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ÌÅÆÑËÎÅÂÀß ÎÁÌÅÍÍÀß ÑÂßÇÜÂ ÍÀÍÎÑÒ�ÓÊÒÓ�ÀÕ ÆÅËÅÇÎ/Ê�ÅÌÍÈÉÂ. Í. Ìåíüøîâ *, Â. Â. Òóãóøåâ **�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 �åâðàëÿ 2006 ã.Äëÿ íàíîñòðóêòóð òèïà Fe/Si ðàññìîòðåí ñóïåðîáìåííûé ìåõàíèçì ìåæñëîåâîé îáìåííîé ñâÿçè. Ïðåä-ïîëàãàåòñÿ, ÷òî âàæíåéøóþ ðîëü â ýòîì ìåõàíèçìå èãðàþò ãðàíèöû ðàçäåëà ñëîåâ æåëåçà è êðåìíèÿ,â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò êîòîðûõ �îðìèðóåòñÿ ¾êîíòàêòíî-èíäóöèðîâàííàÿ¿ �åððîìàãíèòíàÿ�àçà îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîãî ìîíîñèëèöèäà æåëåçà, è âîçíèêàþò ïîëÿðèçîâàííûå ïî ñïèíó èíòåð-�åéñíûå ñîñòîÿíèÿ. Ìàãíèòíàÿ ñâÿçü ìåæäó ñëîÿìè æåëåçà îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì âçàèìîäåéñòâèÿ èí-òåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé ÷åðåç ïðîñëîéêó íîðìàëüíîãî ïîëóïðîâîäíèêà è âêëþ÷àåò êàê âíóòðèçîííûå, òàêè ìåæçîííûå ïðîöåññû. Ïðè ýòîì íåìîíîòîííûé õàðàêòåð çàâèñèìîñòè ìåæñëîåâîé îáìåííîé ñâÿçè îòòîëùèíû è ñîñòàâà ïðîñëîéêè (íàëè÷èå ìàêñèìóìà, èçìåíåíèå �îðìû, âîçìîæíàÿ ñìåíà çíàêà áèëèíåé-íîé êîìïîíåíòû) îáóñëîâëåí êîíêóðåíöèåé �åððî- è àíòè�åððîìàãíèòíûõ ñîñòàâëÿþùèõ ñóïåðîáìåíà èñëîæíûì õàðàêòåðîì ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ïðîñëîéêè (â ÷àñòíîñòè, íàëè÷èåì íåñêîëüêèõ ýêâèâàëåíòíûõýêñòðåìóìîâ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ çîí). Äàííàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò íà êà÷åñòâåííîì óðîâíå âîñïðîèçâåñòèîñíîâíûå ÷åðòû ìåõàíèçìà ìåæñëîåâîé îáìåííîé ñâÿçè â ðåàëüíûõ íàíîñòðóêòóðàõ òèïà Fe/Si.PACS: 75.70.-i, 75.50.Bb, 75.75.+a1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíèå ãîäû ñëîèñòûå ñòðóêòóðû òèïàFe/Si ñòàëè îáúåêòîì ïðèñòàëüíîãî èçó÷åíèÿ âñëåä�ñòâèå èõ íåîáû÷íûõ è âî ìíîãèõ îòíîøåíèÿõ íåïî�íÿòíûõ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ. Ïîäàâëÿþùåå ÷èñëî ðà�áîò áûëî ïîñâÿùåíî ñèñòåìàì ñ êðèñòàëëîãðà�è-÷åñêîé îðèåíòàöèåé (001) âäîëü îñè ðîñòà (ñì., íà�ïðèìåð, ñòàòüþ [1℄ è ññûëêè â íåé). Çíà÷èòåëüíûåóñèëèÿ áûëè ïðåäïðèíÿòû äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîíÿòüìåõàíèçì ìàãíèòíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñëîåâ Fe ÷å�ðåç ïðîñëîéêó Si è ïîñòðîèòü ìîäåëü ìåæñëîåâîéîáìåííîé ñâÿçè (ÌÎÑ) â îáñóæäàåìûõ ñòðóêòóðàõ,îäíàêî ðåçóëüòàòû äàííûõ èññëåäîâàíèé îñòàþòñÿêðàéíå ïðîòèâîðå÷èâûìè.Èíòåíñèâíîñòü ÌÎÑ ïðèíÿòî õàðàêòåðèçîâàòüý��åêòèâíûìè ïàðàìåòðàìè � áèëèíåéíûì J1(L)è áèêâàäðàòè÷íûì J2(L) èíòåãðàëàìè ìåæñëîåâî�ãî îáìåíà, çàâèñÿùèìè îò òîëùèíû ïðîñëîéêè L.Â �åíîìåíîëîãè÷åñêîì âûðàæåíèè äëÿ îáìåííîéýíåðãèè ñëîèñòîé ñòðóêòóðû ýòè èíòåãðàëû ÿâëÿ�*E-mail: vnmenshov�mail.ru**E-mail: vvtugushev�mail.ru

þòñÿ êîý��èöèåíòàìè ñîîòâåòñòâåííî ïðè áèëèíåé�íîì è áèêâàäðàòè÷íîì ïî ìàãíèòíûì ìîìåíòàì ñî�ñåäíèõ ñëîåâ Fe ñëàãàåìûõ. Çàìåòèì, ÷òî âåëè÷èíàJ2(L) â óêàçàííûõ ñèñòåìàõ âñåãäà ÿâëÿåòñÿ ïîëî�æèòåëüíîé, òîãäà êàê J1(L) ìîæåò áûòü êàê ïîëî�æèòåëüíîé, òàê è îòðèöàòåëüíîé; íèæå, äëÿ îïðåäå�ëåííîñòè, ïðèíèìàåì J1(L) > 0 äëÿ àíòè�åððîìàã�íèòíîãî (ÀÔÌ) è J1(L) < 0 äëÿ �åððîìàãíèòíîãî(ÔÌ) òèïà ÌÎÑ. Âåñüìà èíòðèãóþùèìè îñîáåííî�ñòÿìè îáìåííîé ñâÿçè â ñòðóêòóðàõ òèïà Fe/Si ÿâëÿ�þòñÿ ñèëüíî íåìîíîòîííàÿ çàâèñèìîñòü èíòåãðàëîâJ1;2(L) îò òîëùèíû ïðîñëîéêè L, à òàêæå âîçìîæ�íàÿ ñìåíà çíàêà J1(L) ïðè èçìåíåíèè L. Â äàëüíåé�øåì òàì, ãäå ýòî íå âûçîâåò íåäîðàçóìåíèé, áóäåìóïîòðåáëÿòü äëÿ èíòåãðàëà J1(L) óïðîùåííîå îáî�çíà÷åíèå J(L).Àíòè�åððîìàãíèòíûé õàðàêòåð èíòåãðàëà J(L)ïðè çíà÷åíèÿõ L > 10�15�A íàäåæíî óñòàíîâëåí ðàç�ëè÷íûìè ãðóïïàìè èññëåäîâàòåëåé, íî äåòàëè ïîâå�äåíèÿ J(L), îñîáåííî ïðè çíà÷åíèÿõ L < 10�15�A,ñèëüíî ðàçëè÷àþòñÿ è îñòàþòñÿ íåÿñíûìè. Î÷åíüñëàáàÿ ÀÔÌ ÌÎÑ áûëà íàéäåíà â ðàáîòå [2℄, íî âòî æå âðåìÿ àíîìàëüíî ñèëüíàÿ ÀÔÌ ÌÎÑ íàáëþ�89



Â. Í. Ìåíüøîâ, Â. Â. Òóãóøåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006äàëàñü â [3, 4℄, ïðè÷åì âåëè÷èíà J(L) ýêñïîíåíöè�àëüíî è ìîíîòîííî âîçðàñòàëà ñ óìåíüøåíèåì L. Âäðóãèõ ýêñïåðèìåíòàõ èìåë ìåñòî ÿðêî âûðàæåííûéìàêñèìóì J(L) ïðè íåêîòîðîé õàðàêòåðíîé òîëùèíåïðîñëîéêè Lmax, ëåæàùåé â øèðîêîì äèàïàçîíå çíà�÷åíèé, ïðèìåðíî îò 8�10�A äî 18�25�A [1; 5℄. Áîëååòîãî, â ðàáîòå [5℄ áûëè çà�èêñèðîâàíû íå òîëüêîñèëüíîå âîçðàñòàíèå, à çàòåì ðåçêîå óáûâàíèå J(L)ñ óìåíüøåíèåì L, íî òàêæå ñìåíà çíàêà J(L) (ò. å. ïå�ðåõîä îò ÀÔÌ-òèïà ê ÔÌ-òèïó ÌÎÑ) ïðè çíà÷åíè�ÿõ L < 10�15�A. Âïðî÷åì, ýòè ðåçóëüòàòû, íàñêîëüêîíàì èçâåñòíî, íå áûëè ïîäòâåðæäåíû äðóãèìè ãðóï�ïàìè ýêñïåðèìåíòàòîðîâ. Â ðàáîòàõ [4; 6�8℄ íàðÿäó ñîáû÷íûì áèëèíåéíûì âêëàäîì â ýíåðãèþ ìåæñëîå�âîãî îáìåíà áûë òàêæå îáíàðóæåí ñèëüíûé áèêâàä-ðàòè÷íûé âêëàä, äèñêóññèÿ î ïðèðîäå êîòîðîãî íåâûÿâèëà åäèíîãî ïîíèìàíèÿ ñèòóàöèè.Èíòåðïðåòàöèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [2�8℄â ñòàíäàðòíûõ òåðìèíàõ òóííåëèðîâàíèÿ ñïèí-ïî-ëÿðèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ ìåæäó ñëîÿìè �åððîìàã�íèòíîãî ìåòàëëà ÷åðåç òîíêóþ ïðîñëîéêó íåìàãíèò�íîãî äèýëåêòðèêà (ñì. [9℄) ñèëüíî óñëîæíåíà èç-çàçíà÷èòåëüíîé íåêîíòðîëèðóåìîé äè��óçèè æåëå�çà ÷åðåç èíòåð�åéñ Fe/Si â ïðîöåññå ðîñòà ñòðóê�òóð. Âñëåäñòâèå òàêîé äè��óçèè âíóòðè ïðîñëîé�êè êðåìíèÿ ïðàêòè÷åñêè ïî âñåé åå òîëùèíå ïðîèñ�õîäèò �îðìèðîâàíèå ñèëèöèäîâ æåëåçà (Fe1�xSix)ðàçëè÷íîãî ñîñòàâà, îò ïðîñòåéøåãî ìîíîñèëèöèäà(
-FeSi) ñî ñòðóêòóðîé îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé êó�áè÷åñêîé (ÎÖÊ) ðåøåòêè äî áîëåå ñëîæíûõ ñîåäè�íåíèé [10℄, ò. å. ñîñòàâ ìàòåðèàëà ïðîñëîéêè â óêà�çàííûõ ýêñïåðèìåíòàõ îñòàåòñÿ, ïî ñóòè äåëà, íåèç�âåñòåí. Êà÷åñòâåííî íîâûé óðîâåíü ïîíèìàíèÿ îñî�áåííîñòåé ÌÎÑ äîñòèãíóò â èññëåäîâàíèÿõ [1; 11�14℄ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð òèïà Fe/Fe1�xSix ñ êîíòðî�ëèðóåìûì ñîñòàâîì (0:5 < x < 1) ñèëèöèäà æåëå�çà, âûðàùåííûõ ïî ñïåöèàëüíîé òåõíîëîãèè ìåòî�äîì ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè èç äâóõ èñòî÷�íèêîâ. Ýêñïîíåíöèàëüíîå óáûâàíèå èíòåãðàëà J(L)ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ L íàáëþäàëîñü âî âñåì äèà�ïàçîíå ñîñòàâîâ x, ïðè÷åì äëÿ ïðîñëîåê ñ íèçêèì ñî�äåðæàíèåì Si, êîãäà çíà÷åíèå x áëèçêî ê 0.5, èìåëìåñòî ïëàâíûé ìàêñèìóì ÌÎÑ ïðè L � 10�11�A.Ñèëüíîå (â íåñêîëüêî ðàç) âîçðàñòàíèå J(L), àòàêæå ñìåùåíèå ïèêà çàâèñèìîñòè J(L) â îáëàñòüòîëùèí L � 7�8�A è åãî çàìåòíîå ñóæåíèå íàáëþäà�ëèñü ñ ðîñòîì ñîäåðæàíèÿ Si â ïðîñëîéêå, êîãäà çíà�÷åíèå x áëèçêî ê 1. Òàêèì îáðàçîì, îêàçàëîñü, ÷òîäè��óçèÿ æåëåçà â ïðîñëîéêó íå óñèëèâàåò, à íàî�áîðîò, çíà÷èòåëüíî ïîäàâëÿåò èíòåíñèâíîñòü ÌÎÑ,÷òî ïðÿìî ïðîòèâîðå÷èò ñòàíäàðòíîìó ¾òóííåëüíî�ìó¿ ìåõàíèçìó [9℄. Äåéñòâèòåëüíî, õîðîøî èçâåñòíî

(ñì., íàïðèìåð, [11℄), ÷òî òâåðäûå ðàñòâîðû Fe1�xSixïðè 0:5 < x < 1 ÿâëÿþòñÿ ëèáî ïîëóìåòàëëàìè,ëèáî ïîëóïðîâîäíèêàìè ñ øèðèíîé çàïðåùåííîé çî�íû, çàâåäîìî ìåíüøåé, ÷åì â ÷èñòîì êðåìíèè. Êàçà�ëîñü áû, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì ñîäåðæàíèÿ Si â ïðîñëîé�êå âûñîòà ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà äëÿ ýëåêòðîíîâ,òóííåëèðóþùèõ ìåæäó ìåòàëëè÷åñêèìè îáêëàäêà�ìè ÷åðåç ñëîé äèýëåêòðèêà, äîëæíà âîçðàñòàòü, è,ñëåäîâàòåëüíî, èíòåãðàë òóííåëèðîâàíèÿ è ïðîïîð�öèîíàëüíàÿ åìó âåëè÷èíà J(L) � ðåçêî óáûâàòü ïðèëþáîé òîëùèíå L èç-çà óìåíüøåíèÿ äå-áðîéëåâñêîéäëèíû âîëíû ýëåêòðîíà â äèýëåêòðèêå. Ýêñïåðèìåí�òû [1; 11�14℄, â êîòîðûõ íàáëþäàëîñü ïðÿìî ïðîòè�âîïîëîæíîå ïîâåäåíèå J(L) ñ èçìåíåíèåì ïàðàìåò�ðà x, çàñòàâèëè çàäóìàòüñÿ îá èñòèííîì ìåõàíèçìåÌÎÑ â ñòðóêòóðàõ Fe/Si è èíèöèèðîâàëè íàø èíòå�ðåñ ê äàííûì îáúåêòàì.�àçëè÷íûå òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû ê ïðîáëåìåÌÎÑ â ñèñòåìàõ òèïà �åððîìàãíèòíûé ìåòàëë/íå-ìàãíèòíûé äèýëåêòðèê, áàçèðóþùèåñÿ íà ìåõàíèç�ìå òóííåëèðîâàíèÿ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõ êâàçè÷àñ-òèö ÷åðåç ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð,íåîäíîêðàòíî ïðåäëàãàëèñü â ëèòåðàòóðå. Íàïðè�ìåð, â ïðîñòåéøåé ìîäåëè [15℄ äëÿ ðàñ÷åòà èíòå�ãðàëà ÌÎÑ èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå ãàçà ñâî�áîäíûõ ýëåêòðîíîâ, òóííåëèðóþùèõ ÷åðåç ïðÿìî�óãîëüíûé áàðüåð, à â áîëåå ñëîæíîé ¾ýëåêòðîí�íî-îïòè÷åñêîé¿ ìîäåëè [16℄ ïðèìåíåí ìåòîä ðàñ÷åòààñèììåòðè÷íûõ ïî ñïèíó ïàðöèàëüíûõ êîý��èöè�åíòîâ îòðàæåíèÿ ýëåêòðîííûõ âîëí ðàçëè÷íîé óã�ëîâîé ñèììåòðèè ïðè èõ êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèèíà ãðàíèöå ðàçäåëà ïàðàìàãíåòèê/�åððîìàãíåòèê.Îáå ýòè �åíîìåíîëîãè÷åñêèå ìîäåëè ïðåäñêàçûâà�þò çíàê è ìîíîòîííîå ýêñïîíåíöèàëüíîå óìåíüøå�íèå J(L) ñ ðîñòîì òîëùèíû L, íî íå ñïîñîáíû îáú�ÿñíèòü íàëè÷èå ìàêñèìóìà �óíêöèè J(L), íàáëþ�äàåìîãî â ñòðóêòóðàõ òèïà Fe/Si. Â òî æå âðåìÿâ ñõåìå [17℄, áàçèðóþùåéñÿ íà ðàñøèðåííîé îáìåí�íîé s�d-ìîäåëè, ïîêàçàíî, ÷òî óìåíüøåíèå èíòåãðà�ëà J(L) ñ ðîñòîì L íå âñåãäà ÿâëÿåòñÿ ñòðîãî ìîíî�òîííûì. Â çàâèñèìîñòè îò êîíêðåòíîé çîííîé ñòðóê�òóðû è êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîé îðèåíòàöèè ïîëóïðî�âîäíèêîâîé ïðîñëîéêè �óíêöèÿ J(L) ìîæåò ñîäåð�æàòü îñöèëëèðóþùèå êîìïîíåíòû è äàæå áûòü çíà�êîïåðåìåííîé; èíûìè ñëîâàìè, õàðàêòåð îáìåíà ìî�æåò ìåíÿòüñÿ ñ ÀÔÌ íà ÔÌ è íàîáîðîò. Êàê õîðî�øî èçâåñòíî, òàêîå ïîâåäåíèå âçàèìîäåéñòâèÿ J(L)õàðàêòåðíî äëÿ ñòðóêòóð òèïà �åððîìàãíèòíûé ìå�òàëë/íåìàãíèòíûé ìåòàëë, ãäå ìåõàíèçì ÌÎÑ îïðå�äåëÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì òèïà �ÊÊÈ. Â ìîäåëèñâîáîäíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà �óíêöèÿ J(L) îñöèë�ëèðóåò ñ ïåðèîäîì, îïðåäåëÿåìûì òîïîëîãèåé ïî�90



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ìåæñëîåâàÿ îáìåííàÿ ñâÿçü : : :âåðõíîñòè Ôåðìè ìàòåðèàëà ïðîñëîéêè [18℄, à â ñõå�ìå òàê íàçûâàåìûõ ¾ñëîåâ Àíäåðñîíà¿ ïðåäñêàçûâà�åòñÿ ÀÔÌ-ñìåùåíèå ýòèõ îñöèëëÿöèé [19℄. Â ñòðóê�òóðàõ òèïà Fe/Fe1�xSix âûðàæåííûå îñöèëëÿöèèJ(L) íàáëþäàëèñü ëèøü â ñëó÷àå ñïåöèàëüíî âûðà�ùåííûõ è çàâåäîìî ìåòàëëè÷åñêèõ ïðîñëîåê ñ âûñî�êèì ñîäåðæàíèåì æåëåçà (x < 0:5), íî íèêîãäà � âñëó÷àå ïîëóïðîâîäíèêîâûõ èëè ïîëóìåòàëëè÷åñêèõïðîñëîåê ñ x > 0:5 [1℄.Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî ïîíè�ìàíèå ìåõàíèçìà ÌÎÑ â ñòðóêòóðàõ òèïà �åððîìàã�íèòíûé ìåòàëë/íåìàãíèòíûé ïîëóïðîâîäíèê (ïîëó�ìåòàëë) âîîáùå è Fe/Si â ÷àñòíîñòè îñòàåòñÿ ñåðüåç�íîé ïðîáëåìîé, íå íàøåäøåé àäåêâàòíîãî îáúÿñíå�íèÿ â ðàìêàõ ñóùåñòâóþùèõ ïîäõîäîâ. Íå ïðåòåí�äóÿ â äàííîé ðàáîòå íà êàêèå-ëèáî îáùèå âûâîäû,çàìåòèì, ÷òî ïðèíöèïèàëüíûå ñëîæíîñòè, âîçíèêà�þùèå íà ïóòè ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìà ÌÎÑ â ðåàëü�íûõ ñëîèñòûõ ñòðóêòóðàõ òèïà Fe/Si, ñîñòîÿò, ïî íà�øåìó ìíåíèþ, â ñëåäóþùåì.Âî-ïåðâûõ, äàæå â îòñóòñòâèå äè��óçèè æåëå�çà â ïðîñëîéêó ñèëüíîå âëèÿíèå íà õàðàêòåð ÌÎÑîêàçûâàåò ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâîé è ñïèíîâîéïëîòíîñòåé âáëèçè èíòåð�åéñà æåëåçî/êðåìíèé. Ïî�ýòîìó, â ÷àñòíîñòè, íåîáõîäèìî ïðèíÿòü âî âíèìà�íèå âîçìîæíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ ñïåöè�è÷åñêèõ ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, çàïîëíåíèå è ñïèíîâàÿ ïî�ëÿðèçàöèÿ êîòîðûõ çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ îò àíàëî�ãè÷íûõ õàðàêòåðèñòèê ñîñòîÿíèé âíóòðè ïðîñëîéêè.Âî-âòîðûõ, îáðàçóþùèåñÿ â ïðîñëîéêå ïðè äè���óçèè æåëåçà ñèëèöèäû Fe1�xSix ÿâëÿþòñÿ ñèëüíîëåãèðîâàííûìè ìàãíèòíûìè ïîëóïðîâîäíèêàìè èëèïîëóìåòàëëàìè ñî ñëîæíîé çîííîé ñòðóêòóðîé, êî�òîðóþ ñëåäóåò ó÷èòûâàòü ïðè ïîñòðîåíèè ìîäåëèÌÎÑ è ðàñ÷åòå �óíêöèè J(L).Íèæå ìû ïîïûòàåìñÿ õîòÿ áû êà÷åñòâåííîó÷åñòü äàííûå îñîáåííîñòè ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòå�ìû. 2. ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÍÛÅÑÏÈÍ-ÏÎËß�ÈÇÎÂÀÍÍÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈßÈ ÊÎÍÒÀÊÒÍÎ-ÈÍÄÓÖÈ�ÎÂÀÍÍÛÉÔÅ��ÎÌÀ�ÍÅÒÈÇÌ ÍÀ ÈÍÒÅ�ÔÅÉÑÅÆÅËÅÇÎ/Ê�ÅÌÍÈÉÂ ýêñïåðèìåíòàõ ïî äè�ðàêöèè ýëåêòðîíîâ ñ ìà�ëîé ýíåðãèåé (LEED) [1℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðîñòñâåðõòîíêèõ (ìåíåå 5�A) ñëîåâ Fe1�xSix íà ïîäëîæêåFe(001) äàæå ïðè x � 1 (ò. å. äëÿ íîìèíàëüíî ÷èñ-òîãî êðåìíèÿ) ÿâëÿåòñÿ ïñåâäîìîð�è÷åñêèì. Ýòîò�àêò òàêæå îòìå÷àëñÿ â áîëåå ðàííèõ ýêñïåðèìåí�òàõ ïî ðåíòãåíîâñêîé �îòîýëåêòðîííîé ñïåêòðîñêî�

ïèè (ñì. âòîðóþ èç ðàáîò [3℄). Èíûìè ñëîâàìè, èìå�åò ìåñòî õîðîøàÿ ñîâìåñòèìîñòü êðèñòàëëè÷åñêèõðåøåòîê ìåòàëëà (Fe) è ïîëóïðîâîäíèêà (Si) ñ îáðà�çîâàíèåì ïî÷òè èäåàëüíî ãëàäêîãî èíòåð�åéñà ìåæ�äó íèìè, ÷òî ñàìî ïî ñåáå äîâîëüíî ëþáîïûòíî äëÿîáñóæäàåìîé ñèñòåìû. Ôîðìàëüíî âîçìîæíûì, íîêðàéíå ìàëîâåðîÿòíûì íàì ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïðåäïî�ëîæåíèå î ñóùåñòâîâàíèè âáëèçè èíòåð�åéñà ñëîÿêðåìíèÿ ñ ìåòàñòàáèëüíîé ÎÖÊ-ðåøåòêîé (êñòàòè,òàêîé ÎÖÊ-êðåìíèé áûë áû, ïî-âèäèìîìó, õîðîøèììåòàëëîì). Ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå ìû îáñóäèì áî�ëåå ðåàëèñòè÷íûé ñöåíàðèé, îáúÿñíÿþùèé äàííûåïî LEED [1℄, ïðè êîòîðîì çà ñ÷åò õèìè÷åñêîé ðå�àêöèè íà èíòåð�åéñå Fe/Si ïðîèñõîäèò �îðìèðîâà�íèå òîíêîãî ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîÿ ñèëèöèäà æåëåçà
-FeSi ñ ÎÖÊ-ðåøåòêîé. Òîëùèíà ýòîãî ñëîÿ ñîñòàâ�ëÿåò ìåíåå 5�A â ñëó÷àå íàíîñòðóêòóð Fe/Si ñ ïî�äàâëåííîé äè��óçèåé æåëåçà â ïðîñëîéêó êðåìíèÿè ìîæåò äîñòèãàòü 10�14�A, åñëè ïðîöåññ äè��óçèèèäåò èíòåíñèâíî. Ìåæñëîåâîå ðàññòîÿíèå äëÿ ñèëè�öèäà 
-FeSi, îöåíèâàåìîå êàê 1.43�A, î÷åíü áëèçêîê ñîîòâåòñòâóþùåé âåëè÷èíå äëÿ ÎÖÊ-æåëåçà, òàê÷òî âïîëíå åñòåñòâåííî ðàññìàòðèâàòü ýòî ñîåäèíå�íèå â êà÷åñòâå ðåàëüíîãî êàíäèäàòà íà ðîëü ïðîìå�æóòî÷íîãî ñëîÿ. Êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [20℄, ìîäè��èêàöèÿ 
-FeSi � ýòî ïàðàìàãíèòíûé ïîëóìåòàëë,èìåþùèé î÷åíü ìàëóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé (ÏÝÑ) íà óðîâíå Ôåðìè è ðåçêèé ïèê ÏÝÑ,ëåæàùèé íà 0.2�0.3 ýÂ âûøå óðîâíÿ Ôåðìè. Äàí�íàÿ ìîäè�èêàöèÿ íåóñòîé÷èâà â �îðìå îáúåìíîãîìîíîêðèñòàëëà îòíîñèòåëüíî ñòðóêòóðíîãî ïåðåõî�äà â áîëåå ñëîæíóþ, ñ òî÷êè çðåíèÿ ñèììåòðèè êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ìîäè�èêàöèþ "-FeSi, êîòî�ðàÿ ÿâëÿåòñÿ ïî÷òè ìàãíèòíûì ïîëóïðîâîäíèêîì ñî÷åíü óçêîé (� 0:05 ýÂ) çàïðåùåííîé çîíîé. Ïðèðî�äà ìàãíèòíûõ è ñòðóêòóðíûõ ïðåâðàùåíèé â "-FeSiíàñ çäåñü íå èíòåðåñóåò, ïîýòîìó ìû íå áóäåì îá�ñóæäàòü ðåçóëüòàòû ìíîãîëåòíåé è ïðîòèâîðå÷èâîéäèñêóññèè ïî äàííîìó âîïðîñó.Ïðèìå÷àòåëüíî, ÷òî ìîäè�èêàöèÿ 
-FeSi îêàçû�âàåòñÿ ñòàáèëüíîé â �îðìå òîíêîãî ñëîÿ íà ïîâåðõ�íîñòè Fe áëàãîäàðÿ îòìå÷åííîé âûøå õîðîøåé ñî�ãëàñîâàííîñòè ïàðàìåòðîâ ðåøåòîê Fe è 
-FeSi. Î÷å�âèäíî, ÷òî êàê çàïîëíåíèå, òàê è ñïèíîâàÿ ïîëÿðèçà�öèÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â òàêîì ñëîå è â îáúåì�íîì ìîíîêðèñòàëëå 
-FeSi ìîãóò çíà÷èòåëüíî îòëè�÷àòüñÿ äðóã îò äðóãà. Íàøå ïðèíöèïèàëüíîå ïðåäïî�ëîæåíèå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â ïðèëåãàþùåì êãðàíèöå ñ Fe òîíêîì ïðîìåæóòî÷íîì ñëîå 
-FeSi íàìàñøòàáå íåñêîëüêèõ ïîñòîÿííûõ ðåøåòêè ïðîèñõî�äèò ñèëüíîå ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâîé è ñïèíî�âîé ïëîòíîñòåé. Ýòî ïåðåðàñïðåäåëåíèå èíäóöèðóåò�91
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Fe FM c-FeSi PM c-FeSi Si
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N ↓ N ↑ N ↓ N ↓ N ↓
N ↑

N ↑ N ↑

Ñõåìàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ñòðóêòóðû ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé N"#(") â ïåðåõîäíîé îáëàñòè îò ñëîÿ æåëåçà ê ñëîþêðåìíèÿ: Fe � ñëîé Fe; FM 
-FeSi � ïîëÿðèçîâàííûé ñëîé ñèëèöèäà ÔM 
-FeSi; PM 
-FeSi � ñëîé ïàðàìàãíèò-íîãî ñèëèöèäà ÏM 
-FeSi; Si � ñëîé êðåìíèÿ Si. Ïîäçîíû ñ ðàçëè÷íîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèåé, " èëè #, ïîêàçàíûñîîòâåòñòâåííî íà ïðàâîì è ëåâîì �ðàãìåíòàõ. Ñîñòîÿíèÿ, ëåæàùèå íèæå óðîâíÿ Ôåðìè "F , çàøòðèõîâàíûñÿ ñïèí-çàâèñÿùèì ïîâåðõíîñòíûì ïîòåíöèàëîì, ñî�äåðæàùèì êóëîíîâñêóþ è îáìåííóþ ñîñòàâëÿþùèå.Ïðè ïåðåòåêàíèè ýëåêòðîíîâ èç ñëîÿ Fe â ñëîé 
-FeSiêóëîíîâñêàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ïîâåðõíîñòíîãî ïîòåíöè�àëà èçãèáàåò çîíû è ñäâèãàåò âíèç ïî øêàëå ýíåð�ãèé óçêèé ïèê ÏÝÑ â ñèëèöèäå 
-FeSi; â òî æå âðå�ìÿ îáìåííàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ðàñùåïëÿåò ýòîò ïèê ïîñïèíó. Â ðåçóëüòàòå, êàê ñõåìàòè÷åñêè ïðåäñòàâëå�íî íà ðèñóíêå, â îáëàñòè èíòåð�åéñà Fe/Si îáðà�çóåòñÿ äâîéíîé çàðÿæåííûé ñëîé (èçáûòî÷íûé ïî�ëîæèòåëüíûé çàðÿä íà Fe è îòðèöàòåëüíûé � íà
-FeSi), è âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè �îðìèðóþòñÿ óç�êèå ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå ïîäçîíû. Äëÿ ñîñòîÿíèéâ ýòèõ ïîäçîíàõ áóäåì òàêæå óïîòðåáëÿòü òåðìèí¾èíòåð�åéñíûå ñîñòîÿíèÿ¿, ïðè÷åì, ñîãëàñíî íàøå�ìó ñöåíàðèþ, ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîì, íàïðàâëåííûìââåðõ, ÿâëÿþòñÿ çàïîëíåííûìè, à ñî ñïèíîì, íà�ïðàâëåííûì âíèç, � ïóñòûìè. Ñòðóêòóðà ïëîòíîñòèýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â ðàçëè÷íûõ ñëîÿõ ñõåìàòè�÷åñêè èçîáðàæåíà íà ðèñóíêå.Èíûìè ñëîâàìè, ñîãëàñíî íàøåé ìîäåëè, íà èí�òåð�åéñå Fe/Si çà ñ÷åò ý��åêòà áëèçîñòè ê ñëîþFe âîçíèêàåò òîíêèé ïðîìåæóòî÷íûé ñëîé ¾êîíòàêò�íî-èíäóöèðîâàííîé¿ ÔÌ-�àçû 
-FeSi. Çàìåòèì, ÷òîïîõîæèé ý��åêò èíäóöèðîâàíèÿ ÔÌ-ïîðÿäêà ïîäâëèÿíèåì ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ îá�ñóæäàëñÿ â ñòàòüÿõ [21℄ äëÿ óïîìèíàâøåãîñÿ âûøåîáúåìíîãî ìîíîñèëèöèäà æåëåçà "-FeSi. Ñîãëàñíîðàñ÷åòàì [21℄, íàâåäåííàÿ âíåøíèì ïîëåì îáúåìíàÿÔÌ-�àçà "-FeSi âîçíèêàåò èç ïàðàìàãíèòíîé �à�çû ïóòåì ìåòàìàãíèòíîãî ïåðåõîäà, êîòîðûé ñîïðî-

âîæäàåòñÿ òðàíñ�îðìàöèåé çîííîé ñòðóêòóðû òèïàïîëóïðîâîäíèê�ìåòàëë. Â íàøåì ñëó÷àå, åñòåñòâåí�íî, íèêàêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà íå ïðîèñõîäèò, àÔÌ-�àçà 
-FeSi îáðàçóåòñÿ â �îðìå òîíêîãî ïîâåðõ�íîñòíîãî ñëîÿ âáëèçè èíòåð�åéñà Fe/Si â ïðîöåññåðîñòà íàíîñòðóêòóðû.Âîîáùå ãîâîðÿ, äëÿ îáîçíà÷åíèÿ ðàññìàòðèâàå�ìîãî ñëîæíîãî èíòåð�åéñà ñëåäîâàëî áû ââåñòè ñëå�äóþùèå �îðìàëüíî ñòðîãèå îáîçíà÷åíèÿ:à) Fe/(ÔÌ 
-FeSi)/Si, åñëè äè��óçèÿ Fe ñëàáàÿ èïðîìåæóòî÷íûé ñëîé ¾êîíòàêòíî-èíäóöèðîâàííîé¿ÔÌ-�àçû ïðîñòðàíñòâåííî ïî÷òè ñîâïàäàåò ñî ñëî�åì ñèëèöèäà 
-FeSi;á) Fe/(ÔÌ 
-FeSi)/(ÏÌ 
-FeSi)/Si, åñëè äè��ó�çèÿ Fe ñèëüíàÿ è â ãëóáèíå ïðîñëîéêè îñòàåòñÿ íåçàòðîíóòûé ý��åêòîì áëèçîñòè ñëîé ïàðàìàãíèòíî�ãî ñèëèöèäà ÏÌ 
-FeSi.Äëÿ ïðîñòîòû, îäíàêî, áóäåì ïðèäåðæèâàòüñÿóïðîùåííîãî òðàäèöèîííîãî îáîçíà÷åíèÿ Fe/Si òàì,ãäå ýòî íå âûçîâåò íåäîðàçóìåíèé, è ïåðåéäåì ê ïî�ñëåäîâàòåëüíîìó ïîñòðîåíèþ ìèêðîñêîïè÷åñêîé ìî�äåëè ÌÎÑ â ¾òðåõñëîéíîé¿ ñèñòåìå Fe/Si/Fe(001).3. ÌÎÄÅËÜÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍ�àññìîòðèì ñëîé íåìàãíèòíîãî ïîëóïðîâîäíèêàñ íîìèíàëüíîé òîëùèíîé L = 2l, ïîìåùåííûé ìåæ�äó äâóìÿ ñëîÿìè �åððîìàãíèòíîãî ìåòàëëà. Îñüz íàïðàâèì âäîëü íàïðàâëåíèÿ ðîñòà íàíîñòðóêòó�ðû, ò. å. ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè èíòåð�åéñà ìå�òàëë/ïîëóïðîâîäíèê, êîòîðûé ïðåäïîëàãàåì èäåàëü�92



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ìåæñëîåâàÿ îáìåííàÿ ñâÿçü : : :íî ãëàäêèì, è áóäåì îòñ÷èòûâàòü êîîðäèíàòó z îòñåðåäèíû ïðîñëîéêè.Çàïèøåì ïîëíûé ãàìèëüòîíèàí ïðîñëîéêè HSñëåäóþùèì îáðàçîì:HS = Hi +Hib +Hb: (1)Çäåñü Hi � ãàìèëüòîíèàí èíòåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé:Hi = Hi(+l) +Hi(�l); (2)Hi(�l) =X�� Z dq �a+� (q;�l) �� [Ei(q;�l)Æ�� + Ji(�l)M(�l)���℄ a�(q;�l)) ; (3)ãäå a+ è a � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿêâàçè÷àñòèö ñ ýíåðãèåé Ei(q;�l); q � äâóìåðíûéêâàçèèìïóëüñ â ïëîñêîñòè èíòåð�åéñà (x; y), îðòîãî�íàëüíîé ê îñè z; Ji(�l)� îáìåííûé èíòåãðàë ìåæäóñîñòîÿíèÿìè ÔÌ è ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîåâ;M(�l) �âåêòîð íàìàãíè÷åííîñòè íà ïðàâîé (+) è ëåâîé (�)ÔÌ-îáêëàäêàõ, ñîîòâåòñòâåííî; � � âåêòîð, ñîñòàâ�ëåííûé èç ìàòðèö Ïàóëè; (�; �) � ñïèíîâûå èíäåê�ñû. Íèæå ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî âåëè÷èíû Ei(q;�l) èJi(�l) èäåíòè÷íû äëÿ îáîèõ èíòåð�åéñîâ:Ei(q;+l) = Ei(q;�l) = Ei(q); Ji(+l) = Ji(�l) = Ji:Ìîäóëè âåêòîðîâM(�l) òàêæå îäèíàêîâû, íî èõ íà�ïðàâëåíèÿ e(�l) îòëè÷íû äðóã îò äðóãà: M(�l) == Me(�l), e(+l) 6= e(�l).�àìèëüòîíèàí Hib îïèñûâàåò îäíîýëåêòðîííóþãèáðèäèçàöèþ ìåæäó èíòåð�åéñíûìè ñîñòîÿíèÿìèè îáúåìíûìè ñîñòîÿíèÿìè ïðîñëîéêè; îí ìîæåòáûòü çàïèñàí â ðàìêàõ ìîäåëè ïëîñêîãî äå�åêòà êàêHib = Hib(+l) +Hib(�l); (4)Hib(�l) =X�;m Z dq dq0dkza+� (q;�l)�� Vm(q;q0;�l)bm;�(q0; kz) exp(�ikzl) +H.
.; (5)ãäå b+m è bm � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæå�íèÿ êâàçè÷àñòèö äëÿ ñîñòîÿíèé ïðîñëîéêè â m-éçîíå ñ çàêîíîì äèñïåðñèè Em(k), kz � ïðîåêöèÿòðåõìåðíîãî êâàçèèìïóëüñà k = (q; kz) íà îñü z,Vm(q;q0;�l) � ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðèîäè÷åñêî�ãî â ïëîñêîñòè (x; y) ïîòåíöèàëà ãèáðèäèçàöèè íàèíòåð�åéñàõ, êîòîðûå ñ÷èòàåì ðàâíûìè, òàê ÷òîVm(q;q0;+l) = Vm(q;q0;�l) = Vm(q;q0). Ñëåäóåò çà�ìåòèòü, ÷òî âåëè÷èíà Vm(q;q0), â ïðèíöèïå, îòëè÷�íà îò íóëÿ ïðè ïðîèçâîëüíîì ñîîòíîøåíèè ìåæäóâåêòîðàìè q è q0, ïîñêîëüêó ñîñòîÿíèÿ ïðîñëîéêè

è èíòåð�åéñíûå ñîñòîÿíèÿ ïðèíàäëåæàò ê íåïðèâî�äèìûì ïðåäñòàâëåíèÿì ðàçëè÷íûõ ãðóïï ïðîñòðàí�ñòâåííîé ñèììåòðèè.�àìèëüòîíèàí îáúåìíûõ ñîñòîÿíèé ïðîñëîéêèHb èìååò âèäHb =Xm;� Z dk b+m;�(k)Em(k)bm;�(k): (6)Íèæå ìû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì äâóõçîí�íîé ìîäåëè (m = V;C) íåâûðîæäåííîãî ïîëóïðî�âîäíèêà. Ïðåäïîëàãàåì, ÷òî øèðîêàÿ âàëåíòíàÿ çî�íà (ñî ñïåêòðîì EV (k)) è øèðîêàÿ çîíà ïðîâîäèìî�ñòè (ñî ñïåêòðîì EC(k)) èìåþò ìàêñèìóì è ìèíè�ìóì ñîîòâåòñòâåííî â òî÷êàõ KV è KC â ïåðâîéçîíå Áðèëëþýíà. Âáëèçè ýòèõ òî÷åê ñïåêòðû ìîæ�íî ïðåäñòàâèòü â âèäåEV (k) = EV (KV )� (k�KV )22mV ;EC(k) = EC(KC) + (k�KC)22mC ; (7)ãäå mV;C � ñîîòâåòñòâóþùèå ý��åêòèâíûå ìàñ�ñû. Ïðè ýòîì ñ÷èòàåì, ÷òî øèðèíà êàæäîé çîíû,WV � WC � Eg , âåëèêà ïî ñðàâíåíèþ ñ øèðè�íîé çàïðåùåííîé çîíû (â îáùåì ñëó÷àå, íåïðÿìîé),Eg = EC(KC)�EV (KV ).4. ÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÉ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÈ ÝÍÅ��Èß ÌÎÑÈç ñòðóêòóðû ãàìèëüòîíèàíà (1)�(6) î÷åâèäíî,÷òî â îòñóòñòâèå ãèáðèäèçàöèè (4), (5) íåò íèêàêîéñâÿçè ìåæäó èíòåð�åéñíûìè ñîñòîÿíèÿìè íà ïðà�âîé è ëåâîé ãðàíèöàõ ïðîñëîéêè. �àññìàòðèâàÿ (4)ïî òåîðèè âîçìóùåíèé è èñïîëüçóÿ ñòàíäàðòíóþ òåõ�íèêó �óíêöèé �ðèíà [22℄, ïîëó÷èì ïîïðàâêó �
 âïîëíûé òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñèñòåìû 
 â�îðìå ðàçëîæåíèÿ ïî ñòåïåíÿì ïîòåíöèàëà ãèáðè�äèçàöèè V . Î÷åâèäíî, ÷òî òîëüêî êîý��èöèåíòûïðè ÷åòíûõ ñòåïåíÿõ ýòîãî ðÿäà îòëè÷íû îò íóëÿ.Â ÷åòâåðòîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé èìååì�
 = �
2 +�
4; (8)�
2 = 12Xm;�I d!2�i Z dq dq0(2�)4 V �m(q;q0)Vm(q;q0)�� [G��i (!;q;�l)G��m (!;q0; 0) ++ G��i (!;q;+l)G��m (!;q0; 0)℄ ; (9)93
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4 = 14 Xmn;�� I d!2�i Z dq dq0dq00dq000(2�)8 ��V �m(q;q0)Vm(q0;q00)V �n (q00;q000)Vn(q000;q)�� hG��i (!;q;�l)G��i (!;q00;�l) ��G��m (!;q0; 0)G��n (!;q000; 0)+G��i (!;q;+l)��G��i (!;q00;+l)G��m (!;q0; 0)��G��n (!;q000; 0)+G��i (!;q;�l)G��i (!;q00;+l)��G��m (!;q0; L)G��n (!;q000;�L) ++G��i (!;q;+l)G��i (!;q00;�l)G��m (!;q0;�L)�� G��n (!;q000; L)i : (10)Çäåñü ìû ââåëè îáîçíà÷åíèÿ Gi è Gm ñîîòâåòñòâåí�íî äëÿ �óíêöèé �ðèíà ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîÿ è ïðî�ñëîéêè; ! � ÷àñòîòà. Â äàííîé ðàáîòå âñå âû÷èñ�ëåíèÿ ïðîâîäÿòñÿ òîëüêî ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðåT = 0, íî â ïðèíöèïå àíàëîãè÷íàÿ ïðîöåäóðà ìî�æåò áûòü îñóùåñòâëåíà è ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðåT 6= 0 â ðàìêàõ òåìïåðàòóðíîé äèàãðàììíîé òåõíè�êè [22℄.Îïðåäåëèì ýíåðãèþ ìåæñëîåâîé îáìåííîé ñâÿçè�
ex êàê òó ÷àñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà�
, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ áèëèíåéíîé �îðìîé îò âåêòî�ðîâ íàìàãíè÷åííîñòè ÔÌ-îáêëàäîê:�
ex = I(L)M(�l)M(+l); (11)ãäå I(L) � îáìåííûé èíòåãðàë. Èç óðàâíåíèé(8)�(10) âèäèì, ÷òî ïåðâûé íåèñ÷åçàþùèé âêëàäâ ýíåðãèþ �
ex âîçíèêàåò â ñëàãàåìîì �
4 (10),èíûìè ñëîâàìè, îáìåííûé èíòåãðàë I(L) ïðîïîðöè�îíàëåí âåëè÷èíå V 4.×òîáû ïîëó÷èòü ÿâíîå âûðàæåíèå äëÿ �óíêöèèI(L), óïðîñòèì èíòåãðàëû â �îðìóëå (10) ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì. �ëàâíûé âêëàä â ýòè èíòåãðàëû, î÷å�âèäíî, âíîñÿò òå êâàçèèìïóëüñû â �óíêöèÿõ �ðè�íà Gm, êîòîðûå ëåæàò âáëèçè ýêñòðåìóìîâ KV èKC îáúåìíûõ çîí â ïðîñëîéêå. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,ïðè èíòåãðèðîâàíèè íåîáõîäèìî ó÷åñòü âêëàä ðàç�ëè÷íûõ (â òîì ÷èñëå áîëüøèõ) êâàçèèìïóëüñîâ â�óíêöèÿõ �ðèíà Gi èíòåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé, �îð�ìèðóþùèõ óçêèé ïèê â ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîÿ. ßñíî, ÷òî âêëàä ïðî�öåññîâ ãèáðèäèçàöèè ñ ïåðåíîñîì áîëüøèõ êâàçèèì�ïóëüñîâ â èíòåãðàëû (9), (10) îêàçûâàåòñÿ ïðè ýòîìâåñüìà ñóùåñòâåííûì. Äëÿ ó÷åòà äàííîé îñîáåííî�ñòè èñïîëüçóåì â �îðìóëå (10) ¾ñðåäíåêâàäðàòè÷�íîå¿ ïðèáëèæåíèå ñëåäóþùåãî âèäà:

Z dq00(2�)2Vm(q;q00)G��i (!;q00;�l)V �n (q00;q0) �� 
mn���(!;�l)Æ(q� q0 �K?mn); (12)���(!;�l) = Z dq(2�)2G��i (!;q;�l);
mn = Z dq(2�)2 Vm(K?m;q)V �n (q;K?n ):Òàêèì îáðàçîì, â ïðèáëèæåíèè (12) âëèÿíèåèíòåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé íà îáúåìíûå ñîñòîÿíèÿïðîñëîéêè îïèñûâàåòñÿ ââåäåíèåì ý��åêòèâíûõ ïî�âåðõíîñòíûõ ïîòåíöèàëîâ 
mn���(!;�l), çàâèñÿùèõîò ÷àñòîòû.Îòìåòèì, ÷òî âåêòîðû Kmn =Km �Kn ïðèíàä�ëåæàò ïåðâîé çîíå Áðèëëþýíà, à âåêòîð K?mn � ýòîïðîåêöèÿ âåêòîðà Kmn íà ïëîñêîñòü (x; y). Â íàøåéìîäåëè øèðèíû çîí â ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïðîñëîé�êå Wm çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò øèðèíó ïèêà ÏÝÑâ ïðîìåæóòî÷íîì ñëîåWi; ïðè ýòîì óðîâåíü Ôåðìèëåæèò âáëèçè ýòîãî ïèêà è íàõîäèòñÿ âíóòðè ýíåð�ãåòè÷åñêîé ùåëè Eg . Óêàçàííûå ïðåäïîëîæåíèÿ ïîç�âîëÿþò ñóùåñòâåííî óïðîñòèòü âûðàæåíèå äëÿ èíòå�ãðàëà I(L):I(L) = J2i2 Xmn j
mnj2 exp(iKzmnL)�� I d!2�i Z dq dkzdk0z(2�)4 D2(!)��Gm(!; kz;q)Gn(!; k0z ;q) exp (i(kz � k0z)L) ; (13)Gm(!; kz;q) = 1! �Em(k) ;D(!) = Z d"Ni(")(! � ")2 � (JiM)2 :Çäåñü Ni(") � ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèéâ ïðîìåæóòî÷íîì ñëîå, Kzmn � ïðîåêöèÿ âåêòî�ðà Kmn íà îñü z, âåêòîð k â �óíêöèÿõ �ðèíàGm(!;k) = Gm(!; kz;q), �èãóðèðóþùèõ â �îðìóëå(13), îòñ÷èòûâàåòñÿ îò òî÷êè ýêñòðåìóìà �óíêöèèEm(k).Â äâóõçîííîé ìîäåëè (7), ãäå (m;n) = (C; V ), ïå�ðåïèøåì âûðàæåíèå (13) ñëåäóþùèì îáðàçîì:I(L) = I1(L) + I2(L) 
os(Kz0L); (14)K0 = KC �KV ;I1(L) = j
CC j2AC(L) + j
V V j2AV (L);I2(L) = j
CV j2ACV (L) + j
V C j2AV C(L);AC(L) = J2i2 I d!2�i Z dq(2�)2F �C(!;q; L)FC(!;q; L);94



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ìåæñëîåâàÿ îáìåííàÿ ñâÿçü : : :AV (L) = J2i2 I d!2�i Z dq(2�)2F �V (!;q; L)FV (!;q; L);ACV (L) = A�V C(L) = J2i2 I d!2�i �� Z dq(2�)2F �C(!;q; L)FV (!;q; L);FC;V (!;q; L) = Z dkz2� D(!)GC;V (!; kz;q) exp(ikzL):Êàê âíóòðèçîííàÿ, òàê è ìåæçîííàÿ ñîñòàâëÿþ�ùèå èíòåãðàëà (14) ìîãóò áûòü àíàëèòè÷åñêè ðàñ�ñ÷èòàíû ïðè óñëîâèè 
C;V � WC;V , ãäå 
C � ðàñ�ñòîÿíèå ìåæäó óçêèì èíòåð�åéñíûì ïèêîì ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è äíîì çîíû ïðîâîäèìî�ñòè, 
V � ðàññòîÿíèå ìåæäó óçêèì èíòåð�åéñíûìïèêîì ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è ïîòîë�êîì âàëåíòíîé çîíû. Â ýòîì ñëó÷àå îñíîâíîé âêëàä âèíòåãðàëû ïî êâàçèèìïóëüñàì âíîñÿò îáëàñòè âáëè�çè ýêñòðåìóìîâ çîí ïîëóïðîâîäíèêà KV è KC , ãäåýëåêòðîííûé ñïåêòð àïïðîêñèìèðóåòñÿ ïðîñòûì ïà�ðàáîëè÷åñêèì çàêîíîì (7). Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå, êî�ãäà 
C;V � WC;V , ïðèøëîñü áû âåñòè èíòåãðèðîâà�íèå ïî âñåé çîíå Áðèëëþýíà ñ ó÷åòîì äåòàëåé çîí�íîé ñòðóêòóðû, ÷òî ìîæíî ñäåëàòü òîëüêî ÷èñëåííû�ìè ìåòîäàìè. Óðîâåíü Ôåðìè äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãîñëó÷àÿ íåâûðîæäåííîãî ïîëóïðîâîäíèêà ëåæèò âíó�òðè çàïðåùåííîé çîíû, EC(KC) > "F > EV (KV );äëÿ îïðåäåëåííîñòè ñîâìåñòèì åãî ñ íà÷àëîì îòñ÷å�òà ýíåðãèè, "F = 0. Ïðè T = 0 ñâîáîäíûå íîñèòåëèâ ïðîñëîéêå îòñóòñòâóþò, ïîýòîìó âûðàæåíèå (14)îïèñûâàåò òîëüêî âêëàä ìåõàíèçìà ñóïåðîáìåíà âÌÎÑ, à âêëàä ìåõàíèçìà �ÊÊÈ îòñóòñòâóåò. ßâ�íûå âûðàæåíèÿ äëÿ êîìïîíåíò îáìåííîãî èíòåãðàëà(14) ïðèâåäåíû â Ïðèëîæåíèè.5. �ÎËÜ Ê�ÈÑÒÀËËÈ×ÅÑÊÎÉÑÈÌÌÅÒ�ÈÈÂûðàæåíèå (14) îïèñûâàåò âêëàä â ý��åêòèâ�íûé èíòåãðàë îáìåííîé ñâÿçè I(L), âîçíèêàþùèéáëàãîäàðÿ ìåõàíèçìó ñóïåðîáìåíà ìåæäó ÔÌ-ñëîÿ-ìè ÷åðåç íåìàãíèòíóþ ïîëóïðîâîäíèêîâóþ ïðîñëîé�êó ñ ïðîñòûì äâóõçîííûì ñïåêòðîì (7). Ïðè ýòîìäâà ðàçëè÷íûõ ïî õàðàêòåðó ñâîåé çàâèñèìîñòè îòòîëùèíû ïðîñëîéêè L ñëàãàåìûõ îïðåäåëÿþò âèä�óíêöèè I(L).Âíóòðèçîííàÿ êîìïîíåíòà I1(L) âñåãäà ñîîòâåò�ñòâóåò ÀÔÌ-òèïó ñâÿçè, â òî âðåìÿ êàê ìåæçîí�íàÿ êîìïîíåíòà I2(L) 
os(Kz0L) ìîæåò ñîîòâåòñòâî�âàòü ëèáî ÔÌ (åñëè âåêòîð K0 ñòðîãî ïåðïåíäèêó�ëÿðåí îñè ðîñòà ñòðóêòóðû), ëèáî îñöèëëèðóþùåìó

ìåæäó ÔÌ è ÀÔÌ ñ èçìåíåíèåì òîëùèíû L òè�ïó ñâÿçè (åñëè îðèåíòàöèÿ âåêòîðà K0 òàêîâà, ÷òî(K0 � z) 6= 0). Îäíàêî äëÿ ðåàëüíîé ïðîñëîéêè ñèòó�àöèÿ îêàçûâàåòñÿ áîëåå ñëîæíîé, ïîñêîëüêó ãðóïïàïðîñòðàíñòâåííîé ñèììåòðèè ïîëóïðîâîäíèêà îáðà�çóåò íåïðèâîäèìóþ çâåçäó âåêòîðîâ fKC;V g, è ïî�òîìó èìååòñÿ öåëûé íàáîð âåêòîðîâ fK0g, êîòîðûåìîãóò áûòü ðàçëè÷íûì îáðàçîì ñîðèåíòèðîâàíû îò�íîñèòåëüíî íàïðàâëåíèÿ ðîñòà ñòðóêòóðû.Ýëåêòðîííûé ñïåêòð ïîëóïðîâîäíèêîâîé ïðî�ñëîéêè èìååò, êàê ïðàâèëî, íåñêîëüêî ýêâèâàëåíò�íûõ ìàêñèìóìîâ è ìèíèìóìîâ. Âñëåäñòâèå òîãî ÷òîïðîöåññû ãèáðèäèçàöèè íà èíòåð�åéñàõ Fe/Si äîïóñ�êàþò áîëüøóþ ïåðåäà÷ó êâàçèèìïóëüñà, ðàçëè÷íûåïî õàðàêòåðó çàâèñèìîñòè îò òîëùèíû ïðîñëîéêèêîìïîíåíòû ÌÎÑ (ÀÔÌ, ÔÌ èëè îñöèëëèðóþùàÿ)âîçíèêàþò êàê âî âíóòðèçîííîì, òàê è â ìåæçîííîìñëàãàåìîì â èíòåãðàëå I(L). Ó÷åò íåñêîëüêèõ ýêâè�âàëåíòíûõ ýêñòðåìóìîâ â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ïðî�ñëîéêè âåäåò ê ñëåäóþùåìó âûðàæåíèþ:I(L) =XCC0 j
CC0 j2AC(L) 
os(KzCC0L) ++XV V 0 j
V V 0 j2AV (L) 
os(KzV V 0L) ++XCV �j
CV j2ACV (L) + j
V C j2AV C(L)��� 
os(KzCV L); (15)ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî èíäåêñàì çîííûõìèíèìóìîâ (C;C 0) è ìàêñèìóìîâ (V; V 0); �óíêöèèAC(L), AV (L), ACV (L) è AV C(L) îïðåäåëåíû âûøåâ �îðìóëå (14).�àññìîòðèì äâà âèäà ñïåêòðà, êîòîðûå êà÷å�ñòâåííî ñîîòâåòñòâóþò äâóì ðàçëè÷íûì ïðåäåëü�íûì ñèòóàöèÿì â ñèñòåìàõ òèïà Fe/Si ñ îðèåíòàöèåéèíòåð�åéñà (001).I) Ñïåêòð ýëåêòðîíîâ â ïðîñëîéêå èìååò ìàêñè�ìóì âàëåíòíîé çîíû â òî÷êå � è ìèíèìóì çîíû ïðî�âîäèìîñòè âáëèçè òî÷åê X â ïåðâîé çîíå Áðèëëþý�íà ðåøåòêè ñ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé àëìàçà.Íåïðèâîäèìàÿ çâåçäà fKCg ñîñòîèò èç âåêòîðîâK�1 = �2a (1� Æ; 0; 0); K�2 = �2a(0; 1� Æ; 0);K�3 = �2a(0; 0; 1� Æ); Æ � 1;KV = 0, a � ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíèìè ìîíîñëîÿ�ìè ðåøåòêè [23℄. Òîãäà ñîîòíîøåíèå (15) ìîæåò áûòüïåðåïèñàíî â �îðìå, àíàëîãè÷íîé (14):I(L) = I1(L) + I2(L) 
os(Kz0L); (16)95
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os��ÆLa � ;I2(L) = I 02(L) 
os��ÆL2a � ;I 01(L) = j
V V j2AV (L) + �6j
CC j2 + 2j
00CC j2���AC(L) + j
0CV j2ACV (L) + j
0V C j2AV C(L);I 001 (L) = 2j
CC j2AC(L);I 02(L) = 4j
0CC j2AC(L) ++ 2j
CV j2ACV (L) + 2j
V C j2AV C(L);j
V V j2 = j
V V (0)j2; j
CC j2 = j
CC(0)j2;j
V C j2 = j
V C(0)j2;j
0CC j2 = j
CC(K+1)j2 + j
CC(K+2)j2 ++ j
CC(K�1)j2 + j
CC(K�2)j2;j
0CV j2 = j
CV (K+1)j2 + j
CV (K+2)j2 ++ j
CV (K�1)j2 + j
CV (K�2)j2;j
0V C j2 = j
V C(K+1)j2 + j
V C(K+2)j2 ++ j
V C(K�1)j2 + j
V C(K�2)j2;j
00CC j2 = j
CC(K+1+K+2)j2+ j
CC(K�1+K+2)j2++ j
CC(K+1 +K�2)j2 + j
CC(K�1 +K�2)j2 :Ìîäåëü I) êà÷åñòâåííî îïèñûâàåò âåòâè ýëåêòðîí�íîãî ñïåêòðà âáëèçè êðàåâ çàïðåùåííîé çîíû â êðè�ñòàëëè÷åñêîì êðåìíèè è ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíàäëÿ àíàëèçà ÌÎÑ ïðè óñëîâèè îòñóòñòâèÿ äè��ó�çèè Fe â ïðîñëîéêó Si. Êàê âèäíî èç �îðìóë (16), îä�íà çíàêîïîñòîÿííàÿ è òðè çíàêîïåðåìåííûõ êîìïî�íåíòû ïðèñóòñòâóþò â çàâèñèìîñòè I(L); ïðè ýòîì,êîíå÷íî, àìïëèòóäà I(L) ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâà�åò ïðè áîëüøîé òîëùèíå ïðîñëîéêè L. Ïåðèîä êî�ðîòêîâîëíîâûõ îñöèëëÿöèé I(L) ðàâåí ds = 4a, àäëèííîâîëíîâûå ïåðèîäû ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåí�íî d0l = 2a=Æ è d00l = 4a=Æ. Êàê èçâåñòíî, â ÷èñòîìêðèñòàëëè÷åñêîì êðåìíèè a � 1:35�A, Æ � 0:2, ïî�ýòîìó ñïðàâåäëèâà îöåíêà ds = 5:4�A, d0l = 13:5�A,d00l = 27�A. Îòìåòèì, ÷òî â íàíîñòðóêòóðàõ ñ ñèëüíîïîäàâëåííîé äè��óçèåé Fe â Si áîëåå èëè ìåíåå çíà�÷èòåëüíàÿ ÌÎÑ íàáëþäàåòñÿ èç-çà ðåçêîãî çàòóõà�íèÿ àìïëèòóäû I(L) òîëüêî ïðè òîëùèíå ïðîñëîéêèL, íå ïðåâûøàþùåé 18�20�A [1℄, ò. å. êîìïîíåíòà ñ ïå�ðèîäîì d00l ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ïðàêòè÷åñêèïîñòîÿííàÿ ïî çíàêó.

II) Ñïåêòð ýëåêòðîíîâ â ïðîñëîéêå èìååò ìàêñè�ìóìû âàëåíòíîé çîíû â òî÷êàõ X è ìèíèìóìû çîíûïðîâîäèìîñòè â òî÷êàõ M â ïåðâîé çîíå Áðèëëþý�íà ÎÖÊ-ðåøåòêè. Íåïðèâîäèìûå çâåçäû ñîñòîÿò èçâåêòîðîâ fKV g:K1V = �b (1; 0; 0); K2V = �b (0; 1; 0);K3V = �b (0; 0; 1);è fKCg:K1C = �b (1; 1; 0); K2C = �b (0; 1; 1);K3C = �b (1; 0; 1);b � ïàðàìåòð ðåøåòêè [23℄. Ïåðåïèøåì óðàâíåíèå(15) â âèäå, àíàëîãè÷íîì (14):I(L) = I1(L) + I2(L) 
os(Kz0L);Kz0 = �=b; (17)I1(L) = �3j
V V j2 + 2j
00V V j2�AV (L) ++ �3j
CC j2 + 2j
00CC j2�AC(L) ++ 2j
V C j2AV C(L)+2j
0V C j2AV C(L);I2(L) = 2j
0V V j2AV (L)+2j
0CCj2AC(L)+�3j
00V C j2++ 2j
V C j2�AV C(L) + �3j
00CV j2 + 2j
CV j2�ACV (L);j
V V j2 = j
V V (0)j2; j
CC j2 = j
CC(0)j2;j
V C j2 = j
V C(0)j2;j
0CC j2 = j
CC(K1)j2 + j
CC(K2)j2 ;j
0V V j2 = j
V V (K1)j2 + j
V V (K2)j2 ;j
0CV j2 = j
CV (K1)j2 + j
CV (K2)j2 ;j
0V C j2 = j
V C(K1)j2 + j
V C(K2)j2 ;j
00CC j2 = j
CC(K1 +K2)j2 ;j
00V V j2 = j
V V (K1 +K2)j2 ;j
00V C j2 = j
V C(K1 +K2)j2 ;j
00CV j2 = j
CV (K1 +K2)j2 :Ìîäåëü II) êà÷åñòâåííî îïèñûâàåò áëèæàéøèåê êðàÿì çàïðåùåííîé çîíû ¾ïîëóïðîâîäíèêîâûå¿âåòâè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ìîíîñèëèöèäà æåëåçàñ ÎÖÊ-ðåøåòêîé [20℄ â ïàðàìàãíèòíîé �àçå (áóäåìîáîçíà÷àòü åå, êàê ÏÌ 
-FeSi, ÷òîáû îòëè÷èòü îòêîíòàêòíî èíäóöèðîâàííîé �åððîìàãíèòíîé �àçû96
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-FeSi). Äàííàÿ ìîäåëü êà÷åñòâåííî ïðèìåíè�ìà ê àíàëèçó ÌÎÑ â ñèñòåìå 
 ñèëüíîé äè��óçè�åé Fe â ïðîñëîéêó Si, â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ïî âñåéòîëùèíå ïîñëåäíåé îáðàçóåòñÿ îäíîðîäíûé ñëîé ÏÌ
-FeSi. Âåëè÷èíà b � 2:8�2.9�A [20℄, è ïåðèîä êîðîò�êîâîëíîâûõ îñöèëëÿöèé �óíêöèè I(L) îöåíèâàåòñÿêàê ds � 5:6�5.8�A.Êîíå÷íî, â ðàìêàõ ìîäåëè II) ìû ïðåíåáðåã�ëè ìíîãèìè îñîáåííîñòÿìè ýëåêòðîííîãî ñïåêòðàðåàëüíîãî ñèëèöèäà ÏÌ 
-FeSi. Ñòðîãî ãîâîðÿ, âýòîì ñîåäèíåíèè êðàÿ çîíû ¾ïðîâîäèìîñòè¿ è ¾âà�ëåíòíîé¿ çîíû âáëèçè òî÷åê M è X ðàçäåëåíûíå èñòèííîé ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëüþ â ïëîòíîñòèýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, íî ¾ïñåâäîùåëüþ¿ âåëè�÷èíîé Eg � 0:5 ýÂ. Ýòó ¾ïñåâäîùåëü¿ çàïîëíÿ�þò ¾ïîëóìåòàëëè÷åñêèå¿ ñîñòîÿíèÿ ñ î÷åíü ìàëîéïëîòíîñòüþ, �îðìèðóþùèå ïîâåðõíîñòü Ôåðìè; ïðèýòîì óðîâåíü Ôåðìè íàõîäèòñÿ âñåãî ïðèìåðíî íà0:05 ýÂ íèæå çîíû ¾ïðîâîäèìîñòè¿ ëåãêèõ ýëåê�òðîíîâ EC(KC) â òî÷êå M [20℄. ¾Ïîëóìåòàëëè÷å�ñêèå¿ ñîñòîÿíèÿ äîëæíû, âîîáùå ãîâîðÿ, îáåñïå�÷èâàòü îñöèëëèðóþùèé âêëàä â ÌÎÑ, îáóñëîâëåí�íûé ìåõàíèçìîì �ÊÊÈ; îäíàêî, ââèäó êðàéíå ìà�ëîé âåëè÷èíû ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íàóðîâíå Ôåðìè â ÏÌ 
-FeSi, òàêîé âêëàä ÿâëÿåòñÿ,ïî-âèäèìîìó, ïðàêòè÷åñêè íåíàáëþäàåìûì. Â ðàì�êàõ ìîäåëè II) òàêæå íå ïðèíÿòû âî âíèìàíèå ñîñòî�ÿíèÿ òÿæåëûõ êâàçè÷àñòèö, äàþùèå óçêèé ïèê ïëîò�íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, ðàñïîëîæåííûé â �à�çå ÏÌ 
-FeSi çàìåòíî âûøå (ïðèìåðíî íà 0:3 ýÂ)óðîâíÿ Ôåðìè. Ýòîò ïèê, êàê îòìå÷àëîñü âûøå âðàçä. 2, ñäâèãàåòñÿ ê óðîâíþ Ôåðìè âñëåäñòâèå ý���åêòîâ áëèçîñòè ê ñëîþ Fe è èãðàåò ïðèíöèïèàëü�íóþ ðîëü ïðè �îðìèðîâàíèè ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõèíòåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé â �àçå ÔÌ 
-FeSi. Êàê ïî�êàçàë àíàëèç [24℄, èç-çà î÷åíü ìàëîé äëèíû òóííå�ëèðîâàíèÿ ó÷àñòèå ñîñòîÿíèé òÿæåëûõ êâàçè÷àñòèöâ ñóïåðîáìåíå ÷åðåç ÏÌ 
-FeSi ìîæåò ñòàòü çàìåò�íûì ëèøü â ñëó÷àå ïðåäåëüíî òîíêîé (ìåíåå 5�A)ïðîñëîéêè, ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå ðîëüþ òàêèõêâàçè÷àñòèö ïðåíåáðåãàåì.Òàêèì îáðàçîì, ïî íàøåìó ìíåíèþ, âûðàæåíèå(15) âïîëíå ãîäèòñÿ äëÿ êà÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ ñó�ïåðîáìåíà ÷åðåç ïðîñëîéêè, îáëàäàþùèå ðàçëè÷íîéêðèñòàëëè÷åñêîé ñèììåòðèåé è ïðèãîòîâëåííûå âðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ.6. ÂËÈßÍÈÅ ÔËÓÊÒÓÀÖÈÉ ÒÎËÙÈÍÛ ÈÑÎÑÒÀÂÀ Ï�ÎÑËÎÉÊÈÄî ñèõ ïîð ìû ðàññìàòðèâàëè òîëüêî ñèñòåìû ñèäåàëüíûìè èíòåð�åéñàìè è áåç êîìïîçèöèîííîãî

áåñïîðÿäêà â ïðîñëîéêå. Èíòóèòèâíî ïîíÿòíî, ÷òîñîñòàâëÿþùàÿ ñ êîðîòêîâîëíîâûìè îñöèëëÿöèÿìè âèíòåãðàëå I(L) îñîáåííî ÷óâñòâèòåëüíà ê øåðîõîâà�òîñòÿì ìåæñëîåâûõ ãðàíèö è �ëóêòóàöèÿì ñîñòàâàâ ïðîñëîéêå. Ê ñîæàëåíèþ, äîâîëüíî ñëîæíî âêëþ�÷èòü ýòè �àêòîðû íåïîñðåäñòâåííî â ìèêðîñêîïè�÷åñêóþ ìîäåëü ñóïåðîáìåíà, ïîñêîëüêó îíè âåäóòê ïîòåðå òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòè ñèñòåìûâ ïëîñêîñòè èíòåð�åéñà è ïðîöåäóðà ðàñ÷åòà çíà�÷èòåëüíî óñëîæíÿåòñÿ. Íèæå ìû ïîïûòàåìñÿ ñäå�ëàòü îöåíêè äëÿ âíîñèìûõ áåñïîðÿäêîì ïîïðàâîê âÌÎÑ, èñïîëüçóÿ ïðîñòîå �åíîìåíîëîãè÷åñêîå ïðè�áëèæåíèå.Õàðàêòåðèñòèêè ñëîèñòûõ íàíîñòðóêòóð â çíà÷è�òåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿþòñÿ êà÷åñòâîì ìåæñëîå�âûõ ãðàíèö, êîòîðîå çàâèñèò îò òåõíîëîãèè èõ ïðè�ãîòîâëåíèÿ. Êàê ïðàâèëî, ïðè ñðàâíèòåëüíîì àíà�ëèçå ìîð�îëîãèè ìåæñëîåâûõ ãðàíèö âûäåëÿþòñÿ�ëóêòóàöèè ñîñòàâà è ñòðóêòóðû èíòåð�åéñà íà ðàç�ëè÷íûõ ìàñøòàáàõ. Âî-ïåðâûõ, ëþáûå ìåòîäèêè âû�ðàùèâàíèÿ íàíîñòðóêòóðû ñîïðîâîæäàþòñÿ èíòåð�äè��óçèåé åå êîìïîíåíò è ïîòîìó íåèçáåæíî âå�äóò ê �ëóêòóàöèÿì àòîìíîãî ìàñøòàáà äëèíû (êàêâäîëü, òàê è ïîïåðåê íàïðàâëåíèÿ ðîñòà). Ý��åêòíàðóøåíèÿ (�ðóñòðàöèè) ðåãóëÿðíûõ ìåæàòîìíûõñâÿçåé çà ñ÷åò êîðîòêîâîëíîâîãî áåñïîðÿäêà íà ãðà�íèöå Fe/Si ìîæåò áûòü ãðóáî ó÷òåí ïóòåì ââåäå�íèÿ êîíå÷íîãî âðåìåíè æèçíè êâàçè÷àñòèö â ñîñòî�ÿíèÿõ, �îðìèðóþùèõ ñïåêòð ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîÿEi(q;�l), è, êàê ëåãêî ïîêàçàòü, äàííûé ý��åêòïðèíöèïèàëüíî íå îòðàçèòñÿ íà ïîëó÷åííûõ ðåçóëü�òàòàõ ðàñ÷åòîâ ÌÎÑ. Âî-âòîðûõ, äîñòàòî÷íî êà÷å�ñòâåííûå íàíîñòðóêòóðû îáëàäàþò áîëåå èëè ìåíååâûðàæåííûì äëèííîâîëíîâûì ðåëüå�îì ïîâåðõíî�ñòè ðàçäåëà ìåæäó ñëîÿìè â âèäå òåððàñ àòîìíîéâûñîòû. Òàêóþ øåðîõîâàòîñòü èíòåð�åéñà ïðèíÿ�òî îïèñûâàòü äâóìÿ ñòàòèñòè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè:äèñïåðñèåé âûñîòû ðåëüå�à � âäîëü íàïðàâëåíèÿðîñòà ñëîåâ è êîððåëÿöèîííîé äëèíîé � âäîëü ïëîñ�êîñòè èíòåð�åéñà. Ïåðâûé ïàðàìåòð îáû÷íî ñîñòàâ�ëÿåò âåëè÷èíó ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ïîñòîÿííûõ ðå�øåòêè, à âòîðîé ìîæåò ìåíÿòüñÿ â øèðîêèõ ïðåäå�ëàõ (â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðíîãî ðåæèìà ðîñ-òà ñëîåâ è ñîâåðøåíñòâà ïîäëîæêè) îò íåñêîëüêèõíàíîìåòðîâ äî íåñêîëüêèõ ìèêðîí.Â õîðîøî èçâåñòíîé �åíîìåíîëîãè÷åñêîé ñõåìåÌÎÑ ñ �ëóêòóèðóþùåé çà ñ÷åò øåðîõîâàòîñòè ìåæ�ñëîåâûõ ãðàíèö òîëùèíîé ïðîñëîéêè [25℄ ïîêàçàíî,÷òî åñëè çíàê îáìåííîãî èíòåãðàëà I(L) îñöèëëèðó�åò ñ êîðîòêèì ïåðèîäîì, íå ïðåâûøàþùèì âåëè÷èíóäèñïåðñèè øåðîõîâàòîñòè, ò. å. ds � �, òîãäà ïîìèìîîáû÷íîé áèëèíåéíîé êîìïîíåíòû âîçíèêàåò òàêæå7 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 97



Â. Í. Ìåíüøîâ, Â. Â. Òóãóøåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006áèêâàäðàòè÷íàÿ êîìïîíåíòà ÌÎÑ. Â íàøåé ìîäåëèáèêâàäðàòè÷íàÿ êîìïîíåíòà òàêæå ìîæåò �îðìàëü�íî ïîÿâèòüñÿ â ðåçóëüòàòå ââåäåíèÿ â òåðìîäèíàìè�÷åñêèé ïîòåíöèàë ñèñòåìû (8) �åíîìåíîëîãè÷åñêî�ãî ñëàãàåìîãî, ó÷èòûâàþùåãî êîíå÷íóþ îáìåííóþæåñòêîñòü ñëîåâ æåëåçà, è ïîñëåäóþùåãî óñðåäíå�íèÿ ñîîòíîøåíèÿ (11) äëÿ îáìåííîé ÷àñòè òåðìîäè�íàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïî �ëóêòóàöèÿì òîëùèíûïðîñëîéêè êðåìíèÿ. Ê ñîæàëåíèþ, èç ïðèâåäåííûõâûøå îöåíîê ïåðèîäîâ îñöèëëÿöèé èíòåãðàëà I(L)ñëåäóåò, ÷òî ñõåìà [25℄ ïðèìåíèìà ëèøü ê ñòðóêòó�ðàì Fe/Si ñ î÷åíü ïëîõèìè èíòåð�åéñàìè, äëÿ êîòî�ðûõ � � 5�6�A, è ñîâåðøåííî òåðÿåò ñìûñë â ñëó÷àåíàèáîëåå èíòåðåñíûõ äëÿ íàñ ñòðóêòóð ñ äîñòàòî÷�íî ãëàäêèìè èíòåð�åéñàìè, â êîòîðûõ � ñîñòàâëÿåòâåëè÷èíó ïîðÿäêà ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè ìî�íîñëîÿìè â êðåìíèè.Êðîìå ¾èíòåð�åéñíîãî¿ áåñïîðÿäêà, ïðîÿâëÿþ�ùåãîñÿ â ðàçìûâàíèè ìåæñëîåâîé ãðàíèöû Fe/Si çàñ÷åò èíòåðäè��óçèè è øåðîõîâàòîñòè, çíà÷èòåëü�íóþ ðîëü ìîæåò èãðàòü ¾êîìïîçèöèîííûé¿ áåñïî�ðÿäîê íåïîñðåäñòâåííî âíóòðè ïðîñëîéêè Si, ñâÿçàí�íûé ñ ïðîñòðàíñòâåííûìè íåîäíîðîäíîñòÿìè åå ñî�ñòàâà, âîçíèêàþùèìè â ïðîöåññå ðîñòà íàíîñòðóêòó�ðû. Äàæå â ïðåäïîëîæåíèè îá îòñóòñòâèè äè��ó�çèè æåëåçà íàëè÷èå ðàçîðâàííûõ êîâàëåíòíûõ ñâÿ�çåé â êðåìíèè (ò. å. åãî ÷àñòè÷íàÿ àìîð�èçàöèÿ)íàðóøàåò ïåðèîäè÷íîñòü è ñèììåòðèþ êðèñòàëëè�÷åñêîé ðåøåòêè; ðàñòâîðåííûå â ïðîñëîéêå àòîìûFe, âàêàíñèè, äèñëîêàöèè è ò. ä. âíîñÿò äîïîëíèòåëü�íûé áåñïîðÿäîê. Òàêèì îáðàçîì, êâàçè÷àñòèöû, äâè�æóùèåñÿ â ïðîñëîéêå, èñïûòûâàþò äåéñòâèå êðèñ-òàëëè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, â êîòîðîì ìîæíî âûäå�ëèòü äâà ðàçëè÷íûõ âêëàäà: ïåðèîäè÷åñêèé (ðåãó�ëÿðíûé) è �ëóêòóèðóþùèé íà ðàçëè÷íûõ ïðîñòðàí�ñòâåííûõ ìàñøòàáàõ. Ìèêðîñêîïè÷åñêèå �ëóêòóà�öèè íà àòîìíûõ ìàñøòàáàõ ìîæíî ó÷åñòü òåì èëèèíûì èçâåñòíûì ñïîñîáîì (íàïðèìåð, â èçâåñòíîéñõåìå êîãåðåíòíîãî ïîòåíöèàëà), ÷òî â ïðîñòåéøåìïðèáëèæåíèè ñâåäåòñÿ ê ïåðåíîðìèðîâêå ïàðàìåò�ðîâ çîííîãî ñïåêòðà è ïîÿâëåíèþ êîíå÷íîãî âðåìå�íè æèçíè êâàçè÷àñòèö â ïðîñëîéêå. ¾Íàíîñêîïè÷å�ñêèå¿ �ëóêòóàöèè êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà íàìàñøòàáàõ íåñêîëüêèõ åäèíèö èëè äåñÿòêîâ ìåæ�àòîìíûõ ðàññòîÿíèé, âûçâàííûå, íàïðèìåð, íåîä�íîðîäíîñòüþ ñîñòàâà ïðîñëîéêè x(r), âêëþ÷åíèÿ�ìè èíîé �àçû, êëàñòåðàìè èëè êðóïíîìàñøòàáíû�ìè �ëóêòóàöèÿìè îáîðâàííûõ ñâÿçåé, ìîæíî ïðè�íÿòü âî âíèìàíèå ïîñðåäñòâîì óñðåäíåíèÿ ìàêðî-ñêîïè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû ïî êàêîìó-ëèáîñëó÷àéíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýòèõ �ëóêòóàöèé, ò. å.÷èñòî �åíîìåíîëîãè÷åñêèì îáðàçîì.

�àññìîòðèì âíîâü âûðàæåíèå (14) äëÿ èíòåãðà�ëà ÌÎÑ â äâóõçîííîé ìîäåëè ñïåêòðà ïðîñëîéêè, íîáóäåì òåïåðü ñ÷èòàòü, ÷òî â ðàìêàõ êàêîãî-ëèáî ìå�òîäà ìèêðîñêîïè÷åñêèé áåñïîðÿäîê óæå âêëþ÷åí âý��åêòèâíûå ïàðàìåòðû ìîäåëè. Ìîæíî ïîêàçàòü,÷òî ñâÿçàííûå ñ òàêèì áåñïîðÿäêîì ¾õâîñòû¿ ïëîò�íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè êðàåâ ïîëó�ïðîâîäíèêîâûõ çîí ëèøü íåñêîëüêî èçìåíÿþò ïðåä�ýêñïîíåíöèàëüíûå ìíîæèòåëè â èíòåãðàëàõ (14), íîïðèíöèïèàëüíûì îáðàçîì íå îòðàæàþòñÿ íà çàâèñè�ìîñòÿõ I1;2(L). Íàèáîëåå ñåðüåçíàÿ ìîäè�èêàöèÿ èí�òåãðàëà (14) âîçíèêàåò âñëåäñòâèå ââåäåíèÿ �ëóêòó�àöèé êâàçèèìïóëüñà K0, íà âåëè÷èíó êîòîðîãî ðàç�íåñåíû ýêñòðåìóìû çîí â ìîäåëè (7). Â ñëó÷àå äîñòà�òî÷íî òîëñòîé ïðîñëîéêè äàæå ìàëàÿ âàðèàöèÿ�Kz0ìîæåò ïðèâåñòè ê èçìåíåíèþ çíàêà âòîðîãî ñëàãàå�ìîãî â �îðìóëå (14), åñëè j�Kz0Lj � �. Ó÷èòûâàÿäëÿ ïðîñòîòû òîëüêî èçîìîð�íûå, ò. å. íå íàðóøàþ�ùèå ëîêàëüíîé ñèììåòðèè êðèñòàëëà �ëóêòóàöèè,ïåðåïèøåì äàííîå óñëîâèå â âèäå�aa L2a � 1; (18)ãäå �a=a � îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå ïîñòîÿííîéðåøåòêè â ïðîñëîéêå. Ïðè òîëùèíå ïðîñëîéêèL � 10�20�A íåðàâåíñòâî (18) âûïîëíÿåòñÿ, åñëè(�a=a) � 0:2�0.3.Íåòðóäíî ïîêàçàòü, ÷òî â ðàìêàõ ñòàíäàðòíîãîìåòîäà [25℄, êîòîðûé ìû íå áóäåì çäåñü ïîäðîáíîèçëàãàòü, óñðåäíåííîå ïî �ëóêòóàöèÿì òîëùèíû è(èëè) ñîñòàâà ïðîñëîéêè âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèèÌÎÑ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî â âèäå ñóììû áèëèíåé�íîãî è áèêâàäðàòè÷íîãî ñëàãàåìûõ:Eex = h�
exi = J1(L)M(�l)M(+l) ++ J2(L) [M(�l)M(+l)℄2 ; (19)ãäå J1(L) = I1(L); J2(L) = �� [I2(L)℄2 =A:Çäåñü J1;2(L) � ñîîòâåòñòâåííî áèëèíåéíûé è áèêâà�äðàòè÷íûé èíòåãðàëû ÌÎÑ, � � êîððåëÿöèîííàÿäëèíà ïðîäîëüíûõ �ëóêòóàöèé òîëùèíû è (èëè) ñî�ñòàâà ïðîñëîéêè, A � îáìåííàÿ æåñòêîñòü â ñëîå Fe,� � ÷èñëåííûé êîý��èöèåíò, çàâèñÿùèé îò äåòàëåé�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ �ëóêòóàöèé. Ñîîòíîøåíèå(19) ïðåäñòàâëÿåò ÌÎÑ â �îðìå, õàðàêòåðíîé äëÿñòàíäàðòíîé áèëèíåéíî-áèêâàäðàòè÷íîé ìîäåëè, âêîòîðîé êîý��èöèåíòû J1;2(L) ÿâëÿþòñÿ ñëîæíûìè�óíêöèÿìè òîëùèíû L.98



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ìåæñëîåâàÿ îáìåííàÿ ñâÿçü : : :7. ÔÅÍÎÌÅÍÎËÎ�È×ÅÑÊÎÅ ÎÏÈÑÀÍÈÅÌÎÑ×òîáû äåòàëüíî îïèñàòü êàðòèíó ïîâåäåíèÿÌÎÑ, äàâàåìóþ ñîîòíîøåíèåì (19), íåîáõîäèìîâîñïîëüçîâàòüñÿ ÷èñëåííûìè ðàñ÷åòàìè èíòåãðàëîâJ1;2(L). Íî äàæå ïðèáëèæåííûå ðàñ÷åòû èíòåãðàëîâÌÎÑ â ðàìêàõ ïðîñòåéøåé çîííîé ñõåìû, ïðîâåäåí�íûå â Ïðèëîæåíèè, äàþò äîâîëüíî ãðîìîçäêèå âû�ðàæåíèÿ. Òåì íå ìåíåå èç íèõ âèäíî, ÷òî âíóòðèçîí�íûå AC(L), AV (L) è ìåæçîííûå AV C(L), ACV (L)êîìïîíåíòû, �îðìèðóþùèå ñóïåðîáìåííîå âçàèìî�äåéñòâèå I(L) (14), èìåþò ïðîòèâîïîëîæíûå çíà�êè, à èõ àìïëèòóäà è ìàñøòàá óáûâàíèÿ ñ ðîñòîìäëèíû L îïðåäåëåííûì îáðàçîì çàâèñÿò îò ïàðà�ìåòðîâ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïîëóïðîâîäíèêîâîéïðîñëîéêè è ïðîìåæóòî÷íîãî èíòåð�åéñíîãî ñëîÿ.Ïîëüçóÿñü �îðìóëàìè (Ï.1)�(Ï.10), ìîæíî ïîñòðî�èòü íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ çàâèñèìîñòèJ1(L), âàðüèðóÿ òàêèå âåëè÷èíû, êàê ý��åêòèâíûåìàññû ýëåêòðîíîâ è äûðîê, øèðèíà çàïðåùåííîé çî�íû, ïîëîæåíèå ðàñùåïëåííûõ ïî ñïèíó çîí èíòåð��åéñíûõ ñîñòîÿíèé îòíîñèòåëüíî êðàåâ ¾îáúåìíûõçîí¿ è ò. ä. Îäíàêî êà÷åñòâåííî ïîíÿòü ïðîèñõîæäå�íèå ìàêñèìóìà â çàâèñèìîñòÿõ J1;2(L) äëÿ îáñóæäà�åìûõ ñòðóêòóð óäàåòñÿ äàæå â ðàìêàõ ïðîñòåéøåéàïïðîêñèìàöèè.Ñîãëàñíî �îðìóëàì Ïðèëîæåíèÿ, ãðóáàÿ îöåíêàJ1(L) = I1(L) â àñèìïòîòè÷åñêîì ïðåäåëå áîëüøîéòîëùèíû ïðîñëîéêè ìîæåò áûòü âûðàæåíà ïðîñòûì�åíîìåíîëîãè÷åñêèì ñîîòíîøåíèåìJ1(L) = A1 exp�� LLA�� F1 exp�� LLF � ;ãäå A1 è F1 � ïîëîæèòåëüíûå ïðåäýêñïîíåíöè�àëüíûå ìíîæèòåëè, à LA;F � õàðàêòåðíûå äëè�íû ñîîòâåòñòâåííî ÀÔÌ- è ñóïåðîáìåííîé ÔÌ-ñâÿ-çåé, âûðàæåííûå ÷åðåç ìèêðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåò�ðû ìîäåëè. Ïðåäïîëàãàåì, ñëåäóÿ ýêñïåðèìåíòàëü�íûì �àêòàì, ÷òî äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìûLA > LF , ò. å. ïðè áîëüøîé òîëùèíå ïðîñëîéêèÀÔÌ-òèï ÌÎÑ äîìèíèðóåò. Äëÿ òàêîãî âûáîðà ïà�ðàìåòðîâ ìîäåëè àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå �óíê�öèè J1(L) ïðè (L=LA) ! 1 èìååò âèä J1(L) �� exp(�L=LA) > 0, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ÀÔÌ-õàðàê-òåðó ÌÎÑ.Ïðè âûïîëíåíèè ñîîòíîøåíèÿ (A1=LA) << (F1=LF ) �óíêöèÿ J1(L) èìååò ìàêñèìóì â òî÷êåL�1 = ln(LA=LF )� ln(A1=F1)L�1F � L�1A : (20)Åñëè A1 � F1 > 0, òî áèëèíåéíûé îáìåííûé èí�òåãðàë J1(L) > 0 äëÿ âñåõ L, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò

ÀÔÌ-õàðàêòåðó ÌÎÑ, êàê â ýêñïåðèìåíòàõ [1℄. Ñäðóãîé ñòîðîíû, åñëè A1�F1 < 0, òî �óíêöèÿ J1(L)ïðîõîäèò ÷åðåç íóëü â òî÷êåL��1 = � ln(A1=F1)L�1F � L�1A < L�1; (21)ïðè÷åì J1(L) > 0 ïðè L > L��1 è J1(L) < 0 ïðèL < L��1 . Òàêèì îáðàçîì, ñ óìåíüøåíèåì L ïîñëå äî�ñòèæåíèÿ ìàêñèìóìà â òî÷êå L�1 ïðîèñõîäèò èçìå�íåíèå õàðàêòåðà ÌÎÑ ñ ÀÔÌ íà ÔÌ ïðè òîëùèíåïðîñëîéêè L = L��1 < L�1, ÷òî êà÷åñòâåííî ñîîòâåò�ñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì [5℄.Íåòðóäíî òàêæå ïîêàçàòü, ÷òî åñëè çàäàòü �åíî�ìåíîëîãè÷åñêîå ñîîòíîøåíèå âèäàI2(L) � A2 exp�� LLA�� F2 exp�� LLF � ;òî áèêâàäðàòè÷íûé îáìåííûé èíòåãðàë J2(L) �� [I2(L)℄2 > 0 äëÿ âñåõ L, è ïðè óñëîâèè(A2=LA) < (F2=LF ) çàâèñèìîñòü J2(L) äîñòèãàåòìàêñèìóìà â òî÷êåL�2 = ln(LA=LF )� ln(A2=F2)L�1F � L�1A : (22)Çàìåòèì, ÷òî åñëè ln(LA=LF ) � fln(A1=F1),ln(A2=F2)g, òî îáà ìàêñèìóìà L�1 è L�2 ïî÷òè ñîâïà�äàþò, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëü�òàòîì ðàáîòû [1℄.Îäèí èç âàæíûõ âûâîäîâ èññëåäîâàíèÿ íàíî�ñòðóêòóð Fe/Fe1�xSix ñ õîðîøî êîíòðîëèðóåìîéäè��óçèåé Fe [1℄ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âåëè�÷èíà èíòåãðàëà çíà÷èòåëüíî âîçðàñòàåò, à òî÷êàåãî ìàêñèìóìà L�1 çàìåòíî ñäâèãàåòñÿ â ñòîðîíóìåíüøåé òîëùèíû ïðîñëîéêè ñ óâåëè÷åíèåì íî�ìèíàëüíîé êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿ x. Àâòîðû ðà�áîòû [1℄ ïðÿìî ñâÿçàëè �àêò àíîìàëüíî ñèëüíîéÌÎÑ â ñòðóêòóðàõ ñ âûñîêèì ñîäåðæàíèåì êðåì�íèÿ (x � 1) ñ íàëè÷èåì â ïðîñëîéêå ïîëóïðîâîä�íèêà ñ øèðîêîé çàïðåùåííîé çîíîé. Íàøà ìîäåëüäàåò âïîëíå ðàçóìíîå îáúÿñíåíèå òàêîìó ïîâåäå�íèþ ÌÎÑ, ïîñêîëüêó ñ óâåëè÷åíèåì ýíåðãåòè÷åñêîéùåëè Eg â ýëåêòðîííîì ñïåêòðå ïðîñëîéêè ðåçêîóáûâàåò âåëè÷èíà ÔÌ-êîìïîíåíòû ÌÎÑ, ñâÿçàí�íàÿ ñ ìåæçîííûì âêëàäîì â ñóïåðîáìåí. Ïðè ýòîìÀÔÌ-êîìïîíåíòà ÌÎÑ, ñâÿçàííàÿ ñ âíóòðèçîííûìâêëàäîì â ñóïåðîáìåí, ãîðàçäî ñèëüíåå äîìèíèðóåòíàä ÔÌ-êîìïîíåíòîé, ÷åì â ñòðóêòóðàõ ñ óçêîçîí�íûì ïîëóïðîâîäíèêîì â êà÷åñòâå ïðîñëîéêè.Òàêèì îáðàçîì, íàáëþäàåìûå â ðàáîòå [1℄ ìàê�ñèìóìû áèëèíåéíîé è áèêâàäðàòè÷íîé êîìïîíåíò99 7*



Â. Í. Ìåíüøîâ, Â. Â. Òóãóøåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006ÌÎÑ, à òàêæå íàéäåííóþ â ðàáîòå [5℄ ñìåíó çíàêàÌÎÑ ïðè óìåíüøåíèè òîëùèíû ïðîñëîéêè óäàåòñÿèíòåðïðåòèðîâàòü â ðàìêàõ ïðîñòîé �åíîìåíîëîãè�÷åñêîé ìîäåëè êàê ðåçóëüòàò êîíêóðåíöèè ìåæäóÔÌ- è ÀÔÌ-ñîñòàâëÿþùèìè â îáìåííûõ èíòåãðà�ëàõ J1;2(L). Ê ñîæàëåíèþ, ìû ïîêà ñëèøêîì ïëî�õî ïîíèìàåì ñïåöè�èêó òåõíîëîãèè âûðàùèâàíèÿñòðóêòóð â ðàáîòàõ [1℄ è [5℄, ÷òîáû èíòåðïðåòèðîâàòüíà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå ñóùåñòâåííûå ðàçëè�÷èÿ â ïîëó÷åííûõ ýòèìè ãðóïïàìè ðåçóëüòàòàõ.8. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàøåì ïîäõîäå ÌÎÑ îïèñûâàåòñÿ â òåðìè�íàõ ý��åêòèâíîãî ñóïåðîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿñëîåâ �åððîìàãíèòíîãî ìåòàëëà ÷åðåç ïðîñëîéêóíîðìàëüíîãî ïîëóïðîâîäíèêà. Òàêîé ïîäõîä òåðÿ�åò ñâîé ñìûñë äëÿ ñòðóêòóð ñ ñèëüíî îáîãàùåí�íîé æåëåçîì ïðîñëîéêîé Fe1�xSix ñ x < 0:5, ñîäåð�æàùåé âûñøèå ìåòàëëè÷åñêèå ñèëèöèäû (ñì. [11℄).Âî-ïåðâûõ, ñ óìåíüøåíèåì êîíöåíòðàöèè êðåìíèÿx çíà÷èòåëüíî âîçðàñòàåò ðîëü îáìåíà ïî ìåõàíèç�ìó òèïà �ÊÊÈ ÷åðåç ¾ìåòàëëè÷åñêèå¿ çîíû ìàòå�ðèàëà ïðîñëîéêè, â òî âðåìÿ êàê ñóïåðîáìåí äàåòòîëüêî ÀÔÌ-ñäâèã èíòåãðàëà ÌÎÑ [19℄. Âî-âòîðûõ,õîðîøî èçâåñòíî [26℄, ÷òî òàêàÿ îñîáåííîñòü ýëåê�òðîííîãî ñïåêòðà, êàê óçêàÿ íåçàïîëíåííàÿ çîíà,îáðàçóþùàÿ ðåçêèé ïèê â ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé âáëèçè óðîâíÿ Ôåðìè, ñóùåñòâåííî óñè�ëèâàåò ïàðàìàãíèòíûå ñïèíîâûå �ëóêòóàöèè â îáî�ãàùåííûõ ìàãíèòíûìè èîíàìè ñèëèöèäàõ. Ïîýòîìóíåîáõîäèìî ïðèíÿòü âî âíèìàíèå äîïîëíèòåëüíûé(êîëëåêòèâíûé) âêëàä â ÌÎÑ, âíîñèìûé ñïèíîâû�ìè �ëóêòóàöèÿìè [27℄. Â-òðåòüèõ, â ñòðóêòóðàõ ñìåòàëëè÷åñêîé ïðîñëîéêîé âàæíóþ ðîëü â ÌÎÑ íà�÷èíàåò èãðàòü âçàèìîäåéñòâèå ÷åðåç îäèíî÷íûå ïà�ðàìàãíèòíûå ñïèíû (¾loose spins¿ ïî òåðìèíîëîãèèðàáîòû [28℄), ðàñòâîðåííûå âíóòðè ïðîñëîéêè, ÷òî,ïî-âèäèìîìó, è íàáëþäàëîñü â ýêñïåðèìåíòàõ [14℄.Â îòëè÷èå îò ñèñòåì Fe/Si ñëîèñòûå íàíîñòðóê�òóðû Co/Si èçó÷åíû ïîêà î÷åíü ñëàáî, ïîëó÷åííûåäàííûå âûãëÿäÿò ñòîëü ïðîòèâîðå÷èâî, ÷òî íåëüçÿäàæå îïðåäåëåííî ñêàçàòü î íàëè÷èè èëè îòñóòñòâèèÀÔÌ-ñâÿçè â íèõ. Ìîæíî ëèøü ïðåäïîëàãàòü èí�òåíñèâíóþ è ñëàáî êîíòðîëèðóåìóþ â õîäå ïðèãî�òîâëåíèÿ ýòèõ ñòðóêòóð äè��óçèþ àòîìîâ êîáàëü�òà â ñëîé êðåìíèÿ ñ ïîñëåäóþùèì îáðàçîâàíèåì ñè�ëèöèäà êîáàëüòà (âåðîÿòíåå âñåãî, êóáè÷åñêîé �àçû
-CoSi) âáëèçè ìåæñëîåâîé ãðàíèöû Co/Si [29�32℄.Òåì áîëåå èíòåðåñíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ îáíàðóæå�íèå ÀÔÌ-ñâÿçè â ìóëüòèñëîÿõ íåîáû÷íîãî ñîñòàâà

Co1�xSix/Si ñ x � 0:26 [33℄. Äàííûå �àêòû íàõîäÿòóäîâëåòâîðèòåëüíîå èñòîëêîâàíèå â ðàìêàõ íàøåéìîäåëè, åñëè ïðèíÿòü âî âíèìàíèå îñîáåííîñòè ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé ñèëèöèäà êîáàëüòà. Â ñîåäèíå�íèè 
-CoSi, êîòîðîå èçîìîð�íî ñîåäèíåíèþ 
-FeSi,íî èìååò íà îäèí âàëåíòíûé ýëåêòðîí áîëüøå, ïèêïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé èçíà÷àëüíî ëå�æèò íèæå óðîâíÿ Ôåðìè (à íå âûøå, êàê â 
-FeSi).Ïîýòîìó, âñëåäñòâèå ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâîéïëîòíîñòè âáëèçè èíòåð�åéñà Co/Si ïèê â ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñäâèãàåòñÿ åùå íèæå ïîýíåðãèè, ò. å. óäàëÿåòñÿ îò óðîâíÿ Ôåðìè, ÷òî èñêëþ�÷àåò ïîÿâëåíèå ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé èêîíòàêòíî-èíäóöèðîâàííîé �àçû ÔÌ 
-CoSi â ïðî�ìåæóòî÷íîì ñëîå íà èíòåð�åéñå. Îäíàêî â ìåòàë�ëè÷åñêîì ñèëèöèäå Co1�xSix ïðè îïðåäåëåííîé êîí�öåíòðàöèè êðåìíèÿ x ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè ìîã�ëî áû îïóñòèòüñÿ íàñòîëüêî (ïî îòíîøåíèþ ê ñèòóà�öèè â ÷èñòîì êîáàëüòå), ÷òîáû ðåàëèçîâàëèñü óñëî�âèÿ ïèííèíãà ïèêà ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòî�ÿíèé è âîçíèêíîâåíèÿ êîíòàêòíî-èíäóöèðîâàííîé�àçû ÔÌ 
-CoSi íà èíòåð�åéñå Co1�xSix/Si. Íàíàø âçãëÿä, èìåííî òàêèì îáðàçîì â ñòðóêòóðåCo1�xSix/Si ¾çàïóñêàåòñÿ¿ îáñóæäàåìûé â íàñòîÿ�ùåé ðàáîòå ìåõàíèçì ñóïåðîáìåíà. Ïîõîæå, ÷òî âðàáîòå [33℄ óäàëîñü íàùóïàòü îïòèìàëüíûé äëÿ ýòîéöåëè ñîñòàâ x � 0:26.�åçþìèðóåì ïîëó÷åííûå â ðàáîòå ðåçóëüòàòû.Äëÿ íàíîñòðóêòóð òèïà Fe/Si ïðåäëîæåí ìåõàíèçìÌÎÑ, áàçèðóþùèéñÿ íà ñëåäóþùèõ ãëàâíûõ ïîëî�æåíèÿõ.1) Íà ãðàíèöå ðàçäåëà ñëîåâ Fe/Si �îðìèðóåò�ñÿ ïðîìåæóòî÷íûé ñëîé êîíòàêòíî-èíäóöèðîâàííîé�àçû ÔÌ 
-FeSi è âîçíèêàþò ïîëÿðèçîâàííûå ïîñïèíó èíòåð�åéñíûå ñîñòîÿíèÿ.2) Ìàãíèòíàÿ ñâÿçü ìåæäó ñëîÿìè Fe, ðàçäåëåí�íûìè ñëîåì íîìèíàëüíîãî Si, îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåìñóïåðîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èíòåð�åéñíûõ ñî�ñòîÿíèé ÷åðåç ïðîñëîéêó íîðìàëüíîãî ïîëóïðîâîä�íèêà, êàê ÷åðåç âíóòðèçîííûé, òàê è ÷åðåç ìåæçîí�íûé êàíàëû.3) Íåìîíîòîííûé õàðàêòåð çàâèñèìîñòè ÌÎÑ îòòîëùèíû è ñîñòàâà ïðîñëîéêè (íàëè÷èå ìàêñèìóìà,èçìåíåíèå �îðìû, âîçìîæíàÿ ñìåíà çíàêà áèëèíåé�íîé êîìïîíåíòû) ñâÿçàí ñ êîíêóðåíöèåé ÀÔÌ- èÔÌ-ñîñòàâëÿþùèõ ñóïåðîáìåíà è ñëîæíûì õàðàêòå�ðîì ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ïðîñëîéêè (â ÷àñòíîñòè,íàëè÷èåì íåñêîëüêèõ ýêâèâàëåíòíûõ ýêñòðåìóìîâïîëóïðîâîäíèêîâûõ çîí).Ýòà ìîäåëü ïîçâîëÿåò, ïî êðàéíåé ìåðå, íà êà�÷åñòâåííîì óðîâíå, íåïðîòèâîðå÷èâûì îáðàçîì âîñ�ïðîèçâåñòè îñíîâíûå ÷åðòû ÌÎÑ â íàíîñòðóêòóðàõ100



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ìåæñëîåâàÿ îáìåííàÿ ñâÿçü : : :òèïà Fe/Si. Àíàëèòè÷åñêèé ðàñ÷åò èíòåãðàëîâ ÌÎÑîñóùåñòâëåí ïîêà ëèøü äëÿ T = 0, íî âåñüìà æå�ëàòåëüíî ðàñïðîñòðàíèòü åãî íà ñëó÷àé êîíå÷íûõòåìïåðàòóð.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �04-02-1609à).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÏðè ìîäåëèðîâàíèè �îðìû óçêîãî ïèêà â ïëîò�íîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðîìåæóòî÷íîãî ñëîÿîãðàíè÷èìñÿ ïðèáëèæåíèåì ëîêàëüíîãî óðîâíÿ ñýíåðãèåé "0, òàê ÷òî Ni(") � niÆ(" � "0), Æ(") �äåëüòà-�óíêöèÿ, ni � ÷èñëî ñîñòîÿíèé, �îðìèðóþ�ùèõ ïèê. Òàêîå ïðèáëèæåíèå âïîëíå îáîñíîâàíî, åñ�ëè øèðèíà ïèêà Wi � (WC;V ; JiM), äëÿ îïðåäåëåí�íîñòè ïîëàãàåì JiM > 0.Äëÿ ðàñùåïëåííûõ ïî ñïèíó èíòåð�åéñíûõ ñî�ñòîÿíèé ñ÷èòàåì, ÷òî óðîâåíü ñî ñïèíîì, íàïðàâëåí�íûì ââåðõ, ñ ýíåðãèåé "0 � JiM < 0 çàïîëíåí, àóðîâåíü ñî ñïèíîì, íàïðàâëåííûì âíèç, ñ ýíåðãèåé"0 + JiM > 0 ïóñò.Ïðîâåäåì âíà÷àëå ðàñ÷åò âíóòðèçîííîé êîìïî�íåíòû ÌÎÑ. Â âûðàæåíèè (14) äëÿ AC(L) èëè äëÿAV (L) âûïîëíèì, â ïåðâóþ î÷åðåäü, èíòåãðèðîâàíèåïî ÷àñòîòå, çàìêíóâ êîíòóð â âåðõíåé ïîëóïëîñêî�ñòè êîìïëåêñíîé ïåðåìåííîé !, à çàòåì âîçüìåì èí�òåãðàë ïî ïîïåðå÷íîìó êâàçèèìïóëüñó kz îò �1 äî+1. Â ðåçóëüòàòå äëÿ ñóïåðîáìåíà, íàïðèìåð, ÷åðåççîíó ïðîâîäèìîñòè èìååìAC(L) = n2imC16M2 �� Z dq(2�)2  1JiM
C(q) + Lp2mC(
C(q))3=2!�� exp h�2Lp2mC
C(q) i ; (Ï.1)ãäå
C(q) = 
C + q22mC ; 
C = EC(KC)� "0 + JiM:Îñòàâøèéñÿ â �îðìóëå (Ï.1) èíòåãðàë ïî äâóìåð�íîìó êâàçèèìïóëüñó q, ëåæàùåìó â ïëîñêîñòè èí�òåð�åéñà, ìîæíî âûðàçèòü â äîâîëüíî êîìïàêòíîé�îðìå:AC(L) = n2im2C8�M2 �� �exp(�L=LC)2
C � Ei(�L=LC)JiM � ; (Ï.2)

ãäå LC = �2p2mC
C ��1, à Ei(t) � èíòåãðàëüíàÿýêñïîíåíöèàëüíàÿ �óíêöèÿEi(t) = � tZ�1 exp tt dt:Âêëàä ïîðÿäêà AC(L) âîçíèêàåò áëàãîäàðÿ êîñâåí�íîìó âçàèìîäåéñòâèþ íàìàãíè÷åííîñòåé ñîñåäíèõÔÌ-ñëîåâ ÷åðåç âèðòóàëüíûå âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðî�íîâ ñ èíòåð�åéñíûõ ñîñòîÿíèé (îäèí ýëåêòðîí îòêàæäîé ãðàíèöû, íî ñ ðàçëè÷íîé ñïèíîâîé ïîëÿðè�çàöèåé) â çîíó ïðîâîäèìîñòè ïîëóïðîâîäíèêà.Àíàëîãè÷íî, äëÿ ñóïåðîáìåíà ÷åðåç âàëåíòíóþçîíó ïîëó÷èì âûðàæåíèåAV (L) = n2im2V8�M2 �� �exp(�L=LV )2
V � Ei(�L=LV )JiM � ; (Ï.3)ãäå 
V = jEV (KV )j + "0 + JiM è LV == �2p2mV
V ��1. Âêëàä ïîðÿäêà AV (L) âîçíèêàåòáëàãîäàðÿ êîñâåííîìó âçàèìîäåéñòâèþ íàìàãíè÷åí�íîñòåé ñîñåäíèõ ÔÌ-ñëîåâ ÷åðåç âèðòóàëüíûå äûð�êè, âîçáóæäàåìûå â çàïîëíåííîé âàëåíòíîé çîíå ïî�ëóïðîâîäíèêà ïðè óõîäå èç íåå ýëåêòðîíîâ íà èíòåð��åéñíûå ñîñòîÿíèÿ (ïî îäíîìó ýëåêòðîíó ñ ðàçëè÷�íîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèåé ê êàæäîé èç ãðàíèö).Âåëè÷èíû 
C;V ìîæíî óñëîâíî òðàêòîâàòü êàêýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ êâàçè÷àñòèö ñ ¾äîíîðíûõ¿è ¾àêöåïòîðíûõ¿ óðîâíåé íà èíòåð�åéñàõ ñîîòâåò�ñòâåííî â çîíó ïðîâîäèìîñòè è âàëåíòíóþ çîíó îáú�åìíîãî ïîëóïðîâîäíèêà ïðè âíóòðèçîííîì òóííåëè�ðîâàíèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê ÷åðåç ïðîñëîéêó. Àñèì�ïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå �óíêöèè AC;V (L) ïðè áîëü�øèõ çíà÷åíèÿõ L=LC;V èìååò âèäAC;V (L) = n2im2C;V8�M2 �� � 12
C;V + LC;V =LJiM � exp�� LLC;V � : (Ï.4)Âèäíî, ÷òî âíóòðèçîííûé âêëàä I1(L) â ñóïåðîá�ìåí (14) èìååò ÀÔÌ-çíàê, à åãî õàðàêòåðíàÿ äëè�íà îïðåäåëÿåòñÿ íàèáîëüøåé èç òóííåëüíûõ äëèí:ýëåêòðîííîé èëè äûðî÷íîé. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òîñóïåðîáìåí çàìåòíî çàòóõàåò íà ìàñøòàáå, çíà÷è�òåëüíî ïðåâûøàþùåì ïàðàìåòð ðåøåòêè ïîëóïðî�âîäíèêà, LC;V � apWC;V =
C;V � a. Áëàãîäàðÿñèëüíîé ãèáðèäèçàöèè ñ çîííûìè ñîñòîÿíèÿìè ïî�ëóïðîâîäíèêîâîé ïðîñëîéêè èíòåð�åéñíûå ñîñòîÿ�íèÿ, èçíà÷àëüíî ëîêàëèçîâàííûå íà äëèíå íåñêîëü�êèõ ìîíîñëîåâ âäîëü îñè ðîñòà ñòðóêòóðû, ÷àñòè÷íî101



Â. Í. Ìåíüøîâ, Â. Â. Òóãóøåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006äåëîêàëèçóþòñÿ, à èõ âîëíîâûå �óíêöèè ïðèîáðåòà�þò ¾õâîñòû¿ äëèíîé ïîðÿäêà LC;V =2, ñðàâíèìûå ñòîëùèíîé ïðîñëîéêè. Ïðè ýòîì â ìåðó ïåðåêðûòèÿ¾õâîñòîâ¿ âîëíîâûõ �óíêöèé âîçíèêàåò äëèííîâîë�íîâûé âêëàä â ÌÎÑ, îòëè÷íûé îò íóëÿ äàæå â îò�ñóòñòâèå ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé â ïðîñëîéêå.
Âû÷èñëåíèå ìåæçîííîé êîìïîíåíòû ÌÎÑ òðåáó�åò çíà÷èòåëüíî áîëüøèõ óñèëèé, ÷åì ðàñ÷åò âíóòðè�çîííûõ êîìïîíåíò. Ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ÷àñòî�òå ! ïîëó÷àåì äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî âêëàäà â �îð�ìóëó (14) âûðàæåíèåACV (L) = � n2i8M2 Z dq(2�)2 Z dkz2� Z dk0z2� exp (i(kz � k0z)L)k2z2mC + k02z2mV +Eg(q) ��8>>><>>>: 1JiM �
C(q)+ k2z2mC�+ 1�
C(q)+ k2z2mC�2+ 1JiM �
V (q) + k02z2mV � + 1�
V (q) + k02z2mV �29>>>=>>>; ; (Ï.5)ãäå ââåäåíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:Eg(q) = Eg +� 1mC + 1mV � q22 ; 
V (q) = 
V + q22mV ;Eg = EC(KC) + jEV (KV )j:Ïîñëå çàìåíû ïåðåìåííûõ èíòåãðèðîâàíèÿ, kz � k0z = k è pmV =mC kz +pmC=mV k0z = K, �îðìóëà (Ï.5)ïåðåïèøåòñÿ â âèäåACV (L) = � n2i8M2 (mC +mV )4pmCmV Z dq(2�)2 Z dk2� Z dK2� eikLk2 +K2 + 2(mC +mV )Eg(q) ��266664 1JiM  �K�rmCmV k�2+2(mC+mV )2mV 
C(q)!+ 2(mC +mV )2=mV �K �rmCmV k�2 + 2(mC +mV )2mV 
C(q)!2 +

+ 1JiM  �K+rmVmC k�2+2(mC+mV )2mC 
V (q)!+ 2(mC+mV )2=mC �K+rmVmC k�2+2(mC+mV )2mC 
V (q)!23777775 : (Ï.6)
Âûðàæåíèå (Ï.6) íàñòîëüêî ñëîæíîå, ÷òî íå ïîçâî�ëÿåò â îáùåì ñëó÷àå çàïèñàòü òî÷íóþ àíàëèòè÷å�ñêóþ �îðìóëó. Ïîýòîìó îãðàíè÷èìñÿ åãî ïðèáëè�æåííûì âû÷èñëåíèåì. Ñîâåðøèâ â (Ï.6) èíòåãðèðî�âàíèå ïî ïåðåìåííîé K, çàìåòèì, ÷òî â îñòàâøåìñÿèíòåãðàëå ïî ïåðåìåííîé k ïîäûíòåãðàëüíàÿ �óíê�öèÿ ïðè åå àíàëèòè÷åñêîì ïðîäîëæåíèè èìååò ïî�ëþñíóþ îñîáåííîñòü íà ìíèìîé îñè â âåðõíåé ïîëó�ïëîñêîñòè, èìåííî, â òî÷êàõk�C = ip2 �� ����qmV (Eg(q)�
C(q))�pmC
C(q) ���� (Ï.7)

äëÿ ïåðâîãî è âòîðîãî ñëàãàåìûõ è â òî÷êàõk�V = ip2 �� ����qmC (Eg(q)�
V (q))�pmV 
V (q) ���� (Ï.8)äëÿ òðåòüåãî è ÷åòâåðòîãî ñëàãàåìûõ, à òàêæå ðàçðå�çû âäîëü ãðàíèö ïîëóïðîâîäíèêîâûõ çîí. Ïîíÿòíî,÷òî â ïðåäåëå áîëüøîé òîëùèíû, L � LC;V , ãëàâ�íûé âêëàä â èíòåãðàë (Ï.6) âíîñèò ïîëþñ, ðàñïîëî�æåííûé áëèæå äðóãèõ ê äåéñòâèòåëüíîé îñè. Îêà�çûâàåòñÿ, ÷òî ñóììàðíûé âêëàä, ñâÿçàííûé ñ ïîëþ�ñàìè k�C;V , òî÷íî ðàâåí íóëþ (èíûìè ñëîâàìè, k�C;V102



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 1 (7), 2006 Ìåæñëîåâàÿ îáìåííàÿ ñâÿçü : : :ÿâëÿþòñÿ óñòðàíèìûìè îñîáûìè òî÷êàìè). Ñîîòâåò�ñòâåííî, ñïðàâåäëèâà àñèìïòîòè÷åñêàÿ îöåíêà:ACV (L) = � n2iM2 Z dq(2�)2 �� ��C(q) exp��p2 �qmV (Eg(q)�
C(q))++ pmC
C(q) �L�++�V (q) exp��p2 �qmC (Eg(q)�
V (q))++ pmV 
V (q) �L�� ; (Ï.9)ãäå �C;V (mC ;mV ; q)� êîý��èöèåíòû, íå çàâèñÿùèåîò L, íî ÿâëÿþùèåñÿ ãðîìîçäêîé êîìáèíàöèåé mCè mV . ×òîáû óïðîñòèòü äàëüíåéøèå ðàñ÷åòû, ïîëî�æèì mC = mV = m. �àññìàòðèâàÿ èíòåãðàë ïî ìî�äóëþ äâóìåðíîãî âåêòîðà q êàê èíòåãðàë Ëàïëàñà,ëåãêî ïîëó÷èì ãëàâíûé ÷ëåí àñèìïòîòèêè �óíêöèèACV (L):ACV (L) = � n2im28�EgM2 ("p
C p
V � 2JiMJiML ++ p2m2 ���p
C �p
V � 2JiM ���#Lint er1 �� exp�� LLint er1 �+ �p
V p
C � 2JiMJiML ++ p2m2 ���p
V �p
C � 2JiM ���#Lint er2 �� exp�� LLint er2 �) ; (Ï.10)ãäå�Lint er1 ��1 = p2m �p
C +p
V � 2JiM � ;�Lint er2 ��1 = p2m �p
V +p
C � 2JiM � :Ýòè æå âåëè÷èíû, êàê î÷åâèäíî èç �îðìóëû (Ï.9),â ñëó÷àå íåðàâíûõ ý��åêòèâíûõ ìàññ èìåþò ñîîò�âåòñòâåííî âèä�Lint er1 ��1 =p2mC
C +p2mV (
V � 2JiM);�Lint er2 ��1 =p2mV
V +p2mC(
V � 2JiM):Äëèíû Lint er1;2 îïðåäåëÿþò õàðàêòåðíûé ìàñøòàá çà�òóõàíèÿ ñóïåðîáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ìåæçîí�íîì êàíàëå è ïðåâûøàþò ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå.

Âêëàä ïîðÿäêà ACV = A�V C â ÌÎÑ ìîæíî ïðåä�ñòàâèòü ñåáå êàê ðåçóëüòàò âèðòóàëüíîãî ïðîöåññà, âêîòîðîì ýëåêòðîí ñî ñïèíîì, íàïðàâëåííûì ââåðõ,èç èíòåð�åéñíîãî ñîñòîÿíèÿ íà ëåâîé ãðàíèöå óõî�äèò â çîíó ïðîâîäèìîñòè ïîëóïðîâîäíèêà, ïðè ýòîìîñâîáîäèâøååñÿ ñîñòîÿíèå çàíèìàåò ýëåêòðîí ñî ñïè�íîì, íàïðàâëåííûì âíèç, ïðèøåäøèé èç âàëåíòíîéçîíû ïîëóïðîâîäíèêà; äàëåå, íà âàêàíòíîå ìåñòî ââàëåíòíîé çîíå ïðèõîäèò ýëåêòðîí èç èíòåð�åéñíî�ãî ñîñòîÿíèÿ íà ïðàâîé ãðàíèöå, êîòîðîå ñðàçó æå çà�íèìàåò ýëåêòðîí èç çîíû ïðîâîäèìîñòè. Àíàëîãè÷�íûå ïðîöåññû ïðîèñõîäÿò, ðàçóìååòñÿ, è â îáðàòíîìíàïðàâëåíèè, ñ çàìåíîé ëåâîé ãðàíèöû íà ïðàâóþ èñïèíà ¾ââåðõ¿ íà ñïèí ¾âíèç¿.Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ìåæçîííûé èíòåãðàëACV (L) èìååò ÔÌ-çíàê â ïðîòèâîïîëîæíîñòüÀÔÌ-çíàêó âíóòðèçîííîãî èíòåãðàëà AC(L) èëèAV (L). Ïðè÷åì àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ýòèõ èíòåãðà�ëîâ è ìàñøòàá èõ ñïàäà ñ ðîñòîì äëèíû L, êàê âèä�íî èç âûøåïðèâåäåííûõ �îðìóë, èìåþò îäèíàêî�âûé ïîðÿäîê. Âîîáùå ãîâîðÿ, ðåçóëüòàò êîíêóðåí�öèè ìåæäó ÔÌ- è ÀÔÌ-âêëàäàìè çàâèñèò îò ïîëî�æåíèÿ ðàñùåïëåííîãî ïî ñïèíó óðîâíÿ ñ ýíåðãèåé"0�JiM < 0, "0�JiM (ðåàëüíî êâàçèäâóìåðíîé ïî�âåðõíîñòíîé èëè èíòåð�åéñíîé çîíû) îòíîñèòåëüíîêðàåâ çîí EC(KC) è EV (KV ) è îò îòíîøåíèÿ ý���åêòèâíûõ ìàññ mC=mV .Îòìåòèì, ÷òî ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû èíòåãðàëîâñóïåðîáìåíà �îðìàëüíî âî ìíîãîì ïîõîæè íà ñî�îòâåòñòâóþùèå âû÷èñëåíèÿ, âûïîëíåííûå â ðàáî�òå [34℄ ïðè èññëåäîâàíèè âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ òî�÷å÷íûõ ìàãíèòíûõ ïðèìåñåé â ìîäåëè äâóõçîííîãîïîëóïðîâîäíèêà. Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [34℄ ðåçóëü�òàòû, îäíàêî, äîñòàòî÷íî ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ îò íà�øèõ, ïîñêîëüêó â ¾ïðèìåñíîé¿ ñèòóàöèè ïîòåíöèàëãèáðèäèçàöèè ëîêàëèçîâàííûõ è çîííûõ ñîñòîÿíèéíå ÿâëÿåòñÿ ïåðèîäè÷åñêîé �óíêöèåé â ïëîñêîñòè(x; y), èç-çà ÷åãî ñîâåðøåííî ïî-ðàçíîìó âûïîëíÿåò�ñÿ èíòåãðèðîâàíèå ïî êâàçèèìïóëüñàì. Êðîìå òîãî,ñòðóêòóðà èíòåð�åéñíûõ ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûõ ñî�ñòîÿíèé â ïðåäåëå ñëàáîé ýëåêòðîííîé êîððåëÿöèè,ðàññìîòðåííàÿ â íàøåé ìîäåëè, ñîâåðøåííî îòëè÷�íà îò ñòðóêòóðû ëîêàëüíûõ ïðèìåñíûõ óðîâíåé äëÿìîäåëè Àíäåðñîíà â ïðåäåëå ñèëüíîé ýëåêòðîííîéêîððåëÿöèè, èñïîëüçóåìîé â ðàáîòå [34℄.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. D. E. Burgler, M. Bu
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