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Î �ÀÇËÈ×ÍÛÕ ÌÅÕÀÍÈÇÌÀÕ ÝËÅÊÒ�ÎÍ-ÔÎÍÎÍÍÎ�Î�ÀÑÑÅßÍÈß ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕ È ÄÛ�Î×ÍÛÕ ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÈÉÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ Ag(110)Ñ. Â. Åðåìååâ a;b;*, Ñ. Ñ. Öèðêèí b, Å. Â. ×óëêîâ ;daÈíñòèòóò �èçèêè ïðî÷íîñòè è ìàòåðèàëîâåäåíèÿ Ñèáèðñêîãî îòäåëåíèÿ �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê634021, Òîìñê, �îññèÿbÒîìñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò634050, Òîìñê, �îññèÿDonostia International Physis Center/Euskal Herriko Unibertsitatea20018, San Sebasti�an/Donostia, SpaindUniversidad del Pais Vaso20080, San Sebasti�an/Donostia, SpainÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 îêòÿáðÿ 2009 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû äåòàëüíîãî òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ýëåêòðîí-�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ ýëåê-òðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé â íåçàíÿòîì è çàíÿòîì ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ íà ïîâåðõíîñòèAg(110). Ïîêàçàíî, ÷òî â íåçàíÿòîì ñîñòîÿíèè ïàðàìåòð � ýëåêòðîí-�îíîííîé ñâÿçè ïðèìåðíî â òðè ðà-çà ìåíüøå, ÷åì â çàíÿòîì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿíèè, âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ðàññåÿíèå äàííûõ ñîñòîÿíèéîïðåäåëÿåòñÿ ðàçëè÷íûìè �îíîííûìè ìîäàìè. �àçëè÷èÿ â îáóñëîâëåííûõ �îíîíàìè ìåõàíèçìàõ çàòó-õàíèÿ ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé îïðåäåëÿþòñÿ ðàçëè÷íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèåéíåçàíÿòîãî è çàíÿòîãî ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷êå Y äâóìåðíîé çîíû Áðèëëþýíà.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÝëåêòðîííûå íèçêîýíåðãåòè÷åñêèå âîçáóæäåíèÿâ ìåòàëëè÷åñêèõ ñèñòåìàõ èãðàþò âàæíóþ ðîëü âîìíîãèõ �èçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ÿâëåíèÿõ. Ýòèâîçáóæäåíèÿ ÿâëÿþòñÿ êëþ÷åâûì ìåõàíèçìîì â ïå�ðåíîñå ýíåðãèè â ðåàêöèÿõ íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãîòåëà, â ÷àñòíîñòè â ïðîöåññàõ îêèñëåíèÿ è äåñîðá�öèè [1℄, �îòîäèññîöèàöèè è �îòîäåñîðáöèè [2, 3℄,â êàòàëèòè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ [4, 5℄. Ïîâåðõíîñòíûåýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ òàêæå èìåþò îãðîìíîå çíà�÷åíèå ïðè ýïèòàêñèàëüíîì ðîñòå, ïîñêîëüêó èõ äå�ïîïóëÿöèÿ ñóùåñòâåííî ìîäè�èöèðóåò äè��óçèîí�íûå áàðüåðû [6, 7℄. Äåòàëüíîå ïîíèìàíèå äèíàìè�êè ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ âîçáóæäåíèé â ïîâåðõ�íîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç êëþ÷åâûõìîìåíòîâ äëÿ ðåøåíèÿ ïåðå÷èñëåííûõ âûøå ïðî�áëåì, è â ýòîì íàïðàâëåíèè â ïîñëåäíåå âðåìÿ áûëäîñòèãíóò çíà÷èòåëüíûé ïðîãðåññ [8, 9℄.*E-mail: eremeev�ispms.ts.ru

Øèðèíà ëèíèè � ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ (âå�ëè÷èíà, îáðàòíàÿ âðåìåíè æèçíè âîçáóæäåíèÿ � == ~=�) îïðåäåëÿåòñÿ âêëàäàìè îò òðåõ ðàçëè÷�íûõ ïðîöåññîâ: íåóïðóãîãî ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãîðàññåÿíèÿ (�e�e), ýëåêòðîí-�îíîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ (�e�ph) è ðàññåÿíèÿ íà äå�åêòàõ (�e�d). Ïðèýòîì òåðìè÷åñêîå óøèðåíèå ëèíèè ñâÿçàíî â îñíîâ�íîì ñ ýëåêòðîí-�îíîííûì âçàèìîäåéñòâèåì (ÝÔÂ)[10, 11℄, à òàêæå ñ òåìïåðàòóðíî-çàâèñèìîé ÷àñòüþâåëè÷èíû �e�d, êîòîðàÿ çàâèñèò îò êîíöåíòðàöèèïîâåðõíîñòíûõ òî÷å÷íûõ äå�åêòîâ â ñîîòâåòñòâèè ñçàêîíîì Àððåíèóñà [12, 13℄. Â ïðåäåëå íóëåâîé òåì�ïåðàòóðû âêëàä ÝÔÂ, êàê ïðàâèëî, ñîñòàâëÿåò ëèøüíåñêîëüêî ìèëëèýëåêòðîíâîëüò, îäíàêî óæå ïðè êîì�íàòíûõ òåìïåðàòóðàõ îí ñòàíîâèòñÿ îäíèì èç äîìè�íèðóþùèõ. Â ïîñëåäíåå äåñÿòèëåòèå ÝÔÂ íà ïîâåðõ�íîñòÿõ ìåòàëëîâ ÿâëÿëîñü ïðåäìåòîì èíòåíñèâíûõýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé(ñì. îáçîðû [8; 9; 14�16℄). �ëàâíûì îáðàçîì ïðîãðåññâ äàííîé îáëàñòè áûë îáåñïå÷åí ðàçâèòèåì ìåòîäîâ,ïîçâîëÿþùèõ íåïîñðåäñòâåííî èññëåäîâàòü âðåìåí�901



Ñ. Â. Åðåìååâ, Ñ. Ñ. Öèðêèí, Å. Â. ×óëêîâ ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010íûå õàðàêòåðèñòèêè äèíàìèêè âîçáóæäåííûõ ñîñòî�ÿíèé, è ïðåæäå âñåãî ìåòîäà �îòîýìèññèîííîé ñïåê�òðîñêîïèè ñ óãëîâûì ðàçðåøåíèåì [16℄. Áîëüøèí�ñòâî èç ýòèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé â ñè�ëó èìåþùèõñÿ îãðàíè÷åíèé è ñîïóòñòâóþùèå èìòåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû äëÿ ïëîò�íîóïàêîâàííûõ ìåòàëëè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé. Ëèøüíåñêîëüêî, äîñòàòî÷íî ñòàðûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõðàáîò êàñàëèñü îöåíêè ÝÔÂ íà ïîâåðõíîñòÿõ áëàãî�ðîäíûõ ìåòàëëîâ ñ îðèåíòàöèåé (110) [18, 17℄. Îäíà�êî èìåííî áîëåå îòêðûòûå ïîâåðõíîñòè, òàêèå êàêïîâåðõíîñòü (110) �ÖÊ-ìåòàëëîâ èëè ñòóïåí÷àòûåïîâåðõíîñòè, çà÷àñòóþ ïðåäñòàâëÿþò áîëüøèé �èçè�÷åñêèé èíòåðåñ. Â ÷àñòíîñòè, òàêèå ïîâåðõíîñòè îá�ëàäàþò áîëüøåé êàòàëèòè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ, ÷åìïëîòíîóïàêîâàííûå ãðàíè òåõ æå ìåòàëëîâ [19℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòà�òû ðàñ÷åòîâ ÝÔÂ äëÿ âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ èäûðîê íà ïîâåðõíîñòè Ag(110). Ìû ïîêàçûâàåì, ÷òîïàðàìåòð ÝÔÂ â íåçàíÿòîì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿ�íèè â òî÷êå Y â òðè ðàçà ìåíüøå, ÷åì â çàíÿòîìñîñòîÿíèè, áëàãîäàðÿ ðàçëè÷íûì �îíîííûì ìîäàì,ó÷àñòâóþùèì â ðàññåÿíèè êâàçè÷àñòè÷íûõ âîçáóæ�äåíèé. 2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀÔîíîííûé âêëàä âî âðåìÿ æèçíè ñîñòîÿíèé ìî�æåò áûòü âûðàæåí â òåðìèíàõ ñïåêòðàëüíîé �óíê�öèè Ýëèàøáåðãà �2F (!) [20℄. Äàííàÿ �óíêöèÿ ó÷è�òûâàåò ýìèññèþ (E) è àáñîðáöèþ (A) �îíîíîâ â ïðî�öåññå ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé. Ýëåê�òðîí-�îíîííûé âêëàä â óøèðåíèå ñïåêòðàëüíîé ëè�íèè ïîâåðõíîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ âîëíîâûì âåêòîðîìki è ýíåðãèåé �ki îïðåäåëÿåòñÿ â âèäå�e�ph(ki) = 2� !maxZ0 f�2FEki(!)[1+n(!)�f(�ki�!)℄++ �2FAki(!)[n(!) + f(�ki + !)℄g d!; (1)ãäå !max � ìàêñèìàëüíàÿ ÷àñòîòà �îíîíîâ, n(!) èf(�) � ñîîòâåòñòâåííî �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèé Áî�çå è Ôåðìè. Â îäíîýëåêòðîííîì ñîñòîÿíèè (	ki ; �ki)ÝÔÂ îïèñûâàåòñÿ ïàðàìåòðîì �ki , êîòîðûé îïðåäå�ëÿåòñÿ êàê�ki = !maxZ0 �2FEki(!) + �2FAki(!)! d!: (2)Ñïåêòðàëüíàÿ �óíêöèÿ Ýëèàøáåðãà äëÿ ýëåêòðîí�íîãî (äûðî÷íîãî) ñîñòîÿíèÿ â ïðèáëèæåíèè êâàçè�óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ, êîãäà Æ(�ki � �kf � !q;�) �� Æ(�ki � �kf ) èìååò âèä

�2Fki(!) = 1(2�)2 Z dqX�;f Æ(! � !q;�)�� jg(ki;kf ;q; �)j2Æ(�ki � �kf ); (3)ãäå g(ki;kf ;q; �) � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ÝÔÂ, êîòî�ðûé îòðàæàåò âåðîÿòíîñòü ðàññåÿíèÿ èç íà÷àëüíîãîñîñòîÿíèÿ 	ki ñ ýíåðãèåé �ki â êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå	kf ñ ýíåðãèåé �kf çà ñ÷åò �îíîíà ñ ýíåðãèåé !q;� èâîëíîâûì âåêòîðîì q. Ñóììèðîâàíèå â �îðìóëå (3)ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì âîçìîæíûì êîíå÷íûì ñîñòîÿíè�ÿì 	kf è âñåì �îíîííûì ìîäàì. Ìàòðè÷íûé ýëå�ìåíò ÝÔÂ èìååò âèäg(ki;kf ;q; �) ==s 12M!q;� h	ki j "̂q;� � rRVsj	kf i; (4)ãäå M � ìàññà àòîìà, "̂q;� � âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè�îíîíîâ,rRVs � ãðàäèåíò ýêðàíèðîâàííîãî ýëåêò-ðîí-èîííîãî ïîòåíöèàëà, âû÷èñëÿåìûé îòíîñèòåëü�íî ïîçèöèé R àòîìîâ.Äëÿ ðàñ÷åòà �óíêöèè Ýëèàøáåðãà â îáúåìíûõìàòåðèàëàõ áûëè ðàçâèòû òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû,ïîäðîáíî îïèñàííûå â îáçîðå [21℄. Â äàííîé ðàáî�òå ìû èñïîëüçóåì ïîäõîä, ïîäîáíûé ïðèìåíÿåìî�ìó ðàíåå äëÿ èçó÷åíèÿ ÝÔÂ â ïîâåðõíîñòíûõ ñî�ñòîÿíèÿõ è ñîñòîÿíèÿõ êâàíòîâîé ÿìû íà ïëîòíî�óïàêîâàííûõ ïîâåðõíîñòÿõ è ïîâåðõíîñòÿõ ñ àäñëîÿ�ìè [13; 22�26℄. Ýòîò ïîäõîä âêëþ÷àåò â ñåáÿ òðè íåçà�âèñèìûõ ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòà ìàòðè÷íîãî ýëå�ìåíòà ÝÔÂ (4): 1) îäíîýëåêòðîííûé ïîòåíöèàë Vs,êàê è â ðàáîòàõ [13; 22�26℄, âûáèðàåòñÿ â âèäå ïñåâ�äîïîòåíöèàëà Àøêðî�òà, ýêðàíèðîâàííîãî â ïðè�áëèæåíèè Òîìàñà �Ôåðìè; 2) äëÿ ðàñ÷åòà �îíîííî�ãî ñïåêòðà ìû èñïîëüçóåì ìåæàòîìíûå ïîòåíöèàëû,ïîñòðîåííûå â ðàìêàõ ìåòîäà ïîãðóæåííîãî àòîìà(ÌÏÀ) [27℄; 3) äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà âíàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ íåäàâíî ïðåäëîæåí�íàÿ ìîäåëü [28, 29℄, êîòîðàÿ ó÷èòûâàåò äèñïåðñèþýëåêòðîííîãî (äûðî÷íîãî) ñîñòîÿíèÿ âäîëü íàïðàâ�ëåíèÿ �Y (â íàïðàâëåíèè Y S ïðåäïîëàãàåòñÿ ïàðà�áîëè÷åñêàÿ äèñïåðñèÿ).Ïðè ðàñ÷åòå �îíîííîãî ñïåêòðà ïîâåðõíîñòèAg(110) èñïîëüçóåòñÿ 33-ñëîéíàÿ ïëåíêà, â ïëîñêî�ñòè ïîâåðõíîñòè êîòîðîé íàëàãàþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèåãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Äàííîå êîëè÷åñòâî ñëîåâ ÿâëÿ�åòñÿ äîñòàòî÷íûì äëÿ èñêëþ÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿïðîòèâîïîëîæíûõ ïîâåðõíîñòåé ïëåíêè. Òàêàÿ æåïëåíêà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîé çîí�íîé ñòðóêòóðû. Äëÿ èñêëþ÷åíèÿ ý��åêòà êîíå÷íî�ñòè òîëùèíû ïëåíêè (äèñêðåòíîñòè îáúåìíûõ ýëåê�òðîííûõ çîí) ìû èñïîëüçóåì äîñòàòî÷íî áîëüøîå902



ÆÝÒÔ, òîì 137, âûï. 5, 2010 Î ðàçëè÷íûõ ìåõàíèçìàõ ýëåêòðîí-�îíîííîãî ðàññåÿíèÿ : : :(1 � 10�2 Ha) ãàóññîâî ðàçìûòèå â äåëüòà-�óíêöèèÆ(�) ïðè âû÷èñëåíèè ñïåêòðàëüíîé �óíêöèè (3). �àñ�÷åòû êîëåáàòåëüíîãî ñïåêòðà ïðîâîäÿòñÿ ïóòåì íà�õîæäåíèÿ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé è ñîáñòâåííûõ âåê�òîðîâ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû. Ëîêàëüíûå ïëîòíî�ñòè FX;Y;Z(!) êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé îïðåäåëÿþò�ñÿ ïðîåêòèðîâàíèåì ñîáñòâåííûõ ìîä íà àòîìû ïî�âåðõíîñòè â âûáðàííîì (X , Y , Z) íàïðàâëåíèè.Â îòëè÷èå îò ïîâåðõíîñòåé (001) è (111), èçó÷àâ�øèõñÿ ðàíåå, ãäå ïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ ëîêàëè�çîâàíû â öåíòðå äâóìåðíîé çîíû Áðèëëþýíà è ýëåê�òðîííàÿ ñòðóêòóðà ìîæåò áûòü îïèñàíà ïñåâäîïî�òåíöèàëîì, èçìåíÿþùèìñÿ òîëüêî â íàïðàâëåíèè,ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîâåðõíîñòè [30℄, äëÿ îïèñàíèÿçîííîé ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòè (110) â òî÷êå Y òðå�áóåòñÿ ïñåâäîïîòåíöèàë, çàâèñÿùèé îò äâóõ ïåðå�ìåííûõ [28, 29℄. Ïîäãîíêà ïàðàìåòðîâ ìîäåëè äëÿîïèñàíèÿ çîííîé ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòåé ñ îðèåí�òàöèåé (110) äëÿ ðÿäà áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ áûëàñäåëàíà â ðàáîòå [29℄. Âîëíîâûå �óíêöèè â äàííîéäâóìåðíîé ìîäåëè èìåþò âèä	k(r) =s 1
0Nk exp(ikxx)��Xgy exp [i(ky + gy)y℄�gyky (z);ãäå 
0 � ïëîùàäü äâóìåðíîé ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè,Nk � ÷èñëî àòîìîâ â ñëîå, gy = 2�n=a, n � öåëîå÷èñëî, a � ïàðàìåòð ðåøåòêè.Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò âçàèìîäåéñòâèÿ â ðàìêàõäàííîé ìîäåëè ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäåg(ki;kf ;q; �) =s 12M!q;�
0 Xgiy ;gfy Z dz�giyi;kiy (z)��G�(q;Gk; gfy � giy; z)�gfyf;kfy (z): (5)ÇäåñüG�(q;Gk; gfy � giy; z) = XR�;z "̂q;�(R�;z)�� F0(qx +Gx; qy +Gy + gfy � giy; z �R�;z)�� exp(�iGxR�;x) exp ��i(Gy + gfy � giy)R�;y� ; (6)F0(k; z) = �ikVs(k; z) + ez ddzVs(k; z); (7)Gk � äâóìåðíûé âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè, êî�òîðûé óäîâëåòâîðÿåò ñîîòíîøåíèþ �(kf � ki) == q +Gk; ãäå çíàêè ¾+¿ è ¾�¿ ñîîòâåòñòâóþò ïðî�öåññàì àáñîðáöèè è ýìèññèè �îíîíà, ez � åäèíè÷�íûé âåêòîð âäîëü îñè z.
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�X2; �Y2; �Z2�X1; �Y1; �Z1
�èñ. 1. Ôîíîííûå äèñïåðñèîííûå êðèâûå äëÿ ïî-âåðõíîñòè Ag(110). Ñèìâîëàìè ïîêàçàíû ìîäû, ëî-êàëèçîâàííûå íà ïåðâîì è âòîðîì àòîìíûõ ñëîÿõ èèõ ïîëÿðèçàöèè3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ�àññ÷èòàííûé �îíîííûé ñïåêòð âäîëü íàïðàâ�ëåíèé âûñîêîé ñèììåòðèè â íåïðèâîäèìîé ÷àñòèïîâåðõíîñòíîé çîíû Áðèëëþýíà ïîêàçàí íà ðèñ. 1,ãäå âûäåëåíû êîëåáàòåëüíûå ìîäû, ëîêàëèçîâàí�íûå íà ïåðâîì è âòîðîì ïîâåðõíîñòíûõ àòîìíûõñëîÿõ è ïîêàçàíà èõ ïîëÿðèçàöèÿ. ÈñïîëüçóåìûåÌÏÀ-ïîòåíöèàëû îïèñûâàþò êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿ�íèÿ ïîâåðõíîñòè ñåðåáðà â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ èìå�þùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè [31�33℄ è ðàñ÷åòíû�ìè [34; 35℄ äàííûìè.Îñîáåííîñòüþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ïîâåðõíî�ñòè (110) áëàãîðîäíûõ �ÖÊ-ìåòàëëîâ, â ÷àñòíîñòèAg(110), ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå â Y -ùåëè äâóõ ïîâåðõ�íîñòíûõ ñîñòîÿíèé: íåçàíÿòîãî, s�pz-òèïà, ëåæàùå�ãî íà 1:6 � 0:2 ýÂ âûøå ýíåðãèè Ôåðìè EF [36℄, èçàíÿòîãî, py-òèïà, ñ ýíåðãèåé �0:106 ýÂ [37℄. Ýòîîáñòîÿòåëüñòâî äàåò âîçìîæíîñòü ðàññìîòðåòü çàòó�õàíèå ýëåêòðîííûõ è äûðî÷íûõ ïîâåðõíîñòíûõ âîç�áóæäåíèé â îäíîé ñèñòåìå. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðàïîâåðõíîñòè Ag(110), ðàññ÷èòàííàÿ ñ èñïîëüçîâàíè�åì íàøåãî ìîäåëüíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà, ïðåäñòàâ�ëåíà íà ðèñ. 2.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû ðàññ÷èòàííûå �óíêöèè Ýëè�àøáåðãà äëÿ íåçàíÿòîãî (SS1) è çàíÿòîãî (SS2) ïî�âåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ëîêàëüíûå ïëîòíî�ñòè ïîâåðõíîñòíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé. Âèä�íî, ÷òî �óíêöèÿ �2F (!) äëÿ íåçàíÿòîãî ñîñòîÿ�íèÿ â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ âêëàäàìè îò ðàññåÿ�íèÿ íà Z-ïîëÿðèçîâàííûõ ìîäàõ, ëîêàëèçîâàííûõíà ïåðâîì àòîìíîì ñëîå. Â ÷àñòíîñòè, íàèáîëü�903
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−�èñ. 2. Ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ïîâåðõíîñòèAg(110): ñåðàÿ îáëàñòü ñîîòâåòñòâóåò ïðîåêöèèêîíòèíóóìà îáúåìíûõ ñîñòîÿíèé ñåðåáðà íàïîâåðõíîñòü (110); áåëàÿ îáëàñòü � Y -ùåëü,ñîäåðæàùàÿ íåçàíÿòîå (SS1, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ)è çàíÿòîå (SS2, ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) ïîâåðõíîñòíûåñîñòîÿíèÿ. Ñòðåëêàìè ïîêàçàíû èíäóöèðîâàííûå�îíîíàìè ïåðåõîäû âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ èçSS1 è äûðîê èç SS2 â îáúåìíûå ñîñòîÿíèÿøèé ïèê ïðè 7.5 ìýÂ ñîîòâåòñòâóåò ðàññåÿíèþ íàðýëååâñêîé ïîâåðõíîñòíîé ìîäå. Âû÷èñëåííûé ñî�ãëàñíî âûðàæåíèþ (2) ïàðàìåòð ÝÔÂ äëÿ äàííî�ãî ñîñòîÿíèÿ ñîñòàâëÿåò � = 0:08. Êàê ìîæíî âè�äåòü èç ðèñ. 3 (äëÿ çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ), �óíêöèÿÝëèàøáåðãà îïðåäåëÿåòñÿ ïðîöåññàìè ðàññåÿíèÿ íàY -ïîëÿðèçîâàííûõ êîëåáàíèÿõ àòîìîâ ïåðâîãî ñëîÿè Z-ïîëÿðèçîâàííûõ �îíîííûõ ìîäàõ, ëîêàëèçîâàí�íûõ íà âòîðîì àòîìíîì ñëîå ïîâåðõíîñòè. Â öåëîì,â îòëè÷èå îò ïðåäûäóùåãî ñëó÷àÿ, ñïåêòðàëüíàÿ�óíêöèÿ çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ áîëåå øèðîêàÿ è èìå�åò íåñêîëüêî èíòåíñèâíûõ ïèêîâ â íèçêî÷àñòîòíîéîáëàñòè, ÷òî îïðåäåëÿåò ñóùåñòâåííî áîëüøåå çíà÷å�íèå � äëÿ äàííîãî ñîñòîÿíèÿ: äëÿ ýëåêòðîííîãî âîç�áóæäåíèÿ â òî÷êå Y ðàññ÷èòàííûé ïàðàìåòð ÝÔÂ� = 0:28.Îöåíêà �îíîííîãî âêëàäà â çàòóõàíèå âîçáóæ�äåíèé â ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ íà Ag(110) íàîñíîâå àíàëèçà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè äàííûõñïåêòðîñêîïèè ãåíåðàöèè âòîðîé ãàðìîíèêè áûëàïðåäïðèíÿòà â ðàáîòå [17℄. Îïðåäåëåííûé â äàííîéðàáîòå íàêëîí d�=dT = 0:072�0:014 ìýÂ/Ê ñîîòâåò�ñòâóåò � = 0:13� 0:02. Îäíàêî íóæíî çàìåòèòü, ÷òîâ äàííîì ñëó÷àå �e�ph, êàê è ïîëíàÿ øèðèíà ëèíèè
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�èñ. 3. Ôóíêöèÿ Ýëèàøáåðãà �2F (!) äëÿ íåçàíÿòî-ãî (SS1) è çàíÿòîãî (SS2) ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé(êðèâûå 1 ) è ëîêàëüíûå ïëîòíîñòè ëîêàëèçîâàííûõíà àòîìàõ ïåðâîãî è âòîðîãî ñëîåâ �îíîííûõ ñîñòî-ÿíèé F (!) ñ ïîëÿðèçàöèÿìè Y è Z: 2 � FZ1(!); 3 �FZ2(!); 4 � FY1(!)äëÿ ïåðåõîäîâ ìåæäó ïîâåðõíîñòíûìè ñîñòîÿíèÿìè,ïîëó÷åííàÿ â äàííîì ýêñïåðèìåíòå, âêëþ÷àåò â ñåáÿâêëàäû îò îáîèõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé è ïîëó�÷åííàÿ âåëè÷èíà � ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óñðåäíåííîåäëÿ äâóõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé çíà÷åíèå, êîòî�ðîå íå ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ñêîðîñòè çàòóõàíèÿ âêàæäîì êîíêðåòíîì ñîñòîÿíèè. Â öåëîì ìîæíî îò�ìåòèòü íåïëîõîå ñîãëàñèå ñðåäíåé âåëè÷èíû íàøèõðàññ÷èòàííûõ çíà÷åíèé � äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòî�ÿíèé â òî÷êå Y ñ èçìåðåííîé âåëè÷èíîé.�àññ÷èòàííàÿ äëÿ îáîèõ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿ�íèé çàâèñèìîñòü �e�ph îò òåìïåðàòóðû ïîêàçàíà íàðèñ. 4. Âèäíî, ÷òî â ïðåäåëå íóëåâîé òåìïåðàòóðû�îíîííûé âêëàä â ñêîðîñòü çàòóõàíèÿ êâàçè÷àñòè÷�íûõ âîçáóæäåíèé äîñòàòî÷íî ìàë (2.4 è 6.4 ìýÂ ñî�îòâåòñòâåííî äëÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê), íî óæå ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå îí ñòàíîâèòñÿ ñóùåñòâåí�íûì: ïðè 300 K �e�ph ñîñòàâëÿåò 13 è 45.5 ìýÂ ñîîò�âåòñòâåííî äëÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê, ÷òî çíà÷èòåëü�íî áîëüøå ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âêëàäà íà ïîâåðõ�íîñòè Ag(111), ñîñòàâëÿþùåãî 2 ìýÂ [38, 39℄. Êðî�ìå òîãî, ðàçíèöà â ñêîðîñòÿõ çàòóõàíèÿ âîçáóæäåí�íûõ ýëåêòðîíîâ è äûðîê, âûçâàííîãî ðàññåÿíèåì íà904
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�èñ. 4. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ÝÔÂ-âêëàäàâ øèðèíó ëèíèè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷-êå Y äëÿ ýëåêòðîíîâ (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) è äûðîê(ñïëîøíàÿ)�îíîíàõ, ñðàâíèìà ñ âêëàäîì â óøèðåíèå ëèíèè çàñ÷åò ðàññåÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòíûõ òî÷å÷íûõ äå�åê�òàõ, ïîëó÷åííûì, â ÷àñòíîñòè, ïðè êîìíàòíîé òåì�ïåðàòóðå íà ïîâåðõíîñòè Au(111) [13℄.�àçëè÷èå â ñêîðîñòÿõ ðàññåÿíèÿ âîçáóæäåííûõýëåêòðîíîâ è äûðîê îïðåäåëÿåòñÿ ðàçëè÷íîé ïðî�ñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèåé çàíÿòîãî è íåçàíÿòîãîïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷êå Y . Êàê âèäíî èçðèñ. 5, íåçàíÿòîå ñîñòîÿíèå ëîêàëèçîâàíî íàä àòîìà�ìè ïåðâîãî ñëîÿ ïîâåðõíîñòè, ò. å. íà êðàþ ñòóïåíè,åñëè ðàññìàòðèâàòü ïîâåðõíîñòü (110) êàê ïðîñòåé�øóþ ñòóïåí÷àòóþ ïîâåðõíîñòü, â òî âðåìÿ êàê ìàê�ñèìóì çàíÿòîãî ñîñòîÿíèÿ ëîêàëèçîâàí íàä àòîìàìèâòîðîãî ñëîÿ (èëè â óãëó ñòóïåíè). Òàêàÿ ëîêàëèçà�öèÿ ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé è îïðåäåëÿåò ðàçëè�÷èå â îáóñëîâëåííûõ �îíîíàìè ìåõàíèçìàõ ðàññåÿ�íèÿ êâàçè÷àñòèö íà ïîâåðõíîñòè Ag(110): â ðàññåÿ�íèè âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ îïðåäåëÿþùóþ ðîëüèãðàþò â îñíîâíîì Z-ïîëÿðèçîâàííûå ìîäû, ëîêàëè�çîâàííûå íà àòîìàõ ïåðâîãî ñëîÿ (ðèñ. 5a), òîãäà êàêðàññåÿíèå äûðîê â çàíÿòîì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿ�íèè ïðîèñõîäèò áëàãîäàðÿ êàê Z-ïîëÿðèçîâàííûì�îíîíàì âòîðîãî ñëîÿ, òàê è êîëåáàíèÿì àòîìîâ ïåð�âîãî ñëîÿ â Y -íàïðàâëåíèè (ðèñ. 5á ).4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, ìû ïðåäñòàâèëè ðåçóëüòàòûñðàâíèòåëüíîãî èçó÷åíèÿ ýëåêòðîí-�îíîííîãîðàññåÿíèÿ âîçáóæäåííûõ ýëåêòðîíîâ è äûðîê âíåçàíÿòîì è çàíÿòîì ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèÿõ
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�èñ. 5. Çàðÿäîâîå ðàñïðåäåëåíèå íåçàíÿòîãî (à)è çàíÿòîãî (á ) ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â òî÷êåY . Ñåðûå øàðèêè ñîîòâåòñòâóþò ïðîåêöèè àòîìîâ�ÖÊ-ðåøåòêè íà ïëîñêîñòü (1�10), ïåðïåíäèêóëÿð-íóþ ïëîñêîñòè ïîâåðõíîñòè. Ñòðåëêàìè ïîêàçàíûY - è Z-âåêòîðû ïîëÿðèçàöèè ïîâåðõíîñòíûõ �î-íîíîâ, îáåñïå÷èâàþùèõ ðàññåÿíèå êâàçè÷àñòè÷íûõâîçáóæäåíèéâ òî÷êå Y íà ïîâåðõíîñòè Ag(110). Ïîêàçàíî,÷òî áëàãîäàðÿ ðàçëè÷íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ëî�êàëèçàöèè ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèé â ðàññåÿíèèýëåêòðîíîâ è äûðîê ïðèíèìàþò ó÷àñòèå ðàçëè÷íûåïîâåðõíîñòíûå �îíîííûå ìîäû, â ðåçóëüòàòå ÷åãîïàðàìåòð ÝÔÂ � â íåçàíÿòîì ïîâåðõíîñòíîì ñîñòî�ÿíèè ïðèìåðíî â òðè ðàçà ìåíüøå, ÷åì â çàíÿòîìïîâåðõíîñòíîì ñîñòîÿíèè. Àíàëîãè÷íàÿ êàðòèíà905
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