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Аннотация. В рамках метода линеаризованных присоединенных плоских волн выполнен 
расчет зонной структуры, полных и парциальных плотностей электронных состояний пленок 
Cr3Si толщиной в две элементарные ячейки и четыре элементарные ячейки.
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Abstract. In the frame of linearized augmented plane waves method the band structures, total 
and partial densities of electronic states for Cr3Si thin fi lms in two elementary cells width and four 
elementary cells width were calculated. 
Keywords: silicides, band structure, density of states, DOS

ВВЕДЕНИЕ
Силициды переходных металлов нашли 

широкое применение в промышленности и 
электронике. Большое внимание вызывают 
силициды хрома в связи с их использованием 
как твердых, жаростойких сплавов, износоус-
тойчивых и химически стойких покрытий [1]. 
Силициды хрома используют также при мно-
гослойной разводке в интегральных схемах [2]  
и раскислении сталей [3]. Уже в недалеком 
будущем ключевую роль будут играть резуль-
таты работ по нанотехнологиям, что привело 
к разработке широкомасштабных программ по 
их развитию [4]. Нанотехнологии могут сущес-
твенно модернизировать существующие техно-
логии в сфере промышленности, безопасности, 
электроники и многих других областях. Сили-
циды переходных металлов являются перспек-
тивными для решения этих и многих аналогич-
ных задач, что вызывает необходимость теоре-
тического исследования наноструктур силици-
дов хрома.

1. МЕТОД РАСЧЕТА*

Кристаллическая структура Cr3Si относит-
ся к типу b-W. Соединение имеет   структуру 
кубической упаковки. Период решетки Cr3Si 
— 4,555±0,002 Å. [5]. Кратчайшие расстояния 
Cr–Cr — 2,2775 Å, Cr–Si — 2,546 Å. Элемен-
тарная ячейка кристалла Cr3Si показана на 
рисунке 1.
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Были рассмотрены нанопленка толщиной в 
две элементарные ячейки, содержащая 9 слоев, 
и нанопленка толщиной в четыре элементарные 
ячейки, содержащая 17 слоев. В пленочной 
модели наличие поверхности приводит к исчез-
новению периодичности структуры в направ-
лении Z, перпендикулярном поверхности. Та-
ким образом, трансляционная симметрия со-
храняется лишь в плоскости XY, параллельной 
поверхности пленки. Следовательно, кристал-
лическая решетка Бравэ для пленки становит-
ся двумерной. Поэтому элементарная ячейка 
пленки, определяемая как и для кристаллов, 
как объем пространства, который, будучи под-
вергнут всем трансляциям решетки Бравэ, 
заполняет все пространство, нигде не перекры-
ваясь сам с собой и не оставляя промежутков, 

Рис. 1. Элементарная ячейка кристалла Cr3Si. Здесь 
1 — атомы Cr; 2 — атомы Si
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оказывается бесконечной в направлении z нор-
мали к поверхности пленки.

Расчет электронной структуры проводился 
в рамках пленочной модификации метода ли-
неаризованных присоединенных плоских волн, 
суть которого подробно изложена в [6]. Ранее 
этот метод успешно применялся для расчетов 
зонных структур нанопленок силицидов никеля, 
кобальта, железа [7—9]. С помощью полученных 
в результате зонного расчета собственных фун-
кций y i k r, ( )  и собственных значений энергии 
Ei(k) была вычислена плотность состояний
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где i – номер энергетической зоны, SBZ – пло-
щадь двумерной зоны Бриллюэна); парциаль-
ная плотность состояний

 

n E
S

Q E E d
BZ

sl
i

SBZ
i

( ) ( ( ))= -ÚÂ2
k k kd

(Qsl
k  — локальный парциальный заряд).

2. РЕЗУЛЬТАТЫ 
И ИХ ОБСУЖДЕНИЯ

2.1. ЗОННАЯ СТРУКТУРА 
Зонная структура нанопленки толщиной в 

две элементарные ячейки приведена на рисун-
ке 2, а зонная структура нанопленки толщиной 
в четыре элементарные ячейки — на рисун-
ке 3.

Согласно расчету, ширина валентной зоны 
нанопленки толщиной в две элементарные 
ячейки составляет 12.0 eV. Энергетическая 
область 1 у дна валентной полосы (около 
–11.0 eV)  обусловлена s-состояниями атомов 
кремния, находящихся внутри пленки, и содер-
жит 3 зоны. Энергетическая область 2 (около 
–8.5 eV) отделена от первой интервалом DE1–2, 
минимальная ширина которого между макси-
мумом полосы, находящейся ближе ко дну 
валентной зоны, в точке М, и минимумом по-
лосы, расположенной ближе к уровню Ферми, 
в точке Г, равна 1.1 eV. Область 2 соответ ствует 

Рис. 2. Зонная структура нанопленки Cr3Si толщиной в две элементарные ячейки
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s-состояниям атомов кремния, находящихся на 
поверхности пленки, и содержит 2 зоны. Об-
ласть 3 отделена от области 2 интервалом 
DЕ2–3, минимальная ширина которого в точке 
М равна 1.0 eV. Эта область обусловлена 
p-состояниями атомов кремния. В прифермев-
ской области 4, отделенной от области 3 не-
большим запрещенным интервалом, вклад дают 
гибридизованные p-состояния атомов кремния 
и d-состояния атомов металла.

Согласно расчету, ширина валентной зоны 
нанопленки толщиной в четыре элементарные 
ячейки составляет 12.6 eV. Здесь также про-
сматриваются 4 области заполненных состоя-
ний. Энергетическая область 1 у дна валентной 
полосы (около –11.1 eV)  обусловлена s-состо-
яниями атомов кремния, находящихся внутри 
пленки, и содержит 7 зон. Энергетическая об-
ласть 2 (около –8.7 eV) отделена от первой 
интервалом DЕ1–2, минимальная ширина кото-
рого в точке Г, равна 1.0 eV.  Область 2 соот-
ветствует s-состояниям атомов кремния, нахо-
дящихся на поверхности пленки, и содержит 2 

зоны. Области 3 и 4, разделенные в пленочной 
модели толщиной в две элементарные ячейки 
запрещенным интервалом, здесь перекрывают-
ся. Эти области отделены от области 2 интер-
валом DЕ2–3,4, минимальная ширина которого в 
точке М равна 0.4 eV. Эта область в ее нижней 
части обусловлена p-состояниями атомов крем-
ния. В прифермевской части основной вклад 
дают гибридизованные d-состояния атомов 
металла и p-состояния атомов кремния.

Данные по нанопленкам для наглядности 
сведены в таблицу.

2.2.  ПОЛНЫЕ И ПАРЦИАЛЬНЫЕ 
ПЛОТНОСТИ СОСТОЯНИЙ

Полные плотности состояний для пленочной 
модели толщиной в две элементарные ячейки 
и пленочной модели толщиной в четыре эле-
ментарные ячейки приведены на рисунке 4. 
Соответствующие парциальные плотности со-
стояний приведены на рисунках 5 и 6.

Согласно расчету, валентная полоса форми-
руется в основном d-состояниями атомов мо-
либдена и s-, p-состояниями атомов кремния

Рис.3. Зонная структура нанопленки Cr3Si толщиной в четыре элементарные ячейки

Электронная структура и плотность состояний нанопленок Cr3Si
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В случае нанопленки, толщиной в две эле-
ментарные ячейки, d-состояния атомов молиб-
дена локализованы в области 3 и 4 рисунка 2. 
В нанопленке, толщиной в четыре элементар-
ные ячейки отсутствует энергетическая щель 
около 4.5 eV ниже уровня Ферми, что хорошо 
соответствует рисунку 3. Основные пики при-
ходятся на –4.7, –3.0 и –1.4 eV для нанопленки 
тольщиной в две элементарные ячейки и на 
–4.5, –3.3 и –0.9 eV в нанопленки толщиной в 
четыре элементарные ячейки. 

s-Состояния атомов кремния в нанопленке, 
толщиной в две элементарные ячейки,  дают 
пики, приходящийся на 10.6 eV и 9.0 eV ниже 
уровня Ферми. s-Состояния атомов кремния 
внутренних слоев локализованы у дна валент-
ной зоны (около –10.6 eV), а s-состояния атомов 
кремния поверхностных слоев смещены в сто-
рону зоны проводимости (около –9.0 eV). В 
пленочной модели толщиной в четыре элемен-
тарные ячейки, также наблюдаем два пика s-
состояний у дна валентной зоны (–10.7 и 

Таблица 
Некоторые характеристики энергетического 

строения нанопленок Cr3Si

Параметр Cr3Si 
(2 эл. ячейки)

Cr3Si 
(4 эл. ячейки)

RMT(Si), Ǻ
RMT(Cr), Ǻ

1.4075
1.1388

1.4075
1.1388

Val. el. 104 192

NZone 53 94 

DEv, eV 12.0 12.6

область 1 DE, eV
число зон

1.8 
3

2.5 
7

область 2, DE, eV
число зон

1.0 
2

0.9 
2

область 3, DE, eV
число зон

2.4
9 7.8 

87область 4, DE, eV
число зон 

4.4 
39

DE1–2, eV  1.2 1.0

DE2–3, eV 1.0 0.4

DE3–4, eV 0.2 —

Примечание. RMT(Si), RMT(Mo) — радиусы МТ-сфер 
атомов кремния и металла; Val. el. — число  валентных 
электронов, приходящихся на элементарную ячейку; 
DEv — ширина валентной зоны; DE — ширина областей 
заполненных состояний в валентной зоне. DEa–b — рассто-
яние между областями заполненных состояний. NZone — 
число зон валентной полосы.

Рис. 4. Полные плотности состояний нанопленки 
Cr3Si толшиной в две элементарные ячейки (а) и 
толщиной в четыре элементарные ячейки (б)

–8.9 eV), разделенных незаполненными состо-
яниями. Их генезис такой же, как и в наноп-
ленке, содержащей девять слоев. p-состояния 
атомов кремния в пленочной модели толщиной 
в две элементарные ячейки энергетически ло-
кализованы в области от –7.0 до –4.6 eV, и выше 
–4.4 eV. В нанопленке, толщиной в четыре 
элементарные ячейки, p-состояния атомов 
кремния в основном приходятся на область 
выше –7.8 eV.

3. ВЫВОДЫ
1. При переходе от нанопленки толщиной в 

две элементарные ячейки к нанопленке толщи-
ной в четыре элементарные ячейки незначи-
тельно увеличивается ширина валентной поло-
сы, расширяется область заполненных состоя-
ний у дна валентной зоны за счет s-состояний 
кремния, области в середине валентной зоны и 
в прифермевской области сливаются в одну.

2. В Cr3Si s-состояния кремния локализова-
ны у дна валентной зоны, p-состояния кремния 
– в середине валентной полосы и прифермевс-
кой области, а d-состояния металла наиболь-
ший вклад дают только в вершине валентной 
зоны. Отметим, что такая картина распреде-
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Рис. 5. Парциальные плотности состояний нанопленки, толщиной в две элементарные ячейки (а) и на-
нопленки, толщиной в четыре элементарные ячейки (б). Вклад от хрома

Рис. 6. Парциальные плотности состояний нанопленки, толщиной в две элементарные ячейки (а) и на-
нопленки, толщиной в четыре элементарные ячейки (б). Вклад от кремния

Электронная структура и плотность состояний нанопленок Cr3Si
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ления состояний по валентной зоне не совсем 
характерна для d-силицидов, так как d-состо-
яния металла, как правило, локализованы при 
более высоких энергиях связи (порядка 3.0 eV), 
а p-состояния кремния играют большую роль 
в прифермевской области (порядка 0,2 eV).
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