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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòûÀêòóàëüíîñòü ðàáîòûÝëåêòðîííûå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ (ÏÑ) èãðàþò êëþ÷åâóþ ðîëü âýëåêòðîííûõ è àòîìíûõ ïðîöåññàõ, ïðîèñõîäÿùèõ íà ïîâåðõíîñòÿõ òâ¼ðäûõòåë. Â ÷àñòíîñòè, ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ è ýëåêòðîííûå âîçáóæäåíèÿ âýòèõ ñîñòîÿíèÿõ ÿâëÿþòñÿ êëþ÷åâûì �àêòîðîì â ïðîöåññàõ ïåðåíîñà ýíåðãèèâ �îòîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ, â ÷àñòíîñòè, â ïðîöåññàõ �îòîäèññîöèàöèè è�îòîäåñîðáöèè [1℄, îêèñëåíèÿ è äåñîðáöèè [2℄, à òàêæå èãðàþò âàæíåéøóþðîëü â êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ [3℄ è ýïèòàêñèàëüíîì ðîñòå [4℄.Îäíîé èç êëþ÷åâûõ õàðàêòåðèñòèê âîçáóæä¼ííîãî ýëåêòðîíà ÿâëÿåòñÿåãî âðåìÿ æèçíè. Ýòà õàðàêòåðèñòèêà çàäà¼ò ïðîäîëæèòåëüíîñòü âîçáóæäå�íèÿ è, â êîìáèíàöèè ñî ñêîðîñòüþ ýëåêòðîíà, îïðåäåëÿåò äëèíó ñâîáîäíîãîïðîáåãà � ìåðó ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðîñòðàíåíèÿ âîçáóæäåíèÿ. Äåòàëüíîåïîíèìàíèå äèíàìèêè ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé â ïîâåðõíîñò�íûõ ñîñòîÿíèÿõ, à òàêæå ñîñòîÿíèÿõ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ, ÿâëÿåòñÿ îä�íèì èç êëþ÷åâûõ ìîìåíòîâ äëÿ ðåøåíèÿ âûøå ïåðå÷èñëåííûõ ïðîáëåì èâ ýòîì íàïðàâëåíèè â ïîñëåäíèå âðåìÿ áûë äîñòèãíóò çíà÷èòåëüíûé ïðî�ãðåññ [5℄. Áîëüøèíñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé è ñîïóòñòâóþùèõòåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ áûëè âûïîëíåíû äëÿ ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîç�áóæäåíèé â öåíòðå ïîâåðõíîñòíîé çîíû Áðèëëþýíà íà ïëîòíîóïàêîâàííûõìåòàëëè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòÿõ. Èññëåäîâàíèÿ çàâèñèìîñòè îò êâàçèèìïóëüñàïðàêòè÷åñêè íå ïðîâîäèëèñü. Êàê ïîêàçàíî â [6℄, øèðèíà ëèíèè ñîñòîÿíèéèçîáðàæåíèÿ íà Cu(100) è Ag(100) ëèíåéíî çàâèñèò îò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèýëåêòðîíà. Ëèøü íåñêîëüêî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò êàñàëèñü îöåíêè âðå�ì¼í æèçíè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé íà ïîâåðõíîñòÿõ áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâñ îðèåíòàöèåé (110) [7, 8℄. Îäíàêî èìåííî áîëåå îòêðûòûå ïîâåðõíîñòè, òàêèåêàê ïîâåðõíîñòü (110) �ÖÊ ìåòàëëîâ èëè ñòóïåí÷àòûå ïîâåðõíîñòè çà÷àñòóþïðåäñòàâëÿþò áîëüøèé �èçè÷åñêèé èíòåðåñ. Â ÷àñòíîñòè, òàêèå ïîâåðõíîñòèïîêàçûâàþò áîëüøóþ êàòàëèòè÷åñêóþ àêòèâíîñòü, ÷åì ïëîòíîóïàêîâàííûåãðàíè òåõ æå ìåòàëëîâ [9℄.Öåëüþ äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ êîìïëåêñíîå èññëåäîâàíèåäèíàìèêè ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé íà ïîâåðõíîñòÿõ áëàãîðîä�íûõ ìåòàëëîâ ñ îðèåíòàöèåé (110) è (111), è â ÷àñòíîñòè ðàçâèòèå ìåòîäîâðàñ÷¼òà âðåì¼í æèçíè ïîâåðõíîñòíûõ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé äëÿ ñëó÷àÿïîâåðõíîñòè (110) �ÖÊ ìåòàëëîâ. Äëÿ äîñòèæåíèÿ ýòîé öåëè áûëè ïîñòàâëå�íû ñëåäóþùèå çàäà÷è:1. �àçðàáîòàòü ìåòîä ïîñòðîåíèÿ äâóìåðíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà, àêêó�3



ðàòíî âîñïðîèçâîäÿùåãî ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûå (è/èëè ðàññ÷èòàí�íûå èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ) øèðèíó è ïîëîæåíèå çàïðåù¼ííîé ùåëè âìåñòå ñýíåðãèÿìè äâóõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé íà ïîâåðõíîñòè (110) �ÖÊ ìåòàë�ëà, à òàêæå äèñïåðñèþ ýòèõ ñîñòîÿíèé â íàïðàâëåíèÿõ YS è YΓ äâóìåðíîéçîíû Áðèëëþýíà. �àññ÷èòàòü ñîîòâåòñòâóþùèå ïñåâäîïîòåíöèàëû äëÿ ìåäè,ñåðåáðà, çîëîòà è ïàëëàäèÿ.2. �àçâèòü �îðìàëèçì ðàñ÷¼òà âêëàäîâ ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî è ýëåê�òðîí-�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ â øèðèíû ëèíèé ÏÑ è ñîñòîÿíèé èçîáðàæåíèÿäëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà çîííàÿ ñòðóêòóðà îïèñûâàåòñÿ ïðåäëîæåííûì ïîòåíöèà�ëîì. Íà îñíîâå äàííîãî �îðìàëèçìà ðàçðàáîòàòü ïðîãðàììíûå êîäû.3. �àññ÷èòàòü âêëàä íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ â øèðèíû ëèíèé çàíÿòûõ èíåçàíÿòûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷êå Y íà ïîâåðõíîñòÿõ ñåðåáðà èìåäè (110), è èññëåäîâàòü çàâèñèìîñòü øèðèí ëèíèé çàíÿòûõ ñîñòîÿíèé îòêâàçèèìïóëüñà.4. Èññëåäîâàòü çàâèñèìîñòü âðåìåíè æèçíè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé èñîñòîÿíèé èçîáðàæåíèÿ íà ïîâåðõíîñòÿõ (111) ñåðåáðà è ìåäè îò êâàçèèì�ïóëüñà ñîñòîÿíèÿ â ðàìêàõ îäíîìåðíîé ïñåâäîïîòåíöèàëüíîé ìîäåëè çîííîéñòðóêòóðû.5. �àññ÷èòàòü êîíñòàíòû ÝÔÂ, è âêëàäû ýëåêòðîí-�îíîííîãî ðàññåÿ�íèÿ â øèðèíû ëèíèé ïîâåðõíîñòíûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà ïîâåðõíî�ñòÿõ (110) ìåäè, ñåðåáðà, ïàëëàäèÿ è çîëîòà, à òàêæå ñîñòîÿíèé ïîòåíöèàëàèçîáðàæåíèÿ íà ïîâåðõíîñòÿõ Pd(111) è Pd(110). Èññëåäîâàòü çàâèñèìîñòüèíòåíñèâíîñòè ÝÔÂ â ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ íà òîíêèõ ïë¼íêàõ ñåðåáðà(110) îò òîëùèíû ïë¼íêè.Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â íåé âïåðâûå áûëðàçðàáîòàí ý��åêòèâíûé ìåòîä èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêè ýëåêòðîííûõ è äû�ðî÷íûõ âîçáóæäåíèé íà íåïëîòíî óïàêîâàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ �ÖÊ ìåòàëëîâ,è ïðîâåäåíî êîìïëåêñíîå èññëåäîâàíèå äèíàìèêè ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõâîçáóæäåíèé íà ïîâåðõíîñòÿõ áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ.�àññ÷èòàí âêëàä ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â øèðèíû ëèíèé ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé íà Cu(110) è Ag(110), äîñòèãíóòî äåòàëüíîå ïîíèìà�íèå ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ íà äàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ.Èçó÷åíà çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè çàòóõàíèÿ ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîç�áóæäåíèé îò âîëíîâîãî âåêòîðà k‖ íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu è Ag 
 îðèåíòàöèåé(111) è (110).Ïðîâåäåíî èçó÷åíèå ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ïîâåðõíîñò�íûõ ñîñòîÿíèÿõ íà Ag, Cu, Au è Pd (110). Ïîêàçàíî, ÷òî â ñèëó ðàçëè÷íîé4



ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè äâóõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â èõ ðàññåÿ�íèè ïðèíèìàþò ó÷àñòèå ðàçëè÷íûå ïîâåðõíîñòíûå �îíîííûå ìîäû, ÷òî îáó�ñëàâëèâàåò òî, ÷òî ïàðàìåòð ÝÔÂ λ â âåðõíåì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿíèè â 2-3ðàçà ìåíüøå, ÷åì â íèæíåì. Èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ÝÔÂ âïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ íà òîíêèõ ïë¼íêàõ Ag(110) îò òîëùèíû ïë¼íêè.Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü. Ïðåäëîæåííàÿ ïñåâäîïîòåíöèàëüíàÿ ìî�äåëü è ñâÿçàííûé ñ íåé �îðìàëèçì ðàñ÷¼òà ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî è ýëåê�òðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ áûñòðûõ ðàñ�÷¼òîâ äèíàìèêè îäíî÷àñòè÷íûõ è êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé íà ïîâåðõíî�ñòÿõ (110) ìíîãèõ �ÖÊ ìåòàëëîâ. Ýòà ìîäåëü ìîæåò áûòü òàêæå ðàñïðîñòðà�íåíà íà ñëó÷àé àäñîðáèðîâàííûõ ìîíîñëîåâ. �àññ÷èòàííûå âðåìåíà æèçíèâàæíû äëÿ èíòåðïðåòàöèè �îòîýìèññèîííûõ ýêñïåðèìåíòîâ, è âíîñÿò âêëàäâ ïîíèìàíèå ðàçëè÷íûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ íà ïîâåðõíîñòÿõ ìåòàëëîâ,íàïðèìåð, â êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ è ýïèòàêñèàëüíîì ðîñòå.Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è ïîëî�æåíèÿ:1. Ïñåâäîïîòåíöèàëüíàÿ ìîäåëü, ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâîäÿùàÿýíåðãèè è çàðÿäîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà ïîâåðõ�íîñòÿõ (110) �ÖÊ ìåòàëëîâ, ïîçâîëÿþùàÿ ðàññ÷èòûâàòü ñêîðîñòè çàòóõàíèÿïîâåðõíîñòíûõ ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé.2. Ìåòîä ðàñ÷¼òà ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ïîâåðõíî�ñòÿõ (110) �ÖÊ ìåòàëëîâ, íà îñíîâå êîòîðîãî ïîêàçàíî, ÷òî âêëàä ýëåêòðîí�ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé âíåçàíÿòûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ íà Cu(110) è Ag(110) çíà÷èòåëüíî áîëü�øå, ÷åì äëÿ äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé â çàíÿòûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ;ñ óìåíüøåíèåì ýíåðãèè ñâÿçè (óâåëè÷åíèåì êâàçèèìïóëüñà) äûðî÷íîãî ñî�ñòîÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè (110) ñåðåáðà è ìåäè ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûé âêëàä âøèðèíó ëèíèè óìåíüøàåòñÿ ïî êâàäðàòè÷íîìó çàêîíó, ðàâíî êàê è íà ïîâåðõ�íîñòè (111).3. Ìåòîä ðàñ÷¼òà ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, àäàïòèðîâàííûéê ïðåäëîæåííîìó ïñåâäîïîòåíöèàëó, ïîçâîëèâøèé ïîêàçàòü, ÷òî êîíñòàíòûýëåêòðîí-�îíîííîé ñâÿçè â çàíÿòûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ â 3-4 ðàçàáîëüøå, ÷åì â íåçàíÿòûõ, ÷òî ñâÿçàíî ñ ðàçëè÷íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëè�çàöèåé ýòèõ ñîñòîÿíèé è ó÷àñòèåì ðàçíûõ �îíîííûõ ìîä â èõ ðàññåÿíèè.4. Ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå ðàññåÿíèå äà¼ò îñíîâíîé âêëàä â çàòóõàíèå ýëåê�òðîííûõ âîçáóæäåíèé â íåçàíÿòûõ ñîñòîÿíèÿõ âïëîòü äî êîìíàòíîé òåìïåðà�òóðû, òîãäà êàê äëÿ äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé íà Cu(110) ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå5



êëþ÷åâûì ìåõàíèçìîì ÿâëÿåòñÿ ýëåêòðîí-�îíîííîå ðàññåÿíèå, à äëÿ Ag(110)ýëåêòðîí-�îíîííûé âêëàä ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì äàæå ïðè íóëåâîé òåìïå�ðàòóðå.Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. �åçóëüòàòû äèññåðòàöèè äîëîæåíû è îáñóæäåíûíà ñëåäóþùèõ êîí�åðåíöèÿõ �Íàóêà è îáðàçîâàíèå�, 21-25 àïðåëÿ 2008 ã.,Òîìñê, �îññèÿ; �Ôèçèêà è õèìèÿ âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñèñòåì�, 22-25 àïðåëÿ2009 ã., Òîìñê, �îññèÿ; 10th International Conferen
e on Atomi
ally ControlledSurfa
es, Interfa
es and Nanostru
tures (ACSIN-10) September 21 - 25, 2009,Granada, Spain; Summer S
hool on Computentioanl Materials S
ien
es, June28th � July 3rd, 2010, San Sebastian, Spain.Ïóáëèêàöèè. Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â 7 ñòàòüÿõ â ðå�öåíçèðóåìûõ íàó÷íûõ æóðíàëàõ [A1, A2, A3, A4, A5, A6, A7℄, è 5 òåçèñàõêîí�åðåíöèé [A8, A9, A10, A11, A12℄.Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äîñòèãàåòñÿ êîððåêòíîé ïî�ñòàíîâêîé çàäà÷è, âûáîðîì îáîñíîâàííûõ �èçè÷åñêèõ ïðèáëèæåíèé, âûñî�êîé òî÷íîñòüþ ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òîâ, íåïðîòèâîðå÷èâîñòüþ ðåçóëüòàòàì äðó�ãèõ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé, õîðîøèì ñîãëàñèåì ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè.Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè. Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèòèç ââåäåíèÿ, 3 ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ. Ñîäåðæàíèå èçëîæåíî íà 149 ñòðàíèöàõ,âêëþ÷àÿ 29 ðèñóíêîâ, 6 òàáëèö è ñïèñîê èç 147 áèáëèîãðà�è÷åñêèõ ññûëîê.Ñîäåðæàíèå ðàáîòûÂî Ââåäåíèè Ïðèâåä¼í îáçîð îñíîâíûõ ðàáîò ïî òåìàòèêå äèññåðòàöèè,îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, ñ�îðìóëèðîâàíà öåëü èàðãóìåíòèðîâàíà íàó÷íàÿ íîâèçíà èññëåäîâàíèé, ïðåäñòàâëåíû âûíîñèìûåíà çàùèòó íàó÷íûå ïîëîæåíèÿ.Â ïåðâîé ãëàâå äàíî îïèñàíèå ìåòîäà ðàñ÷¼òà çîííîé ñòðóêòóðû ïî�âåðõíîñòåé ìåòàëëîâ, îñíîâàííûé íà îäíîìåðíîì è äâóìåðíîì ïñåâäîïîòåí�öèàëàõ. Â íà÷àëå èçëàãàåòñÿ ìåòîä ïîñòðîåíèÿ îáú¼ìíîé ÷àñòè ïñåâäîïîòåí�öèàëà äëÿ ïîâåðõíîñòåé (110), (111) è (100) �ÖÊ-ìåòàëëîâ, à òàêæå îïèñûâà�åòñÿ îäíîìåðíàÿ ïñåâäîïîòåíöèàë äëÿ ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïîâåðõíîñòåé [10℄.Äàëåå â äèññåðòàöèè ââîäèòñÿ äâóìåðíûé ïîòåíöèàë äëÿ ïîâåðõíîñòè (110),êîòîðûé èìååò âèä:
V (y, z)2D = V (0)(z) + V (1)(z) cos

(

2π

a
y

)

, (1)6



a

�èñ. 1. (a) Çîííàÿ ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòè Cu(110) : ñïëîøíàÿ (øòðèõîâàÿ) ëèíèÿ � çàíÿ�òîå(íåçàíÿòîå) ïîâåðõíîñòíîå ñîñòîÿíèå, ñåðàÿ îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò ïðîåêöèè îáú¼ìíûõñîñòîÿíèé íà äâóìåðíóþ ÇÁ. Ñïëîøíûìè (ïóíêòèðíûìè) ñòðåëêàìè ïîêàçàíû ïåðåõî�äû ýëåêòðîíîâ ïðè ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîì (ýëåêòðîí-�îíîííîì) ðàññåÿíèè. �àñïðåäåëå�íèå çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè â ïëîñêîñòè (110) (b) çàíÿòîãî è (
) íåçàíÿòîãî ïîâåðõíîñòíûõñîñòîÿíèé â òî÷êå Y, ðàññ÷èòàííîå â ðàìêàõ ïñåâäîïîòåíöèàëüíîé ìîäåëè, â ñðàâíåíèèñ ðåçóëüòàòàìè ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷¼òîâ (d,e). Áîëåå ñâåòëûå îáëàñòè ñîîòâåòñòâóþòáîëüøåé çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè. Øàðèêàìè ïîêàçàíû ïðîåêöèè ïîëîæåíèé àòîìîâ ðåàëü�íîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìåäè íà ïëîñêîñòü (110).ãäå îñü z âûáðàíà â íàïðàâëåíèè [110℄, îñü y � â íàïðàâëåíèè [001℄, à îñü x� â íàïðàâëåíèè [110℄, a � ïîñòîÿííàÿ ðåø¼òêè. V (0)(z) è V (1)(z) � ãëàäêèå�óíêöèè êîîðäèíàòû z, êîòîðûå âûáèðàþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:
V

(0)
1 (z) = A10, z < 0; (2)

V
(0)
2 (z) = A20 + A2 cos

(

π
4z1

z
)

, 0 < z < z1; (3)
V

(0)
3 (z) = A3 exp (−α(z − z1)) , z1 < z < zim; (4)

V
(0)
4 (z) = exp[−λ(z−zim)]−1

4(z−zim) , zim < z; (5)
V

(1)
1 (z) = A1 cos

(

2π
√
2

a
z
)

, z < 0; (6)
V

(1)
2 (z) = A4 exp (−ξz) cos (ζz − φ) , 0 < z < z1; (7)

V
(1)
3 (z) = A5 exp

(

−2π
a
(z − z1)

)

, z1 < z. (8)Çäåñü ïëîñêîñòü z = 0 ñîîòâåòñòâóåò ïîëîæåíèþ âíåøíåãî àòîìíîãî ñëîÿ, è,7



òàêèì îáðàçîì, óðàâíåíèÿ (2) è (6) îïèñûâàþò ïîòåíöèàë âíóòðè ìåòàëëà.Óðàâíåíèå (5) ñîîòâåòñòâóåò ïîòåíöèàëó èçîáðàæåíèÿ, à óðàâíåíèå (8) � çà�òóõàíèþ ïåðèîäè÷åñêîé çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëà îò y â âàêóóìå. Ïåðåõîäíàÿîáëàñòü ìåæäó ìåòàëëîì è âàêóóìîì îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèÿìè (3), (4) è (7).Âñåãî ïîòåíöèàë èìååò 14 ïàðàìåòðîâ: A10, A1, A20, A2, A3, α, z1, λ, zim, ζ, ξ,
φ, A4 è A5, íî òîëüêî 5 èç íèõ ÿâëÿþòñÿ íåçàâèñèìûìè. Âûáåðåì A1, A10, ζ,
ξ è α â êà÷åñòâå ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ. Ýòè ïàðàìåòðû ïîäáèðàþòñÿ òà�êèì îáðàçîì, ÷òîáû ïîëó÷åííûé ïñåâäîïîòåíöèàë âîñïðîèçâîäèë ïîëîæåíèåè øèðèíó ùåëè â òî÷êå Y, à òàêæå äâà ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿ è ïåðâîåñîñòîÿíèå ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ â ýòîé òî÷êå. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû ïî�ëó÷àþòñÿ èç òðåáîâàíèÿ íåïðåðûâíîñòè ïîòåíöèàëà è åãî ïåðâûõ ÷àñòíûõïðîèçâîäíûõ âî âñåì ïðîñòðàíñòâå. Îäíîýëåêòðîííûå âîëíîâûå �óíêöèè èýíåðãèè, ðàññ÷èòàííûå â ðàìêàõ äàííîé ìîäåëè èìåþò âèä:

Ψnk(r) =
1

L
eikr‖

∑

gy

φ
gy
n,ky

(z)eigyy; (9)
Enk = Enky +

k2x
2m∗

n

(10)Çäåñü L � íîðìàëèçàöèîííàÿ äëèíà, gy = 2π
a ny, (ny, � öåëîå ÷èñëî), àÄëÿ áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ äèñïåðñèè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèéè êðà¼â ùåëè â íàïðàâëåíèÿõ YS è YΓ ìîäåëü ìîäè�èöèðîâàíà ââåäåíèåìçàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà îò òî÷êè ky è ý��åêòèâíûõ ìàññ m∗

n â(10), îòëè÷íûõ îò ìàññ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ.Ïðîâåä¼ííûé àíàëèç çîííîé ñòðóêòóðû, ïîëó÷åííîé â ðàçðàáîòàííîé ìî�äåëè, ïîêàçûâàåò àäåêâàòíîñòü ýòîé ìîäåëè. Îíà ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü äâà ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿ â Y-ùåëè íèæíåå ñîñòîÿíèå s − pz ñèììåòðèè (SS1)è âåðõíåå ñîñòîÿíèå py ñèììåòðèè (SS2) (�èñ. 1a). Êàê ìîæíî âèäåòü èç�èñ. 1b-e, çàðÿäîâîå ðàñïðåäåëåíèå ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, ðàññ÷èòàííîåâ äàííîé ìîäåëè êà÷åñòâåííî ñõîæå ñ ðàñïðåäåëåíèåì, ðàññ÷èòàííûì èç ïåð�âûõ ïðèíöèïîâ.Äëÿ áîëåå òî÷íîãî îïèñàíèÿ ýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèé â òî÷êàõäâóìåðíîé çîíû Áðèëëþýíà ïîâåðõíîñòè (111), îòëè÷íûõ îò òî÷êè Γ, îäíî�ìåðíàÿ ïñåâäîïîòåíöèàëüíàÿ ìîäåëü äëÿ ýòîé ïîâåðõíîñòè, ïðåäëîæåííàÿ â[10℄, áûëà ìîäè�èöèðîâàíà ââåäåíèåì çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëàîò òî÷êè k‖ è ý��åêòèâíûõ ìàññ m∗
n â (10), îòëè÷íûõ îò ìàññ ñâîáîäíûõýëåêòðîíîâ.Âòîðàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ âêëàäà íåóïðóãîãî ýëåêòðîí-ýëåê�8



òðîííîãî ðàññåÿíèÿ â ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé. Îïèñàíìåòîä ðàñ÷¼òà â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ GW. Èñïîëüçóÿ ñèììåòðèþ ìîäåëüíîãîïñåâäîïîòåíöèàëà ðàçâèò �îðìàëèçì ðàñ÷¼òà øèðèíû ëèíèè äëÿ ñëó÷àÿ, êî�ãäà çîííàÿ ñòðóêòóðà îïèñûâàåòñÿ äâóìåðíîé ïñåâäîïîòåíöèàëüíîé ìîäåëüþ,ðàçðàáîòàííîé â ïåðâîé ãëàâå. �àñ÷¼òû ïðîâîäÿòñÿ â ìîäåëè ïîâòîðÿþùèõñÿïë¼íîê. Ñ ïîìîùüþ ðàçëîæåíèÿ ðàññìàòðèâàåìûõ �óíêöèé â ïëîñêîâîëíî�âîì áàçèñå ïîëó÷åíî ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ øèðèíû ëèíèè ñîñòîÿíèÿ âçîíå i ñ âîëíîâûì âåêòîðîì k0 è ýíåðãèåé E0:
Γe−e
ik0

= − 2

a2

∫
d2k

(2π)2

Enk∈[E0,EF ]
∑

n,p=±

∑

gy,g′y

∑

gz,g′z

{

(ΦV )
{gy,gz}
iky0,nky,p

(k− k0)×

×Imχ̃
{gy,gz},{g′y,g′z}
k−k0,p

(|E0 − Enk|)× (ΦV )
{g′y,g′z}
iky0,nky,p

(k− k0)
} (11)ãäå gy = 2π

a ny, gz = 2π
T nz (ny, nz, � öåëûå ÷èñëà), T � ïåðèîä ïë¼íî÷íîéìîäåëè â íàïðàâëåíèè z. Ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî êîíå÷íûì ýëåêòðîí�íûì ñîñòîÿíèÿì (n,k). �àçðåø¼ííûå ñîñòîÿíèÿ (n,k) ïðîèëëþñòðèðîâàíû íà�èñ. 1a. Åñëè ðàññìàòðèâàåòñÿ çàòóõàíèå âîçáóæä¼ííîãî ýëåêòðîíà ñ ýíåðãè�åé E0 > EF , òî îíî ìîæåò ðàñïàäàòüñÿ ïåðåõîäàìè â íèæåëåæàùèå íåçàíÿ�òûå ñîñòîÿíèÿ, ò.å. ýíåðãèè êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé Enk íàõîäÿòñÿ â èíòåðâàëå

EF < Enk < E0. Äûðî÷íîå âîçáóæäåíèå (E0 < EF ) ìîæåò çàòóõàòü ïîñðåä�ñòâîì ïåðåõîäà âûøåëåæàùèõ ýëåêòðîíîâ èç çàíÿòûõ ñîñòîÿíèé â ýòó äûðêó,è, ñëåäîâàòåëüíî, â ýòîì ñëó÷àå ýíåðãèè êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé Enk íàõîäÿòñÿâ èíòåðâàëå EF > Enk > E0. Â ýòîì ñîñòîèò åäèíñòâåííîå îòëè÷èå îïèñà�íèÿ ïðîöåññîâ çàòóõàíèÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê â èñïîëüçóåìîì ïðèáëèæåíèè,ïîýòîìó â (11) äëÿ êðàòêîñòè ïèñàòü ïðîñòî Enk ∈ (EF , E0). Âåêòîð (ΦV )ðàâåí
(ΦV )

{gy,gz}
iky0,nky,p

(q) =
∑

gz1

Φ
{gy,gz}
iky0,nky,p

× V {gz,gz1}(qx, qy + gy) (12)Çäåñü V {gz,gz1}(q) � ìàòðèöà êîý��èöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ äâóìåðíîãî Ôóðüå�ïðåîáðàçîâàíèÿ ãîëîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ïî áàçèñíûì �óíêöèÿì âíàïðàâëåíèè z, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ëèáî ÷¼òíûìè f+
gz(z) = cos(gzz)

√
T ëèáîíå÷¼òíûìè f+

gz(z) = cos(gzz)
√
T , à Φ

{gy,gz}
n1,ky1;n2,ky2

îïðåäåëåíî:
Φ

{gy,gz},±
n1,ky1;n2,ky2

=
√
a

∑

gy1,gy2

δgy+gy1,gy2

T/2∫

−T/2

dz φ
gy1
n1,ky1

(z)φ
gy2
n2,ky2

(z)f±
gz(z), (13)9



ãäå, φgy2
n2,ky2

(z) îïðåäåëåíû â (9). Ìàòðèöà χ̃q,±(ω) �óíêöèè îòêëèêà ñèñòå�ìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ âû÷èñëÿåòñÿ èç ñëåäóþùåãî ìàòðè÷íîãîóðàâíåíèÿ:
χ̃
{gy1,gz1},{gy2,gz2}
q,± (ω) = χ̃

0{gy1,gz1},{gy2,gz2}
q,± (ω) +

+
∑

gy3,gz3,gz4

χ̃
0{gy1,gz1},{gy3,gz3}
q,± (ω)× V gz3gz4

± (qx, qy + gy3)× χ̃
{gy3,gz4},{gy2,gz2}
q,± (ω), (14)Äëÿ ìàòðèöû χ̃0

q,±(ω) �óíêöèè îòêëèêà ñèñòåìû íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåê�òðîíîâ ïîëó÷åíî âûðàæåíèå:
χ̃
0{gy1,gz1},{gy2,gz2}
q,± (ω) = 2

En1
<EF

∑

n1

∞
∑

n2

π/a∫

−π/a

dky
2π

(

h+
n1,ky;n2,ky+qy

(q, ω)+

+h−
n1,ky;n2,ky+qy

(q, ω)
)

× Φ
{gy1,gz1}
n1,ky;n2,ky+qy;±Φ

∗{gy2,gz2}
n1,ky;n2,ky+qy;±, (15)ãäå

h±
n1,ky;n2,ky+qy

(q, ω) =
mn2

2π
×I

(

−mn2 −mn1

mn1
QF

n1ky
+ qx,

mn2 −mn1

mn1
QF

n1ky
+ qx,

−mn2

mn1

q2x + 2
mn2

−mn1

mn1

mn2
(En1,ky − En2,ky+qy ± ω), ±sign(mn2

−mn1
)

) (16)Çäåñü QF
n1ky

=
√

2mn1(EF − En1,ky) è
I(α, β, B,±) =























[

arctan
(

β√
B

)

− arctan
(

α√
B

)]

/
√
B, ïðè B > 0

1

2
√

|B|

[

ln

∣

∣

∣

∣

(β−
√

|B|)(α+
√

|B|)
(β+

√
|B|)(α−

√
|B|)

∣

∣

∣

∣

∓ iπ×

×
(

Θ(α, β,
√

|B|) + Θ(α, β,−
√

|B|)
)]

, ïðè B < 0

(17)
Äëÿ óäîáñòâà ââåäåíà �óíêöèÿ Θ:

Θ(α, β, γ) =







1, ïðè α < γ < β;

−1, ïðè α > γ > β;

0, â îñòàëüíûõ ñëó÷àÿõ (18)Íà îñíîâàíèè îïèñàííîãî âûøå ìåòîäà áûëè ðàññ÷èòàíû âðåìåíà æèçíèïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷êå Y ïîâåðõíîñòè Cu(110) è Ag(110), ðåçóëüòà�òû ïðèâåäåíû â òàáëèöå 1. Îñíîâíîé âêëàä ( 90%) â øèðèíó ëèíèè íåçàíÿòûõ10



Òàáëèöà 1. �àññ÷èòàííûå øèðèíû ëèíèé (â ìýÂ) è âêëàäû ïåðåõîäîâ â îáú¼ìíûå ñîñòîÿ�íèÿ (îáú¼ìíûé âêëàä) è â çîíó SS1 (ïîâåðõíîñòíûé âêëàä) è âðåìÿ æèçíè ÏÑ íà Cu(110)è Ag(110). Cu(110) Ag(110)ïðîöåññ âêëàä çàíÿòîå íåçàíÿòîå çàíÿòîå íåçàíÿòîåïîâåðõíîñòíûé 11 4 1.1 6
Γe−e îáú¼ìíûé 10 35 0.8 52ñóììàðíûé 21 39 1.9 58

Γe−ph(T=0) ñóììàðíûé 9.6 4.2 6.4 2.4
τcalc(T=0), �ñ 22 15 79 11ñîñòîÿíèé îáóñëîâëåí ïåðåõîäàìè â îáú¼ìíûå ñîñòîÿíèÿ. Âêëàä ïåðåõîäîâ âçîíó SSocc ìàë ïî ïðè÷èíå ñëàáîãî ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé ýòèõ ñî�ñòîÿíèé è ìàëîñòè îáú¼ìà �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâà, ãäå íèæíåå ïîâåðõíîñòíîåñîñòîÿíèå ëåæèò â ùåëè âûøå óðîâíÿ Ôåðìè. Âêëàäû âíóòðèçîííûõ è ìåæ�çîííûõ ïåðåõîäîâ â ðàññåÿíèå çàíÿòûõ ÏÑ ïðèìåðíî ðàâíû. �àññ÷èòàííàÿøèðèíà ëèíèè çàíÿòîãî ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ íà Cu(110) ñîãëàñóåòñÿ ñäîñòóïíûìè �îòîýìèññèîííûìè äàííûìè Γe−e

exp ≤ 31± 6 ìýÂ [7℄.Èññëåäîâàíû çàâèñèìîñòè øèðèí ëèíèé çàíÿòûõ ÏÑ íà ïîâåðõíîñòÿõ(110) è (111) ñåðåáðà è ìåäè, à òàêæå ñîñòîÿíèé èçîáðàæåíèÿ íà ïîâåðõíîñòè(111), îò âîëíîâîãî âåêòîðà k‖. Ïîêàçàíî, ÷òî ñ ðîñòîì k‖ ïðè ïðèáëèæåíèèäûðî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ê óðîâíþ Ôåðìè EF åãî øèðèíà ëèíèè óìåíüøàåòñÿâ ñèëó óìåíüøåíèÿ ÷èñëà êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé ïðîïîðöèíàëüíî (E − EF )
2.Ïðè ýòîì ñîîòíîøåíèå âíóòðèçîííîãî è ìåæçîííîãî âêëàäîâ ñîõðàíÿþòñÿïðèìåðíî ïîñòîÿííûìè.Øèðèíà ëèíèè ñîñòîÿíèÿ èçîáðàæåíèÿ ðàñò¼ò ëèíåéíî ñ ðîñòîì k‖ çàñ÷¼ò óâåëè÷åíèÿ ÷èñëà êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé è óâåëè÷åíèÿ ïåðåêðûòèÿ ñ îáú�¼ìíûìè ñîñòîÿíèÿìè.Â ðàìêàõ îäíîìåðíîé ïñåâäîïîòåíöèàëüíîé ìîäåëè èçó÷åíà çàâèñèìîñòüñêîðîñòè çàòóõàíèÿ ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé îò âîëíîâîãî âåê�òîðà k‖ íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu(111) è Ag(111). Êàê è íà ïîâåðõíîñòè (110), ñ óâå�ëè÷åíèåì k‖ ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ óìåíüøàåòñÿ è ñîîòíîøåíèå âêëàäîâ âíóòðè�çîííîãî è ìåæçîííîãî ðàññåÿíèÿ òàêæå ñîõðàíÿåòñÿ ïîñòîÿííûì. Îäíàêî âäàííîì ñëó÷àå îñíîâíîé âêëàä äà¼ò âíóòðèçîííîå ðàññåÿíèå. Äëÿ ðåëàêñàöèèýëåêòðîíîâ â ñîñòîÿíèÿõ èçîáðàæåíèÿ ñ ðîñòîì k‖ âîçíèêàåò äîïîëíèòåëüíûéâíóòðèçîííûé êàíàë, îäíàêî îí îáåñïå÷èâàåò íå áîëåå 10% îò ñêîðîñòè çàòó�11



õàíèÿ. Ëèíåéíûé ðîñò øèðèíû ëèíèè îò E‖ = k2‖/(2m
∗) îáåñïå÷èâàåòñÿ âîñíîâíîì óâåëè÷åíèåì ïåðåêðûâàíèÿ ñîñòîÿíèé èçîáðàæåíèÿ ñ îáú¼ìíûìèñîñòîÿíèÿìè. Ïðè ïåðåñå÷åíèè êðèâîé äèñïåðñèè ñîñòîÿíèÿ èçîáðàæåíèÿ ñêðàåì ùåëè, çàâèñèìîñòü øèðèíû ëèíèè ñîñòîÿíèÿ èçîáðàæåíèÿ îò ýíåðãèèèìååò ñêà÷îê è ñëåãêà ìåíÿåò íàêëîí.Òðåòüÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ(ÝÔÂ) íà ïîâåðõíîñòÿõ (110) ìåäè, ñåðåáðà, ïàëëàäèÿ è çîëîòà. Â îòëè÷èåîò ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ, ðàññåÿíèå íà �îíîíàõ ïðîèñõîäèò ñ ìà�ëûì èçìåíåíèåì ýíåðãèè ýëåêòðîíà. Ýòî êâàçèóïðóãîå ðàññåÿíèå îáîçíà÷åíîíà �èñ. 1a ãîðèçîíòàëüíûìè ïóíêòèðíûìè ñòðåëêàìè.Ôîíîííûé âêëàä â øèðèíó ëèíèè Γe−ph ñîñòîÿíèÿ (i,ki) ìîæåò áûòüâûðàæåí â òåðìèíàõ ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè Ýëèàøáåðãà α2F (ω):

Γe−ph
i,ki

= 2π

ωmax∫

0

{

α2FE
i,ki

(ω)[1 + n(ω)− f(Ei,ki
− ω)]+

+α2FA
i,ki

(ω)[n(ω) + f(Ei,ki
+ ω)]

}

dω, (19)ãäå n(ω) è f(E) � �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèé Áîçå è Ôåðìè ñîîòâåòñòâåííî. Ââûñîêîòåìïåðàòóðíîì ïðåäåëå ýòà çàâèñèìîñòü ñòàíîâèòñÿ ëèíåéíîé: Γe−ph
i,ki

=

2πλi,ki
kBT , ãäå λi,ki

=
∫ωmax

0

α2FE
i,ki

(ω)+α2FA
i,ki

(ω)

ω dω � ïàðàìåòð ÝÔÂ. Ñïåêòðàëü�íàÿ �óíêöèÿ Ýëèàøáåðãà îïðåäåëåíà:
α2F

E(A)
i,ki

(ω) =
1

(2π)2

∫
d2q

∑

ν,f

δ(ω − ωq,ν)
∣

∣

∣
gi,fq,G,ν

∣

∣

∣

2

δ(Ef,kf
− Ei,ki

± ωq,ν), (20)ãäå gi,fq,G,ν � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ÝÔÂ Äëÿ ðàñ÷¼òà ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ÝÔÂðàçðàáîòàí ìåòîä, êîòîðûé çàêëþ÷àåòñÿ â òð¼õ ïðèáëèæåíèÿõ: 1) ýëåêòðîí�èîííûé ïîòåíöèàë èìååò âèä ïñåâäîïîòåíöèàëà Àøêðî�òà, ýêðàíèðîâàííîãîâ ïðèáëèæåíèè Òîìàñà-Ôåðìè; 2) �îíîííûé ñïåêòð ðàññ÷èòûâàåòñÿ íà îñíîâåìåæàòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ, ïîñòðîåííûõ â ðàìêàõ ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòî�ìà (ÌÏÀ) [11℄; 3) äëÿ ðàñ÷¼òà ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà èñïîëüçóåòñÿ äâóìåðíûéìîäåëüíûé ïñåâäîïîòåíöèàë, ðàçðàáîòàííûé â ïåðâîé ãëàâå äèññåðòàöèè. Âðàìêàõ ýòîé ìîäåëè ïîëó÷åíî âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ÝÔÂ:
gi,fq,G,ν =

√

1

2Mωq,νΩ0

∑

giy,g
f
y

∫
dz φ

giy
i,kiy

(z)Gν(q,G, gfy − giy, z)φ
gfy

f,kfy
(z), (21)

12



a b

�èñ. 2. a) Ôóíêöèÿ Ýëèàøáåðãà α2F (ω) äëÿ çàíÿòîãî (SS1) è íåçàíÿòîãî (SS2) ïîâåðõ�íîñòíûõ ñîñòîÿíèé íà Ag(110) è ëîêàëüíûå ïëîòíîñòè �îíîííûõ ñîñòîÿíèé F (ω) ñ Y è Zïîëÿðèçàöèåé, ëîêàëèçîâàííûõ íà àòîìàõ ïåðâîãî è âòîðîãî ñëîÿ. b) �àññ÷èòàííûå çàâè�ñèìîñòè âêëàäà ÝÔÂ â øèðèíû ëèíèé ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé Γe−ph îò òåìïåðàòóðû.ãäå �óíêöèè φgy(z) îïðåäåëåíû â (9), è
Gν(q,G, gfy − giy, z)

∑

Rα,z

ǫqν(Rα,z)×

× FA(qx +Gx, qy +Gy + gfy − giy, z − Rα,z) e
−iGxR

0
α,xe−i(Gy+gfy−giy)R

0
α,y (22)

FA(q, z −Rα,z) = −iqVsc(q, z −Rα,z) + ẑ
∂

∂z
Vsc(q, z − Rα,z) (23)Çäåñü Vsc(q, z) � äâóìåðíûé Ôóðüå-îáðàç ýêðàíèðîâàííîãî ïñåâäîïîòåíöèàëàÀøêðî�òà, ωqν, ǫqν � ÷àñòîòû è âåêòîðà ïîëÿðèçàöèè �îíîíîâ, M è Rα �ìàññà è êîîðäèíàòû èîíîâ, Ω0 � ïëîùàäü ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè ïîâåðõíîñòè.Êàê ìîæíî âèäåòü èç �èñ. 2a, �óíêöèÿ Ýëèàøáåðãà íåçàíÿòîãî (SS2)ñîñòîÿíèÿ íà Ag(110) â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ âêëàäàìè îò ðàññåÿíèÿ íàZ-ïîëÿðèçîâàííûõ ìîäàõ, ëîêàëèçîâàííûõ íà ïåðâîì àòîìíîì ñëîå. Â ÷àñòíî�ñòè, íàèáîëüøèé ïèê ïðè 7.5 ìýÂ ñîîòâåòñòâóåò ðàññåÿíèþ íà �ýëååâñêîé ïî�âåðõíîñòíîé ìîäå. Ôóíêöèÿ α2F (ω) äëÿ çàíÿòîãî (SS1) ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿ�åòñÿ ïðîöåññàìè ðàññåÿíèÿ íà Y-ïîëÿðèçîâàííûõ êîëåáàíèÿõ àòîìîâ ïåðâîãîñëîÿ è Z-ïîëÿðèçîâàííûõ �îíîííûõ ìîäàõ, ëîêàëèçîâàííûõ íà âòîðîì àòîì�íîì ñëîå ïîâåðõíîñòè. Â öåëîì, â îòëè÷èå îò ïðåäûäóùåãî ñëó÷àÿ, ñïåêòðàëü�íàÿ �óíêöèÿ çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ áîëåå øèðîêàÿ è èìååò íåñêîëüêî èíòåíñèâ�íûõ ïèêîâ â íèçêî÷àñòîòíîé îáëàñòè, ÷òî îïðåäåëÿåò ñóùåñòâåííî áîëüøåå13



çíà÷åíèå λ äëÿ äàííîãî ñîñòîÿíèÿ. Àíàëîãè÷íàÿ êàðòèíà íàáëþäàåòñÿ íà ïî�âåðõíîñòÿõ äðóãèõ ìåòàëëîâ. Âû÷èñëåííûå ïàðàìåòðû λ è âêëàäû ÝÔÂ âøèðèíû ëèíèé ïðèâåäåíû íà �èñ. 2b. Îòìåòèì, ÷òî ðàññ÷èòàííûé ïàðàìåòðÝÔÂ äëÿ çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ íà Cu(110) õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ �îòîýìèññèîí�íûì ðåçóëüòàòîì λ = 0.23± 0.02 [7℄. Âêëàä ÝÔÂ â øèðèíó ëèíèè è âðåìåíàæèçíè ÏÑ íà Cu è Ag (110) ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ïðèâåäåíû â Òàá. 1.Çàâèñèìîñòü ýëåêòðîí-�îíîííîãî âêëàäà â øèðèíó ëèíèè ÏÑ íà Cu, Ag, Pdè Au (110) îò òåìïåðàòóðû ïîêàçàíà íà �èñ. 2.Èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü èíòåíñèâíîñòè ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ â ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ íà òîíêèõ ïë¼íêàõ Ag(110) îò òîëùèíûïë¼íêè. Îáíàðóæåíî, ÷òî ñ ðîñòîì òîëùèíû ïàðàìåòð ÝÔÂ λ íåçàíÿòîãîñîñòîÿíèÿ îñöèëëèðóåò ñ ïåðèîäîì 12 ìîíîñëî¼â(ML), à àìïëèòóäà óìåíüøà�åòñÿ îò 15% ïðè òîëùèíå ∼20ML äî íóëÿ â ïðåäåëå òîëñòûõ ïë¼íîê. Ýòîòý��åêò îáóñëîâëåí èçìåíåíèåì ïîëîæíåíèÿ ïèêîâ â ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé êâàíòîâîé ÿìû. Äëÿ çàíÿòîãî ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ íå îáíà�ðóæåíî ñóùåñòåííîé çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðà ÝÔÂ îò òîëùèíû ïë¼íêè.�àññ÷èòàííûå ïàðàìåòðû ÝÔÂ ïåðâûõ äâóõ ñîñòîÿíèé èçîáðàæåíèÿ íàPd(110) ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíû è ñîñòàâëÿþò λ ≈ 0.002, à ñëåäîâàòåëüíîâêëàä ÝÔÂ â øèðèíû ëèíèé ýòèõ ñîñòîÿíèé íå ïðåâûøàåò 1 ìýÂ. ÝÔÂ âñîñòîÿíèÿõ èçîáðàæåíèÿ ñ áîëåå âûñîêèìè íîìåðàìè íà ïîðÿäîê ñëàáåå. Òà�êîå æå ìàëîå çíà÷åíèå λ ïîëó÷åíî äëÿ ïåðâîãî ñîñòîÿíèÿ èçîáðàæåíèÿ íàïîâåðõíîñòè Pd(111).Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû1. �àçðàáîòàííàÿ â äèññåðòàöèè äâóìåðíàÿ ïñåâäîïîòåíöèàëüíàÿ ìîäåëü
 ïàðàìåòðàìè, çàâèñÿùèìè îò âîëíîâîãî âåêòîðà è ý��åêòèâíûìè ìàññàìè,ðàññ÷èòàííûìè èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, ïîçâîëÿåò ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ âîñ�ïðîèçâåñòè ýíåðãèè êðà¼â ùåëè, äâóõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé è ïåðâîãîñîñòîÿíèÿ èçîáðàæåíèÿ â òî÷êå Y è äèñïåðñèþ ýòèõ ñîñòîÿíèé â íàïðàâëå�íèÿõ YS è YΓ. Çàðÿäîâîå ðàñïðåäåëåíèå ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, ðàññ÷è�òàííîå â äàííîé ìîäåëè êà÷åñòâåííî ñõîæå ñ ðàñïðåäåëåíèåì, ðàññ÷èòàííûìèç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Çîííàÿ ñòðóêòóðà, ïîëó÷åííàÿ òàêèì îáàçîì, ìîæåòáûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ áûñòðûõ è äîñòàòî÷íî òî÷íûõ ðàñ÷¼òîâ ýëåêòðîííûõè äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé è çàòóõàíèÿ òàêèõ âîçáóæäåíèé íà ïîâåðõíîñòÿõ(110) �ÖÊ ìåòàëëîâ ñ ó÷åòîì ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî è ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèé. 14



2. Àíàëèç ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ â ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíè�ÿõ â òî÷êå Y íà Cu(110) è Ag(110) ïîêàçûâàåò, ÷òî åãî âêëàä â øèðèíû ëèíèéíåçàíÿòûõ ñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíî áîëüøå ÷åì äëÿ çàíÿòûõ. Ïðè ýòîì çàòó�õàíèå äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé îäèíàêîâî îáóñëîâëåíî ìåæçîííûìè è âíóò�ðèçîííûìè ïåðåõîäàìè, òîãäà êàê ýëåêòðîíû â îñíîâíîì çàòóõàþò ïîñðåä�ñòâîì ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ â îáú¼ìíûå ñîñòîÿíèÿ, à ïåðåõîäû â íèæíþþïîâåðõíîñòíóþ çîíó äàþò ìàëûé âêëàä. �àññ÷èòàííàÿ øèðèíà ëèíèè Γe−eäëÿ çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ íà Cu(110) íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ èìåþùèìèñÿ �î�òîýìèññèîííûìè äàííûìè.3. Èçó÷åíà çàâèñèìîñòü îò âîëíîâîãî âåêòîðà øèðèí ëèíèé çàíÿòûõ ñî�ñòîÿíèé íà Cu(110) è Ag(110), à òàêæå ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé è ñîñòîÿíèéïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íà Cu(111) è Ag(111) . Ïîñêîëüêó äûðî÷íûå âîçáóæ�äåíèÿ çàòóõàþò ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà âûøåëåæàùèõ ýëåêòðîíîâ èç çàíÿòûõñîñòîÿíèé, ñ óâåëè÷åíèåì k‖ ïðè ïðèáëèæåíèè ýíåðãèè ñîñòîÿíèÿ ê óðîâíþÔåðìè êàê âíóòðèçîííûé, òàê è ìåæçîííûé âêëàäû â ñêîðîñòü çàòóõàíèÿóìåíüøàþòñÿ â ñèëó óìåíüøåíèÿ ÷èñëà êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè ýòîì ñîîò�íîøåíèå âêëàäîâ âíóòðèçîííîãî è ìåæçîííîãî ðàññåÿíèÿ ñîõðàíÿåòñÿ ïîñòî�ÿííûì. Äëÿ ðåëàêñàöèè ýëåêòðîíîâ â ñîñòîÿíèÿõ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ ñðîñòîì k‖ âîçíèêàåò äîïîëíèòåëüíûé âíóòðèçîííûé êàíàë, îäíàêî îí îáåñïå�÷èâàåò íå áîëåå 10% îò ñêîðîñòè çàòóõàíèÿ. Ëèíåéíûé ðîñò øèðèíû ëèíèèîò E‖ = k2‖/(2m
∗) îáåñïå÷èâàåòñÿ â îñíîâíîì óâåëè÷åíèåì ïåðåêðûâàíèÿ ñî�ñòîÿíèé èçîáðàæåíèÿ ñ îáú¼ìíûìè ñîñòîÿíèÿìè. Äëÿ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèéèçîáðàæåíèÿ íàáëþäàåòñÿ ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü øèðèíû ëèíèè îò E‖, ïðè÷¼ì ïðè ïåðåõîäå ñîñòîÿíèÿ èçîáðàæåíèÿ èç ùåëè â îáëàñòü ïðîåêöèè îáú¼ì�íûõ ñîñòîÿíèé äàííàÿ çàâèñèìîñòü òåðïèò ðàçðûâ è ìåíÿåò íàêëîí.4. Â ñèëó ðàçëè÷íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè äâóõ ïîâåðõíîñò�íûõ ñîñòîÿíèé íà ïîâåðõíîñòÿõ (110) áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ â èõ ðàññåÿíèèïðèíèìàþò ó÷àñòèå ðàçëè÷íûå ïîâåðõíîñòíûå �îíîííûå ìîäû, â ðåçóëüòàòå÷åãî ïàðàìåòð ÝÔÂ λ â âåðõíåì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿíèè â 3-4 ðàçà ìåíü�øå, ÷åì â íèæíåì. �àññ÷èòàííîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà ýëåêòðîí-�îíîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ λ â çàíÿòîì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿíèè íà Cu(110) õîðîøîñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ýëåêòðîí-�îíîííîå âçàèìîäåé�ñòâèå â ñîñòîÿíèÿõ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ î÷åíü ñëàáîå, à ñëåäîâàòåëüíî,ðàññåÿíèå äàííûõ ñîñòîÿíèé îáóñëîâëåíî íåóïðóãèì ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûìðàññåÿíèåì.5. C ðîñòîì òîëùèíû ïë¼íêè Ag(110) ïàðàìåòð ÝÔÂ λ íåçàíÿòîãî ñîñòî�ÿíèÿ îñöèëëèðóåò ñ ïåðèîäîì 12 ìîíîñëî¼â (ML), à àìïëèòóäà óìåíüøàåòñÿ15



îò 15% ïðè òîëùèíå ∼20ML äî íóëÿ â ïðåäåëå òîëñòûõ ïë¼íîê. Ýòîò ý���åêò îáóñëîâëåí ñìåùåíèåì ïèêîâ ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé êâàí�òîâîé ÿìû. Îäíàêî ýòè îñöèëëÿöèè îïðåäåëÿþò èçìåíåíèÿ â øèðèíå ëèíèèñîñòîÿíèÿ, íå ïðåâûøàþùèå 5 ìýÂ äàæå ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå, ÷òî íàïîðÿäîê ìåíüøå âêëàäà ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî ðàññåÿíèÿ. Äëÿ çàíÿòîãî ïî�âåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ íå îáíàðóæåíî ñóùåñòâåííîé çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðàÝÔÂ îò òîëùèíû ïë¼íêè.6. Ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå äà¼ò îñíîâíîé âêëàä â çàòó�õàíèå ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé â íåçàíÿòûõ ñîñòîÿíèÿõ âïëîòü äî òåìïå�ðàòóðû 350Ê. Çàòóõàíèå äûðî÷íîãî âîçáóæäåíèÿ â çàíÿòîì ïîâåðõíîñòíîìñîñòîÿíèè íà Cu(110) ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå îïðåäåëÿåòñÿ ýëåêòðîí-ýëåê�òðîííûì ðàññåÿíèåì, îäíàêî ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ýëåêòðîí-�îíîí�íûé âêëàä ñòàíîâèòñÿ äîìèíèðóþùèì. Âðåìÿ æèçíè çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ íàAg(110) â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ ðàññåÿíèåì íà �îíîíàõ äàæå ïðè íèçêèõòåìïåðàòóðàõ. Ïîýòîìó âðåìåíà æèçíè ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé ïðàêòè÷å�ñêè íå çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû, à âðåìåíà æèçíè äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé ïðèíóëåâîé è êîìíàòíîé òåìïåðàòóðàõ îòëè÷àþòñÿ â íåñêîëüêî ðàç.Ñïèñîê ïóáëèêàöèé[A1℄ Öèðêèí Ñ. Ñ., Åðåìååâ Ñ. Â., ×óëêîâ Å. Â. Ìîäåëüíûé ïñåâäîïîòåíöèàëäëÿ ïîâåðõíîñòè Cu(110) // ÔÒÒ. � 2010. � Ò. 52, � 1. � Ñ. 175 � 180.[A2℄ Tsirkin S., Eremeev S., Chulkov E. Model pseudopotential for the (110)surfa
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