèäíî, ÷òî ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ ïðîèñ õ î•

äèò ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàð ÿäîâîé ïëîòíîñòè â âåð õ•

íèõ ïîâåð õíîñòíûõ ñ ëî ÿõ ïî äëî æêè ñ îáðàçîâàíè•

åì äèïî ëåé. Áî ëåå äåò àëüíî èçìåíåíèÿ çàð ÿäîâîé

ïëîòíîñòè âäî ëü íàïðàâëåíèé ñâÿçè öåçèÿ ñ áëè•

æ àéøèìè àòîìàìè ïî äëî æêè ïîê àçàíû íà ðèñ. 6

äëÿ íåñê î ëüêèõ ïî ëî æ åíèé àäñîðáöèè. Âèäíî, ÷òî

íà ñâÿçè Cs�Ga â ïîçèöèè T

0

2

ïðîèñ õ î äèò á� îëüøàÿ,

ïî ñðàâíåíèþ ñ T

3

-ïîçèöèåé, àêêóìó ëÿöèÿ îòðèöà•

òåëüíîãî çàð ÿäà (îòðèöàòåëüíûå çíà ÷åíèÿ � � ) îê î•

ëî áëèæ àéøåãî àòîìà ã àëëèÿ. Íà ñâÿçè Cs�As äëÿ

òîé æ å T

3

-ïîçèöèè õ àðàêòåðíà àêêóìó ëÿöèÿ îòðèöà•

òåëüíîãî çàð ÿäà ìåæäó àòîìàìè, íî íà ñàìîì àòî•

ìå ìûøüÿê à íàáëþ äàåòñ ÿ ïî ëî æèòåëüíîå çíà ÷åíèå

� � , ïîñê î ëüêó çàð ÿä âàëåíòíûõ ý ëåêòðîíîâ ïåðåðàñ•

ïðåäåëÿåòñ ÿ íà çàäíèå ñâÿçè (ìåæäó àòîìàìè ìû•

øüÿê à è ã àëëèÿ). Êàê ñ ëåäó åò èç äåò àëüíîãî àíà•

ëèçà îðáèò àëüíîãî ñîñò àâà çîííîãî ñïåêòðà, ñâÿçü

âî âñåõ ðàññìîòðåííûõ ïîçèöèÿõ îñóùåñòâëÿåòñ ÿ,

ïðåæäå âñåãî, çà ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ ñìåøàííûõ ñî•

ñòî ÿíèé öåçèÿ ñ äåëîê àëèçîâàííûìè ñîñòî ÿíèÿìè

÷èñòîé ïîâåð õíîñòè è íàñûùåíèÿ îáîðâàííûõ ñâÿ•

çåé ã àëëèÿ. Ð àñ÷åòû ïîâåð õíîñòíûõ ëîê àëüíûõ ÏÝÑ

ò àêæ å äåìîíñòðèðóþò ñèëüíóþ s � p -ãèáðèäèçàöèþ

ñîñòî ÿíèé öåçèÿ è ìûøüÿê à íèæ å � 10 ýÂ. Êðîìå

òîãî, ðàñ÷åò àäñîðáöèè öåçèÿ â T

0

2

-ïîçèöèè ïîê àçû•

âàåò , ÷òî ýòî êðàéíå íåñò àáèëüíàÿ ïîçèöèÿ. Âáëè•

çè àòîìîâ ìûøüÿê à òðåòüåãî ñ ëî ÿ â îêðåñòíîñòè T

0

2

áûëè îáíàðóæ åíû ïî ëî æ åíèÿ äëÿ öåçèÿ ñ ïðèáëè•

çèòåëüíî ò àê îé æ å ýíåðãèåé àäñîðáöèè. Ð åçó ëü ò àòû

ðàñ÷åòîâ ïîçâî ëÿþò ñ äåëàòü âûâî ä, ÷òî íà ïîâåð õíî•

ñòè � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿ•

ê îì, ïðè íèçê îé ñòåïåíè ïîêðûòèÿ öåçèåì àäñîðá•

öèÿ îáó ñ ëîâëåíà ê àê âûèãðûøåì â ýíåðãèè äëÿ ðàç•

íûõ ïîçèöèé, ò àê è ê î ëè÷åñòâîì äàííûõ ïîçèöèé â

ðàññìàòðèâàåìîé ñòðóêòóðíîé åäèíèöå. Ïîñ ëåäóþ•
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ùàÿ àäñîðáöèÿ öåçèÿ áó äåò îïðåäåëÿòüñ ÿ, íàð ÿäó ñ

óê àçàííûìè âûøå ôàêòîðàìè, ëàòåðàëüíûì âçàèìî•

äåéñòâèåì àäàòîìîâ.

5. ÀÄÑÎÐÁÖÈß ÖÅÇÈß ÍÀ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ

� 2 - GaAs ( 001 ) - ( 4 � 2 ) ,

ÎÊÀÍ×ÈÂÀÞÙÅÉÑß Ã ÀËËÈÅÌ

Íà ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)- (4 � 2) , îê àí÷èâàþ•

ùåéñ ÿ ã àëëèåì, áûëè ðàññìîòðåíû òå æ å ïî ëî æ åíèÿ

äëÿ öåçèÿ, ÷òî è íà ïîâåð õíîñòè, îê àí÷èâàþùåéñ ÿ

ìûøüÿê îì. Â ò àáë. 3 ïðèâåäåíû õ àðàêòåðíûå ñòðóê•

òóðíûå ïàðàìåòðû ê àê äëÿ ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè, ò àê

è äëÿ ïîâåð õíîñòè ñ öåçèåì â ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîçè•

öèÿõ. Ð åçó ëü ò àòû ðàñ÷åòîâ ïîê àçûâàþò , ÷òî àäñîðá•

öèÿ íàèáî ëåå ïðåäïî÷òèòåëüíà â T

4

-ïîçèöèè, ê îã äà

öåçèé íàõ î äèòñ ÿ â îêðóæ åíèè ÷åòûðåõ àòîìîâ ìû•

øüÿê à ïî äïîâåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ, ò . å. â ïîçèöèè ñ ïî•

âûøåííîé ê îîð äèíàöèåé ìûøüÿê îì. Êàê âèäíî â

ò àáë. 2, ðàññ÷èò àííûå ýíåðãèè àäñîðáöèè áî ëüøå è

ðàçáðîñ â èõ çíà ÷åíèÿõ ìåíåå âûðàæ åí, ÷åì â ñ ëó÷àå

ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) . Èñêëþ÷åíèåì ÿâ•

ëÿåòñ ÿ ðåçó ëü ò àò äëÿ T

1

-ïîçèöèè íàä äèìåðíûì àòî•

ìîì ã àëëèÿ â ïîâåð õíîñòíîì ñ ëîå. Äàííàÿ ïîçèöèÿ,

ê àê è ïðåäïî ëàã àëîñü, èìååò íàèìåíüøóþ ýíåðãèþ

àäñîðáöèè. Ñëåäó åò îòìåòèòü, ÷òî ýíåðãèÿ àäñîðá•

öèè â T

0

2

-ïîçèöèè âûøå, ÷åì â D , òîã äà ê àê ïðàêòè÷å•

ñêè ðàâíûå çíà ÷åíèÿ áûëè ïî ëó÷åíû äëÿ ïîâåð õíî•

ñòè, îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ìûøüÿê îì (îáðàòíàÿ òåíäåí•

öèÿ íàáëþ äàëàñü â ðàáîòå [28]). Âòîðîé ïî ýíåðãèè

ÿâëÿåòñ ÿ ïîçèöèÿ íàä ã àëëèåì òðåòüåãî îò ïîâåð õ•

íîñòè ñ ëî ÿ ( T

3

). Â ýòîé ïîçèöèè öåçèé íàõ î äèòñ ÿ â

îêðóæ åíèè òî ëüê î äâóõ áëèæ àéøèõ àòîìîâ ìûøüÿ•

ê à. Â òî æ å âðåìÿ â íàèáî ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãî ä•

íîé ïîçèöèè ( T

4

) öåçèé íàõ î äèòñ ÿ âáëèçè ê àê àòîìîâ

ìûøüÿê à, ò àê è àòîìîâ ïîâåð õíîñòíûõ ã àëëèåâûõ

äèìåðîâ. Èìåííî ýòèì ôàêòîì, ò . å. âîçìî æíîñòüþ,

ñ î äíîé ñòîðîíû, îáðàçîâàòü s � p -ãèáðèäèçîâàííûå

ñîñòî ÿíèÿ ñ ìûøüÿê îì, à c äðóãîé ñòîðîíû, íàñû•

òèòü îáîðâàííûå ñâÿçè ã àëëèÿ, è îáó ñ ëîâëåíà âûãî ä•

íîñòü ýòîé ïîçèöèè. Îòìåòèì, ÷òî T

4

-ïîçèöèÿ íà ïî•

âåð õíîñòè, îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ã àëëèåì, ÿâëÿåòñ ÿ àíà•

ëîãîì T

3

-ïîçèöèè, ðàññìîòðåííîé âûøå íà ïîâåð õíî•

ñòè � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) . Äèìåðû ã àëëèÿ ò àêæ å íå

ðàçðóøàþòñ ÿ ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ â ìîñòèê îâîé èëè

âåðøèííîé ïîçèöèÿõ, à íàáëþ äàþòñ ÿ ëèøü íåçíà ÷è•

òåëüíûå èçìåíåíèÿ â èõ äëèíàõ ñâÿçè. Ò àê, äëèíà

ñâÿçè â áëèæ àéøåì ê öåçèþ äèìåðå ðàâíà 2.42

�

A

ïðè àäñîðáöèè â T

0

2

, à â ñ ëåäóþùåì ïî ó äàëåíèþ ñî•

ñò àâëÿåò 2.43

�

A. Íàð ÿäó ñ ýòèì íàáëþ äàåòñ ÿ íåçíà•

÷èòåëüíîå óìåíüøåíèå äëèíû äèìåðà â òðåòüåì ñ ëîå

(îê î ëî 0.04

�

A). Â öåëîì ïî ëó÷åííûå èçìåíåíèÿ ïî•

ëî æ åíèé ïîâåð õíîñòíûõ àòîìîâ ñâèäåòåëüñòâóþò î

ñ ëàáîì âîçäåéñòâèè öåçèÿ íà àòîìíóþ ñòðóêòóðó

îáîèõ òèïîâ ãðàíèöû ðàçäåëà.

Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåíû çîííûå ñïåêòðû âáëèçè ôóí•

äàìåíò àëüíîé ùåëè äëÿ ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè è ñ öå•

çèåì â ïîçèöèÿõ T

4

è T

3

. Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, øè•

ðèíà ùåëè íåñê î ëüê î ìåíüøå äëÿ ÷èñòîé ã àëëèåâîé

ïîâåð õíîñòè, ÷åì äëÿ ïîâåð õíîñòè, çàê àí÷èâàþùåé•

ñ ÿ ìûøüÿê îì, è îòùåïëåíèå íèæíèõ íåçàíÿòûõ ñî•

ñòî ÿíèé îò äíà çîíû ïðîâî äèìîñòè áî ëåå âûðàæ åíî

â ýòîì ñ ëó÷àå. Ïî äîáíîå ïîâåäåíèå çîííîé ñòðóêòó•

ðû ïîâåð õíîñòè ñ ã àëëèåâûì îê îí÷àíèåì áûëî ïî ëó•

÷åíî è äëÿ � -ðåê îíñòðóêöèè ñ òðåìÿ ïîâåð õíîñòíû•

ìè äèìåðàìè [10]. Íåçàíÿòûå ïîâåð õíîñòíûå ñîñòî ÿ-

íèÿ ñèëüíåå èçìåíÿþòñ ÿ ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ, ÷åì

â ðàññìîòðåííîì âûøå ñ ëó÷àå. Íà ðèñ. 8 ïðèâåäå•

íû ïîâåð õíîñòíûå ïàðöèàëüíûå è ïî ëíûå ÏÝÑ äëÿ

ñèñòåìû ñ öåçèåì â T

4

- è D -ïîçèöèÿõ. Âèäíî, ÷òî

ÏÝÑ îò ëè÷àþòñ ÿ íåñóùåñòâåííî äëÿ ýòèõ äâóõ ïî•

çèöèé, ê àê è, âïðî÷åì, äëÿ äðóãèõ ðàññìîòðåííûõ

â ðàáîòå. Ïî ëî æ åíèå ëîê àëüíîãî âêëàäà öåçèÿ, ê î•

òîðûé ïîê àçàí øòðèõ îâîé ëèíèåé, ñìåùàåòñ ÿ â ñòî•

ðîíó íèçêèõ ýíåðãèé, è èìåííî ýòîò ôàêò îáåñïå÷è•

âàåò íåáî ëüøîé ïèê íà íèæíåé âàëåíòíîé ïî äçîíå

ïî ëíîé ÏÝÑ äëÿ T

4

-ïîçèöèè. Ð àñïðåäåëåíèÿ çàð ÿ•

äîâûõ ïëîòíîñòåé çà âû÷åòîì âêëàäîâ ïî äëî æêè è

àòîìà öåçèÿ äëÿ íåñê î ëüêèõ ïîçèöèé àäñîðáàò à ïðè•

âåäåíû íà ðèñ. 5 è 6. Âèäíî, ÷òî â îò ëè÷èå îò ïî•

âåð õíîñòè � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) ïåðåðàñïðåäåëåíèå

çàð ÿäà â íàïðàâëåíèè ñâÿçè öåçèÿ ñ ïî äëî æê îé áî•

ëåå âûðàæ åíî. Â ÷àñòíîñòè, íàáëþ äàåòñ ÿ íåñê î ëüê î

á� îëüøàÿ àêêóìó ëÿöèÿ îòðèöàòåëüíîãî çàð ÿäà ê àê

íà áëèæ àéøèõ ê öåçèþ àòîìàõ ã àëëèÿ, ò àê è íà àòî•

ìàõ ìûøüÿê à, à ñàìà ÷èñ ëåííàÿ îöåíê à ïåðåíîñà çà•

ð ÿäà ñèëüíî çàâèñèò îò âûáîðà ðàäèó ñà èíòåãðèðî•

âàíèÿ, ê àê ýòî è ïî ä÷åðêèâàëîñü âûøå. Ò àê, äëÿ ðà•

äèó ñà ñôåðû ðàâíîãî 2.35

�

A ïî ëó÷åíû çíà ÷åíèÿ 0.1

ý ëåêòðîí äëÿ öåçèÿ â ïîçèöèÿõ T

4

, T

0

2

è 0.25 ý ëåê•

òðîíà � äëÿ D -ïîçèöèè. Ïðè óâåëè÷åíèè ðàäèó ñà

ñôåðû èíòåãðèðîâàíèÿ äî 3

�

A çíà ÷åíèÿ çàð ÿäîâîãî

ïåðåíîñà âîçðàñò àþò äëÿ âñåõ ïîçèöèé ( � 0 : 3 ý ë. äëÿ

T

4

, T

0

2

è � 0 : 6 ý ë. äëÿ D ). Ò àêèì îáðàçîì, ìî æíî ñ äå•

ëàòü âûâî ä, ÷òî äëÿ áî ëüøèíñòâà ïîçèöèé àäñîðáè•

ðîâàííîãî öåçèÿ íà ã àëëèåâîì îê îí÷àíèè ïîâåð õíî•

ñòè çàð ÿäîâûé ïåðåíîñ îò öåçèÿ ê ïî äëî æê å íåñê î ëü•

ê î áî ëüøå, ÷åì íà ìûøüÿê îâîì îê îí÷àíèè äàííîé

ïîâåð õíîñòè.

Êàê ïîê àçàë ðàñ÷åò , â òåõ ïîçèöèÿõ, äëÿ ê îòî•

ðûõ íàéäåíû áî ëåå âûñîêèå çíà ÷åíèÿ ýíåðãèè àä•

ñîðáöèè, áëèæ àéøèìè ñîñåäÿìè öåçèÿ ÿâëÿþòñ ÿ îáà

ñîðò à àòîìîâ ïî äëî æêè (çà èñêëþ÷åíèåì T

3

). Îáðà•
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4

T

0
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T

0

2

D

T

0

2

T

3

T

0

2

T

3

� 2 -GaAs (001) - (4 � 2)

Ðèñ. 6. Ð àñïðåäåëåíèå ðàçíîñòè çàð ÿäîâîé ïëîòíîñòè âäî ëü íàïðàâëåíèÿ ñâÿçè ê áëèæ àéøèì îò öåçèÿ àòîìàì

ìûøüÿê à (ñ ëåâà) è ãàëëèÿ (ñïðàâà) äëÿ äâóõ ãðàíèö ðàçäåëà

Ò àáëèöà 2. Ýíåðãèè àäñîðáöèè Cs â ðàññìîòðåííûõ ïîçèöèÿõ íà ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) , îê àí÷èâàþ-

ùåéñ ÿ ìûøüÿê îì, è � 2 -GaAs- (4 � 2) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ãàëëèåì

Ïî ëî æ åíèÿ öåçèÿ As- � 2 -GaAs (001) - (2 � 4) Ga- � 2 -GaAs (001) - (4 � 2)

T

1

1.42 1.74

T

2

1.79 2.05

T

0

2

1.56 [1 : 86] 2.12

T

3

2.21 [2 : 42] 2.23

T

4

1.87 2.39

D 1.57 [2 : 04] 1.88

H 1.94 2.11

Ïðèìå÷àíèå. Â ñê îáê àõ ïðèâåäåíû çíà ÷åíèÿ èç ðàáîòû [28].

çîâàíèå ãèáðèäèçîâàííûõ ñîñòî ÿíèé öåçèÿ ñ ìûøüÿ•

ê îì è ñ äåëîê àëèçîâàííûìè ïîâåð õíîñòíûìè ñîñòî•

ÿíèÿìè, õ àðàêòåðíûìè äëÿ ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè, ÿâ•

ëÿåòñ ÿ îñíîâíûì ìåõ àíèçìîì àäñîðáöèè. Â òåõ ïî•

çèöèÿõ, ã äå öåçèé íàõ î äèòñ ÿ áëèæ å ê ã àëëèþ, � â

ìîñòèê îâîé ( D ) è âåðøèííîé ( T

1

), àäñîðáöèÿ ÿâëÿ•

åòñ ÿ ìåíåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãî äíîé. Ñëåäó åò çàìå•

òèòü, ÷òî ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ýíåðãèè àäñîðáöèè

öåçèÿ íà � -ðåê îíñòðóêöèè GaAs(001)- (4 � 2) ñ ã àë•

ëèåì â ïîâåð õíîñòíûõ ñ ëî ÿõ ïîê àçàëè, ÷òî îòìå÷åí•

íûé âûøå ìåõ àíèçì îñò àåòñ ÿ ñïðàâåäëèâûì. Íàèáî•

ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãî äíûì áûëî íàéäåíî ïî ëî æ å•

íèå â îáëàñòè âàê àíñèîííîãî ð ÿäà íàä àòîìîì ìû•

øüÿê à ÷åòâåðòîãî ñ ëî ÿ. Äàííàÿ ïîçèöèÿ ê îîð äèíè•

ðîâàíà ÷åòûðüìÿ êðàåâûìè àòîìàìè ìûøüÿê à ïî•

âåð õíîñòíîãî ñ ëî ÿ.
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Ò àáëèöà 3. À òîìíûå ê îîð äèíàòû àäñîðáèðîâàííîãî öåçèÿ è íåê îòîðûõ àòîìîâ ïî äëî æêè � 2 -GaAs (001 )- (4 � 2) ,

îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ãàëëèåì

À òîì x y z j Cs � Ga j

min

,

�

A j Cs � As j

min

,

�

A

×èñò àÿ ïîâåð õíîñòü

Ga(1) 0.652 0.132 0.412

As(2a) 0.752 0.263 0.272

As(2b) 0.759 0 0.271

Ga(3) 0.000 0.000 0.000

Ïîâåð õíîñòü ñ àäñîðáèðîâàííûì öåçèåì

Cs( T

1

) 0.138 0.652 0.973 3.323, Ga(1) 4.337, As(2a)

Cs( T

2

) 0.000 0.758 0.887 3.614, Ga(1) 3.488, As(2b)

Cs( T

0

2

) 0.291 0.752 0.857 3.698, Ga(1) 3.287, As(2a)

Cs( T

3

) 0.000 0.000 0.773 4.066, Ga(1) 3.450, As(2b)

Cs( T

4

) 0.134 0.000 0.717 3.357, Ga(1) 3.680, As(2a)

Cs( H ) 0.000 0.500 0.848 3.605, Ga(1) 3.837, As(2b)

Cs( D ) 0.137 0.500 0.972 3.462, Ga(1) 4.736, As(2a)

Ïðèìå÷àíèå. Êîîð äèíàòû àòîìîâ äàíû îòíîñèòåëüíî àòîìà ã àëëèÿ òðåòüåãî ñ ëî ÿ; ê îîð äèíàòû âäî ëü îñåé

x k [110] è y k [1

�

1 0] äàíû â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ (4 � 2) -ÿ÷åéêè, ê îîð äèíàòû âäî ëü íàïðàâëåíèÿ z k [001]

äàíû â äî ëÿõ îáúåìíîãî ïàðàìåòðà ðåøåòêè ( 5 : 626

�

A).

�

[1

�

1 0]

� 1 : 5

� 1 : 0

Ýíåðãèÿ, ýÂ

J

[110]

J

0

(

4

�

2

)

K �

�

E

F

Ýíåðãèÿ, ýÂ

� 1 : 5

� 1 : 0

K �

K

� 0 : 5

0

0 : 5

1 : 0

1 : 5

2 : 0

2 : 5

� 0 : 5

0

0 : 5

1 : 0

1 : 5

2 : 0

2 : 5

E

F

�K

� 1 : 5

� 1 : 0

� 0 : 5

0

Ýíåðãèÿ, ýÂ

2 : 5

2 : 0

1 : 5

1 : 0

0 : 5

x

à

á â ã

J

0

J

J

0

JJ

0

J

M

��

Ðèñ. 7. Äâóìåðíàÿ çîíà Áðèëëþýíà ( à ) è çîííûé ñïåêòð âäî ëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé äâóìåðíîé çîíû Áðèë-

ëþýíà äëÿ ÷èñòîé ïîâåð õíîñòè � 2 -GaAs (001) - (4 � 2) , îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ãàëëèåì ( á ), à òàêæ å ñ àäñîðáèðîâàííûì

öåçèåì â ïîçèöèÿõ T

4

( â ) è T

0

2

( ã )

Â çàêëþ÷åíèå ìû îöåíèëè ýíåðãèþ èîíèçàöèè

( I ) äëÿ ðàññìîòðåííûõ äâóõ îê îí÷àíèé ïîâåð õíî•

ñòè � 2 -GaAs(001). Ýíåðãèÿ èîíèçàöèè îïðåäåëÿëàñü

ê àê ðàçíèöà ìåæäó ý ëåêòðîñò àòè÷åñêèì ïîòåíöèà•

ëîì â ñåðåäèíå âàêóóìíîãî ïðîìåæóòê à, ó ñðåäíåí•

íîãî â ïëîñê îñòè ÿ÷åéêè, ïàðàëëåëüíîé ïîâåð õíî•

ñòè, è âåðøèíîé âàëåíòíîé çîíû [8]. Ïî ëó÷åííîå çíà•

÷åíèå I äëÿ � 2 -GaAs(001)- (2 � 4) , ðàâíîå 5.38 ýÂ,

íàõ î äèòñ ÿ â ñîã ëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèìè çíà ÷åíèÿ•

ìè 5.43 ýÂ [8], 5.61 ýÂ [45], à ò àêæ å c ýê ñïåðèìåí•

ò àëüíûì çíà ÷åíèåì 5.5 ýÂ [46]. Ìåíüøåå çíà ÷åíèå,

ðàâíîå 4.86 ýÂ, ïî ëó÷åíî íàìè äëÿ ðåê îíñòðóêöèè
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� 12 � 8 � 4 0
"; ýÂ

� 12 � 8 � 4 0
"; ýÂ
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"; ýÂ
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"; ýÂ

N; ýë. � ýÂ

� 1N; ýë. � ýÂ

� 1

N; ýë. � ýÂ
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� 1

0

0:5

0

0:5
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0
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6
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0:5
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0:5

0

5
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0
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0
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4
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Ðèñ. 8. Ïàðöèàëüíûå è ïî ëíûå ïëîòíîñòè ý ëåêòðîííûõ ñîñòî ÿíèé äëÿ äâóõ ( T

4

è D ) ïîçèöèé öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè

� 2 -GaAs (001) - (4 � 2)
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� 2 -GaAs(001)- (4 � 2) . Ð àçíèöà â ýíåðãèè èîíèçàöèè

äëÿ äâóõ îê îí÷àíèé ïîâåð õíîñòè (0.52 ýÂ) ó äîâëå•

òâîðèòåëüíî ñîã ëàñó åòñ ÿ ñ ýê ñïåðèìåíòîì [ 47 ; 48 ].

Èçìåíåíèå ðàáîòû âûõ î äà ( � � ) ïðè àäñîðáöèè öå•

çèÿ íà ìûøüÿê îâîì îê îí÷àíèè ïîâåð õíîñòè çàâè•

ñèò îò ïî ëî æ åíèÿ àäñîðáàò à. Äëÿ íàèáî ëåå ïðåäïî•

÷òèòåëüíîé T

3

-ïîçèöèè � � = 1 : 43 ýÂ, òîã äà ê àê â

D -ïîçèöèè � � = 2 : 08 ýÂ. Ýòè ðåçó ëü ò àòû íàõ î äÿò•

ñ ÿ â õ îðîøåì ñîã ëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèìè îöåíê àìè,

ïðîâåäåííûìè â ðàáîòå [28], à ò àêæ å ó äîâëåòâîðè•

òåëüíî ñîã ëàñóþòñ ÿ ñ ýê ñïåðèìåíò àëüíûìè çíà ÷åíè•

ÿìè îê î ëî 2.0 [49] è ïðèìåðíî 2.20�2.25 ýÂ [ 48 ; 50 ].

Ýê ñïåðèìåíò àëüíûå ðåçó ëü ò àòû ïðèâåäåíû äëÿ òîé

æ å ñòåïåíè ïîêðûòèÿ öåçèåì, ÷òî è â ðàññ÷èò àííîé

íàìè ìî äåëè äëÿ î äíîãî àòîìà öåçèÿ íà ïîâåð õíîñò•

íóþ ðåøåòêó (2 � 4) . Ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ íà ïîâåð õ•

íîñòè � 2 -GaAs(001)- (4 � 2) èçìåíåíèå â ðàáîòå âûõ î•

äà ñîñò àâèëî 2.06 ýÂ è 1.05 ýÂ ñîîòâåòñòâåííî äëÿ D -

è T

4

-ïîçèöèé. Çàìåòèì, ÷òî ýíåðãèÿ èîíèçàöèè (îê î•

ëî 4.9 ýÂ) äëÿ � -ðåê îíñòðóêöèè GaAs(001)- (4 � 2)

íå îò ëè÷àåòñ ÿ ñóùåñòâåííî îò çíà ÷åíèÿ, ïî ëó÷åííî•

ãî äëÿ � 2 -ðåê îíñòðóêöèè. Ò àêèì îáðàçîì, ïðîâåäåí•

íûå ðàñ÷åòû ó äîâëåòâîðèòåëüíî âîñïðîèçâî äÿò èç•

ìåíåíèå ðàáîòû âûõ î äà ïðè íèçêèõ ñòåïåíÿõ öåçèå•

âîãî ïîêðûòèÿ íà îáîèõ îê îí÷àíèÿõ ïîâåð õíîñòè.

6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â ðàìê àõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñ èñ•

ïî ëüçîâàíèåì ïðèáëèæ åíèÿ ëîê àëüíîé ïëîòíîñòè

äëÿ îáìåííî-ê îððåëÿöèîííîãî ôóíêöèîíàëà èçó÷å•

íû àòîìíûå è ý ëåêòðîííûå ñâîéñòâà � 2 -ðåê îíñòðóê-

öèè GaAs(001), îê àí÷èâàþùåéñ ÿ ê àê ã àëëèåì, ò àê è

ìûøüÿê îì, à ò àêæ å èõ èçìåíåíèÿ ïðè íèçê îé ñòå•

ïåíè öåçèåâîãî ïîêðûòèÿ. Îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû

îïòèìèçèðîâàííûõ ñòðóêòóð ÷èñòûõ ïîâåð õíîñòåé,

èçìåíåíèÿ ìåæ ñ ëîåâûõ ðàññòî ÿíèé â ïîâåð õíîñòíûõ

ñ ëî ÿõ, à ò àêæ å ïëàíàðíûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ, äëè•

íû ñâÿçåé â äèìåðàõ è ìåæäó àòîìàìè ïîâåð õíîñò•

íûõ ñ ëîåâ. Ð àññ÷èò àíû ý ëåêòðîííûå õ àðàêòåðèñòè•

êè � ïî ëíûå, ëîê àëüíûå è ïàðöèàëüíûå ïëîòíî•

ñòè ý ëåêòðîííûõ ñîñòî ÿíèé, ý ëåêòðîííûé ýíåðãåòè•

÷åñêèé ñïåêòð âäî ëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé

äâóìåðíîé çîíû Áðèëëþýíà, ðàñïðåäåëåíèÿ çàð ÿäî•

âîé ïëîòíîñòè. Ïðîàíàëèçèðîâàí îðáèò àëüíûé ñî•

ñò àâ çàíÿòûõ è ñâîáî äíûõ ïîâåð õíîñòíûõ ñîñòî ÿ•

íèé äëÿ ÷èñòûõ ïîâåð õíîñòåé è èõ ýâî ëþöèÿ ïðè

àäñîðáöèè öåçèÿ. Ìåõ àíèçì ñâÿçè ñ îáðàçîâàíèåì

ñìåøàííûõ ñîñòî ÿíèé àäñîðáàò à è îòíîñèòåëüíî äå•

ëîê àëèçîâàííûõ ïîâåð õíîñòíûõ ñîñòî ÿíèé ïî äëî æ•

êè ÿâëÿåòñ ÿ îïðåäåëÿþùèì äëÿ áî ëüøèíñòâà ðàñ•

ñìîòðåííûõ ïîçèöèé íà îáîèõ òèïàõ ïîâåð õíîñòè.

Îïðåäåëåíû ðàâíîâåñíûå ïî ëî æ åíèÿ àäñîðáàò à íà

ïîâåð õíîñòè è ðàññ÷èò àíû ýíåðãèè àäñîðáöèè öåçèÿ

íà îáîèõ òèïàõ ãðàíèöû ðàçäåëà � 2 -GaAs(001). Ïî•

ê àçàíî, ÷òî íàèáî ëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûìè ïîçèöèÿ•

ìè äëÿ àäñîðáöèè öåçèÿ ÿâëÿþòñ ÿ ïîçèöèè ñ ïðå•

îáëàäàíèåì ìûøüÿê à â áëèæ àéøèõ ñîñåäÿõ � äëÿ

ã àëëèåâîãî îê îí÷àíèÿ ïîâåð õíîñòè ýòî T

4

, à äëÿ ìû•

øüÿê îâîãî � T

3

. Íà íà ÷àëüíîé ñò àäèè îñàæäåíèÿ

öåçèÿ íà ïîâåð õíîñòè ñ ã àëëèåâûì îê îí÷àíèåì èìå•

åòñ ÿ íåñê î ëüê î ïîçèöèé ñ ïðàêòè÷åñêè î äèíàê îâûìè

ýíåðãèÿìè àäñîðáöèè (â ïðåäåëàõ 0.1 ýÂ), òîã äà ê àê

íà ïîâåð õíîñòè, îáîã àùåííîé ìûøüÿê îì, ïî ëó÷åíà

áî ëüøàÿ çàâèñèìîñòü ýíåðãèè àäñîðáöèè îò ïî ëî æ å•

íèÿ àäñîðáàò à.

Ð àáîò à âûïî ëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïî ääåð æê å

Ôåäåðàëüíîãî àãåíòñòâà ïî íà óê å è èííîâàöèÿì ÐÔ

(ãîñê îíòðàêò • 02.434.11.2016).
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