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ÀÄÑÎ�ÁÖÈß ÖÅÇÈß ÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ �2-GaAs(001)Ñ. Å. Êóëüêîâà *, Ñ. Â. ÅðåìååâÈíñòèòóò �èçèêè ïðî÷íîñòè è ìàòåðèàëîâåäåíèÿÑèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê634021, Òîìñê, �îññèÿÒîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò634050, Òîìñê, �îññèÿÀ. Â. ÏîñòíèêîâÈíñòèòóò �èçèêè ìåòàëëîâ Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620041, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÓíèâåðñèòåò Ïîëÿ ÂåðëåíàF-57078, Ìåö, ÔðàíöèÿÈ. �. ØåèíÈíñòèòóò õèìèè òâåðäîãî òåëà Óðàëüñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê620041, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 19 èþíÿ 2006 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýíåðãèè àäñîðáöèè öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè�2-GaAs(001) äëÿ äâóõ åå âîçìîæíûõ îêîí÷àíèé, âûïîëíåííûå â ðàìêàõ ïîäõîäîâ òåîðèè �óíêöèîíàëàýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî ñðåäè ðàññìîòðåííûõ âûñîêîñèììåòðè÷íûõ ïîçèöèé äëÿ öåçèÿýíåðãåòè÷åñêè ïðåäïî÷òèòåëüíîé ÿâëÿåòñÿ ïîçèöèÿ T3 â ñëó÷àå ìûøüÿêà â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå è T4 � âñëó÷àå ãàëëèÿ. Öåçèé âíîñèò íåçíà÷èòåëüíûå âîçìóùåíèÿ â ïîëîæåíèÿ àòîìîâ ïîâåðõíîñòíûõ ñëîåâ ïðèýòîì ïîâåðõíîñòíûå äèìåðû íå ðàçðóøàþòñÿ äàæå ïðè àäñîðáöèè â ìîñòèêîâîé è âåðøèííîé äèìåðíîéïîçèöèè. Ïîêàçàíî, ÷òî ñâÿçü öåçèÿ è ïîäëîæêè GaAs(001) îñíîâàíà íà s�p-ãèáðèäèçàöèè ñîñòîÿíèéìûøüÿêà è öåçèÿ, à òàêæå íà îáðàçîâàíèè ñìåøàííûõ ñîñòîÿíèé öåçèÿ ñ äåëîêàëèçîâàííûìè ñîñòîÿ-íèÿìè ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè. Íà ãðàíèöàõ ðàçäåëà îáîèõ òèïîâ ïðè íèçêèõ êîíöåíòðàöèÿõ öåçèÿ áîëååïðåäïî÷òèòåëüíûìè äëÿ àäñîðáöèè ÿâëÿþòñÿ ïîçèöèè ñ ìûøüÿêîì â áëèæàéøèõ ñîñåäÿõ.PACS: 71.20.Nr, 71.55.Eq, 73.20.At1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåðåñ ê àòîìíîé è ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðàì ïî�âåðõíîñòåé ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñîåäèíåíèé AIIIBVíå îñëàáåâàåò íà ïðîòÿæåíèè ïîñëåäíèõ òðåõ äåñÿòè�ëåòèé [1�19℄. Íà ïîëÿðíîé ïîâåðõíîñòè (001) ñóùå�ñòâóåò øèðîêèé ñïåêòð ñòðóêòóð â çàâèñèìîñòè îòõèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ è ñïîñîáîâïðèãîòîâëåíèÿ ïîâåðõíîñòè [4�12℄. Íàïðèìåð, ïî�âåðõíîñòü GaAs(001), îáîãàùåííàÿ ìûøüÿêîì, èìå�åò ñòðóêòóðó (4 � 4), íî îíà èçìåíÿåò ñâîþ ïåðèî�äè÷íîñòü äî (2�4)=(2�8), à çàòåì äî (4�2)=(8�2)*E-mail: kulkova�ms.ts.ru, kulkova�ispms.ts.ru

ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿ êàòèîíà (ãàëëèÿ) íà ïî�âåðõíîñòè. Êðîìå òîãî, íà ïîâåðõíîñòè (001) â ïî�ëóïðîâîäíèêàõ AIIIBV íàáëþäàåòñÿ áîëüøîå êîëè÷å�ñòâî ïåðåõîäíûõ ñòðóêòóð, òàêèõ êàê (2�3), (2�1),(3�1), (3�6), (2�6), (6�6), (4�6) è äðóãèõ [14℄. Òà�êîå ðàçíîîáðàçèå àòîìíûõ ñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòè(001) â ïîëóïðîâîäíèêàõ AIIIBV ïîòðåáîâàëî ïîíè�ìàíèÿ è îáúÿñíåíèÿ èõ ìåõàíèçìîâ �îðìèðîâàíèÿèñõîäÿ èç �èçè÷åñêèõ çàêîíîìåðíîñòåé è ïðèíöèïîâ(ðàáîòû [2; 6; 11; 14℄ è ññûëêè â íèõ). Îïðåäåëåíèåñòàáèëüíîé àòîìíîé ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòè â çàâè�ñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ â ïîâåðõíîñò�íûõ ñëîÿõ íåîáõîäèìî äëÿ ïîíèìàíèÿ åå âçàèìîäåé�667



Ñ. Å. Êóëüêîâà, Ñ. Â. Åðåìååâ, À. Â. Ïîñòíèêîâ, È. �. Øåèí ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007ñòâèÿ ñ àäñîðáàòàìè (ìåòàëëàìè, ãàçàìè, ñëîæíûìèãèáðèäíûìè ñèñòåìàìè).Îäíîé èç âàæíûõ çàäà÷ ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèéÿâëÿåòñÿ òî÷íîå óäàëåíèå àòîìîâ ïîäëîæêè ïðè ñî�õðàíåíèè àòîìàðíîé ãëàäêîñòè ïîâåðõíîñòè, ÷òî ðå�àëèçóåòñÿ ïîäáîðîì àäñîðáàòîâ, êîòîðûå ñåëåêòèâ�íî ðåàãèðóþò íà îïðåäåëåííûå àòîìû [20; 21℄. Èññëå�äîâàíèÿ àäñîðáöèè ýëåêòðîïîëîæèòåëüíûõ ùåëî÷�íûõ ìåòàëëîâ íà ïîâåðõíîñòÿõ GaAs, ïðèâîäÿùåé êðåçêîìó ïîíèæåíèþ ðàáîòû âûõîäà [3℄, âåäóòñÿ äî�ñòàòî÷íî äàâíî [1℄, îäíàêî �èçè÷åñêàÿ êàðòèíà ïðî�öåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ íà ãðàíèöå ðàçäåëà â çàâèñè�ìîñòè îò ñòåïåíè öåçèåâîãî ïîêðûòèÿ, äàëåêà îò çà�âåðøåííîñòè [22�29℄.Ìåòîäû ðàñ÷åòà èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû (ÝÑ) ìîãóò áûòü î÷åíü ý��åêòèâ�íûìè äëÿ ïîíèìàíèÿ �èçèêî-õèìè÷åñêèõ òåíäåí�öèé íà ðåàëüíûõ ãðàíèöàõ ðàçäåëà ìåòàëë � ïîëó-ïðîâîäíèê è ïðèðîäû èíäóöèðîâàííûõ ìåòàëëàìèñîñòîÿíèé â �óíäàìåíòàëüíîé ùåëè. Â íàñòîÿùååâðåìÿ èçâåñòíû ëèøü åäèíè÷íûå òåîðåòè÷åñêèå ðà�áîòû, â êîòîðûõ ðàññìàòðèâàëàñü àäñîðáöèÿ öåçèÿíà ïîâåðõíîñòè GaAs(001) [28; 29℄. Íàèáîëåå ïîñëå�äîâàòåëüíî èçó÷åíî âçàèìîäåéñòâèå öåçèÿ ñ ïîäëîæ�êîé �2-GaAs(001)-(2 � 4), îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿ�êîì [28℄. Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ äëÿ öå�çèÿ â íåñêîëüêèõ ïîçèöèÿõ íà ïîâåðõíîñòè áûëî ïî�êàçàíî, ÷òî àäñîðáöèÿ öåçèÿ íàä àòîìàìè ìûøüÿ�êà â òðåòüåì ïîâåðõíîñòíîì ñëîå ÿâëÿåòñÿ íàèáî�ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé [28℄. Àäñîðáöèÿ öåçèÿíà ïîâåðõíîñòè ñ ãàëëèåâûì îêîí÷àíèåì èññëåäîâà�ëàñü â ðàáîòå [29℄ äëÿ ñòðóêòóð GaAs(001)-(2 � 1),(2� 2) è �-GaAs(001)-(4� 2) ñ èñïîëüçîâàíèåì êëà�ñòåðíîãî ïîäõîäà [30℄. Íàèáîëüøåå çíà÷åíèå ýíåðãèèàäñîðáöèè (3.72 ýÂ) íà ïîâåðõíîñòè �(4 � 2) áûëîïîëó÷åíî â îáëàñòè ïðîïóùåííîãî äèìåðà, ãäå áëè�æàéøèìè ñîñåäÿìè öåçèÿ áûëè àòîìû ìûøüÿêà ïîä�ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ, ÷òî ñóùåñòâåííî ïðåâûøàëîçíà÷åíèÿ äëÿ äðóãèõ ïîçèöèé, à òàêæå çíà÷åíèÿ,ïîëó÷åííûå äëÿ ìûøüÿêîâîãî îêîí÷àíèÿ ïîâåðõíî�ñòè [28℄. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî îïòèìèçèðîâàííûé ïà�ðàìåòð ðåøåòêè GaAs, ðàâíûé 6.129�A, è äëèíà ñâÿ�çè â ïîâåðõíîñòíîì äèìåðå ãàëëèÿ (3.347�A) â ðàáî�òå [29℄ çíà÷èòåëüíî îòëè÷àëèñü îò ïîëó÷åííûõ ðàíååâ ðàìêàõ ìåòîäîâ �óíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíî�ñòè (ÔÝÏ) [9�12℄.Òàêèì îáðàçîì, òåîðåòè÷åñêèå äàííûå ïî àä�ñîðáöèè öåçèÿ íà îáîèõ îêîí÷àíèÿõ ïîâåðõíîñòèGaAs(001) ÿâëÿþòñÿ íåïîëíûìè, ïðåäïî÷òèòåëüíûåïîçèöèè äëÿ àäñîðáöèè öåçèÿ îïðåäåëåíû �àêòè�÷åñêè â åäèíè÷íûõ ðàáîòàõ. Äàííûå ïî ýíåðãè�ÿì àäñîðáöèè â îñíîâíîì ñîïîñòàâëÿþòñÿ ñ ðåçóëü�

òàòàìè, ïîëó÷åííûìè íà äðóãîì òèïå ïîâåðõíî�ñòè � GaAs(110) [31�34℄. Îòñóòñòâóþò ðåçóëüòàòûïî âëèÿíèþ àäñîðáàòîâ íà ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðóïîâåðõíîñòè, âûïîëíåííûå â ðàìêàõ îäíîãî ïîäõîäà,äëÿ îáîèõ òèïîâ ãðàíèöû ðàçäåëà GaAs(001). �àíååâ ðàìêàõ ïñåâäîïîòåíöèàëüíîãî ïîäõîäà íàìè áûëàèçó÷åíà àòîìíàÿ è ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ÷åòûðåõðåêîíñòðóêöèé íà Ga-ñòàáèëèçèðîâàííîé ïîâåðõíî�ñòè GaAs(001)-(4�2) [35℄. Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòûÿâëÿåòñÿ ñèñòåìàòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ àä�ñîðáöèè öåçèÿ íà ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà îáîèõ îêîí�÷àíèé ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001).2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀÄëÿ èññëåäîâàíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ýëåêòðîí�íîé ñòðóêòóðû GaAs(001) èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëüØèðàèøè [36℄. �àñ÷åò ïðîâîäèëñÿ â ðàìêàõïîäõîäà, ïðåäëîæåííîãî â ðàáîòàõ [37; 38℄ ñ îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííûì �óíêöèîíàëîì â ïðèáëèæåíèèîáîáùåííîãî ãðàäèåíòà (GGA-PBE [39℄) è ëîêàëü�íîé ïëîòíîñòè (LDA [40℄) ñ èñïîëüçîâàíèåì êîäàVASP [41; 42℄, â êîòîðîì íàðÿäó ñ ïñåâäîïîòåíöè�àëüíûì ïîäõîäîì ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ìåòîäïðîåêöèîííûõ ïðèñîåäèíåííûõ âîëí (PAW) [38℄.�àñ÷åò àòîìíîé è ýëåêòðîííîé ñòðóêòóð ïîâåðõíî�ñòè GaAs(001)-(4 � 2), îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåì,è GaAs(001)-(2 � 4) ñ ìûøüÿêîì â ïîâåðõíîñòíîìñëîå ïðîâîäèëñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìíîãîñëîéíûõïîâòîðÿþùèõñÿ ïëåíîê, ðàçäåëåííûõ ïðîìåæóòêîìâàêóóìà òîëùèíîé îêîëî 10�A. Èäåàëüíàÿ ÿ÷åéêàñîäåðæàëà 42 (â ìîäåëè øåñòèñëîéíîé ïëåíêè) è74 (â ìîäåëè äåñÿòèñëîéíîé ïëåíêè) àòîìà Ga,As è 16 àòîìîâ âîäîðîäà ñ çàðÿäîì 0.75 èëè 1.25ýëåêòðîíà â çàâèñèìîñòè îò òèïà ïîâåðõíîñòè.Áàçèñíûå àòîìíûå êîí�èãóðàöèè áûëè âûáðàíû âñëåäóþùåì âèäå: As � 4s24p3, Ga � 4s24p1 è Cs �5s25p66s1. Äëÿ �2-ðåêîíñòðóêöèè â ïîâåðõíîñòíûõñëîÿõ èìåþòñÿ ÷åòûðå àòîìà ãàëëèÿ è øåñòü àòî�ìîâ ìûøüÿêà. Íà ðàñ÷åòå îáúåìíîãî GaAs áûëèïðîòåñòèðîâàíû ðàçëè÷íûå ïñåâäîïîòåíöèàëû â�îðìàëèçìå PAW  èñïîëüçîâàíèåì ðàçíûõ òèïîâîáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî �óíêöèîíàëà. Ïîëó÷åí�íûé ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè áûë ðàâåí5.626�A äëÿ LDA- è 5.76�A äëÿ GGA-ïðèáëèæåíèé,÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìçíà÷åíèåì, ðàâíûì 5.6537�A [43℄. Èçâåñòíî, ÷òîðàñ÷åòû â ïðèáëèæåíèè LDA çàíèæàþò ïàðàìåòððåøåòêè (5.56�5.59�A [9�11℄), à â GGA � çàâûøàþò(5.76�5.78�A [21; 35℄). Îïòèìèçàöèÿ àòîìíîé ñòðóêòó�ðû ïîâåðõíîñòè ïðîâîäèëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ668



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)íàáîðîâ k-òî÷åê: 2�4�1 è 3�6�1. Îïòèìèçèðîâà�ëèñü ïîëîæåíèÿ àòîìîâ âñåõ ñëîåâ çà èñêëþ÷åíèåìäâóõ îáúåìíûõ ñëîåâ ãàëëèÿ è ìûøüÿêà. Íàñûùàþ�ùèé èõ àòîìíûé ñëîé âîäîðîäà ñ äðîáíûì çàðÿäîìðàñïîëàãàëñÿ òàê, ÷òîáû óãîë íà àòîìû âîäîðîäàáûë ðàâåí óãëó ìåæäó ñâÿçÿìè â îáúåìíîì GaAs.Ýíåðãèÿ àäñîðáöèè ðàññ÷èòûâàëàñü ïî �îðìóëåEads = �[E(Cs/GaAs) � E(GaAs) � E(Cs)℄, ãäåE(Cs/GaAs) è E(GaAs) � ïîëíûå ýíåðãèè ñîîò�âåòñòâåííî ñèñòåìû ñ àäñîðáèðîâàííûì öåçèåìè ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè, E(Cs) � ýíåðãèÿ àòîìàöåçèÿ. Ïîñëåäíÿÿ âåëè÷èíà îöåíèâàëàñü èç ðàñ÷åòàýíåðãèè àòîìà öåçèÿ â ïóñòîé êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêå ñîñòîðîíîé, ðàâíîé 10�A.3. ÀÒÎÌÍÀß È ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀßÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ�2�GaAs(001)�åêîíñòðóêöèÿ �2-GaAs(001) áûëà íàéäåíà íàè�áîëåå ñòàáèëüíîé äëÿ ïîâåðõíîñòè, îêàí÷èâàþùåé�ñÿ êàê ãàëëèåì, òàê è ìûøüÿêîì [11℄. Îäíàêî âñêî�ðå ïîñëå ýòîãî áûëî ïîêàçàíî, ÷òî �-ñòðóêòóðà ñîäíèì äèìåðîì ãàëëèÿ â ïåðâîì ïîâåðõíîñòíîìñëîå è äâóìÿ äèìåðàìè â òðåòüåì ñëîå èìååò ýíåð�ãèþ íà 3.3 ìýÂ/�A2 [12℄ (2.56 ìýÂ/�A2 â íàøåìGGA-ðàñ÷åòå [35℄) íèæå, ÷åì �2-ñòðóêòóðà äëÿGa-ñòàáèëèçèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè. Â ñëó÷àå ñòðóê�òóðû �2-GaAs(001)-(4� 2) â ïåðâîì ïîâåðõíîñòíîìñëîå íàõîäÿòñÿ äâà äèìåðà ãàëëèÿ, è åùå îäèí äèìåððàñïîëîæåí â òðåòüåì ñëîå. Àòîìíàÿ ñòðóêòóðà ðå�ëàêñèðîâàííîé ïîâåðõíîñòè äëÿ äâóõ òèïîâ ïîâåðõ�íîñòè ðàçäåëà ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1. Êðàòêî îñòàíî�âèìñÿ íà õàðàêòåðíûõ îñîáåííîñòÿõ äàííûõ ïîâåðõ�íîñòåé. �àññ÷èòàííûå äëèíû ñâÿçè â äèìåðàõ ãàë�ëèÿ ïîâåðõíîñòíîãî è òðåòüåãî îò ïîâåðõíîñòè ñëî�åâ ðàâíû 2.51 è 2.52�A äëÿ GGA-ïðèáëèæåíèÿ, è îíèíåìíîãî ìåíüøå â ñëó÷àå LDA-ïðèáëèæåíèÿ (2.42è 2.44�A), êîòîðîå â îñíîâíîì èñïîëüçîâàëîñü â ðàñ�÷åòàõ GaAs(001), âûïîëíåííûõ ðàíåå [8�11℄. Ýòè ðå�çóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ äàííûìè ðàáîòû [10℄, â êî�òîðîé òàêæå áûëà óñòàíîâëåíà íåáîëüøàÿ ðàçíèöàâ äëèíàõ äèìåðîâ ãàëëèÿ äëÿ ðàçíûõ ñëîåâ � ñîîò�âåòñòâåííî 2.42 è 2.43�A. Ïðàêòè÷åñêè òàêîå æå çíà�÷åíèå (2.40�A) áûëî ïîëó÷åíî è â ðàáîòå [9℄. Êðîìåòîãî, â ðàáîòå [9℄ îòìå÷àëîñü çíà÷èòåëüíîå óìåíü�øåíèå ïåðâîãî ìåæïëîñêîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ. Ïîäîá�íîå ïîâåäåíèå íàáëþäàåòñÿ è â íàñòîÿùåì ðàñ÷åòå:d12 � 0:70�A, 1.44�A � ìåæïëîñêîñòíîå ðàññòîÿíèåâ îáúåìå äëÿ GGA, à äëÿ LDA � ñîîòâåòñòâåííîd12 � 0:79�A, 1.41�A. Îòìåòèì, ÷òî ðåçóëüòàòû äëÿ

øåñòè- è äåñÿòèñëîéíîé ïëåíêè ñóùåñòâåííî íå ðàç�ëè÷àþòñÿ.Ïîâåðõíîñòü �2-GaAs(001)-(2�4), îêàí÷èâàþùà�ÿñÿ ìûøüÿêîì, áîëåå èçó÷åíà òåîðåòè÷åñêèìè ìå�òîäàìè [9�11℄. Àòîìíûå êîîðäèíàòû íåêîòîðûõ àòî�ìîâ, îòìå÷åííûõ íà ðèñ. 1à, ïðèâåäåíû â òàáë. 1.�àññ÷èòàííûå äëèíû äèìåðîâ ìûøüÿêà â ïîâåðõ�íîñòíîì è òðåòüåì ñëîÿõ (2.48 è 2.50�A) è äðóãèåõàðàêòåðíûå ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ íàõîäÿòñÿ âõîðîøåì ñîãëàñèè ñ äàííûìè [7; 8; 11; 28℄. Â ÷àñòíî�ñòè, ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè Ga(2b) (ðèñ. 1à),ëåæàùèìè ìåæäó äèìåðàìè ìûøüÿêà, ñîñòàâëÿåò3.56�A (3.52�A [8℄), ìåæäó Ga(2a)-àòîìàìè, ëåæàùè�ìè ïî ñòîðîíàì îò äèìåðîâ ìûøüÿêà, ðàâíî 3.70�A(3.65�A [8℄), à ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè Ga(2b) èAs(1) ðàâíî 1.51�A (1.49�A [8℄). Óìåíüøåíèå ìåæïëîñ�êîñòíîãî ðàññòîÿíèÿ (íà 0.11�A) áûëî ïîëó÷åíî è âðàáîòå [12℄. Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåííîå ñîïîñòàâ�ëåíèå ïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî àòîìíàÿ ñòðóêòóðàïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2�4) è -(4�2) âîñïðîèç�âîäèòñÿ â íàñòîÿùåì ðàñ÷åòå äîñòàòî÷íî êîððåêòíî.Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû ïîëíûå è ëîêàëüíûå ïëîò�íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (ÏÝÑ) äëÿ äâóõ îêîí�÷àíèé ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001). Íåáîëüøîå ðàñ�ùåïëåíèå íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé ÷àñòè âàëåíòíîé çî�íû (ÂÇ) äëÿ ïîâåðõíîñòè, îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëè�åì, ñâÿçàíî ñ íåýêâèâàëåíòíîñòüþ ïîäïîâåðõíîñò�íûõ àòîìîâ ìûøüÿêà, ëîêàëüíûå ÏÝÑ êîòîðûõ ïî�êàçàíû íà íèæíåé ïàíåëè ðèñ. 2á. Â òî æå âðå�ìÿ äëÿ ïîâåðõíîñòè ñ ìûøüÿêîì â âåðõíåì ñëîåðàñùåïëåíèå íèçêîýíåðãåòè÷åñêîé ïîäçîíû îáóñëîâ�ëåíî, ïðåæäå âñåãî, âëèÿíèåì ïîâåðõíîñòíûõ ñî�ñòîÿíèé, òàê êàê âêëàä ãàëëèåâûõ àòîìîâ â äàí�íîì ýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå íåâåëèê. �àññ÷èòàí�íûå êðèâûå äèñïåðñèè (ðèñ. 3) èìåþò ïîëóïðîâîä�íèêîâûé õàðàêòåð è ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàííèìè ðàñ÷å�òàìè äëÿ ÷èñòûõ ïîâåðõíîñòåé [14℄. Îòìåòèì, ÷òî âðàáîòå [44℄, âûïîëíåííîé òàêæå ïñåâäîïîòåíöèàëü�íûì ìåòîäîì äëÿ ÷åòûðåõñëîéíîé ïëåíêè ñ ìûøüÿ�êîâûì îêîí÷àíèåì, íàéäåíî ïîâåðõíîñòíîå ñîñòîÿ�íèå â ñåðåäèíå çàïðåùåííîé ùåëè, êîòîðîãî íåò âíàñòîÿùåì ðàñ÷åòå, ÷òî, ïî-âèäèìîìó, îáóñëîâëåíîíåäîñòàòî÷íîé òîëùèíîé âàêóóìà è ïëåíêè, èñïîëü�çóåìîé â ðàáîòå [44℄. Âåëè÷èíà çàïðåùåííîé ùå�ëè (1.1 ýÂ) äëÿ ìûøüÿêîâîãî îêîí÷àíèÿ ïîâåðõíî�ñòè íåñêîëüêî áîëüøå, ÷åì äëÿ ãàëëèåâîãî (0.8 ýÂ).Èçâåñòíî, ÷òî ìåòîäû òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíî�ñòè íåäîîöåíèâàþò âåëè÷èíó ùåëè ïðèáëèçèòåëüíîíà 40%. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ øèðèíû çàïðåùåí�íîé ùåëè áëèçêè ê ðàññ÷èòàííûì äëÿ ïîâåðõíîñòèGaAs(110) [34℄. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû ðàñïðåäåëå�íèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè â òî÷êå K äâóìåðíîé çî�669
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�èñ. 1. Àòîìíàÿ ñòðóêòóðà (âèä ñâåðõó) ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2 � 4), îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿêîì (à), è�2-GaAs(001)-(4 � 2), îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåì (á ). Ñâåòëûå êðóæêè ñîîòâåòñòâóþò àòîìàì ìûøüÿêà, òåìíûå �ãàëëèÿ. Ñòðåëêàìè íà ðèñ. à óêàçàíû ðàññìîòðåííûå ïîëîæåíèÿ äëÿ öåçèÿ, ãäå Tn îáîçíà÷àåò ïîëîæåíèå íàä àòî-ìîì n-ãî ñëîÿ, D � äèìåðíàÿ ìîñòèêîâàÿ ïîçèöèÿ, H � ÿìî÷íàÿ ïîçèöèÿÒàáëèöà 1. Àòîìíûå êîîðäèíàòû àäñîðáèðîâàííîãî öåçèÿ è ðÿäà ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ �2-GaAs(001)-(2 � 4),îêàí÷èâàþùåãîñÿ ìûøüÿêîìÀòîì x y z jCs�Asjmin, �A jCs�Gajmin, �A×èñòàÿ ïîâåðõíîñòüAs(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 0:000Ïîâåðõíîñòü ñ àäñîðáèðîâàííûì öåçèåìCs(T1) 0.655 0.121 1.032 3.246, As(1) 5.089, Ga(2b)Cs(T2) 0.723 0.000 0.953 3.363, As(1) 4.144, Ga(2b)Cs(T 02) 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(T3) 0 0 0:747[0:789℄ 3.637, As(1) 3.725, Ga(2b)[3:67℄ [3:73℄Cs(T4) 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. �åçóëüòàòû ðàáîòû [28℄ ïðèâåäåíû â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ. Êîîðäèíàòû àòîìîâ äàíû îòíîñè�òåëüíî àòîìà ìûøüÿêà òðåòüåãî ñëîÿ; êîîðäèíàòû âäîëü îñåé x k [1�10℄ è y k [110℄ äàíû â îòíîñèòåëüíûõåäèíèöàõ (2 � 4)-ÿ÷åéêè, êîîðäèíàòû âäîëü íàïðàâëåíèÿ z k [001℄ äàíû â äîëÿõ îáúåìíîãî ïàðàìåòðà ðå�øåòêè (5:626�A). Öè�ðû â êðóãëûõ ñêîáêàõ îáîçíà÷àþò íîìåð ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ (ïîçèöèè àòîìîâ 2a è 2áïîêàçàíû íà ðèñ. 1à). 670



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

�12 40�4�8 "; ýÂ�12 40�4�8 "; ýÂ�12 40�4�8 "; ýÂ 00:51:000:51:000:51:0

00:51:000:51:000:51:0

00:51:000:51:000:51:0 GaAs (C)
Ga (S)As (S�1)

GaAs (S) GaAs (S)
Ga (S�1)As (S)

à á âGa (C)As (C)
N; ýë.�ýÂ�1 N; ýë.�ýÂ�1 N; ýë.�ýÂ�1

�èñ. 2. Ïîëíûå è ëîêàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ àòîìîâ îáúåìíîãî (à) è ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ (á )â ñòðóêòóðå �2-GaAs(001)-(4 � 2), à òàêæå ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ (â) â �2-GaAs(001)-(2 � 4). Øòðèõîâûìè ëèíèÿìèíà ðèñ. à ïîêàçàíû ëîêàëüíûå è ïîëíàÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé îáúåìíîãî GaAs. Íà ðèñ. á,â ñïëîøíîéè øòðèõîâîé ëèíèÿìè ïîêàçàíû ëîêàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ àòîìîâ ìûøüÿêà è ãàëëèÿ ïîä-ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ ñîîòâåòñòâåííî â ïîçèöèÿõ 2a è 2b (ñì. ðèñ. 1). Ñ, S è S-1 íà ðèñóíêàõ îáîçíà÷àþò îáúåìíûé,ïîâåðõíîñòíûé è ïîäïîâåðõíîñòíûé ñëîè
[110℄KJ� J 0 [1�10℄(2�4) �1:5�1:0�0:500:51:01:52:02:5Ýíåðãèÿ, ýÂ

�1:5�1:0�0:500:51:01:52:02:5Ýíåðãèÿ, ýÂ
J� K J 0 ��1:5�1:0�0:500:51:01:52:02:5Ýíåðãèÿ, ýÂ

J� K J 0 � K J 0 �J
à

á â ã
xM

EF EF
��èñ. 3. Äâóìåðíàÿ çîíà Áðèëëþýíà (à) è çîííûé ñïåêòð âäîëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé äâóìåðíîé çîíû Áðèë-ëþýíà äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2 � 4), îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿêîì (á ), à òàêæå ñ àäñîðáèðîâàííûìöåçèåì â ïîçèöèÿõ T3 (â) è D (ã)íû Áðèëëþýíà äëÿ ëîêàëèçîâàííûõ ïîâåðõíîñòíûõñîñòîÿíèé â çîíå ïðîâîäèìîñòè (íåçàíÿòûå ñîñòîÿ�íèÿ) è â âàëåíòíîé çîíå (çàíÿòûå ñîñòîÿíèÿ) äëÿäâóõ òèïîâ îêîí÷àíèÿ ïîâåðõíîñòè. Íåçàíÿòûå ñî�ñòîÿíèÿ Ñ1-Ñ4 ïîêàçàíû â ïëîñêîñòè [1�10℄, ïðîõî�äÿùåé ÷åðåç àòîì äèìåðà â òðåòüåì îò ïîâåðõíî�ñòè ñëîå. Âèäíî, ÷òî äâà íèæíèõ íåçàíÿòûõ ñîñòîÿ-íèÿ äëÿ ñòðóêòóðû �2-GaAs(001)-(2 � 4) ñ ìûøüÿ�

êîâûì îêîí÷àíèåì îáóñëîâëåíû â îñíîâíîì �óíê�öèÿìè, ëîêàëèçîâàííûìè íà àòîìàõ ãàëëèÿ âòîðî�ãî (ïîäïîâåðõíîñòíîãî) ñëîÿ. Â Ñ1 òàêæå èìååòñÿíåáîëüøîé âêëàä îò àòîìîâ ìûøüÿêà äâóõ ïîâåðõ�íîñòíûõ äèìåðîâ. ×åòûðå èç øåñòè àòîìîâ ãàëëèÿâòîðîãî ñëîÿ òðåõêðàòíî êîîðäèíèðîâàíû ïî îòíî�øåíèþ ê àòîìàì ìûøüÿêà è èìåþò ñâÿçü (sp2), òî�ãäà êàê íåçàíÿòûå pz-îðáèòàëè ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå671
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�èñ. 4. �àñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâûõ ïëîòíîñòåé äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷êå K äëÿ ïîâåðõíîñòè�2-GaAs(001)-(2 � 4), îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿêîì, è �2-GaAs-(4 � 2), îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåì. Ñ1�Ñ4 íóìåðóþòíåçàíÿòûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ â çîíå ïðîâîäèìîñòè (íóìåðàöèÿ ñîñòîÿíèé äàíà ïî âîçðàñòàíèþ ýíåðãèè), àV1�V4 � çàíÿòûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ â âàëåíòíîé çîíå (íóìåðàöèÿ äàíà ïî óìåíüøåíèþ ýíåðãèè ñîñòîÿíèé).Âñå ðèñóíêè ïîêàçûâàþò ñå÷åíèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè â ïëîñêîñòÿõ, ïåðïåíäèêóëÿðíûõ ïîâåðõíîñòèçíà÷èìîé ÷åðòîé äàííûõ äâóõ ðèñóíêîâ. Îáà ýòè ñî�ñòîÿíèÿ íàéäåíû ñèëüíî àñèììåòðè÷íûìè âäîëü íà�ïðàâëåíèÿ [1�10℄ â ðàáîòå [28℄, òîãäà êàê íàñòîÿùèéðàñ÷åò ïîêàçàë ìåíüøóþ àñèììåòðèþ â ðàñïðåäåëå�íèè çàðÿäà. Ñîñòîÿíèå Ñ3 (â îòëè÷èå îò ðàññìîòðåí�íîãî â [28℄, ãäå C3 îáóñëîâëåíî îðáèòàëÿìè äèìåð�íûõ àòîìîâ òðåòüåãî ñëîÿ) ó íàñ òàêæå â îñíîâíîìëîêàëèçîâàíî íà àòîìàõ ãàëëèÿ ïîäïîâåðõíîñòíîãîñëîÿ ñ íåáîëüøèì âêëàäîì âñåõ äèìåðíûõ àòîìîâìûøüÿêà. Òî æå îòíîñèòñÿ è ê ñîñòîÿíèþ Ñ4, êîòî�ðîå â ðàáîòå [28℄ èìååò ïðåèìóùåñòâåííóþ ëîêàëèçà�öèþ íà äèìåðàõ ïåðâîãî ñëîÿ. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî
èìåííî ñîñòîÿíèÿ ãàëëèÿ îáóñëîâëèâàþò ñòðóêòóðóäíà çîíû ïðîâîäèìîñòè. Ïîâåðõíîñòíûå çàíÿòûå ñî�ñòîÿíèÿ V1 è V3 â îñíîâíîì îáóñëîâëåíû îðáèòàëÿ�ìè äèìåðíûõ àòîìîâ ìûøüÿêà òðåòüåãî îò ïîâåðõ�íîñòè ñëîÿ, êàê è â ðàáîòå [8℄, òîãäà êàê V2 è V4â áîëüøåé ñòåïåíè ëîêàëèçîâàíû íà ïîâåðõíîñòíûõäèìåðàõ. Ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ ëîêàëèçîâàíû âýíåðãåòè÷åñêîì èíòåðâàëå 0.2�0.6 ýÂ íèæå âåðøèíûÂÇ, êàê è â ðàáîòå [8℄. Àíàëèç îðáèòàëüíîãî ñîñòàâàïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ãàëëèåâîãî îêîí÷àíèÿïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(4 � 2) ïîêàçàë (ðèñ. 4),÷òî íåçàíÿòûå ñîñòîÿíèÿ â îñíîâíîì îáóñëîâëåíû672



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)îðáèòàëÿìè, ëîêàëèçîâàííûìè íà äèìåðíûõ àòîìàõãàëëèÿ: ñîñòîÿíèÿ Ñ1 è Ñ2 � íà äèìåðàõ òðåòüåãî îòïîâåðõíîñòè ñëîÿ, à â Ñ3, Ñ4 áîëüøèé âêëàä âíîñÿòàòîìû äâóõ ïîâåðõíîñòíûõ äèìåðîâ. Çàíÿòûå ñîñòî�ÿíèÿ â îñíîâíîì ëîêàëèçîâàíû íà àòîìàõ ìûøüÿêàïîäïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ. Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåí�íûé àíàëèç ïîçâîëÿåò ïîíÿòü ñòðóêòóðó ïîâåðõíîñò�íûõ ñîñòîÿíèé äëÿ îáîèõ îêîí÷àíèé ÷èñòîé ïîâåðõ�íîñòè �2-GaAs(001).4. ÀÄÑÎ�ÁÖÈß ÖÅÇÈß ÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ�2-GaAs(001)-(2� 4)�àâíîâåñíûå ïîëîæåíèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè�2-GaAs(001)-(2� 4), à òàêæå ýíåðãèè àäñîðáöèè âïîçèöèÿõ, óêàçàííûõ íà ðèñ. 1à, â ñîïîñòàâëåíèè ñäàííûìè [28℄ ïðèâåäåíû â òàáë. 1, 2. Â òàáëèöàõ èäàëåå ïî òåêñòó àíàëèçèðóþòñÿ äàííûå, ïîëó÷åííûåâ ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè, êàê è â ðàáî�òå [28℄. �àñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî T3-ïîçèöèÿ (íàä àòî�ìàìè ìûøüÿêà òðåòüåãî îò ïîâåðõíîñòè ñëîÿ) ÿâëÿ�åòñÿ òàêæå íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé äëÿ àä�ñîðáöèè öåçèÿ, íî ïîëó÷åííàÿ ýíåðãèÿ àäñîðáöèè íà0.21 ýÂ ìåíüøå, ÷åì â ðàáîòå [28℄. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî îøèáêà â ðàñ÷åòàõ ïîëíîé ýíåðãèè â ðàìêàõ ìå�òîäîâ ÔÝÏ ñîñòàâëÿåò 0.05 ýÂ. Çíà÷åíèÿ ýíåðãèè àä�ñîðáöèè äëÿ ìîñòèêîâîé äèìåðíîé (D) è T 02-ïîçèöèéïðàêòè÷åñêè ðàâíû, òîãäà êàê â ðàáîòå [28℄ íàéäåíàðàçíèöà ìåæäó íèìè, ðàâíàÿ 0.18 ýÂ. �àçëè÷èå âçíà÷åíèÿõ ýíåðãèè àäñîðáöèè äëÿ äðóãèõ ïîçèöèé(T4, T2, H) â ïðåäåëàõ 0.15 ýÂ, íî âñå ýòè ïîçèöèèáîëåå âûãîäíû äëÿ àäñîðáöèè, ÷åì D è T 02, ðàññìîò�ðåííûå â ðàáîòå [28℄.Öåçèé âíîñèò ëèøü ìàëûå èñêàæåíèÿ â ïîëîæå�íèÿ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ. Íàèáîëüøåå ñìåùåíèåàòîìîâ ïîâåðõíîñòíîãî äèìåðà ìûøüÿêà ïðè àäñîðá�öèè öåçèÿ â D-ïîçèöèè ñîñòàâèëî 0.07�A. Â ýòîì ñëó�÷àå äëèíû ñâÿçè â äèìåðàõ áûëè ðàâíû 2.51�A (äè�ìåð, ðàñïîëîæåííûé íåïîñðåäñòâåííî ïîä öåçèåì) è2.48�A (âòîðîé ïîâåðõíîñòíûé äèìåð), à ïðè àäñîðá�öèè â T3 ñîñòàâëÿåò 2.50�A (äëÿ îáîèõ äèìåðîâ), òî�ãäà êàê â ðàáîòå [28℄ îòìå÷àåòñÿ óìåíüøåíèå äëè�íû â äèìåðàõ ïðè àäñîðáöèè äëÿ îáåèõ ïîçèöèé íà0.02�A, à äëÿ T 02-ïîçèöèè áûëî ïîëó÷åíî åùå ìåíü�øåå çíà÷åíèå, ðàâíîå 2.40�A. Â íàñòîÿùåì ðàñ÷åòåäëèíû ñâÿçè ñîñòàâëÿëè ñîîòâåòñòâåííî 2.48�A äëÿäèìåðà âáëèçè àäñîðáàòà è 2.49�A äëÿ âòîðîãî ïî�âåðõíîñòíîãî äèìåðà. Òàêîå æå íåçíà÷èòåëüíîå èç�ìåíåíèå äëèíû äèìåðîâ â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå íà�áëþäàëîñü è ïðè àäñîðáöèè â H-ïîçèöèè (2.49�A), âT4 � 2.51�A (âáëèçè Cs) è 2.49�A, â T2 � 2.49�A.

Íåçàíÿòûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ (ðèñ. 3â,ã)äîñòàòî÷íî ñëàáî èçìåíÿþòñÿ ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ,ïî êðàéíåé ìåðå, èõ õàðàêòåð ìåíÿåòñÿ íåñóùåñòâåí�íî. Àíàëèç îðáèòàëüíîãî ñîñòàâà ïîêàçûâàåò ïðèñóò�ñòâèå ñìåøàííûõ ñîñòîÿíèé öåçèÿ ïðåèìóùåñòâåííîñ îðáèòàëÿìè ãàëëèÿ âòîðîãî ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ.Â îòëè÷èå îò ðåçóëüòàòà [28℄, ìû íå îáíàðóæèâàåìñîñòîÿíèé â çîíå ïðîâîäèìîñòè, ëîêàëèçîâàííûõ âîñíîâíîì íà äèìåðíûõ àòîìàõ ìûøüÿêà. Îíè äàþòëèøü íåáîëüøîé âêëàä âî âñå íèæíèå ïîâåðõíîñò�íûå ñîñòîÿíèÿ çîíû ïðîâîäèìîñòè. Íàèáîëåå çíà�÷èòåëüíûå èçìåíåíèÿ â çîííîì ñïåêòðå ñâÿçàíû ñïîÿâëåíèåì ÷àñòè÷íî çàíÿòûõ çîí è èõ ñìåùåíèåìíà íåñêîëüêî äåñÿòûõ ýëåêòðîí-âîëüò íèæå ïîâåðõ�íîñòíûõ ñîñòîÿíèé, õàðàêòåðíûõ äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõ�íîñòè. Ýòè ñîñòîÿíèÿ îòâåòñòâåííû çà õèìè÷åñêóþñâÿçü ìåæäó öåçèåì è ïîâåðõíîñòüþ, è èìåííî îíèîáóñëîâëèâàþò ïèííèíã óðîâíÿ Ôåðìè. Êðîìå òî�ãî, èìåþòñÿ ñâÿçóþùèå 5p-ñîñòîÿíèÿ öåçèÿ â ðàéîíå�10��11 ýÂ, ãäå òàêæå ðàñïîëîæåíû s-ñîñòîÿíèÿìûøüÿêà ñ íåáîëüøèì âêëàäîì ãàëëèÿ, êîòîðûåíåçíà÷èòåëüíî ñìåùàþòñÿ â çàâèñèìîñòè îò ïîëîæå�íèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè.Â ðàáîòå [28℄ áûëî ïðîâåäåíî èíòåãðèðîâàíèåðàçíîñòè çàðÿäîâûõ ïëîòíîñòåé (��(r) = �GaAs(r)++ �Cs(r) � �Cs/GaAs(r)) ïî ñ�åðå âîêðóã ïîëîæåíèÿàòîìà öåçèÿ ñ ðàäèóñîì äî 4�A äëÿ íåñêîëüêèõ ïî�ëîæåíèé àäñîðáàòà. Îêàçàëîñü, ÷òî äëÿ T 02-ïîçèöèè,ãäå áëèæàéøèì ñîñåäîì öåçèÿ ÿâëÿåòñÿ ãàëëèé, íà�áëþäàåòñÿ ïåðåíîñ çàðÿäà ïîðÿäêà 0.75 ýëåêòðîíàíà íîâûå èíäóöèðîâàííûå àäñîðáöèåé öåçèÿ ñîñ-òîÿíèÿ, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î áîëüøîé èîííîé ñî�ñòàâëÿþùåé â ìåõàíèçìå ñâÿçè öåçèÿ ñ ïîäëîæêîé.Ñâÿçü öåçèÿ â ïîçèöèÿõ D è T3 õàðàêòåðèçóåòñÿìåíüøèì ïåðåíîñîì çàðÿäà � ïîðÿäêà 0.2 ýëåêòðî�íà [28℄. Ïîñêîëüêó â ýòèõ ïîçèöèÿõ öåçèé íàõîäèòñÿâáëèçè äèìåðîâ ìûøüÿêà, îòñóòñòâèåì çíà÷èòåëüíî�ãî ïåðåíîñà çàðÿäà â ðàáîòå [28℄ îáúÿñíÿåòñÿ íåçíà�÷èòåëüíîå èçìåíåíèå ïîëîæåíèé àòîìîâ ïîâåðõíîñò�íûõ äèìåðîâ ïðè àäñîðáöèè. Ñîãëàñíî íàøèì ðå�çóëüòàòàì, è äëÿ ïîçèöèè T 02 íå íàáëþäàåòñÿ ñóùå�ñòâåííûõ èçìåíåíèé â êîîðäèíàòàõ ïîâåðõíîñòíûõè ïîäïîâåðõíîñòíûõ äèìåðíûõ àòîìîâ. Â òî æå âðå�ìÿ àâòîðû ðàáîòû [28℄ ïðèâîäÿò çíà÷åíèå çàðÿäî�âîãî ïåðåíîñà, ïîëó÷åííîå äëÿ ñ�åðû, ðàäèóñ êîòî�ðîé áîëüøå, ÷åì ðàññòîÿíèå îò àäñîðáàòà äî áëè�æàéøåãî àòîìà. Èçâåñòíî, ÷òî â ðàñ÷åòàõ èç ïåð�âûõ ïðèíöèïîâ âåëè÷èíà çàðÿäîâîãî ïåðåíîñà çàâè�ñèò îò ðàçìåðà ñ�åðû, âíóòðè êîòîðîé ïðîâîäèòñÿèíòåãðèðîâàíèå, ïîýòîìó ïîäîáíûå ÷èñëåííûå îöåí�êè çàðÿäîâîãî ïåðåíîñà êàæóòñÿ íàì íå ñîâñåì êîð�ðåêòíûìè. Òåì íå ìåíåå ïðîâåäåííîå íàìè èíòåãðè�7 ÆÝÒÔ, âûï. 4 673
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�èñ. 5. �àçíîñòü çàðÿäîâûõ ïëîòíîñòåé äëÿ öåçèÿ â ïîçèöèÿõ T3(T4), T 02 è D íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2� 4),îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿêîì, è ïîâåðõíîñòè �2-GaAs-(4 � 2), îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåì. Òåìíûì öâåòîì ïîêàçàíûîáëàñòè àêêóìóëÿöèè îòðèöàòåëüíîãî çàðÿäà. Ïëîñêîñòè ñå÷åíèÿ ïðîõîäÿò ÷åðåç àòîì öåçèÿ ïåðïåíäèêóëÿðíî ïî-âåðõíîñòèðîâàíèå �� ïî ñ�åðå ðàäèóñà 4�A äëÿ T3-ïîçèöèèïîçâîëèëî ïîëó÷èòü çíà÷åíèå ïåðåíîñà çàðÿäà îêî�ëî 0.12 ýëåêòðîíà, òîãäà êàê óìåíüøåíèå ðàäèóñàèíòåãðèðîâàíèÿ äî 3�A äàåò íóëåâîå çíà÷åíèå ïåðå�íîñà çàðÿäà, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè [28℄. Íàðèñ. 5 ïîêàçàíû ðàçíîñòè çàðÿäîâûõ ïëîòíîñòåé, èçêîòîðûõ âèäíî, ÷òî ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ ïðîèñõî�äèò ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè â âåðõ�íèõ ïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿõ ïîäëîæêè ñ îáðàçîâàíè�åì äèïîëåé. Áîëåå äåòàëüíî èçìåíåíèÿ çàðÿäîâîéïëîòíîñòè âäîëü íàïðàâëåíèé ñâÿçè öåçèÿ ñ áëè�æàéøèìè àòîìàìè ïîäëîæêè ïîêàçàíû íà ðèñ. 6äëÿ íåñêîëüêèõ ïîëîæåíèé àäñîðáöèè. Âèäíî, ÷òîíà ñâÿçè Cs�Ga â ïîçèöèè T 02 ïðîèñõîäèò á�îëüøàÿ,ïî ñðàâíåíèþ ñ T3-ïîçèöèåé, àêêóìóëÿöèÿ îòðèöà�òåëüíîãî çàðÿäà (îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ ��) îêî�ëî áëèæàéøåãî àòîìà ãàëëèÿ. Íà ñâÿçè Cs�As äëÿòîé æå T3-ïîçèöèè õàðàêòåðíà àêêóìóëÿöèÿ îòðèöà�òåëüíîãî çàðÿäà ìåæäó àòîìàìè, íî íà ñàìîì àòî�ìå ìûøüÿêà íàáëþäàåòñÿ ïîëîæèòåëüíîå çíà÷åíèå��, ïîñêîëüêó çàðÿä âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïåðåðàñ�

ïðåäåëÿåòñÿ íà çàäíèå ñâÿçè (ìåæäó àòîìàìè ìû�øüÿêà è ãàëëèÿ). Êàê ñëåäóåò èç äåòàëüíîãî àíà�ëèçà îðáèòàëüíîãî ñîñòàâà çîííîãî ñïåêòðà, ñâÿçüâî âñåõ ðàññìîòðåííûõ ïîçèöèÿõ îñóùåñòâëÿåòñÿ,ïðåæäå âñåãî, çà ñ÷åò îáðàçîâàíèÿ ñìåøàííûõ ñî�ñòîÿíèé öåçèÿ ñ äåëîêàëèçîâàííûìè ñîñòîÿíèÿìè÷èñòîé ïîâåðõíîñòè è íàñûùåíèÿ îáîðâàííûõ ñâÿ�çåé ãàëëèÿ. �àñ÷åòû ïîâåðõíîñòíûõ ëîêàëüíûõ ÏÝÑòàêæå äåìîíñòðèðóþò ñèëüíóþ s�p-ãèáðèäèçàöèþñîñòîÿíèé öåçèÿ è ìûøüÿêà íèæå �10 ýÂ. Êðîìåòîãî, ðàñ÷åò àäñîðáöèè öåçèÿ â T 02-ïîçèöèè ïîêàçû�âàåò, ÷òî ýòî êðàéíå íåñòàáèëüíàÿ ïîçèöèÿ. Âáëè�çè àòîìîâ ìûøüÿêà òðåòüåãî ñëîÿ â îêðåñòíîñòè T 02áûëè îáíàðóæåíû ïîëîæåíèÿ äëÿ öåçèÿ ñ ïðèáëè�çèòåëüíî òàêîé æå ýíåðãèåé àäñîðáöèè. �åçóëüòàòûðàñ÷åòîâ ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä, ÷òî íà ïîâåðõíî�ñòè �2-GaAs(001)-(2 � 4), îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿ�êîì, ïðè íèçêîé ñòåïåíè ïîêðûòèÿ öåçèåì àäñîðá�öèÿ îáóñëîâëåíà êàê âûèãðûøåì â ýíåðãèè äëÿ ðàç�íûõ ïîçèöèé, òàê è êîëè÷åñòâîì äàííûõ ïîçèöèé âðàññìàòðèâàåìîé ñòðóêòóðíîé åäèíèöå. Ïîñëåäóþ�674



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)ùàÿ àäñîðáöèÿ öåçèÿ áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ, íàðÿäó ñóêàçàííûìè âûøå �àêòîðàìè, ëàòåðàëüíûì âçàèìî�äåéñòâèåì àäàòîìîâ.5. ÀÄÑÎ�ÁÖÈß ÖÅÇÈß ÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ�2-GaAs(001)-(4� 2),ÎÊÀÍ×ÈÂÀÞÙÅÉÑß �ÀËËÈÅÌÍà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(4�2), îêàí÷èâàþ�ùåéñÿ ãàëëèåì, áûëè ðàññìîòðåíû òå æå ïîëîæåíèÿäëÿ öåçèÿ, ÷òî è íà ïîâåðõíîñòè, îêàí÷èâàþùåéñÿìûøüÿêîì. Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû õàðàêòåðíûå ñòðóê�òóðíûå ïàðàìåòðû êàê äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè, òàêè äëÿ ïîâåðõíîñòè ñ öåçèåì â ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîçè�öèÿõ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçûâàþò, ÷òî àäñîðá�öèÿ íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíà â T4-ïîçèöèè, êîãäàöåçèé íàõîäèòñÿ â îêðóæåíèè ÷åòûðåõ àòîìîâ ìû�øüÿêà ïîäïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ, ò. å. â ïîçèöèè ñ ïî�âûøåííîé êîîðäèíàöèåé ìûøüÿêîì. Êàê âèäíî âòàáë. 2, ðàññ÷èòàííûå ýíåðãèè àäñîðáöèè áîëüøå èðàçáðîñ â èõ çíà÷åíèÿõ ìåíåå âûðàæåí, ÷åì â ñëó÷àåïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2� 4). Èñêëþ÷åíèåì ÿâ�ëÿåòñÿ ðåçóëüòàò äëÿ T1-ïîçèöèè íàä äèìåðíûì àòî�ìîì ãàëëèÿ â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå. Äàííàÿ ïîçèöèÿ,êàê è ïðåäïîëàãàëîñü, èìååò íàèìåíüøóþ ýíåðãèþàäñîðáöèè. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýíåðãèÿ àäñîðá�öèè â T 02-ïîçèöèè âûøå, ÷åì âD, òîãäà êàê ïðàêòè÷å�ñêè ðàâíûå çíà÷åíèÿ áûëè ïîëó÷åíû äëÿ ïîâåðõíî�ñòè, îêàí÷èâàþùåéñÿ ìûøüÿêîì (îáðàòíàÿ òåíäåí�öèÿ íàáëþäàëàñü â ðàáîòå [28℄). Âòîðîé ïî ýíåðãèèÿâëÿåòñÿ ïîçèöèÿ íàä ãàëëèåì òðåòüåãî îò ïîâåðõ�íîñòè ñëîÿ (T3). Â ýòîé ïîçèöèè öåçèé íàõîäèòñÿ âîêðóæåíèè òîëüêî äâóõ áëèæàéøèõ àòîìîâ ìûøüÿ�êà. Â òî æå âðåìÿ â íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîä�íîé ïîçèöèè (T4) öåçèé íàõîäèòñÿ âáëèçè êàê àòîìîâìûøüÿêà, òàê è àòîìîâ ïîâåðõíîñòíûõ ãàëëèåâûõäèìåðîâ. Èìåííî ýòèì �àêòîì, ò. å. âîçìîæíîñòüþ,ñ îäíîé ñòîðîíû, îáðàçîâàòü s�p-ãèáðèäèçîâàííûåñîñòîÿíèÿ ñ ìûøüÿêîì, à  äðóãîé ñòîðîíû, íàñû�òèòü îáîðâàííûå ñâÿçè ãàëëèÿ, è îáóñëîâëåíà âûãîä�íîñòü ýòîé ïîçèöèè. Îòìåòèì, ÷òî T4-ïîçèöèÿ íà ïî�âåðõíîñòè, îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåì, ÿâëÿåòñÿ àíà�ëîãîì T3-ïîçèöèè, ðàññìîòðåííîé âûøå íà ïîâåðõíî�ñòè �2-GaAs(001)-(2� 4). Äèìåðû ãàëëèÿ òàêæå íåðàçðóøàþòñÿ ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ â ìîñòèêîâîé èëèâåðøèííîé ïîçèöèÿõ, à íàáëþäàþòñÿ ëèøü íåçíà÷è�òåëüíûå èçìåíåíèÿ â èõ äëèíàõ ñâÿçè. Òàê, äëèíàñâÿçè â áëèæàéøåì ê öåçèþ äèìåðå ðàâíà 2.42�Aïðè àäñîðáöèè â T 02, à â ñëåäóþùåì ïî óäàëåíèþ ñî�ñòàâëÿåò 2.43�A. Íàðÿäó ñ ýòèì íàáëþäàåòñÿ íåçíà�÷èòåëüíîå óìåíüøåíèå äëèíû äèìåðà â òðåòüåì ñëîå

(îêîëî 0.04�A). Â öåëîì ïîëó÷åííûå èçìåíåíèÿ ïî�ëîæåíèé ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ ñâèäåòåëüñòâóþò îñëàáîì âîçäåéñòâèè öåçèÿ íà àòîìíóþ ñòðóêòóðóîáîèõ òèïîâ ãðàíèöû ðàçäåëà.Íà ðèñ. 7 ïðèâåäåíû çîííûå ñïåêòðû âáëèçè �óí�äàìåíòàëüíîé ùåëè äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè è ñ öå�çèåì â ïîçèöèÿõ T4 è T3. Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, øè�ðèíà ùåëè íåñêîëüêî ìåíüøå äëÿ ÷èñòîé ãàëëèåâîéïîâåðõíîñòè, ÷åì äëÿ ïîâåðõíîñòè, çàêàí÷èâàþùåé�ñÿ ìûøüÿêîì, è îòùåïëåíèå íèæíèõ íåçàíÿòûõ ñî�ñòîÿíèé îò äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè áîëåå âûðàæåíîâ ýòîì ñëó÷àå. Ïîäîáíîå ïîâåäåíèå çîííîé ñòðóêòó�ðû ïîâåðõíîñòè ñ ãàëëèåâûì îêîí÷àíèåì áûëî ïîëó�÷åíî è äëÿ �-ðåêîíñòðóêöèè ñ òðåìÿ ïîâåðõíîñòíû�ìè äèìåðàìè [10℄. Íåçàíÿòûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿ-íèÿ ñèëüíåå èçìåíÿþòñÿ ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ, ÷åìâ ðàññìîòðåííîì âûøå ñëó÷àå. Íà ðèñ. 8 ïðèâåäå�íû ïîâåðõíîñòíûå ïàðöèàëüíûå è ïîëíûå ÏÝÑ äëÿñèñòåìû ñ öåçèåì â T4- è D-ïîçèöèÿõ. Âèäíî, ÷òîÏÝÑ îòëè÷àþòñÿ íåñóùåñòâåííî äëÿ ýòèõ äâóõ ïî�çèöèé, êàê è, âïðî÷åì, äëÿ äðóãèõ ðàññìîòðåííûõâ ðàáîòå. Ïîëîæåíèå ëîêàëüíîãî âêëàäà öåçèÿ, êî�òîðûé ïîêàçàí øòðèõîâîé ëèíèåé, ñìåùàåòñÿ â ñòî�ðîíó íèçêèõ ýíåðãèé, è èìåííî ýòîò �àêò îáåñïå÷è�âàåò íåáîëüøîé ïèê íà íèæíåé âàëåíòíîé ïîäçîíåïîëíîé ÏÝÑ äëÿ T4-ïîçèöèè. �àñïðåäåëåíèÿ çàðÿ�äîâûõ ïëîòíîñòåé çà âû÷åòîì âêëàäîâ ïîäëîæêè èàòîìà öåçèÿ äëÿ íåñêîëüêèõ ïîçèöèé àäñîðáàòà ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 5 è 6. Âèäíî, ÷òî â îòëè÷èå îò ïî�âåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2 � 4) ïåðåðàñïðåäåëåíèåçàðÿäà â íàïðàâëåíèè ñâÿçè öåçèÿ ñ ïîäëîæêîé áî�ëåå âûðàæåíî. Â ÷àñòíîñòè, íàáëþäàåòñÿ íåñêîëüêîá�îëüøàÿ àêêóìóëÿöèÿ îòðèöàòåëüíîãî çàðÿäà êàêíà áëèæàéøèõ ê öåçèþ àòîìàõ ãàëëèÿ, òàê è íà àòî�ìàõ ìûøüÿêà, à ñàìà ÷èñëåííàÿ îöåíêà ïåðåíîñà çà�ðÿäà ñèëüíî çàâèñèò îò âûáîðà ðàäèóñà èíòåãðèðî�âàíèÿ, êàê ýòî è ïîä÷åðêèâàëîñü âûøå. Òàê, äëÿ ðà�äèóñà ñ�åðû ðàâíîãî 2.35�A ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ 0.1ýëåêòðîí äëÿ öåçèÿ â ïîçèöèÿõ T4, T 02 è 0.25 ýëåê�òðîíà � äëÿ D-ïîçèöèè. Ïðè óâåëè÷åíèè ðàäèóñàñ�åðû èíòåãðèðîâàíèÿ äî 3�A çíà÷åíèÿ çàðÿäîâîãîïåðåíîñà âîçðàñòàþò äëÿ âñåõ ïîçèöèé (� 0:3 ýë. äëÿT4, T 02 è � 0:6 ýë. äëÿ D). Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñäå�ëàòü âûâîä, ÷òî äëÿ áîëüøèíñòâà ïîçèöèé àäñîðáè�ðîâàííîãî öåçèÿ íà ãàëëèåâîì îêîí÷àíèè ïîâåðõíî�ñòè çàðÿäîâûé ïåðåíîñ îò öåçèÿ ê ïîäëîæêå íåñêîëü�êî áîëüøå, ÷åì íà ìûøüÿêîâîì îêîí÷àíèè äàííîéïîâåðõíîñòè.Êàê ïîêàçàë ðàñ÷åò, â òåõ ïîçèöèÿõ, äëÿ êîòî�ðûõ íàéäåíû áîëåå âûñîêèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè àä�ñîðáöèè, áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè öåçèÿ ÿâëÿþòñÿ îáàñîðòà àòîìîâ ïîäëîæêè (çà èñêëþ÷åíèåì T3). Îáðà�675 7*
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�èñ. 6. �àñïðåäåëåíèå ðàçíîñòè çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè âäîëü íàïðàâëåíèÿ ñâÿçè ê áëèæàéøèì îò öåçèÿ àòîìàììûøüÿêà (ñëåâà) è ãàëëèÿ (ñïðàâà) äëÿ äâóõ ãðàíèö ðàçäåëàÒàáëèöà 2. Ýíåðãèè àäñîðáöèè Cs â ðàññìîòðåííûõ ïîçèöèÿõ íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(2� 4), îêàí÷èâàþ-ùåéñÿ ìûøüÿêîì, è �2-GaAs-(4� 2), îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåìÏîëîæåíèÿ öåçèÿ As-�2-GaAs(001)-(2� 4) Ga-�2-GaAs(001)-(4� 2)T1 1.42 1.74T2 1.79 2.05T 02 1.56 [1:86℄ 2.12T3 2.21 [2:42℄ 2.23T4 1.87 2.39D 1.57 [2:04℄ 1.88H 1.94 2.11Ïðèìå÷àíèå. Â ñêîáêàõ ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ èç ðàáîòû [28℄.çîâàíèå ãèáðèäèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé öåçèÿ ñ ìûøüÿ�êîì è ñ äåëîêàëèçîâàííûìè ïîâåðõíîñòíûìè ñîñòî�ÿíèÿìè, õàðàêòåðíûìè äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè, ÿâ�ëÿåòñÿ îñíîâíûì ìåõàíèçìîì àäñîðáöèè. Â òåõ ïî�çèöèÿõ, ãäå öåçèé íàõîäèòñÿ áëèæå ê ãàëëèþ, � âìîñòèêîâîé (D) è âåðøèííîé (T1), àäñîðáöèÿ ÿâëÿ�åòñÿ ìåíåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé. Ñëåäóåò çàìå�òèòü, ÷òî ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ýíåðãèè àäñîðáöèè
öåçèÿ íà �-ðåêîíñòðóêöèè GaAs(001)-(4 � 2) ñ ãàë�ëèåì â ïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿõ ïîêàçàëè, ÷òî îòìå÷åí�íûé âûøå ìåõàíèçì îñòàåòñÿ ñïðàâåäëèâûì. Íàèáî�ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûì áûëî íàéäåíî ïîëîæå�íèå â îáëàñòè âàêàíñèîííîãî ðÿäà íàä àòîìîì ìû�øüÿêà ÷åòâåðòîãî ñëîÿ. Äàííàÿ ïîçèöèÿ êîîðäèíè�ðîâàíà ÷åòûðüìÿ êðàåâûìè àòîìàìè ìûøüÿêà ïî�âåðõíîñòíîãî ñëîÿ.676



ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)Òàáëèöà 3. Àòîìíûå êîîðäèíàòû àäñîðáèðîâàííîãî öåçèÿ è íåêîòîðûõ àòîìîâ ïîäëîæêè �2-GaAs(001)-(4� 2),îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåìÀòîì x y z jCs�Gajmin, �A jCs�Asjmin, �A×èñòàÿ ïîâåðõíîñòüGa(1) 0.652 0.132 0.412As(2a) 0.752 0.263 0.272As(2b) 0.759 0 0.271Ga(3) 0.000 0.000 0.000Ïîâåðõíîñòü ñ àäñîðáèðîâàííûì öåçèåìCs(T1) 0.138 0.652 0.973 3.323, Ga(1) 4.337, As(2a)Cs(T2) 0.000 0.758 0.887 3.614, Ga(1) 3.488, As(2b)Cs(T 02) 0.291 0.752 0.857 3.698, Ga(1) 3.287, As(2a)Cs(T3) 0.000 0.000 0.773 4.066, Ga(1) 3.450, As(2b)Cs(T4) 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. Êîîðäèíàòû àòîìîâ äàíû îòíîñèòåëüíî àòîìà ãàëëèÿ òðåòüåãî ñëîÿ; êîîðäèíàòû âäîëü îñåéx k [110℄ è y k [1�10℄ äàíû â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ (4 � 2)-ÿ÷åéêè, êîîðäèíàòû âäîëü íàïðàâëåíèÿ z k [001℄äàíû â äîëÿõ îáúåìíîãî ïàðàìåòðà ðåøåòêè (5:626�A).
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J 0 JJ 0 JJ 0 JM ���èñ. 7. Äâóìåðíàÿ çîíà Áðèëëþýíà (à) è çîííûé ñïåêòð âäîëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèé äâóìåðíîé çîíû Áðèë-ëþýíà äëÿ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)-(4 � 2), îêàí÷èâàþùåéñÿ ãàëëèåì (á ), à òàêæå ñ àäñîðáèðîâàííûìöåçèåì â ïîçèöèÿõ T4 (â) è T 02 (ã)Â çàêëþ÷åíèå ìû îöåíèëè ýíåðãèþ èîíèçàöèè(I) äëÿ ðàññìîòðåííûõ äâóõ îêîí÷àíèé ïîâåðõíî�ñòè �2-GaAs(001). Ýíåðãèÿ èîíèçàöèè îïðåäåëÿëàñüêàê ðàçíèöà ìåæäó ýëåêòðîñòàòè÷åñêèì ïîòåíöèà�ëîì â ñåðåäèíå âàêóóìíîãî ïðîìåæóòêà, óñðåäíåí�íîãî â ïëîñêîñòè ÿ÷åéêè, ïàðàëëåëüíîé ïîâåðõíî�

ñòè, è âåðøèíîé âàëåíòíîé çîíû [8℄. Ïîëó÷åííîå çíà�÷åíèå I äëÿ �2-GaAs(001)-(2 � 4), ðàâíîå 5.38 ýÂ,íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèìè çíà÷åíèÿ�ìè 5.43 ýÂ [8℄, 5.61 ýÂ [45℄, à òàêæå  ýêñïåðèìåí�òàëüíûì çíà÷åíèåì 5.5 ýÂ [46℄. Ìåíüøåå çíà÷åíèå,ðàâíîå 4.86 ýÂ, ïîëó÷åíî íàìè äëÿ ðåêîíñòðóêöèè677
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ÆÝÒÔ, òîì 131, âûï. 4, 2007 Àäñîðáöèÿ öåçèÿ íà ïîâåðõíîñòè �2-GaAs(001)�2-GaAs(001)-(4� 2). �àçíèöà â ýíåðãèè èîíèçàöèèäëÿ äâóõ îêîí÷àíèé ïîâåðõíîñòè (0.52 ýÂ) óäîâëå�òâîðèòåëüíî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì [47; 48℄.Èçìåíåíèå ðàáîòû âûõîäà (��) ïðè àäñîðáöèè öå�çèÿ íà ìûøüÿêîâîì îêîí÷àíèè ïîâåðõíîñòè çàâè�ñèò îò ïîëîæåíèÿ àäñîðáàòà. Äëÿ íàèáîëåå ïðåäïî�÷òèòåëüíîé T3-ïîçèöèè �� = 1:43 ýÂ, òîãäà êàê âD-ïîçèöèè �� = 2:08 ýÂ. Ýòè ðåçóëüòàòû íàõîäÿò�ñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ òåîðåòè÷åñêèìè îöåíêàìè,ïðîâåäåííûìè â ðàáîòå [28℄, à òàêæå óäîâëåòâîðè�òåëüíî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè çíà÷åíè�ÿìè îêîëî 2.0 [49℄ è ïðèìåðíî 2.20�2.25 ýÂ [48; 50℄.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû äëÿ òîéæå ñòåïåíè ïîêðûòèÿ öåçèåì, ÷òî è â ðàññ÷èòàííîéíàìè ìîäåëè äëÿ îäíîãî àòîìà öåçèÿ íà ïîâåðõíîñò�íóþ ðåøåòêó (2�4). Ïðè àäñîðáöèè öåçèÿ íà ïîâåðõ�íîñòè �2-GaAs(001)-(4�2) èçìåíåíèå â ðàáîòå âûõî�äà ñîñòàâèëî 2.06 ýÂ è 1.05 ýÂ ñîîòâåòñòâåííî äëÿD-è T4-ïîçèöèé. Çàìåòèì, ÷òî ýíåðãèÿ èîíèçàöèè (îêî�ëî 4.9 ýÂ) äëÿ �-ðåêîíñòðóêöèè GaAs(001)-(4 � 2)íå îòëè÷àåòñÿ ñóùåñòâåííî îò çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííî�ãî äëÿ �2-ðåêîíñòðóêöèè. Òàêèì îáðàçîì, ïðîâåäåí�íûå ðàñ÷åòû óäîâëåòâîðèòåëüíî âîñïðîèçâîäÿò èç�ìåíåíèå ðàáîòû âûõîäà ïðè íèçêèõ ñòåïåíÿõ öåçèå�âîãî ïîêðûòèÿ íà îáîèõ îêîí÷àíèÿõ ïîâåðõíîñòè.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàìêàõ òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé ïëîòíîñòèäëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî �óíêöèîíàëà èçó÷å�íû àòîìíûå è ýëåêòðîííûå ñâîéñòâà �2-ðåêîíñòðóê-öèè GaAs(001), îêàí÷èâàþùåéñÿ êàê ãàëëèåì, òàê èìûøüÿêîì, à òàêæå èõ èçìåíåíèÿ ïðè íèçêîé ñòå�ïåíè öåçèåâîãî ïîêðûòèÿ. Îïðåäåëåíû ïàðàìåòðûîïòèìèçèðîâàííûõ ñòðóêòóð ÷èñòûõ ïîâåðõíîñòåé,èçìåíåíèÿ ìåæñëîåâûõ ðàññòîÿíèé â ïîâåðõíîñòíûõñëîÿõ, à òàêæå ïëàíàðíûå ñìåùåíèÿ àòîìîâ, äëè�íû ñâÿçåé â äèìåðàõ è ìåæäó àòîìàìè ïîâåðõíîñò�íûõ ñëîåâ. �àññ÷èòàíû ýëåêòðîííûå õàðàêòåðèñòè�êè � ïîëíûå, ëîêàëüíûå è ïàðöèàëüíûå ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ýëåêòðîííûé ýíåðãåòè�÷åñêèé ñïåêòð âäîëü ñèììåòðè÷íûõ íàïðàâëåíèéäâóìåðíîé çîíû Áðèëëþýíà, ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäî�âîé ïëîòíîñòè. Ïðîàíàëèçèðîâàí îðáèòàëüíûé ñî�ñòàâ çàíÿòûõ è ñâîáîäíûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿ�íèé äëÿ ÷èñòûõ ïîâåðõíîñòåé è èõ ýâîëþöèÿ ïðèàäñîðáöèè öåçèÿ. Ìåõàíèçì ñâÿçè ñ îáðàçîâàíèåìñìåøàííûõ ñîñòîÿíèé àäñîðáàòà è îòíîñèòåëüíî äå�ëîêàëèçîâàííûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé ïîäëîæ�êè ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì äëÿ áîëüøèíñòâà ðàñ�
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