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ÈÇ�ÈÁ ÝËÅÌÅÍÒÎÂ �ÅÊÎÍÑÒ�ÓÊÖÈÈ Ê�ÀÅÂ Ò�ÎÉÍÛÕÑÒÓÏÅÍÅÉ ÍÀ ÂÈÖÈÍÀËÜÍÛÕ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒßÕ (111) Si�. À. Æà÷óê a*, Æ. Êóòèíüî b**, Ì. Æ. �ýéñîí ***, Ï. �. Áðèääîí d****aÈíñòèòóò �èçèêè ïîëóïðîâîäíèêîâ Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê630090, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿbI3N, Department of Physis, University of Aveiro, Campus SantiagoP-3810-193, Aveiro, PortugalDepartment of Chemistry, University of SurreyGuildford, GU2 7XH, United KingdomdShool of Eletrial, Eletroni and Computer Engineering, Newastle UniversityNewastle Upon Tyne NE1 7RU, United KingdomÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 23 èþíÿ 2014 ã.Ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ íà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè èññëåäîâàíà ñòðóêòóðà ñòóïåíåé âûñî-òîé â òðè ìåæïëîñêîñòíûõ ðàññòîÿíèÿ (111) íà âèöèíàëüíûõ ïîâåðõíîñòÿõ (111) Si. Ïîêàçàíî, ÷òî âçàâèñèìîñòè îò èçãèáà (bukling) ýëåìåíòîâ ðåêîíñòðóêöèè êðàåâ ñòóïåíåé íà ïîâåðõíîñòè âîçìîæíûíåñêîëüêî ñòàáèëüíûõ àòîìíûõ êîí�èãóðàöèé. Íàéäåíî, ÷òî íàïðàâëåíèå èçãèáà ýëåìåíòîâ ðåêîíñòðóê-öèè â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ïîâåðõíîñòè îïðåäåëÿåòñÿ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ñ èõ áëèæàéøèìàòîìíûì îêðóæåíèåì.DOI: 10.7868/S00444510150400721. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂèöèíàëüíûå ïîâåðõíîñòè (111) Si, îòêëîíåííûåâ íàïðàâëåíèè [�1�12℄, ñîäåðæàò ñòóïåíè âûñîòîé â îä�íî è òðè ìåæïëîñêîñòíûõ ðàññòîÿíèÿ [1℄. Äîëÿ òðîé�íûõ ñòóïåíåé óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè óãëàîòêëîíåíèÿ âèöèíàëüíîé ïîâåðõíîñòè îò ïëîñêîñòè(111) [2℄. Êîãäà óãîë îòêëîíåíèÿ äîñòèãàåò ïðèìåð�íî 10Æ ê ïëîñêîñòè (111), �îðìèðóåòñÿ ïîâåðõíîñòü(7 7 10) Si, ñîñòîÿùàÿ ïî÷òè èñêëþ÷èòåëüíî èç ðåãó�ëÿðíî ðàñïîëîæåííûõ òðîéíûõ ñòóïåíåé, ðàçäåëåí�íûõ òåððàñàìè (111) ñî ñòðóêòóðîé 7� 7 [3℄.Ïîâåðõíîñòü (7 7 10) Si ñ ðåãóëÿðíî ðàñïîëîæåí�íûìè òðîéíûìè ñòóïåíÿìè øèðîêî èñïîëüçóåòñÿäëÿ ðîñòà óïîðÿäî÷åííûõ ìàññèâîâ íàíîñòðóêòóð.Â ýòîì ñëó÷àå ðåãóëÿðíàÿ ñòóïåí÷àòàÿ ñòðóêòóðàîïðåäåëÿåò êàê ïîëîæåíèå, òàê è ðàçìåð ðàñòóùèõíàíîïðîâîëîê è íàíîòî÷åê [4�7℄. ×àñòîå íàáëþäå�*E-mail: zhahuk�gmail.om**J. Coutinho***M. J. Rayson****P. R. Briddon

íèå òðîéíûõ ñòóïåíåé íà âèöèíàëüíûõ ïîâåðõíî�ñòÿõ (111) Si îçíà÷àåò, ÷òî îíè îáëàäàþò âûñîêîéñòàáèëüíîñòüþ. Ýòî, ïî-âèäèìîìó, âûçâàíî ý��åê�òèâíûì çàìûêàíèåì îáîðâàííûõ ñâÿçåé Si íà êðàþòðîéíîé ñòóïåíè, ñíèæàþùåì ýíåðãèþ �îðìèðîâà�íèÿ ñòóïåíè. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî òðîéíûå ñòóïåíèÿâëÿþòñÿ âàæíîé ÷àñòüþ ëàíäøà�òà âèöèíàëüíûõïîâåðõíîñòåé (111) Si, èõ àòîìíàÿ ñòðóêòóðà äî ñèõïîð íå ÿâëÿåòñÿ òâåðäî óñòàíîâëåííîé [8℄. Äàæå îðè�åíòàöèÿ ïîâåðõíîñòè ñ ðåãóëÿðíûìè òðîéíûìè ñòó�ïåíÿìè áûëà ïðåäìåòîì äèñêóññèé. Â òî âðåìÿ êàêâ îäíèõ ðàáîòàõ ïî ýòîé òåìàòèêå ñîîáùàëîñü îáîðèåíòàöèè (5 5 7) (9.5Æ ê ïëîñêîñòè (111)) [3; 9℄, âäðóãèõ � ñîîáùàëîñü îá îðèåíòàöèè (7 7 10) (10.0Æê ïëîñêîñòè (111)) [10℄. Êðîìå òîãî, â ðàçíûõ ðàáî�òàõ òðîéíûì ñòóïåíÿì ïðèïèñûâàëèñü îðèåíòàöèè(112), (113) è, â êîíå÷íîì ñ÷åòå, îíè ñòàëè ðàññìàò�ðèâàòüñÿ êàê ïîâåðõíîñòè áåç îïðåäåëåííîé êðèñòàë�ëîãðà�è÷åñêîé îðèåíòàöèè [3; 9�11℄.Òåððàñû (111) ñòóïåí÷àòîé ïîâåðõíîñòè (7 7 10)Si âìåùàþò â ñåáÿ ðîâíî îäíó ÿ÷åéêó ñòðóêòó�ðû 7 � 7. Òàêèì îáðàçîì, òåððàñû ñ àòîìíîé òî÷�íîñòüþ �îðìèðóþò ñâåðõðåøåòêó ýêâèäèñòàíòíûõ5 ÆÝÒÔ, âûï. 4 729
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(100)�èñ. 1. Èñõîäíàÿ íåðåëàêñèðîâàííàÿ àòîìíàÿ ìî-äåëü (áåç èçãèáîâ) êðàÿ òðîéíîé ñòóïåíè íà ïîâåðõ-íîñòè (7 7 10) Si, ñîñòîÿùàÿ èç çèãçàãîîáðàçíîãî ðÿ-äà àòîìîâ â �îðìå öåïî÷êè Çåéâàöà (ZR), áëîêîâ(TDU), ñîñòîÿùèõ èç äâóõ äèìåðîâ, ïåðïåíäèêóëÿð-íûõ êðàþ ñòóïåíè (D? è D0?), êîâàëåíòíî ñâÿçàí-íûõ ñ äèìåðîì, ïàðàëëåëüíûì êðàþ ñòóïåíè (Dk1),ìèíè-òåððàñû (111), âìåùàþùåé â ñåáÿ àäàòîìû(A) è ðåñò-àòîìû (R) è, íàêîíåö, äèìåðîâ (Dk3) íàêðàþ âåðõíåé òåððàñû (111)ñòóïåíåé. Ïîëîæåíèÿ ÿ÷ååê ñòðóêòóðû 7 � 7 íà ñî�ñåäíèõ òåððàñàõ (111) íå êîððåëèðîâàíû â íàïðàâ�ëåíèè êðàåâ ñòóïåíåé. Íåäàâíî áûëî ïîêàçàíî, ÷òîñòðóêòóðà 5 � 5, èíîãäà íàáëþäàåìàÿ íà òåððàñàõ(111) ïîâåðõíîñòè (7 7 10) Si, âûçâàíà íàïðÿæåíèåìðàñòÿæåíèÿ ðåêîíñòðóèðîâàííûõ ïîâåðõíîñòåé [12℄.Íàèáîëåå ðàçðàáîòàííàÿ ìîäåëü ïîâåðõíîñòè (7 7 10)Si ñ ðåãóëÿðíûìè òðîéíûìè ñòóïåíÿìè áûëà ïðåä�ëîæåíà íà îñíîâå äàííûõ ñêàíèðóþùåé òóííåëüíîéìèêðîñêîïèè (ÑÒÌ) è äè�ðàêöèè ìåäëåííûõ ýëåê�òðîíîâ â ðàáîòå [10℄. Ýòà ìîäåëü íåäàâíî ïîëó÷èëàïîäòâåðæäåíèå â ýêñïåðèìåíòàõ ñ äè�ðàêöèåé ñèí�õðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ [13℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ�÷åòîâ ab initio àòîìíîé è ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðòðîéíûõ ñòóïåíåé íà ïîâåðõíîñòè (7 7 10) Si. Öåëüþðàáîòû ÿâëÿåòñÿ óñòàíîâëåíèå ñòðóêòóðû ýëåìåíòîâðåêîíñòðóêöèè òðîéíûõ ñòóïåíåé è ïðè÷èí �îðìè�ðîâàíèÿ èõ îïðåäåëåííûõ èçãèáîâ. Â êà÷åñòâå èñõîä�íîé íåðåëàêñèðîâàííîé ìîäåëè ïîâåðõíîñòè (7 7 10)Si (áåç èçãèáîâ) ìû èñïîëüçîâàëè àòîìíóþ ìîäåëü,ïðåäëîæåííóþ â ðàáîòå [10℄ è ïðåäñòàâëåííóþ íàðèñ. 1. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòîé ìîäåëüþ, ïåðèîäè÷�íîñòü òåððàñ (111) âäîëü êðàåâ ñòóïåíåé ñîñòàâëÿåò�7 (èç-çà ñòðóêòóðû 7� 7 òåððàñ (111)), â òî âðåìÿêàê ïåðèîäè÷íîñòü ýëåìåíòîâ ðåêîíñòðóêöèè êðàåâòðîéíûõ ñòóïåíåé ñîñòàâëÿåò �2. Ñëåäîâàòåëüíî,

êîìáèíèðîâàííàÿ ñèñòåìà (òåððàñà ïëþñ êðàé ñòó�ïåíè) èìååò ïåðèîäè÷íîñòü �14 è âìåùàåò â ñåáÿäâå ÿ÷åéêè 7� 7. Ýòî ïðèâîäèò ê î÷åíü áîëüøîé ïîïëîùàäè ÿ÷åéêè ïîâåðõíîñòè (5:4� 5:4 íì2).2. ÄÅÒÀËÈ �ÀÑ×ÅÒÎÂÄëÿ ðàñ÷åòîâ èñïîëüçîâàëèñü ñëîè êðåìíèÿ òîë�ùèíîé â ÷åòûðå àòîìíûõ áèñëîÿ. Âàêóóìíûé ïðî�ìåæóòîê ìåæäó ñëîÿìè êðåìíèÿ â ñàìîì óçêîììåñòå ñîñòàâëÿë 3.3 íì. Îáîðâàííûå ñâÿçè àòîìîâíà íåðåêîíñòðóèðîâàííîé íèæíåé ïîâåðõíîñòè ñëîÿêðèñòàëëà íàñûùàëèñü àòîìàìè âîäîðîäà. Àòîìûíèæíåãî ñëîÿ Si è ñâÿçàííûå ñ íèìè àòîìû H íåèçìåíÿëè ñâîèõ ïîëîæåíèé â ïðîöåññå ðàñ÷åòîâ. Ïî�ëîæåíèÿ àòîìîâ íà ïðîòèâîïîëîæíîé ðåêîíñòðóèðî�âàííîé ïîâåðõíîñòè çàäàâàëèñü â ñîîòâåòñòâèè ñ ìî�äåëüþ ïîâåðõíîñòè (7 7 10) Si, îïóáëèêîâàííîé â ðà�áîòå [10℄. Êîîðäèíàòû àòîìîâ âåðõíèõ òðåõ áèñëîåâSi îïòèìèçèðîâàëèñü äî òåõ ïîð, ïîêà äåéñòâóþùèåíà íèõ ñèëû íå ñòàíîâèëèñü ìåíüøå 0.16 ýÂ/íì, ïî�ñëå ÷åãî ñ÷èòàëîñü, ÷òî ïîâåðõíîñòü äîñòèãëà ðàâ�íîâåñèÿ. ×èñëî àòîìîâ â ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêå (âêëþ�÷àÿ àòîìû âîäîðîäà) ñîñòàâëÿëî 2215. �àñ÷åò ïîë�íîé ýíåðãèè ñèñòåìû è îïòèìèçàöèÿ êîîðäèíàò àòî�ìîâ Si ïðîâîäèëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãî ïàêåòàAIMPRO [14; 15℄, îñíîâàííîãî íà òåîðèè �óíêöèî�íàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ). Áûëè èñïîëüçîâàíû ïñåâäî�ïîòåíöèàëû [16℄ è êîððåëÿöèîííî-îáìåííûé �óíê�öèîíàë â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (loaldensity approximation, LDA) [17℄. Èíòåãðèðîâàíèå ïîçîíå Áðèëëþýíà ïðîâîäèëîñü òîëüêî â òî÷êå �. Èñ�ïîëüçîâàíèå îäíîé ëèøü òî÷êè � äëÿ èíòåãðèðîâà�íèÿ îïðàâäàíî â äàííîì ñëó÷àå èç-çà áîëüøèõ ëà�òåðàëüíûõ ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè ïîâåðõíîñòè. Äëÿ âà�ëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ àòîìîâ Si èñïîëüçîâàëèñü 16sp-�óíêöèé ïëþñ 12 d-�óíêöèé, à äëÿ àòîìîâ H �16 sp-�óíêöèé. Îïòèìèçèðîâàííûå êîîðäèíàòû èñ�ïîëüçîâàëèñü â äàëüíåéøåì äëÿ ðàñ÷åòà ÷àñòè÷íîéïëîòíîñòè ýëåêòðîííîãî çàðÿäà (×ÏÇ) ñ ïîìîùüþïðîãðàììíîãî ïàêåòà SIESTA [18℄, ïðè ýòîì óñëîâèÿäëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ àíàëîãè÷íû èñïîëüçîâàííûì íà�ìè ðàíåå â ðàáîòå [19℄.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÉ È ÈÕÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ ñîîòâåòñòâèè ñ ìîäåëüþ ïîâåðõíîñòè (7 7 10)Si íà ðèñ. 1, êðàé òðîéíîé ñòóïåíè ñîñòîèò èç ñëå�äóþùèõ ýëåìåíòîâ ðåêîíñòðóêöèè: çèãçàãîîáðàçíûéðÿä àòîìîâ â �îðìå öåïî÷êè Çåéâàöà (zig-zag row,730
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�èñ. 2. Äâå âîçìîæíûõ êîí�èãóðàöèè öåïî÷åê Çåé-âàöà (ZR) íà ïîâåðõíîñòè (7 7 10) Si â çàâèñèìîñòèîò èõ èçãèáîâ: a � ZRC#;F" è á � ZRC";F#. Ñâåð-õó ñõåìàòè÷åñêè ïîêàçàíà îðèåíòàöèÿ ñòóïåí÷àòîéïîâåðõíîñòèZR) [20℄, áëîê èç òðåõ äèìåðîâ (triple dimer units,TDU), êàæäûé èç êîòîðûõ ñîñòîèò èç äâóõ äèìåðîâ,ïåðïåíäèêóëÿðíûõ êðàþ ñòóïåíè (D? è D0?), êîâà�ëåíòíî ñâÿçàííûõ ñ äèìåðîì, ïàðàëëåëüíûì êðàþñòóïåíè (Dk1), ìèíè-òåððàñû (111) Si, âìåùàþùåé âñåáÿ àäàòîìû (A) è ðåñò-àòîìû (R) è, íàêîíåö, äè�ìåðû íà êðàþ òåððàñû (111) Si (Dk3) [10℄. �àñ÷åòûïîêàçûâàþò, ÷òî ýëåìåíòû ðåêîíñòðóêöèè ZR, TDUè Dk3 ïîäâåðæåíû èçãèáó.�àññìîòðèì ñíà÷àëà ýëåìåíòû ðåêîíñòðóêöèèZR è TDU. Ýëåìåíòû ZR ÿâëÿþòñÿ íîâûìè â �è�çèêå ïîâåðõíîñòè Si, òàê êàê ðàíåå îíè íå íàáëþäà�ëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíî. �àíåå áûëî ïðåäïîëîæåíî,÷òî ýëåìåíòû ZR ëåæàò â îñíîâå ñòðóêòóðû 2�1 íà÷èñòûõ ïîâåðõíîñòÿõ (111) Si è Ge, ïîëó÷åííûõ â ðå�

çóëüòàòå ñêîëà [21℄. Îäíàêî ïîçäíåå áûëî ïîêàçàíî,÷òî ìîäåëü Ïàíäåé ñòðóêòóðû 2 � 1 ëó÷øå ñîãëà�ñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïîëó÷åííû�ìè íà ÷èñòûõ ïîâåðõíîñòÿõ (111) Si è Ge [22℄. Àòî�ìû ZR îáðàçóþò çèãçàãîîáðàçíûå öåïî÷êè â íàïðàâ�ëåíèè, ïàðàëëåëüíîì êðàþ ñòóïåíè (íàïðàâëåíèå[�110℄). Àòîìû, îáðàçóþùèå ZR, ðàñïîëîæåíû íà òåð�ðàñå (111) â íå ýêâèâàëåíòíûõ ïîçèöèÿõ. Ïîýòîìóìû ðàçëè÷àåì äâà âîçìîæíûõ òèïà èçãèáà ýëåìåí�òîâ ZR. Ïåðâûé òèï èìååò êîí�èãóðàöèþ ZRC#;F",ãäå àòîì, áëèæàéøèé ê êðàþ ñòóïåíè ZRC (loseratoms), ñäâèíóò âíóòðü êðèñòàëëà, à àòîì, óäàëåí�íûé îò êðàÿ ñòóïåíè ZRF (farthest atom), ñäâèíóòíàðóæó êðèñòàëëà (ðèñ. 2a). Âòîðîé òèï èìååò êîí��èãóðàöèþ ZRC";F# (ðèñ. 2á ).Êàæäûé àòîì öåïî÷êè ZR èìååò òðè áëèæàé�øèõ ñîñåäà. Îñòàâøàÿñÿ îáîðâàííàÿ ñâÿçü �îðìè�ðóåò öåïî÷êó àòîìîâ, ñâÿçàííûõ �-ñâÿçüþ â ñîîò�âåòñòâèè ñ ìîäåëüþ öåïî÷åê Çåéâàöà [20℄. Íà÷àëü�íàÿ ñèììåòðè÷íàÿ êîí�èãóðàöèÿ, â êîòîðîé îáà àòî�ìà ZR íàõîäÿòñÿ â àíàëîãè÷íûõ ïîëîæåíèÿõ è èìå�þò sp3-ïîäîáíóþ êîí�èãóðàöèþ ýëåêòðîííûõ îð�áèòàëåé, íåóñòîé÷èâà ê èçãèáó. Â ðåçóëüòàòå ïðè�ïîäíÿâøèéñÿ àòîì ñíîâà áóäåò èìåòü sp3-ïîäîáíóþêîí�èãóðàöèþ îðáèòàëåé ñ s-ïîäîáíîé çàïîëíåí�íîé îáîðâàííîé ñâÿçüþ. Îïóñòèâøèéñÿ àòîì áóäåòèìåòü êîí�èãóðàöèþ îðáèòàëåé, áëèçêóþ ê sp2 p-ïîäîáíîé îáîðâàííîé ñâÿçüþ, êîòîðàÿ îòäàåò ñâîéýëåêòðîí, ïîýòîìó íà ðèñ. 3 ìîæíî âèäåòü âûñîêóþïëîòíîñòü ïóñòûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà îïó�ñòèâøèõñÿ àòîìàõ ZR è âûñîêóþ ïëîòíîñòü çàíÿ�òûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé íà ïðèïîäíÿâøèõñÿ àòî�ìàõ ZR.Åñëè ðàññìàòðèâàòü ëèøü ñòðóêòóðó áëîêîâTDU è ëåæàùåé íèæå ïîäëîæêè êðåìíèÿ, òî òàêàÿñèñòåìà èìååò ñèììåòðèþ çåðêàëüíîãî îòðàæåíèÿ âïëîñêîñòè (�110), ïåðïåíäèêóëÿðíîé êðàþ ñòóïåíè.Â ýòîì ñëó÷àå äâå âîçìîæíûå êîí�èãóðàöèè èçãè�áîâ áëîêîâ TDU áûëè áû ýêâèâàëåíòíû. �àñ÷åòûïîêàçûâàþò, ÷òî ýòî íå òàê. Ïîýòîìó ìû ðàçëè÷àåìäâå êîí�èãóðàöèè èçãèáîâ ýëåìåíòîâ TDU. Äèìå�ðû â TDU, ðàñïîëîæåííûå íàïðîòèâ àäàòîìîâ íàìèíè-òåððàñå (111), ìû îáîçíà÷àåì D?, à ìåæäóàäàòîìàìè � D0?. Êîí�èãóðàöèÿ TDU# îçíà÷àåò,÷òî âåðõíèé àòîì äèìåðà D? ñäâèíóò âíóòðü, ïðèýòîì âåðõíèé àòîì äèìåðà D0? ñäâèíóò íàðóæó(ðèñ. 4a). Ñîîòâåòñòâåííî, â êîí�èãóðàöèè TDU"íàïðàâëåíèÿ ñäâèãà äèìåðîâ D? è D0? ìåíÿþòñÿ íàïðîòèâîïîëîæíûå (ðèñ. 4á ).Äèìåðû, ñîñòàâëÿþùèå áëîê TDU, íå ìîãóò èçãè�áàòüñÿ íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà èç-çà íàëè÷èÿ ñèëü�íûõ �-ñâÿçåé ìåæäó íèìè. Äàííàÿ ñèñòåìà èìååò ÷å�731 5*
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�èñ. 3. Êîíòóðû ðàñïðåäåëåíèÿ ×ÏÇ íà öåïî÷êåÇåéâàöà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ZRC#;F", ïîëó÷åí-íûå èíòåãðèðîâàíèåì óðîâíåé ìåæäó óðîâíåì Ôåð-ìè EF è EF + 1:0 ýÂ (à); EF è EF � 1:0 ýÂ (á ).Ñâåðõó ñõåìàòè÷åñêè ïîêàçàíà îðèåíòàöèÿ ñòóïåí-÷àòîé ïîâåðõíîñòè

òûðå îáîðâàííûå ñâÿçè, êîòîðûå ìîãóò îáìåíèâàòü�ñÿ çàðÿäîì ìåæäó ñîáîé ïðè èçãèáàõ äèìåðîâ. Äè�ìåðû Dk1 ðàñïîëîæåíû â àòîìíîì îêðóæåíèè, àíàëî�ãè÷íîì äèìåðàì íà ïîâåðõíîñòè (100) Si ñî ñòðóêòó�ðîé 2� 1. Ñëåäîâàòåëüíî, ìåõàíèçì èçãèáà äèìåðîâDk1 òàêîé æå, êàê ïðè èçãèáå äèìåðîâ íà ïîâåðõíî�ñòè (100) Si ïðè �îðìèðîâàíèè ñòðóêòóð  (4 � 2)è p (2� 2). Ïðè ýòîì îäèí àòîì ñäâèãàåòñÿ íàðóæó(s-ïîäîáíàÿ îáîðâàííàÿ ñâÿçü), à âòîðîé ñäâèãàåòñÿâíóòðü êðèñòàëëà (p-ïîäîáíàÿ îáîðâàííàÿ ñâÿçü) èñîïðîâîæäàåòñÿ ïåðåäà÷åé çàðÿäà îò íèæíåãî àòî�ìà ê âåðõíåìó [23; 24℄. Ó íèæíèõ àòîìîâ äèìåðîâD? è D0? âñå ñâÿçè çàìêíóòû, ïîýòîìó îíè íå ìî�ãóò îáìåíèâàòüñÿ çàðÿäîì ñ âåðõíèìè àòîìàìè ýòèõäèìåðîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, âûçûâàòü èõ èçãèá. Òåìíå ìåíåå äèìåðû D? è D0? èçãèáàþòñÿ, ñëåäóÿ çàèçãèáàìè äèìåðîâ Dk1 èç-çà íàëè÷èÿ ñèëüíîé ñâÿçèìåæäó íèìè. Ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò òàêæå îáìåí çà�ðÿäàìè ìåæäó âåðõíèìè àòîìàìè äèìåðîâ D? è D0?â TDU (ðèñ. 5).Áûëè ðàññ÷èòàíû ïîëíûå ýíåðãèè ÷åòûðåõâîçìîæíûõ êîí�èãóðàöèé ïîâåðõíîñòè (7 7 10)Si: ZRC#;F"TDU", ZRC";F#TDU", ZRC#;F"TDU#,ZRC";F#TDU#. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè, ÷òîêîí�èãóðàöèÿ ïîâåðõíîñòè â îñíîâíîì ñîñòîÿíèèZRC#;F"TDU". Êðîìå òîãî, áûëî íàéäåíî, ÷òîâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåìåíòàìè ZR è TDU ìàëî.Ýòî ñëåäóåò èç òîãî, ÷òî ðàçëè÷èå ïîëíûõ ýíåðãèéñèñòåìû äëÿ ñîñòîÿíèé TDU" è TDU# ïî÷òè íåçàâèñèò îò èçãèáà ýëåìåíòîâ ZR. Àíàëîãè÷íî,ðàçëè÷èå ïîëíûõ ýíåðãèé ñèñòåìû äëÿ ñîñòîÿíèéZRC#;F" è ZRC";F# ïî÷òè íå çàâèñèò îò èçãèáàýëåìåíòîâ TDU. Îøèáêà â ýòèõ äâóõ ñëó÷àÿõ íåïðåâûøàåò 1.1 ìýÂ/íì2. Òàêèì îáðàçîì, ýëåìåíòûZR è TDU ìîæíî ðàññìàòðèâàòü íåçàâèñèìî.Ïîâåðõíîñòü (7 7 10) Si ñ êîí�èãóðàöèåé ZRC#;F"èìååò ýíåðãèþ íà 17.8 ìýÂ/íì2 íèæå, ÷åì ñ êîí�è�ãóðàöèåé ZRC";F#. Ïîâåðõíîñòü ñ êîí�èãóðàöèåéTDU" èìååò ýíåðãèþ íà 8.5 ìýÂ/íì2 (36 ìýÂ/TDU)íèæå, ÷åì ñ êîí�èãóðàöèåé TDU#.Îñòàåòñÿ íåâûÿñíåííûì âîïðîñ, ïî÷åìó ýëåìåí�òû ðåêîíñòðóêöèè TDU è ZR èçãèáàþòñÿ ñîîòâåò�ñòâåííî â íàïðàâëåíèÿõ TDU" è ZRC#;F". Àäàòîìûè ðåñò-àòîìû íà ìèíè-òåððàñå (111) äîñòàòî÷íî áëèç�êè ê ýëåìåíòàì TDU è, òàêèì îáðàçîì, ìîãóò íàðó�øèòü èõ ëîêàëüíóþ ñèììåòðèþ, âçàèìîäåéñòâóÿ ñäèìåðàìè D? è D0?. Íà ðèñ. 5 âèäíî, ÷òî íà ìè�íè-òåððàñå (111) ïðîèñõîäèò ïåðåðàñïðåäåëåíèå çà�ðÿäà îò àäàòîìîâ ê ðåñò-àòîìàì, ïîäîáíî òîìó, êàêýòî èìååò ìåñòî íà ñòðóêòóðàõ 7�7, 2�2 è  (2�8)ïîâåðõíîñòåé (111) êðåìíèÿ è ãåðìàíèÿ [25℄. Ñëå�äîâàòåëüíî, àäàòîìû çàðÿæàþòñÿ ïîëîæèòåëüíî, à732
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||�èñ. 4. Äâå âîçìîæíûõ êîí�èãóðàöèè áëîêîâ TDU íà ïîâåðõíîñòè (7 7 10) Si â çàâèñèìîñòè îò èõ èçãèáîâ: à �TDU# è á � TDU"ðåñò-àòîìû îòðèöàòåëüíî. Èç-çà êóëîíîâñêîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ àäàòîìîâ è ðåñò-àòîìîâ ñ îäíîé ñòîðîíûè ýëåìåíòîâ TDU ñ äðóãîé, êîí�èãóðàöèÿ TDU" îá�ëàäàåò ìåíüøåé ýíåðãèåé, ÷åì êîí�èãóðàöèÿ TDU#.Äëÿ ïðîâåðêè ýòîé ãèïîòåçû íàìè áûëà ïîñòðîåíàïîâåðõíîñòü (7 7 10) Si, â êîòîðîé àäàòîìû íà ìè�íè-òåððàñå (111) áûëè óäàëåíû. Îïòèìèçàöèÿ êîîð�äèíàò òàêîé âîîáðàæàåìîé ïîâåðõíîñòè ïîêàçàëà,÷òî èçãèá ýëåìåíòîâ TDU â òàêîé ñèñòåìå îòñóò�ñòâóåò âîâñå. Ýëåêòðîñòàòèêà ìîæåò òàêæå îáúÿñ�íèòü íàïðàâëåíèå èçãèáà ýëåìåíòîâ ZR. Îáîðâàííûåñâÿçè àòîìîâ ZRF íàõîäÿòñÿ íàä ãåêñàãîíàëüíûìèïóñòîòàìè, â êîòîðûõ îòñóòñòâóþò ýëåêòðîíû. Â òîæå âðåìÿ îáîðâàííûå ñâÿçè àòîìîâ ZRC íàõîäÿòñÿíàä àòîìàìè Si âåðõíåãî ñëîÿ (111). Ñëåäîâàòåëüíî,êîí�èãóðàöèÿ ZRC#;F" áóäåò èìåòü ìåíüøóþ ýíåð�ãèþ, ÷åì ZRC";F#. Â ñîîòâåòñòâèè ñ íàøèìè äàííû�ìè, ýëåìåíòû ZR íà ïëîñêîé ïîâåðõíîñòè (111) Siñî ñòðóêòóðîé 2 � 1 â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè èìåþòèçãèá â òîì æå íàïðàâëåíèè, ÷òî è íà ïîâåðõíîñòè(7 7 10) Si.�àññìîòðèì òåïåðü äèìåðû Dk3, ðàñïîëîæåííûåíà êðàþ âåðõíèõ òåððàñ (111). Â îòëè÷èå îò ñèì�ìåòðè÷íûõ äèìåðîâ â ñòðóêòóðå 7 � 7 íà ïëîñêîéïîâåðõíîñòè (111) Si, äèìåðû Dk3 íà êðàþ òåððàñ(111) ïîâåðõíîñòè (7 7 10) Si èìåþò îáîðâàííûå ñâÿ�çè. �àñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ýòè äèìåðû íåóñòîé�÷èâû ê èçãèáó (ðèñ. 5). Â òî æå âðåìÿ íà ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ ÑÒÌ-èçîáðàæåíèÿõ â ðàáîòå [10℄ ñëå�äîâ èçãèáîâ äèìåðîâ Dk3 íå îáíàðóæåíî. Äëÿ èññëå�

äîâàíèÿ ïðè÷èíû ýòîãî ïðîòèâîðå÷èÿ áûëè ïîñòðî�åíû øåñòü ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ïîâåðõíîñòè (7 7 10)Si, ðàçëè÷àþùèõñÿ ëèøü ðàçëè÷íûìè êîìáèíàöèÿ�ìè èçîãíóòûõ äèìåðîâ Dk3. �àñ÷åò ïîêàçàë, ÷òî âñåêîí�èãóðàöèè ïî÷òè âûðîæäåíû, ïðè ýòîì ðàçíèöàâ ýíåðãèè íå ïðåâûøàåò 3 ìýÂ íà îäèí èçîãíóòûéäèìåð. Ýòî çíà÷åíèå ýíåðãèè ñîãëàñóåòñÿ ñî çíà÷åíè�åì, ðàññ÷èòàííûì äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõäèìåðîâ â ñîñåäíèõ äèìåðíûõ ðÿäàõ íà ïîâåðõíî�ñòè (100) Si [24℄. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âåëè÷èíû ýíåð�ãåòè÷åñêîãî áàðüåðà ìåæäó äâóìÿ óñòîé÷èâûìè ñî�ñòîÿíèÿìè èçîãíóòîãî äèìåðà Dk3 áûë èñïîëüçîâàíñòàíäàðòíûé ìåòîä ïîèñêà ñåäëîâûõ òî÷åê (nudgedelasti band (NEB)), ðåàëèçîâàííûé â ïðîãðàììíîìïàêåòå Aimpro è îïèñàííûé â ðàáîòå [26℄. Áûëî íàé�äåíî, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð äëÿ ïåðåõîäà äèìå�ðà Dk3 èç îäíîãî èçîãíóòîãî ñîñòîÿíèÿ â ïðîòèâîïî�ëîæíîå ñîñòàâëÿåò âñåãî 35 ìýÂ. Òàê êàê êîí�èãó�ðàöèè èçîãíóòûõ äèìåðîâ Dk3 âûðîæäåíû ïî ýíåð�ãèè, à âåëè÷èíà ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà ñðàâíèìàñ òåïëîâîé ýíåðãèåé kT ïðè T = 300 K (26 ìýÂ), òîëîãè÷íî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî äèìåðû Dk3 ïåðåêëþ÷à�þòñÿ èç îäíîãî èçîãíóòîãî ñîñòîÿíèÿ â ïðîòèâîïî�ëîæíîå ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Ïîýòîìó ÑÒÌïîêàçûâàåò ëèøü ñèììåòðè÷íîå, óñðåäíåííîå ïî âðå�ìåíè èçîáðàæåíèå áûñòðî ïåðåêëþ÷àþùèõñÿ äèìå�ðîâ Dk3. Ïîâåäåíèå äèìåðîâ Dk3 àíàëîãè÷íî ïîâåäå�íèþ äèìåðîâ íà ïîâåðõíîñòè (100) Si ñî ñòðóêòóðîé2�1 ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå, äëÿ êîòîðûõ ýíåð�ãåòè÷åñêèé áàðüåð ñîñòàâëÿåò 120 ìýÂ [23℄.733
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ZR�èñ. 5. Êîíòóðû ðàñïðåäåëåíèÿ ×ÏÇ íà òðîéíîéñòóïåíè â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ZRC#;F"TDU" (èç-ãèá äèìåðîâ Dk3 ïðîèçâîëåí), ïîëó÷åííûå èíòåãðè-ðîâàíèåì óðîâíåé ìåæäó óðîâíåì Ôåðìè EF èEF + 1:0 ýÂ (à); EF è EF � 1:0 ýÂ (á ). ×åðíû-ìè ëèíèÿìè î÷åð÷åíû ðàçëè÷íûå ýëåìåíòû ðåêîí-ñòðóêöèè. Ñòðåëêàìè, óêàçûâàþùèìè ââåðõ/âíèç,îáîçíà÷åíû àòîìû, ñäâèíóòûå íàðóæó/âíóòðü êðè-ñòàëëà è èìåþùèå ãèáðèäèçàöèþ ýëåêòðîííûõ îð-áèòàëåé ïîäîáíóþ ñîîòâåòñòâåííî sp3 è sp24. ÂÛÂÎÄÛÂ ðàáîòå ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ, îñíîâàííûõ íàÒÔÏ, èññëåäîâàí èçãèá ýëåìåíòîâ ðåêîíñòðóêöèèòðîéíûõ ñòóïåíåé íà ïîâåðõíîñòè (7 7 10) êðåìíèÿ.Íàéäåíî, ÷òî äèìåðû Dk3 íà êðàþ òåððàñ (111)ïåðåêëþ÷àþòñÿ èç îäíîãî èçîãíóòîãî ñîñòîÿíèÿ â
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