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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ñèëèöèäû ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ íàøëè øè-
ðîêîå ïðèìåíåíèå â èçäåëèÿõ ìèêðîýëåêòðîíè-
êè áëàãîäàðÿ âûñîêîé ïðîâîäèìîñòè ýòèõ ìà-
òåðèàëîâ è ñòàáèëüíîñòè èõ õàðàêòåðèñòèê ê íà-
ãðåâó. Íåêîòîðûå ñèëèöèäû ìîãóò èñïîëíÿòü
ðîëü îìè÷åñêîãî êîíòàêòà, â òî âðåìÿ êàê äðó-
ãèå âûñòóïàþò â êà÷åñòâå äèôôóçèîííûõ áà-
ðüåðîâ. Äèñèëèöèä êîáàëüòà ïðèâëåêàåò îñîáîå
âíèìàíèå ê ñâîèì ñòðóêòóðíûì è ýëåêòðîôè-
çè÷åñêèì ñâîéñòâàì âñëåäñòâèå âîçìîæíîñòè
âûñîêîêà÷åñòâåííîãî ýïèòàêñèàëüíîãî âûðà-
ùèâàíèÿ ýòîãî ìàòåðèàëà íà êðåìíèåâîé ïîä-
ëîæêå. Ïðîâåäåííûé â äàííîé ðàáîòå òåîðåòè-
÷åñêèé ðàñ÷åò ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê
ïëåíêè CoSi

2
 è ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëü-

òàòîâ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè [1 � 4] äîëæíû ñïîñîáñòâîâàòü ëó÷øåìó
ïîíèìàíèþ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ äèñèëèöèäà
êîáàëüòà.

Ïëåíêà (001) äèñèëèöèäà êîáàëüòà, äëÿ êî-
òîðîé ìû ïðîâåëè ðàñ÷åò ïîëíûõ è ëîêàëüíûõ
ïàðöèàëüíûõ ïëîòíîñòåé ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-
íèé (ËÏÏÝÑ) è ôîòîýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ,
èìååò êóáè÷åñêóþ ñòðóêòóðó òèïà ôëþîðèòà
(CaF

2
) ñ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè a

0 
= 5.362 Å [5]. Ïðè-

âåäåííàÿ íà ðèñ. 1 ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ðàññ÷è-
òàííîé ïëåíêè ñîñòîèò èç äâóõ ýëåìåíòàðíûõ
ÿ÷ååê îáúåìíîãî êðèñòàëëà ïëþñ äâà äîïîëíè-
òåëüíûõ ïîâåðõíîñòíûõ ñëîÿ êðåìíèÿ. Äàëüíåé-
øèå îáîçíà÷åíèÿ àòîìîâ ïëåíîê ñòàíîâÿòñÿ ÿñ-
íûìè èç ïîäðèñóíî÷íîé ïîäïèñè.
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Âîðîíåæñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò

Ïëåíî÷íûì ìåòîäîì ëèíåàðèçîâàííûõ ïðèñîåäèíåííûõ ïëîñêèõ âîëí ðàññ÷èòàíû ïîëíûå è ëî-
êàëüíûå ïàðöèàëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé è ôîòîýëåêòðîííûå ñïåêòðû äëÿ ðàçëè÷íûõ
ýíåðãèé âîçáóæäàþùèõ ôîòîíîâ ïëåíêè äèñèëèöèäà êîáàëüòà. Ñòðóêòóðà ôîòîýëåêòðîííûõ ñïåêò-
ðîâ ïëåíêè ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ (12 � 40 eV) îáóñëîâëåíà d�ñîñòîÿíèÿìè Ñî è s� è p�
ñîñòîÿíèÿìè Si. Ïðè áîëåå âûñîêèõ ýíåðãèÿõ ïàäàþùåãî ôîòîíà ôîðìà ñïåêòðîâ îïðåäåëÿåòñÿ ïðàê-
òè÷åñêè òîëüêî ëèøü d�ñîñòîÿíèÿìè Ñî.

Ðèñ. 1. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà (001) ïë¸íêè  äèñèëè-
öèäà êîáàëüòà: 1, 3 è 5 � öåíòðàëüíûé, ïðîìåæóòî÷íûé
è ïðèïîâåðõíîñòíûé ñëîè êîáàëüòà; 2, 4 è 6 � âíóòðåí-
íèé, ïðîìåæóòî÷íûé è ïîâåðõíîñòíûé ñëîè êðåìíèÿ.
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ÌÅÒÎÄ ÐÀÑ×ÅÒÀ

Äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïëåíîê
èñïîëüçîâàëñÿ ïëåíî÷íûé ìåòîä ëèíåàðèçîâàííûõ
ïðèñîåäèíåííûõ ïëîñêèõ âîëí (ÏËÏÏÂ). Âîëíî-
âàÿ ôóíêöèÿ )(, rkiψ  èùåòñÿ â âèäå ëèíåéíîé êîì-
áèíàöèè èçâåñòíûõ áàçèñíûõ ôóíêöèé )(rnµϕ :

∑=
n

n
i
nki rr

µ
µµ ϕυψ )()(, . (1)

Â ýòîì ìåòîäå â êà÷åñòâå áàçèñíûõ ôóíê-

öèé ïðîöåäóðû Ðèòöà èñïîëüçóþòñÿ ïëåíî÷íûå
ëèíåàðèçîâàííûå ïðèñîåäèíåííûå ïëîñêèå âîë-
íû, ïðè îïðåäåëåíèè êîòîðûõ äåëàåòñÿ ïðåäïî-
ëîæåíèå î òîì, ÷òî ýôôåêòèâíûé ïëåíî÷íûé ïî-
òåíöèàë èìååò �muffin�tin�z� (MTZ) ôîðìó. Â
MTZ�ïðèáëèæåíèè ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ðàçáè-
âàåòñÿ íà òðè îáëàñòè, êàæäàÿ èç êîòîðûõ õà-
ðàêòåðèçóåòñÿ ñâîèì âèäîì ïîòåíöèàëà è áà-
çèñíîé ôóíêöèè, à èìåííî:

1. Â MT�îáëàñòè, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñî-
áîé ÷àñòü ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, çàêëþ÷åííîé
âíóòðè íåïåðåñåêàþùèõñÿ ñôåð, îêðóæàþùèõ
êàæäûé àòîì ïëåíêè, ïîòåíöèàë ñôåðè÷åñêè
ñèììåòðè÷åí. Â ýòîì ñëó÷àå áàçèñíàÿ ôóíêöèÿ
çàïèñûâàåòñÿ â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî ñôåðè÷åñ-
êèì ãàðìîíèêàì
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Çäåñü sτ  óêàçûâàåò ïîëîæåíèå s�ãî àòî-
ìà â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå; µµ Kkk +≡ , ãäå k �
äâóõìåðíûé âîëíîâîé âåêòîð ñîñòîÿíèÿ, ïðè-
íàäëåæàùèé äâóõìåðíîé çîíå Áðèëëþýíà, à
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ãäå D � òîëùèíà ïëåíêè, à MTR  � ðàäèóñ ÌÒ�
ñôåðû.

2. Â îáëàñòè, çàêëþ÷åííîé â ïðåäåëàõ ïëîñ-
êèõ ïîâåðõíîñòåé ïëåíêè, âíå ñôåð ïîòåíöèàë
ïîñòîÿíåí è áàçèñíàÿ ôóíêöèÿ ìîæåò áûòü ïðåä-

ñòàâëåíà â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ äâóõìåðíîé ïëîñ-
êîé âîëíû íà îäíîìåðíóþ ñèììåòðèçîâàííóþ
ïî z ïëîñêóþ âîëíó
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Çäåñü Ω  � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, çàêëþ÷åí-

íîé ìåæäó ïëîñêîñòÿìè 
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3. Â âàêóóìíîé îáëàñòè, ðàñïîëîæåííîé çà
ïðåäåëàìè ïëîñêèõ ãðàíèö ïëåíêè, ïîòåíöèàë
çàâèñèò òîëüêî îò íîðìàëüíîé êîìïîíåíòû ê ïî-
âåðõíîñòè ïëåíêè z. Â ñîîòâåòñòâèè ñ òàêîé ôîð-
ìîé ïîòåíöèàëà áàçèñíàÿ ôóíêöèÿ ñòðîèòñÿ â
âèäå ïðîèçâåäåíèÿ äâóõìåðíîé ïëîñêîé âîëíû
íà ñóììó z�çàâèñÿùåé ôóíêöèè è åå ýíåðãåòè-
÷åñêîé ïðîèçâîäíîé
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Íà ýòèõ áàçèñíûõ ôóíêöèÿõ ñòðîÿòñÿ ìàò-
ðè÷íûå ýëåìåíòû ãàìèëüòîíèàíà nnH ′νµ ,  è ïåðå-
êðûòèÿ nnO ′νµ , . Èñïîëüçóÿ âàðèàöèîííûé ïðèí-
öèï Ðèòöà, äëÿ îòûñêàíèÿ âàðèàöèîííûõ êîýô-
ôèöèåíòîâ i

nµυ  ïîëó÷àåì ñèñòåìó ëèíåéíûõ àë-
ãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé
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n
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,
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Èç óñëîâèÿ ðàçðåøèìîñòè ýòîé ñèñòåìû âû-
òåêàåò óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ ñîáñòâåííûõ
çíà÷åíèé ýíåðãèè ýëåêòðîíà â ïëåíêå

( )[ ] 0det ,, =− ′νµ′νµ nninn OkEH . (7)

Ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå çîííîãî ðàñ÷åòà
ñîáñòâåííûå ôóíêöèè  )(, rkiψ  è ñîáñòâåííûå çíà-
÷åíèÿ ýíåðãèè )(kiE  èñïîëüçîâàëèñü äëÿ âû÷èñ-
ëåíèÿ ïëîòíîñòåé ñîñòîÿíèé è ôîòîýëåêòðîííûõ
ñïåêòðîâ ñîãëàñíî ìåòîäèêå [6, 7].
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ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Íàìè áûëè ðàññ÷èòàíû ëîêàëüíûå ïàðöè-
àëüíûå ïëîòíîñòè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé âñåõ
íåýêâèâàëåíòíûõ àòîìîâ ïëåíêè CoSi

2
, à íà ðèñ.

2 è 3 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ËÏÏÝÑ öåíòðàëüíî-
ãî è ïðèïîâåðõíîñòíîãî àòîìîâ  Co è âíóòðåí-
íåãî è ïîâåðõíîñòíîãî àòîìîâ Si. Îñíîâíîé
âêëàä â ôîðìèðîâàíèå âàëåíòíîé çîíû ñèëèöè-
äà äåëàþò d�ñîñòîÿíèÿ Co, ëîêàëèçîâàííûå
âáëèçè 2.3 eV íèæå óðîâíÿ Ôåðìè (E

F
), è s� è p�

cîñòîÿíèÿ Si, ñîñðåäîòî÷åííûå â äâóõ ýíåðãå-
òè÷åñêèõ îáëàñòÿõ: 5 �11 è 0 � 1 eV íèæå E

F
. s� è

p�cîñòîÿíèÿ Ñî ðàñïðåäåëåíû ïî âñåé âàëåíò-
íîé çîíå è âåëè÷èíà èõ âêëàäà â ïîëíóþ ïëîò-
íîñòü ñîñòîÿíèé, êàê è d�ñîñòîÿíèé Si, îòíîñè-
òåëüíî íåâåëèêà.

Íà ðèñ. 4 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðàññ÷èòàííûõ
ôîòîýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ ïëåíêè CoSi

2
 äëÿ ðàç-

ëè÷íûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ ωh ñ èç-
âåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [1], à â
òàáëèöå óêàçàíî ïîëîæåíèå ãëàâíîãî ìàêñèìó-
ìà ýòèõ ñïåêòðîâ. Èç ñðàâíåíèÿ ðèñ. 4 ñ ðèñ. 2 è 3
ñòàíîâèòñÿ î÷åâèäíî, ÷òî îñíîâíîé ïèê ñïåêò-
ðîâ îáóñëîâëåí d�ñîñòîÿíèÿìè Ñî è ñ óâåëè÷å-
íèåì ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ îò 25 äî 120 eV ïðî-
èñõîäèò åãî óäàëåíèå îò óðîâíÿ Ôåðìè ñ  2.11
äî 2.2 eV. Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî ñóùåñòâóåò
çíà÷èòåëüíîå ðàñõîæäåíèå (~ 0.8 eV) ìåæäó íà-
øèì ðàñ÷åòîì ïîëîæåíèÿ ãëàâíîãî ïèêà è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ðàáîòû [1]. Îáðàòèâ-
øèñü ê ðàáîòå [2], â êîòîðîé ïðåäñòàâëåíû ðå-
çóëüòàòû ðåíòãåíîâñêèõ ýìèññèîííûõ èññëåäî-
âàíèé âàëåíòíîé çîíû äèñèëèöèäà êîáàëüòà, ìû
îáíàðóæèëè, ÷òî ãëàâíàÿ îñîáåííîñòü M2,3

�ñïåê-
òðà Ñî, îïðåäåëÿþùàÿñÿ òåìè æå d�ñîñòîÿíèÿ-
ìè, ðàñïîëîæåíà îêîëî 2.4 eV, ÷òî äîñòàòî÷íî
õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ íàøèìè ðàñ÷åòàìè. Ïðè
ìàëûõ ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ (äî 50 åV) â ôîòî-
ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ ìîæíî âûäåëèòü íåáîëü-
øèå �íàïëûâû� â îáëàñòè 0 � 1.25, 3.2 � 4.5 è 6 �
8 eV íèæå E

F
, êîòîðûå îáóñëîâëåíû ïðåèìóùå-

ñòâåííî s� è p�ñîñòîÿíèÿìè Si. Ñ óâåëè÷åíèåì
ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ ýòè îñîáåííîñòè ñòàíîâÿò-
ñÿ ìåíåå èíòåíñèâíûìè, ïîñêîëüêó ñå÷åíèå ôî-
òîèîíèçàöèè äëÿ d�ñîñòîÿíèé ÏÌ ñ ðîñòîì ýíåð-
ãèè  âîçáóæäåíèÿ ðàñòåò áûñòðåå, ÷åì  äëÿ s� è
p�ñîñòîÿíèé àòîìîâ Si è, ñëåäîâàòåëüíî, âêëàä
d�ñîñòîÿíèé ÏÌ áóäåò ñóùåñòâåííî áîëüøå.

ÂÛÂÎÄÛ

1. Âàëåíòíàÿ çîíà ïëåíîê ôîðìèðóåòñÿ â îñ-
íîâíîì d�ñîñòîÿíèÿìè Ñî, ëîêàëèçîâàííûìè
âáëèçè 2.3 eV íèæå E

F
, ñ ïðèìåñüþ s� è p�ñîñòî-

ÿíèé, ðàñïðåäåëåííûõ ïî âñåé çîíå; à òàêæå s� è
p�ñîñòîÿíèÿìè Si, ñîñðåäîòî÷åííûìè â äâóõ
ýíåðãåòè÷åñêèõ îáëàñòÿõ (5 � 11 è 0 � 1 eV íèæå
E

F
 äëÿ CoSi

2
) ñ ïðèìåñüþ d�ñîñòîÿíèé Si. Øèðè-

Ðèñ. 2. ËÏÏÝÑ àòîìîâ Ñî: ñïëîøíîé ëèíèåé
îáîçíà÷åíû ËÏÏÝÑ öåíòðàëüíîãî àòîìà;
ïóíêòèðíîé � ïðèïîâåðõíîñòíîãî.

 

 

Òàáëèöà
Ïîëîæåíèå ãëàâíîãî ïèêà ôîòîýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ ïëåíêè äèñèëèöèäà êîáàëüòà (eV).

ωh , eV 
25 35 70 120 

[calculation] 2.11 2.16 2.16 2.20 

 
CoSi2 

[1] 1.30 1.30 1.40 1.40 
 

ωh
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íà âàëåíòíîé çîíû äèñèëèöèäà êîáàëüòà ñî-
ñòàâëÿåò ïîðÿäêà 13. 51 eV.

2. Ñòðóêòóðà ôîòîýëåêòðîííûõ ñïåêòðîâ
ïëåíîê ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ âîçáóæäåíèÿ (12 �
40 eV) îáóñëîâëåíà d�ñîñòîÿíèÿìè Ñî è s� è p�
ñîñòîÿíèÿìè Si. Ïðè áîëåå âûñîêèõ ýíåðãèÿõ ïà-
äàþùåãî ôîòîíà ôîðìà ñïåêòðîâ îïðåäåëÿåòñÿ
ïðàêòè÷åñêè òîëüêî ëèøü d�ñîñòîÿíèÿìè Ñî.
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Ðèñ. 3. ËÏÏÝÑ àòîìîâ Si: ñïëîøíîé ëèíèåé
îáîçíà÷åíû ËÏÏÝÑ âíóòðåííåãî àòîìà; ïóíêòèðíîé
� ïîâåðõíîñòíîãî

 

Ðèñ. 4. Ôîòîýëåêòðîííûå ñïåêòðû ïëåíêè
CoSi

2
: a � íàñòîÿùèé ðàñ÷åò, b � ýêñïåðèìåíò [1].


