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ÑÎÁÑÒÂÅÍÍÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈß È �ÅÇÎÍÀÍÑÛ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀÈÇÎÁ�ÀÆÅÍÈß ÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒßÕ (110) ÁËÀ�Î�ÎÄÍÛÕÌÅÒÀËËÎÂ: ÝÍÅ��ÈÈ È Â�ÅÌÅÍÀ ÆÈÇÍÈÑ. Ñ. Öèðêèí a*, Å. Â. ×óëêîâ baÒîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò634050, Òîìñê, �îññèÿbDepartamento de F��si
a de Materiales UPV/EHU, Centro de F��si
a de Materiales CFM�MPC and Centro MixtoCSIC-UPV/EHU20080, San Sebasti�an/Donostia, Basque Country, SpainÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 èþíÿ 2013 ã.Èññëåäîâàíû ýíåðãèè è âðåìåíà æèçíè ðåçîíàíñîâ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ â òî÷êå Y íà ïîâåðõíîñòÿõCu(110), Ag(110) è Au(110), à òàêæå ýíåðãèè ñîñòîÿíèé ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íà Pd(110). Ïîêàçà-íî, ÷òî â òî÷êå Y êàæäîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó n ñîîòâåòñòâóåò ïàðà ñîñòîÿíèé (ðåçîíàíñîâ) ïîòåíöèàëàèçîáðàæåíèÿ n+ è n�. Ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ïàðû ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé (ðåçîíàíñîâ) äëÿ n � 2 ñ õîðîøåéòî÷íîñòüþ îïèñûâàåòñÿ �îðìóëîé En = (En+ +En�) = E0 � (0:85 ýÂ)=(n+ Æ)2, ãäå Æ � êâàíòîâûé äå-�åêò, E0 = (1=2me) (~�=a)2, a � ïàðàìåòð ðåøåòêè. Ýíåðãèÿ ðàñùåïëåíèÿ ïàðû ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé(ðåçîíàíñîâ) ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíó �En = En+�En� / n�3. Âðåìåíà æèçíè �n� ðåçîíàíñîâ ïîòåíöèàëàèçîáðàæåíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíû n3.DOI: 10.7868/S00444510140200111. ÂÂÅÄÅÍÈÅÝëåêòðîííûå âîçáóæäåíèÿ â ñîñòîÿíèÿõ ïîòåí�öèàëà èçîáðàæåíèÿ (ÑÏÈ) [1�6℄ âîçíèêàþò íà ìå�òàëëè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòÿõ â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîíà, ïîìåùåííîãî ïåðåä ïîâåðõíîñòüþ,ñ íàâåäåííûì â ìåòàëëå çàðÿäîì. Âáëèçè öåíòðà ïî�âåðõíîñòíîé çîíû Áðèëëþýíà (òî÷êè �) ñîñòîÿíèÿïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ îáðàçóþò ñåðèþ �èäáåð�ãà [1, 2℄: En(k) = � 0:85 ýÂ(n+ Æ)2 + ~2k22m�n ; (1)ãäå n=1,2,: : : � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, Æ � êâàí�òîâûé äå�åêò, k � âîëíîâîé âåêòîð, ïàðàëëåëüíûéïîâåðõíîñòè, à ý��åêòèâíûå ìàññû m�n áëèçêè êìàññàì ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ. Áëàãîäàðÿ õîðîøîîïðåäåëåííîìó ñïåêòðó ÑÏÈ, ëåæàùåìó â çàïðå�ùåííîé ëîêàëüíîé ùåëè, ýòè ñîñòîÿíèÿ øèðîêî èñ�ïîëüçîâàëèñü â êà÷åñòâå ìîäåëüíîé ñèñòåìû äëÿ òå�îðåòè÷åñêîãî è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èçó÷åíèÿ äèíà�*E-mail: tsirkinss�gmail.
om

ìèêè ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé íà ìåòàëëè÷åñêèõïîâåðõíîñòÿõ [7, 8℄.�åçîíàíñû ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ (�ÏÈ) �îð�ìèðóþòñÿ ïðè âûðîæäåíèè ÑÏÈ ñ îáúåìíûìè ñîñòî�ÿíèÿìè. �àíåå ýêñïåðèìåíòàëüíî óäàâàëîñü íàáëþ�äàòü òîëüêî �ÏÈ ñ íåáîëüøèìè êâàíòîâûìè ÷èñëà�ìè n � 3 [2; 9�12℄, ïîñêîëüêó ýíåðãèè �ÏÈ ñ áîëüøè�ìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè ëåæàò áëèçêî äðóã ê äðóãó.Ñëåäîâàòåëüíî, íåîáõîäèìî âûñîêîå ðàçðåøåíèå ïîýíåðãèè, ÷òîáû ðàçëè÷èòü ýòè ñîñòîÿíèÿ êàê îòäåëü�íûå �îòîýìèññèîííûå ïèêè. Îäíàêî äîñòèãíóòûéâ ïîñëåäíåå âðåìÿ ïðîãðåññ â äâóõ�îòîííîé �îòî�ýìèññèè ñ âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì ïîçâîëÿåò èçìå�ðÿòü ýíåðãèè è âðåìåíà æèçíè �ÏÈ ñ áîëåå âûñîêè�ìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè [13, 14℄.Ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ (øèðèíà ëèíèè) � = ~=�(ãäå � � âðåìÿ æèçíè) ýëåêòðîííîãî âîçáóæäå�íèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ÷åòûðüìÿ ðàçëè÷íûìè ïðîöåññà�ìè: íåóïðóãèì ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûì ðàññåÿíèåì[15, 16℄, ýëåêòðîí-�îíîííûì ðàññåÿíèåì [17℄, ðàññåÿ�íèåì íà äå�åêòàõ [18, 19℄ è òóííåëèðîâàíèåì ýëåêò-ðîíîâ â îáúåì [20℄. �àíåå áûëî ïîêàçàíî [21�24℄, ÷òîýëåêòðîí-�îíîííîå ðàññåÿíèå äàåò ìàëûé âêëàä âñêîðîñòü çàòóõàíèÿ ýëåêòðîíîâ â ÑÏÈ äàæå äëÿ ïåð�195



Ñ. Ñ. Öèðêèí, Å. Â. ×óëêîâ ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014âîãî ÑÏÈ, êîòîðîå ñóùåñòâåííî ïðîíèêàåò âãëóáüêðèñòàëëà. Â ðàáîòå [25℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî �ÏÈïðàêòè÷åñêè íå ïðîíèêàþò â îáúåì, ñëåäîâàòåëü�íî, ýëåêòðîí-�îíîííîå ðàññåÿíèå, à òàêæå ýëåêò-ðîí-ýëåêòðîííîå ðàññåÿíèå è ðàññåÿíèå íà äå�åêòàõäàþò íåçíà÷èòåëüíûé âêëàä â øèðèíû ëèíèé �ÏÈ.Òàêèì îáðàçîì, çàòóõàíèå ýëåêòðîííûõ âîçáóæäå�íèé â �ÏÈ â îñíîâíîì îáóñëîâëåíî òóííåëèðîâàíè�åì ýëåêòðîíîâ â îáúåì.Áîëüøèíñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ [4; 9; 11; 13; 14,21; 26�33℄ è òåîðåòè÷åñêèõ [20; 21; 30�32; 34�38℄ èññëå�äîâàíèé ýíåðãèé è âðåìåí æèçíè ñîñòîÿíèé è ðåçî�íàíñîâ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íà ìåòàëëè÷åñêèõïîâåðõíîñòÿõ îãðàíè÷èâàþòñÿ îêðåñòíîñòüþ òî÷êè� äâóìåðíîé çîíû Áðèëëþýíà. Ëèøü â íåñêîëüêèõäîñòàòî÷íî ñòàðûõ ðàáîòàõ [39�42℄ áûëè èçìåðåíûýíåðãèè ÑÏÈ âáëèçè ãðàíèöû ïîâåðõíîñòíîé çîíûÁðèëëþýíà. Àíàëèç äèñïåðñèè ÑÏÈ íà ïîâåðõíî�ñòÿõ (110) âäîëü íàïðàâëåíèÿ �Y ðàíåå áûë ïðîâå�äåí ëèøü â ðàìêàõ ïðîñòûõ ìîäåëåé [43; 44℄. Èññëå�äîâàíèÿ âðåìåí æèçíè �ÏÈ â òî÷êå Y ïîâåðõíîñòè(110) �ÖÊ-ìåòàëëîâ, íàñêîëüêî èçâåñòíî àâòîðàì,äî ñèõ ïîð íå ïðîâîäèëèñü.Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ýíåðãèé è âðåìåíæèçíè �ÏÈ íà ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïîâåðõíîñòÿõìåòàëëîâ ðàíåå ïðîâîäèëèñü ìåòîäîì ðàñïðîñòðà�íåíèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ [12; 20; 32; 35℄. Â ðàáîòàõ[36�38℄ �ÏÈ òàêæå áûëè èññëåäîâàíû íà îñíîâå�óíêöèé �ðèíà, îäíàêî èí�îðìàöèÿ î âðåìåíàõæèçíè �ÏÈ íå èçâëåêàëàñü. Íåäàâíî ìåòîä �óíê�öèé �ðèíà áûë ïðèìåíåí äëÿ èññëåäîâàíèé âðåìåíæèçíè �ÏÈ â òî÷êå � íà ïëîòíîóïàêîâàííûõ ïî�âåðõíîñòÿõ ðÿäà ìåòàëëîâ [25℄. Ïðè ýòîì ýëåêòðîí�íàÿ ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòè ìîäåëèðîâàëàñü îäíî�ìåðíûì ïñåâäîïîòåíöèàëîì [34℄, à ýíåðãèè è âðåìå�íà æèçíè âîçáóæäåíèé îïðåäåëÿëèñü èç ïîëîæåíèÿïîëþñîâ �óíêöèè �ðèíà. Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [25℄âðåìåíà æèçíè �ÏÈ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [9; 11; 13; 14; 33℄ è äàííû�ìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäîì ðàñïðîñòðàíåíèÿ âîëíî�âûõ ïàêåòîâ [12, 20℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîä, ðàçðàáîòàííûé â ðà�áîòå [25℄, îáîáùåí íà ñëó÷àé ïîâåðõíîñòåé (110)�ÖÊ-ìåòàëëîâ, ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà êîòîðûõ ìî�äåëèðóåòñÿ äâóìåðíûì ïñåâäîïîòåíöèàëîì [45; 46℄.Íà îñíîâå ðàçâèòîãî �îðìàëèçìà ðàññ÷èòàíû ýíåð�ãèè è âðåìåíà æèçíè �ÏÈ â òî÷êå Y íà íåðåêîí�ñòðóèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ (110) ìåäè, ñåðåáðà èçîëîòà. Êðîìå òîãî, ìû ïîäðîáíî èññëåäóåì ñïåêòðÑÏÈ íà ïîâåðõíîñòè Pd(110), ÷òî ïîìîãàåò ëó÷øåïîíÿòü ïðèðîäó ñîñòîÿíèé è ðåçîíàíñîâ ïîòåíöèà�ëà èçîáðàæåíèÿ â òî÷êå Y . Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ

äàííûõ ïðîàíàëèçèðîâàíû çàêîíîìåðíîñòè èçìåíå�íèÿ ýíåðãèè è âðåìåíè æèçíè �ÏÈ ïðè èçìåíåíèèêâàíòîâîãî ÷èñëà n.Â ðàáîòå èñïîëüçîâàíà ñëåäóþùàÿ ñèñòåìà êîîð�äèíàò: îñü z íàïðàâëåíà âäîëü íàïðàâëåíèÿ [110℄(ïåðïåíäèêóëÿðíî ïîâåðõíîñòè), à îñè x è y � ñî�îòâåòñòâåííî âäîëü íàïðàâëåíèé [110℄ è [001℄ (ñì.íèæå ðèñ. 3ã). Íà÷àëî îòñ÷åòà êîîðäèíàò ñîîòâåò�ñòâóåò ïîëîæåíèþ àòîìà âî âíåøíåì ñëîå. Âñå óðàâ�íåíèÿ çàïèñàíû â àòîìíîé ñèñòåìå åäèíèö, ò. å.e2 = ~ = me = 1. Åñëè íå îãîâîðåíî èíîå, ýíåðãèèîòñ÷èòûâàþòñÿ îò âàêóóìíîãî óðîâíÿ.2. ÌÅÒÎÄÄëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïîâåðõ�íîñòè èñïîëüçóåòñÿ äâóìåðíàÿ ïñåâäîïîòåíöèàëü�íàÿ ìîäåëü, ðàçâèòàÿ â ðàáîòàõ [45; 46℄. �àíåå äàí�íàÿ ìîäåëü áûëà ïðèìåíåíà äëÿ èçó÷åíèÿ âêëàäîâýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî [47�49℄ è ýëåêòðîí-�îíîííî-ãî [24; 50; 51℄ ðàññåÿíèÿ âî âðåìåíà æèçíè ýëåêò-ðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé íà ïîâåðõíîñòÿõ(110) ðàçëè÷íûõ �ÖÊ-ìåòàëëîâ.Â äàííîé ìîäåëè ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ïîâåðõ�íîñòè îïèñûâàåòñÿ ìîäåëüíûì ïñåâäîïîòåíöèàëîì,èçìåíÿþùèìñÿ â íàïðàâëåíèÿõ [110℄ (z, ïåðïåíäè�êóëÿðíî ïîâåðõíîñòè) è [001℄ (y). Âíóòðè êðèñòàëëà(z < 0) ïîòåíöèàë ïåðèîäè÷åí è èìååò âèäV (y; z) = V0 + 2Vg 
os 2p2�a z! 
os�2�a y� ; (2)ãäå a � ïàðàìåòð ðåøåòêè, Vg è V0 � �ó�ðüå-êîìïîíåíòû îáúåìíîãî ïîòåíöèàëà, îïðåäå�ëÿþùèå ïîëîæåíèå è øèðèíó ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëèâ òî÷êå Y . Ïðè z > 0 ïîòåíöèàë ÿâëÿåòñÿ ãëàäêèìïðîäîëæåíèåì îáúåìíîãî ïîòåíöèàëà (2) è èìååòâèä V (y; z) = V (0)(z) + V (1)(z) 
os�2�a y� ; (3)ãäåV (0)(z < 0) = V0; V (1)(z < 0) = 2Vg 
os 2p2�a z! :Âäàëè îò ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàë (3) ñõîäèòñÿ ê ïî�òåíöèàëó èçîáðàæåíèÿ V (z) = (4(z � zim))�1, ãäåzim � ïîëîæåíèå ïëîñêîñòè èçîáðàæåíèÿ. Çàâèñè�ìàÿ îò y êîìïîíåíòà ïîòåíöèàëà ýêñïîíåíöèàëüíîçàòóõàåò ïðè óäàëåíèè îò ïîâåðõíîñòè:V (1)(z) / exp (�2�z=a) ïðè z !1: (4)196



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014 Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ è ðåçîíàíñû : : :Äëÿ ðàñ÷åòà �óíêöèè �ðèíà ïîëóáåñêîíå÷íî�ãî ìåòàëëà èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ñøèâêè �óíêöèé�ðèíà [52℄. Äàííûé ìåòîä ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü�óíêöèþ �ðèíà ñèñòåìû íà îñíîâå �óíêöèé �ðè�íà, îïðåäåëåííûõ òîëüêî â îòäåëüíûõ ÷àñòÿõ ñè�ñòåìû. �àçäåëèì íàøó ñèñòåìó íà òðè îáëàñòè:îáúåìíóþ îáëàñòü I : z < 0, îáëàñòü ïîòåíöèàëàèçîáðàæåíèÿ II : 0 < z < L è âàêóóìíóþ îá�ëàñòü III : L < z. �àçìåð îáëàñòè ïîòåíöèàëà èçîá�ðàæåíèÿ L âûáèðàåòñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøîé (îêî�ëî 1500 àò. åä.), ÷òîáû ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòî�ÿíèé LDOS(!; z) = � ImG(z; z; !) áûëà áëèçêà êíóëþ ïðè z ! L äëÿ ÷àñòîò !, ñîîòâåòñòâóþùèõðàññìàòðèâàåìûì ðåçîíàíñàì. �àññ÷èòàåì ñîîòâåò�ñòâóþùèå �óíêöèè �ðèíà, óäîâëåòâîðÿþùèå ãðà�íè÷íûì óñëîâèÿì Íåéìàíà ïðè z = 0:�zGI;II;III (r; r0; !)jz=0;z=L = 0; (5)ãäå r = (x; y; z). Ïåðåéäåì ê �óðüå-ïðåäñòàâëåíèþïî êîîðäèíàòàì x è y:G(r; r0; !) = Z dk(2�)2 exp (ik(r� r0))�� Xgy ;g0y exp �i(gyy � g0yy0)�Ggyg0y (z; z0;k; !); (6)ãäå k = (kx; ky), gy; g0y = 2�m=a, m � öåëîå ÷èñ�ëî, à �óíêöèÿ Ggyg0y (z; z0;k; !) ÿâëÿåòñÿ ìàòðèöåéïî èíäåêñàì gy, g0y. Äåòàëè ðàñ÷åòà ìàòðèö GI , GIIè GIII èçëîæåíû â Ïðèëîæåíèè. Äàëåå äëÿ êðàòêî�ñòè â óðàâíåíèÿõ áóäåì îïóñêàòü èíäåêñû gy, g0y, àòàêæå àðãóìåíòû (k; !), ïîäðàçóìåâàÿ ÷òî âñå �óíê�öèè �ðèíà â óðàâíåíèè âû÷èñëÿþòñÿ ïðè îäíèõ èòåõ æå çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû è âîëíîâîãî âåêòîðà.Ñîãëàñíî ðàáîòå [52℄, �óíêöèÿ �ðèíà íåïðåðûâ�íà âî âñåì ïðîñòðàíñòâå äëÿ z0 2 II è ðàâíàz 2 I : G(z; z0) = �GI(z; 0)�zsG(zs; z0)jzs=0; (7)z 2 II : G(z; z0) =GII (z; 0)�zsG(zs; z0)jzs=0 ��GII(z; L)�zsG(zs; z0)jzs=L +GII(z; z0); (8)z 2 III : G(z; z0) = GIII (z; L)�zsG(zS ; z0)jzs=L: (9)Çàïèøåì óñëîâèÿ íåïðåðûâíîñòè �óíêöèè �ðèíà âòî÷êàõ z = 0 è z = L è ïîëó÷èì ñèñòåìó äâóõ ëè�íåéíûõ óðàâíåíèé ñ äâóìÿ íåèçâåñòíûìè ìàòðèöà�ìè �zSG(zS ; z0)jzS=0 è �zSG(zS ; z0)jzS=L. �åøàÿ ýòó

ñèñòåìó è ïîäñòàâëÿÿ ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ â �îð�ìóëó (8), ïîëó÷àåì äëÿ ñëó÷àÿ z; z0 2 II :G(z; z0) =GII (z; z0)� nGII (z; 0)K11GII (0; z0) ++GII (z; L)K22GII (L; z0)�GII (z; 0)K12GII (L; z0)��GII (z; L)K21GII(0; z0)o: (10)Àíàëîãè÷íî äëÿ z; z0 2 I ïîëó÷àåìG(z; z0) = GI(z; z0)�GI(z; 0)K11GI(0; z0) (11)è äëÿ z; z0 2 III �G(z; z0) ==GIII (z; z0)�GIII (z; L)K22GIII (L; z0): (12)Çäåñü M11 =GII (0; 0) +GI(0; 0); (13a)M22 =GII (L;L) +GIII (L;L); (13b)M12 =MT21 = �GII(0; L); (13
)K11 = �M11 �M12M�122M21��1; (13d)K22 = �M22 �M21M�111M12��1; (13e)K12 = KT12 = �M21 �M22M�112M11��1: (13f)×òîáû èçáåæàòü ñèíãóëÿðíîñòåé ïðè îáðàùåíèèìàòðèö, à òàêæå ïðè âû÷èñëåíèè ìàòðèö GI , GII èGIII (ñì. Ïðèëîæåíèå), ðàñ÷åòû �óíêöèè �ðèíà ïðî�âîäÿòñÿ ïðè êîìïëåêñíûõ ÷àñòîòàõ !, ìíèìàÿ ÷àñòüêîòîðûõ ñóùåñòâåííî ìåíüøå øèðèí ðàññìàòðèâàå�ìûõ ðåçîíàíñîâ, Im! = 0:1 ìýÂ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Ñîñòîÿíèÿ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íàïîâåðõíîñòè Pd(110)Îáñóæäåíèå ñïåêòðà ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé,ïîðîæäàåìûõ ïîòåíöèàëîì èçîáðàæåíèÿ, íà÷íåì ñÑÏÈ íà ïîâåðõíîñòè Pd(110). Íà äàííîé ïîâåðõíî�ñòè âåðõíèé êðàé ùåëè ïðîåêöèè îáúåìíûõ ñîñòî�ÿíèé íà ïîâåðõíîñòíóþ çîíó Áðèëëþýíà â òî÷êåY ðàñïîëàãàåòñÿ íà 2.5 ýÂ âûøå âàêóóìíîãî óðîâ�íÿ, ÷òî íåñêîëüêî âûøå ýíåðãèè ñâîáîäíûõ ýëåê�òðîíîâ â äàííîé òî÷êå E0 = k2y0=2 = 2:48 ýÂ, ãäåky0 = �=a � âîëíîâîé âåêòîð â òî÷êå Y . Ñëåäîâà�òåëüíî, ñåðèÿ ñîñòîÿíèé ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ âòî÷êå Y ëåæèò â ùåëè. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåí ñïåêòð ñî�ñòîÿíèé ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ Pd(110) â îêðåñò�íîñòè òî÷êè Y , ðàññ÷èòàííûé àíàëîãè÷íî [46℄. Íà197
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1�
1+
2�2+3�3+4�4+

n = 1
n = 2

0:36 0:38 0:40 0:42ky; àò. åä.1:01:2
1:41:6
1:82:0
2:22:4E; ýÂ �Y��

n = 3
�èñ. 1. Ñïëîøíûå ëèíèè � äèñïåðñèÿ ñîñòîÿíèéïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íà Pd(110) âáëèçè òî÷-êè Y . Ïóíêòèðíûå ëèíèè � äèñïåðñèÿ ÑÏÈ, îïðå-äåëåííàÿ �îðìóëîé (1), ïðè n = 1; 2; 3; m� = 1,Æ = �0:10. Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � äèñïåðñèÿ ñâîáîä-íûõ ýëåêòðîíîâ E = (~k)2=2meíåêîòîðîì óäàëåíèè îò òî÷êè Y äèñïåðñèÿ ÑÏÈ ïî�õîæà íà äèñïåðñèþ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ è ñ õîðî�øåé òî÷íîñòüþ îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì (1). Â êà÷å�ñòâå ïðèìåðà ïóíêòèðíûìè ëèíèÿìè íà ðèñ. 1 ïðè�âåäåíà äèñïåðñèÿ (1) äëÿ n = 1; 2; 3 ïðè Æ = �0:10,m� = me. Âáëèçè òî÷êè Y â ñèëó çàâèñèìîñòè ïî�òåíöèàëà îò êîîðäèíàòû y ãðà�èê äèñïåðñèè îò�êëîíÿåòñÿ îò êâàäðàòè÷íîé çàâèñèìîñòè. Ïîñêîëü�êó çàðÿäîâàÿ ïëîòíîñòü ÑÏÈ ñ n � 2 â îñíîâíîìëåæèò â âàêóóìå íà çíà÷èòåëüíîì óäàëåíèè îò ïî�âåðõíîñòè, ýêñïîíåíöèàëüíî çàòóõàþùèé ïîòåíöèàëV (1)(z) îêàçûâàåò ìàëîå âëèÿíèå íà ýíåðãèè ÑÏÈè åãî ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê âîçìóùåíèå. Áó�äåì ñ÷èòàòü, ÷òî íåâîçìóùåííûå âîëíîâûå �óíêöèèÑÏÈ èìåþò âèä	nk(y; z) = �n(z) exp(ikyy); (14)ãäå âîëíîâîé âåêòîð ëåæèò âäîëü íàïðàâëåíèÿ �Y ,à ýíåðãèè îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèåì (1). Âîëíîâûåâåêòîðû kY = (0; ky0) è �kY ÿâëÿþòñÿ ýêâèâàëåíò�

íûìè, ïîýòîìó íåâîçìóùåííûå ñîñòîÿíèÿ (n;kY ) è(n;�kY ) âûðîæäåíû. Âûðîæäåíèå ñíèìàåòñÿ áëàãî�äàðÿ çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëà îò êîîðäèíàòû y, â ðå�çóëüòàòå ÷åãî �îðìèðóþòñÿ ÷åòíûå (n�) è íå÷åòíûå(n+) ñîñòîÿíèÿ n� ñ âîëíîâûìè �óíêöèÿìè	n� = �n(z)p2 �eikY y � e�ikY y� (15)è ýíåðãèÿìèEn� = E0 � 132(n+ Æ)2 � �En2 ;ãäå ýíåðãèÿ ðàñùåïëåíèÿ â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùå�íèé ðàâíà�En = En+ �En� == 2�	n;�kY ����V (1)(z) 
os�2�a y�����	n;kY � == Z dzj�n(z)j2V (1)(z): (16)Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ñðåäíåé ýíåðãèè ïàðû ÑÏÈ n�â òî÷êå Y äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ ðàâåíñòâîEn = 12(En� +En+) = E0 � 132(n+ Æ)2 : (17)Äåéñòâèòåëüíî, ðàññ÷èòàííûå ýíåðãèè ÑÏÈ (ñì. òà�áëèöó) ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ îïèñûâàþòñÿ óðàâíå�íèåì (17) ïðè Æ = �0:10 äëÿ êâàíòîâûõ ÷èñåën � 2. �èñóíîê 2à íàãëÿäíî äåìîíñòðèðóåò, ÷òîE0 � En / n�2 äëÿ áîëüøèõ n. Íà ðèñ. 2á âèäíî,÷òî ýíåðãèÿ ðàñùåïëåíèÿ ïàðû ÑÏÈ �En ïðîïîð�öèîíàëüíà n�3. Äàííîå ñâîéñòâî ñëåäóåò èç (16): ïî�ñêîëüêó ïîòåíöèàë V (1)(z) ñóùåñòâåííî îòëè÷åí îòíóëÿ òîëüêî âíóòðè è âáëèçè êðèñòàëëà (z . 0), ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò (16) ïðîïîðöèîíàëåí âåñó ÑÏÈ âíó�òðè êðèñòàëëà, êîòîðûé â ñâîþ î÷åðåäü ïðîïîðöèî�íàëåí n�3 [1℄.Íà ðèñ. 3à�ã ïðèâåäåíû çàðÿäîâûå ïëîòíîñòèj	n�j2 ÑÏÈ 1�, 2�. Çàðÿäîâàÿ ïëîòíîñòü íå÷åòíûõñîñòîÿíèé îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè y = 0, à ìàêñè�ìóì çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè íàõîäèòñÿ ïðè y = a=2.Çàðÿäîâàÿ ïëîòíîñòü ÷åòíûõ ñîñòîÿíèé, íàîáîðîò,îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè y = a=2, à ìàêñèìóì çàðÿ�äîâîé ïëîòíîñòè íàõîäèòñÿ ïðè y = 0. Ïðè ýòîìðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâîé ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé n+è n� âäîëü íàïðàâëåíèÿ [110℄ î÷åíü ïîõîæè, îäíà�êî íåìíîãî ðàçëè÷àþòñÿ. Ïîýòîìó íóæíî îòìåòèòü,÷òî óðàâíåíèå (15) îïèñûâàåò âîëíîâûå �óíêöèèëèøü êà÷åñòâåííî.198



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014 Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ è ðåçîíàíñû : : :Òàáëèöà. �àññ÷èòàííûå ýíåðãèè Er [ìýÂ℄ è øèðèíû ëèíèé �r [ìýÂ℄ ðåçîíàíñîâ è ñîñòîÿíèé ïîòåíöèàëà èçîáðà-æåíèÿCu(110) Ag(110) Au(110) Pd(110)E0 2877 2252 2260 2479r Er �r Er �r Er �r Er �r1� 1162 1061 1130 611 1114 773 1406 250�1+ 1944 547 1541 377 1480 544 1800 170�2� 2552 136 1997 94 1998 113 22082+ 2648 88 2057 64 2054 83 22783� 2752 36 2145 28 2152 32 23663+ 2779 26 2163 21 2168 26 23874� 2812 14 2194 11 2201 13 24184+ 2823 11 2202 9.0 2208 11 24275� 2838 6.3 2216 5.1 2224 6.3 24415+ 2843 5.6 2220 4.6 2227 5.6 2445Æ �0:25 �0:06 �0:10 �0:10Ïðèìå÷àíèå. E0 [ìýÂ℄ = (�=a)2=2 � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ â òî÷êå Y , Æ � êâàíòîâûéäå�åêò.�Øèðèíû ëèíèé ÑÏÈ íà Pd(110) ðàññ÷èòàíû â ðàáîòå [48℄.3.2. �åçîíàíñû ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íàCu(110), Ag(110) è Au(110)Íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu(110), Ag(110) è Au(110)ùåëü ïðîåêöèè îáúåìíûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íàçîíó Áðèëëþýíà ïîâåðõíîñòè â òî÷êå Y ëåæèò íèæåâàêóóìíîãî óðîâíÿ. Ïîýòîìó ÑÏÈ â ýòîé òî÷êå âû�ðîæäàþòñÿ ñ îáúåìíûìè ñîñòîÿíèÿìè, â ðåçóëüòàòå÷åãî �îðìèðóþòñÿ �ÏÈ. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ�ÏÈ íà äàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ áûëè ðàññ÷èòàíû ñî�îòâåòñòâóþùèå �óíêöèè �ðèíà.Íà ðèñ. 4 ïðèâåäåíà �óíêöèÿ �ðèíà Ag(110) âòî÷êå Y (kY = (0; ky0), ky0 = �=a) â èíòåðâàëå ýíåð�ãèé 0 < ! < 1900 ìýÂ, ïðîèíòåãðèðîâàííàÿ ïî îáëà�ñòè ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ:GIP (!) = LZ0 TrG(z; z;kY ; !) dz ++Xgy iLs2�! � (ky0 + gy)22 � : (18)Âòîðîå ñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè (18) äîáàâëåíî,÷òîáû ñîêðàòèòü âêëàä îò ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ

â âàêóóìå, ýíåðãèè êîòîðûõ ëåæàò âûøå ýíåðãèèE0 = k2y0=2. Íà çàâèñèìîñòè GIP (!) â èíòåðâàëå800 ìýÂ < ! < 1700 ìýÂ âèäíû õàðàêòåðíûå ÷åð�òû, êîòîðûå ìîæíî îòíåñòè ê äâóì ïîëþñàì �óíê�öèè �ðèíà ïðè íåêîòîðûõ êîìïëåêñíûõ ýíåðãèÿõ!r. Äàííûå ïîëþñû �óíêöèè �ðèíà ñîîòâåòñòâó�þò ðåçîíàíñàì ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ, ïðè÷åìEr = Re!r � ýíåðãèÿ ðåçîíàíñà, à �r = �2 Im!r �åãî øèðèíà ëèíèè, èëè ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ ñîîò�âåòñòâóþùåãî âîçáóæäåíèÿ. ×òîáû îïðåäåëèòü òî÷�íîå ïîëîæåíèå ïîëþñîâ !r, àïïðîêñèìèðóåì �óíê�öèþ (18) âáëèçè ýíåðãèé ïàðû ðåçîíàíñîâ (â èíòåð�âàëå 600 ìýÂ < ! < 1800 ìýÂ) �óíêöèåéXr 1! � !r + 3Xl=0 Al!l: (19)Çäåñü !r è Al � êîìïëåêñíûå ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåò�ðû. Ïåðâîå ñëàãàåìîå â âûðàæåíèè (19) ñîîòâåòñòâó�åò âêëàäó îò ðàññìàòðèâàåìûõ ïîëþñîâ, à âòîðîåñëàãàåìîå îïèñûâàåò âêëàäû îò äðóãèõ ïîëþñîâ, àòàêæå îò îáúåìíûõ è âàêóóìíûõ ñîñòîÿíèé. Â ðå�çóëüòàòå ïîëó÷àåì �ÏÈ ñ ýíåðãèÿìè 1130 ìýÂ è1541 ìýÂ è ñîîòâåòñòâóþùèìè øèðèíàìè 611 ìýÂè 377 ìýÂ. Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè íà ðèñ. 4 ïðè�199
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n

100

Сu(110)

Ag(110)

Au(110)

Pd(110)

500  мэВ

n
3

-----------------

б

∆En, мэВ

1 2 3 4 5
n

Сu(110)

Ag(110)

Au(110)

τn±, фc

1 фс ⋅ n3

200

100

50

20

10

5

2

1

30

1 2 3 4 5
n

100
Сu(110)

Ag(110)

Au(110)

Pd(110)

850  мэВ

n
2

-----------------

a

E0 − En, мэВ

300

1000

−

в

�èñ. 2. Ñðåäíèå ýíåðãèè En = (En+ + En�)=2 (à) è ýíåðãèè ðàñùåïëåíèÿ �En = En+ � En� (á ) ïàð ñîñòîÿíèé èðåçîíàíñîâ ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ â òî÷êå Y . â � Âðåìåíà æèçíè �ÏÈ â òî÷êå Y . Íà ðèñ. à ýíåðãèè ïðèâåäåíûîòíîñèòåëüíî ýíåðãèè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ E0. Íà ðèñ. â ÷åðíûå ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþò íå÷åòíûì ðåçîíàíñàì(n�), ñåðûå ñèìâîëû � ÷åòíûì ðåçîíàíñàì (n+). Íà ðèñóíêàõ èñïîëüçóåòñÿ äâîéíàÿ ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ øêàëàâåäåíû àïïðîêñèìàöèè �óíêöèåé (19) â èíòåðâàëå600 ìýÂ < ! < 1800 ìýÂ. Êàê âèäíî èç ðèñóí�êà, �óíêöèÿ (19) õîðîøî àïïðîêñèìèðóåò ðàññ÷èòàí�íóþ �óíêöèþ �ðèíà, ïîýòîìó ìîæíî îæèäàòü, ÷òîýíåðãèè è øèðèíû ðåçîíàíñîâ ðàññ÷èòàíû èç �óíê�öèè �ðèíà äîñòàòî÷íî òî÷íî.Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ãðà�èêè ïëîòíîñòè ñîñòî�ÿíèé â îáëàñòè ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ �(!) == � ImGIP (!) äëÿ ÷àñòîò !, ìåíüøèõ E0. Íà çà�âèñèìîñòÿõ �(!) ïðèñóòñòâóþò ïèêè, ñîîòâåòñòâóþ�ùèå ðåçîíàíñàì ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ. Ïî àíàëî�ãèè ñ ÑÏÈ íà ïîâåðõíîñòè Pd(110) îáîçíà÷èì �ÏÈâ ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ ýíåðãèè 1�, 1+, 2�, 2+ è ò. ä.

Îòìåòèì, ÷òî ðàçíîñòü ýíåðãèé ðåçîíàíñîâ n� è n+çàìåòíî ìåíüøå, ÷åì ðàçíîñòü ýíåðãèé ðåçîíàíñîân� è ðåçîíàíñîâ m� ñ êâàíòîâûì ÷èñëîì m 6= n.Äëÿ Au(110) ýíåðãèÿ ðàñùåïëåíèÿ ïàðû ðåçîíàíñîâ�En = En+�En� ñóùåñòâåííî ìåíüøå øèðèí ýòèõðåçîíàíñîâ, è ïîýòîìó ïèêè n� è n+ íà çàâèñèìî�ñòÿõ �(!) ïðàêòè÷åñêè ñëèâàþòñÿ â îäèí ïèê.Çíà÷åíèÿ ýíåðãèé è øèðèí �ÏÈ îïðåäåëÿþò�ñÿ àíàëîãè÷íî ïàðå ðåçîíàíñîâ 1� íà ïîâåðõíîñ-òè Ag(110). Äëÿ êàæäîé ïàðû ðåçîíàíñîâ (n�; n+)ìû àïïðîêñèìèðóåì ðàññ÷èòàííóþ �óíêöèþ �ðèíàGIP (!) (âåùåñòâåííóþ è ìíèìóþ ÷àñòè) �óíêöè�åé (19) â èíòåðâàëå ýíåðãèé, êîòîðûé âêëþ÷àåò ýíåð�200
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�èñ. 3. à�ã) Çàðÿäîâûå ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íà Pd(110) â òî÷êå Y [46℄. ä�ç) Ëîêàëüíûåïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �(y; z; !) = � ImG(y; z; y; z; !) ïðè ýíåðãèÿõ !, ñîîòâåòñòâóþùèõ �ÏÈ íà Cu(110):! = 1162 ìýÂ (1�), 1944 ìýÂ (1+), 2552 ìýÂ (2�), 2648 ìýÂ (2+). Áîëåå òåìíûå îáëàñòè ñîîòâåòñòâóþò áîëüøåéýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèãèè ðåçîíàíñîâ n� è n+, íî íå çàõâàòûâàåò äðóãèõðåçîíàíñîâ. Ïðè ýòîì â ñóììó ïî r âêëþ÷àþòñÿ òîëü�êî ñëàãàåìûå r = n� è r = n+, ñîîòâåòñòâóþùèå ðàñ�ñìàòðèâàåìîé ïàðå ðåçîíàíñîâ. Ïîëó÷åííûå ýíåðãèèè øèðèíû �ÏÈ ïðèâåäåíû â òàáëèöå. Äëÿ ñðàâíå�íèÿ òàêæå ïðèâåäåíû ðàíåå ðàññ÷èòàííûå [48℄ øè�ðèíû ëèíèé ÑÏÈ íà Pd(110). Ñ óâåëè÷åíèåì êâàí�òîâîãî íîìåðà n øèðèíû ëèíèé �ÏÈ óìåíüøàþòñÿ,â òî âðåìÿ êàê ýíåðãèè ñõîäÿòñÿ ê âåëè÷èíå E0.Íà ðèñ. 3ä�ç ïîêàçàíà ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé �(y; z; !) = � ImG(y; z; y; z; !)äëÿ Cu(110), ðàññ÷èòàííàÿ ïðè ýíåðãèÿõ ! = Er,ñîîòâåòñòâóþùèõ ðåçîíàíñàì ïîòåíöèàëà èçîáðàæå�íèÿ. �àñïðåäåëåíèÿ äàííîé ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè ñî�ñòîÿíèé êà÷åñòâåííî ïîõîæè íà ðàñïðåäåëåíèÿ çà�

ðÿäîâîé ïëîòíîñòè ÑÏÈ â òî÷êå Y íà ïîâåðõíîñ-òè Pd(110) (ðèñ. 3à�ã). Àíàëîãè÷íî ÑÏÈ n�, ëî�êàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �(y; z; !), ðàññ÷èòàí�íàÿ ïðè ÷àñòîòå ! = En�, ñîîòâåòñòâóþùåé ýíåðãèè�ÏÈ n�, èìååò ìèíèìóì ïðè y = 0 è ìàêñèìóì ïðèy = a=2. Îäíàêî �(y; z; En�) íå îáðàùàåòñÿ â íóëüïðè y = 0, ïîñêîëüêó ðåçîíàíñ n+ íàõîäèòñÿ ïðèáëèçêîé ýíåðãèè è òàêæå äàåò íåáîëüøîé âêëàä â�(y; z; !n�). Àíàëîãè÷íî, ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé ïðè ýíåðãèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ�ÏÈ n+, èìååò ìàêñèìóì ïðè y = 0 è ìèíèìóì ïðèy = a=2, òàê æå êàê è çàðÿäîâàÿ ïëîòíîñòü ÑÏÈn+. Òàêèì îáðàçîì, �ÏÈ íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu(100),Ag(100) è Au(110) èìåþò ñõîæåå ïðîñòðàíñòâåííîåðàñïðåäåëåíèå ñ ÑÏÈ íà Pd(110).201
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�èñ. 4. Âåùåñòâåííàÿ è ìíèìàÿ ÷àñòè �óíêöèè�ðèíà GIP (kY ; !) äëÿ Ag(110). Ëèíèè èç òî÷åê �ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, ñïëîøíûå ëèíèè � àïïðîêñè-ìàöèÿ �óíêöèåé (19). Âåðòèêàëüíûå ëèíèè îáîçíà-÷àþò ïîëîæåíèå �ÏÈ 1� è 1+
Ag(110)
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�èñ. 5. Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé �(!) == � ImGIP (!). E0 = (�=a)2=2 � êèíåòè÷åñêàÿýíåðãèÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ â òî÷êå Y . Èñïîëü-çóåòñÿ äâîéíàÿ ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ øêàëà

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû ñðåäíèå ýíåðãèè ïàð ðåçî�íàíñîâ En = (En++En�)=2, âåëè÷èíû ðàñùåïëåíèÿïàð �En è âðåìåíà æèçíè ýëåêòðîííûõ âîçáóæäå�íèé â �ÏÈ ��n = 1=��n â çàâèñèìîñòè îò n. Íà ðèñ. 2âèäíî, ÷òî ýíåðãèè �ÏÈ, òàê æå êàê è ÑÏÈ, ïîä÷è�íÿþòñÿ çàêîíàì En � E0 / n�2, �En / n�3. Äëÿn � 2 ýíåðãèè En ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ îïèñûâàþò�ñÿ óðàâíåíèåì (17). Ñîîòâåòñòâóþùèå ïàðàìåòðû Æïðèâåäåíû â òàáëèöå. �èñóíîê 2â ïîêàçûâàåò, ÷òîâðåìåíà æèçíè �ÏÈ â òî÷êå Y ñ óâåëè÷åíèåì êâàí�òîâîãî ÷èñëà n âåäóò ñåáÿ ïî çàêîíó��n / n3 (20)äëÿ áîëüøèõ n. Àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèå âðåìåí æèç�íè ðàíåå áûëî âûÿâëåíî äëÿ �ÏÈ â òî÷êå � íà ïëîò�íîóïàêîâàííûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòÿõ [13; 20℄è îáúÿñíåíî óäàëåíèåì �ÏÈ îò êðèñòàëëà ñ ðîñòîìn [20℄. Íà ïîâåðõíîñòè (110) �ÏÈ â òî÷êå Y òàêæåáûñòðî óäàëÿþòñÿ îò êðèñòàëëà ñ ðîñòîì n, ÷òî îáó�ñëîâëèâàåò ðîñò âðåìåí æèçíè. Ïðè ýòîì âðåìåíàæèçíè ÷åòíûõ è íå÷åòíûõ ðåçîíàíñîâ ñóùåñòâåííîðàçëè÷àþòñÿ: â ñèëó òîãî, ÷òî �ÏÈ n� ëåæèò ê êðè�ñòàëëó áëèæå, ÷åì n+, âðåìåíà æèçíè �n� ìåíüøå,÷åì �n+. Ïîýòîìó íóæíî îòìåòèòü, ÷òî ñîîòíîøå�íèå (20) âûïîëíÿåòñÿ îòäåëüíî äëÿ ÷åòíûõ è äëÿíå÷åòíûõ �ÏÈ ñ ðàçëè÷íûìè êîý��èöèåíòàìè ïðî�ïîðöèîíàëüíîñòè.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåí àíàëèç ñïåêòðàñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé è ðåçîíàíñîâ ïîòåíöèàëàèçîáðàæåíèÿ íà ïîâåðõíîñòÿõ Cu(110), Ag(110),Au(110) è Pd(110). Ïîêàçàíî, ÷òî â òî÷êå Y ñî�ñòîÿíèÿ è ðåçîíàíñû ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿðàñùåïëåíû â ñèëó íåîäíîðîäíîñòè êðèñòàëëè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âäîëü ïîâåðõíîñòè, ïðè÷åìýíåðãèÿ ðàñùåïëåíèÿ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíàòðåòüåé ñòåïåíè êâàíòîâîãî ÷èñëà n. Ýíåðãèèñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé è ðåçîíàíñîâ ïîòåíöèàëàèçîáðàæåíèÿ En� ñ ðîñòîì êâàíòîâîãî ÷èñëà nñõîäÿòñÿ ê ýíåðãèè ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ E0 ïîçàêîíó En� � E0 / n�2. Âðåìåíà æèçíè �ÏÈ �n�ïðîïîðöèîíàëüíû n3, òàê æå êàê �ÏÈ â òî÷êå � íàïëîòíîóïàêîâàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ. Ïðîñòðàíñòâåí�íàÿ ëîêàëèçàöèÿ �ÏÈ ïîäîáíà ïðîñòðàíñòâåííîéëîêàëèçàöèè ñîñòîÿíèé ïîòåíöèàëà èçîáðàæåíèÿ íàïîâåðõíîñòè Pd(110).�àáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãîñóäàðñòâåííîãî çà�äàíèÿ Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè �Ô (ðåãè�ñòðàöèîííûé íîìåð 2.8575.2013).202



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 2, 2014 Ñîáñòâåííûå ñîñòîÿíèÿ è ðåçîíàíñû : : :Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÂû÷èñëåíèå �óíêöèé �ðèíà â îáëàñòÿõ I, IIè III×òîáû îïðåäåëèòü �óíêöèþ �ðèíà äëÿ îáëàñòèI , ðàññ÷èòàåì ñîáñòâåííûå ýíåðãèè �nkykz è âîëíî�âûå �óíêöèè  nkykz áåñêîíå÷íîãî äâóìåðíîãî êðè�ñòàëëà, óäîâëåòâîðÿþùèå óðàâíåíèþ Øðåäèíãåðà ñïîòåíöèàëîì (2). Âîëíîâûå �óíêöèè íàõîäèì â âèäå nkykz (y; z) = 1T Xgy;gz Cgygznkykz exp (i(ky + gy)y)�� exp (i(kz + gz)z) ; (A.1)ãäå T � íîðìàëèçàöèîííàÿ äëèíà, gz = 2p2�m=a,m � öåëîå ÷èñëî,Xgy;gz jCgygznkykz j2 = 1:Òîãäà �óíêöèÿ �ðèíà ðàâíàGgyg0yI (z; z0;k; !) == 2�Xn �=aZ0 Xgz Cgygzn;kz 
os�(kz + gz)z���Xg0z Cg0yg0zn;kz 
os�(kz + g0z)z0��� dkz! � �nkykz + k2x=2 : (A.2)Äëÿ íàõîæäåíèÿ �óíêöèè �ðèíà â îáëàñòè II ñãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (5) íåîáõîäèìî íàéòè âîëíî�âûå �óíêöèè 	mk è ýíåðãèè "mk, óäîâëåòâîðÿþùèåóðàâíåíèþ Øðåäèíãåðà��r22 + V (r) � "mk�	mk(r) = 0 (A.3)â îáëàñòè ïðîñòðàíñòâà 0 < z < L ñ ãðàíè÷íûìèóñëîâèÿìè �z	mk(x; y; z) = 0 ïðè z = 0 è z = L.Äëÿ ýòîãî óäîáíî ðàçëîæèòü âîëíîâûå �óíêöèè ïîáàçèñó, óäîâëåòâîðÿþùåìó ãðàíè÷íûì óñëîâèÿì:	mk(r) ==Xl Xgy fl(z) exp (i(gy + ky)y + ikxx)�lgymk; (A.4)ãäå f0 = p1=L, fl = p2=L 
os(�lz=L) ïðè l � 1. Òî�ãäà êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ �lgymk è ýíåðãèè "mkáóäóò ÿâëÿòüñÿ ñîáñòâåííûìè âåêòîðàìè è ñîáñòâåí�íûìè çíà÷åíèÿìè ìàòðèöû

Hll0gyg0y = Ægzg0zÆgyg0y2 �k2x+(ky+gy)2+g2z�+ Lva
Z0 dz�� aZ0 dya exp �i(gy � g0y)y� fl(z)V (y; z)fl0(z): (A.5)Òàêèì îáðàçîì, �óíêöèÿ �ðèíà â îáëàñòè II ðàâíàGgyg0yII (z; z0;k; !) ==Xm Xll0 �lgymkfl(z)�l0g0ymk fl0(z0)! � "mk : (A.6)Äëÿ îáëàñòè III ïîòåíöèàë ìîæíî ñ÷èòàòü ðàâ�íûì íóëþ è, ñëåäîâàòåëüíî, �óíêöèåé �ðèíà äëÿýòîé îáëàñòè áóäåò ÿâëÿòüñÿ �óíêöèÿ �ðèíà ñâîáîä�íûõ ýëåêòðîíîâ â âàêóóìå, óäîâëåòâîðÿþùàÿ ãðà�íè÷íûì óñëîâèÿì (5). Íàñ áóäåò èíòåðåñîâàòü òîëü�êî åå çíà÷åíèå ïðè z = z0 = L:Ggy;g0yIII (L;L;k; !) = �2iÆgy;g0yp2! � (gy + ky)2 � k2x ; (A.7)ãäå ïðè âçÿòèè êâàäðàòíîãî êîðíÿ âûáèðàåòñÿ ðåøå�íèå ñ ïîëîæèòåëüíîé ìíèìîé ÷àñòüþ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. P. M. E
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