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Приводится краткий обзор результатов исследований квантово-размерных эффектов в тонких пленках
металлов (Au, Ag) на поверхности тугоплавких металлов (W(110), Mo(110)) и d-металлов (Ni(111)),
начиная с субмонослойных покрытий и до толщин порядка десяти монослоев, полученных методом
фотоэлектронной спектроскопии с угловым разрешением. Представлены экспериментальные серии спектров
квантовых электронных состояний и их изменений по мере роста толщины пленок для валентных состояний
как sp-, так и d-характера. Проведен теоретический анализ энергий формирующихся квантовых состояний
с позиций классической фазовой модели и расширенной фазовой модели с использованием элементов
приближения линейной атомной цепочки. Показано хорошее соответствие между экспериментальными
результатами и теоретическими оценками.
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1. Введение

Изучение физико-химических свойств низкоразмер-
ных систем является в настоящее время предметом
самого широкого круга исследований вследствие необ-
ходимости создания новых электронных устройств с
нанометровыми и атомными размерами, а также уни-
кальности их электронной структуры и свойств (см., на-
пример, [1–15]). Системы данного типа находят ши-
рокое применение при создании квантовых лазеров, в
слоистых магнитных системах с размерной модуляцией
обменного магнитного взаимодействия, используемых
при разработке устройств записи и считывания нового
поколения, при создании поверхностных сверхреше-
ток на основе периодически расположенных квантовых
объектов и т. д. Одной из основных особенностей низ-
коразмерных систем является модификация их элек-
тронной структуры при ограничении размеров системы
в одном или нескольких координатных направлениях
до размеров, сравнимых с длиной волны де-Бройля.
В этом случае в направлении, где происходит ограни-
чение размеров, имеет место переход от непрерывной
электронной структуры валентной зоны, например с
законом дисперсии

E =
~2k2

x

2m∗
+
~2k2

y

2m∗
+
~2k2

z

2m∗
, (1)

к дискретной электронной структуре, характеризующей-
ся определенным дискретным набором энергетических
уровней (например, в направлении z)
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Энергии данных дискретных уровней (здесь Ez n) опре-
деляются параметрами ограничения волновых функций
в данном направлении, т. е. соответствием размеров
системы длине волны стоячих волн, формирование ко-
торых возможно в данной системе. На рис. 1 при-
ведены примеры различного типа низкоразмерных си-
стем, в которых ограничение волновых функций имеет
место в одном координатном направлении (это дву-
мерные (2D) системы), в двух (это одномерные (1D)
системы) и во всех трех направлениях (это нуль-
мерные (0D) системы). В таких случаях говорят о
системах пониженной размерности 2D-, 1D- и 0D-типа.
В соответствии с размерностью системы дискретиза-
ция электронной структуры или формирование спек-
тров квантовых состояний (см. (2)) для таких систем

Рис. 1. Пространственное ограничение волновых функций
в двумерных (2D), одномерных (1D) и нуль-мерных (0D)
системах.
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имеет место соответственно в одном, двух или трех
направлениях. При этом независимо от размерности
системы, т. е. числа координатных ограничений, взаи-
мосвязь между размерами системы и энергетическим
спектром квантовых состояний будет одного и того
же типа в каждом из направлений и поэтому будет
действительна для любых типов систем с размерными
ограничениями.

Далее рассмотрим тип низкоразмерных систем с
ограничением волновых функций только в одном из
направлений и просуммируем экспериментальные ре-
зультаты, полученные для такого типа систем, подра-
зумевая, что взаимосвязи между размерами системы в
данном направлении и особенностями спектров кванто-
вых состояний, формирующихся при таком размерном
ограничении, являются общими и характерными для
всех низкоразмерных систем любой размерности. Одной
из простейших систем, где имеет место квантование
электронной структуры в одном из координатных на-
правлений, являются ультратонкие пленки металлов с
пространственными ограничениями волновых функций
размерами (толщиной) пленки. В настоящей работе
мы будем рассматривать ультратонкие пленки благо-
родных металлов толщиной от одного монослоя до
одного-двух десятков атомных слоев, сформированные
на атомарно-чистых плотноупакованных гранях моно-
кристаллов d-металлов. Это связано с тем, что в на-
стоящее время поперечные размеры различных низко-
размерных систем становятся сравнимыми с атомными
размерами, и поэтому именно такие параметры толщин
пленок (или размерных ограничений) и анализ зако-
номерностей формирования их электронной структуры
и являются особенно необходимыми и актуальными
для развития современной нано- и пикоэлектроники.
В настоящей работе представлены результаты регу-
лярных экспериментальных исследований, посвященных
изучению модификации электронной структуры таких
ультратонких пленок и теоретическому анализу форми-
руемых спектров квантовых состояний в зависимости
от толщины пленок, начиная от субмонослойных по-
крытий и до 10−15 атомных слоев. Изменения струк-
туры спектров исследовались в режиме непрерывного
напыления при перманентном формировании пленок,
обладающем наибольшей наглядностью и информатив-
ностью. Изучены экспериментальные серии толщинных
зависимостей энергий квантовых состояний, а также
проанализировано влияние энергетических параметров
электронной структуры как напыляемого металла, так
и подложки на формируемые спектры квантовых состо-
яний. В работе также представлены различные теоре-
тические модели оценки энергии квантовых состояний,
справедливые для ультратонких и тонких слоев различ-
ных металлов на различных подложках, и показано, как
использовать эти модели для целей прогнозируемого
анализа электронной структуры систем с размерными
ограничениями.

2. Модель потенциального ящика
и фотоэлектронная спектроскопия
как метод изучения спектров
квантовых состояний

Как отмечалось выше, основной причиной, вызыва-
ющей переход от непрерывного спектра электронных
состояний к дискретному спектру с определенным на-
бором энергетических состояний, является простран-
ственное ограничение волновых функций размерами
системы, сравнимыми с соответствующей длиной волны
де-Бройля. В пленочных металлических системах огра-
ничение волновых функций в пределах толщины пленки
осуществляется за счет влияния потенциальных барье-
ров, возникающих на границах пленки: барьера на меж-
фазовой границе со стороны подложки и поверхностного
потенциального барьера со стороны вакуума (рис. 2).
При этом необходимым условием такого ограничения
со стороны подложки является либо наличие локальной
запрещенной зоны (1Eg) в электронной структуре под-
ложки в выделенном направлении, т. е. в направлении
роста пленки (на рис. 2 это направление z), либо по

Рис. 2. Ограничение волновых функций в тонких металли-
ческих слоях за счет потенциального барьера со стороны
вакуума, с одной стороны, и локальной запрещенной зоны в
электронной структуре подложки, с другой стороны. Данное
размерное ограничение приводит к квантованию электронной
структуры валентной зоны (энергии E1, E2, E3), которое может
быть зарегистрировано при помощи метода фотоэлектронной
спектроскопии (см. текст).
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Рис. 3. a) Процессы квантования электронной структуры
с позиций формирования дискретного набора стоячих волн
в потенциальном ящике, размеры которого соответствуют
толщине формируемой пленки металла. Квантование имеет
место только в одном направлении (z). b) Дисперсионные
зависимости в других направлениях (x, y), имеющие непре-
рывный характер.

крайней мере наличие зоны состояний, с которыми не
смешиваются волновые функции электронов в созда-
ваемой пленке. Ограничение волновых функций разме-
рами (толщиной) формируемой пленки можно описать
моделью потенциального ящика с соответствующими
размерами, приводящей к энергетической дискретизации
спектра электронных состояний (рис. 2, 3). Энергии
соответствующих квантовых состояний определяются из
условий формирования в таком потенциальном ящике
дискретного набора стоячих электронных волн с длиной
волны, кратной ширине потенциального ящика (рис. 3).
В простейшем приближении свободных электронов
энергии квантовых состояний в такой системе находятся
из условия равенства нулю волновых функций на гра-
ницах потенциального ящика и определяются обратной
квадратичной зависимостью от ширины потенциального
ящика L
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где n = 1, 2, 3, . . . — квантовое число, характеризующее
кратность длины волны формирующихся стоячих волн
(различные моды) по отношению к размерам потенци-
ального ящика, m∗ — масса электрона. С изменени-
ем ширины потенциального ящика или соответственно
толщины пленки спектр квантовых состояний, т. е. их
энергетическое положение, изменяется. С увеличением
ширины L расстояние между энергетическими уровнями
уменьшается, а сами значения энергий квантовых со-
стояний стремятся ко дну потенциального ящика. Необ-
ходимым условием для формирования хорошо опреде-
ленных спектров квантовых состояний в напыляемой

пленке является когерентность многократного отраже-
ния электронных волн от границ пленки в различных
ее участках, т. е. ее высокая пространственная однород-
ность по толщине и высокое качество формируемой
пленки. В противном случае некогерентное рассеяние
приведет к полному размыванию квантово-размерных
эффектов. Отмеченное квантование электронной энер-
гетической структуры может быть зарегистрировано
при помощи метода фотоэлектронной спектроскопии с
угловым разрешением в направлении нормали к поверх-
ности пленки. В результате фотовозбуждения с энергией
квантов hν (рис. 2) спектр возбужденных и вышедших
в вакуум фотоэлектронов в направлении квантования
электронной структуры пленки (т. е. в направлении z)
будет повторять энергетическое распределение плот-
ности электронных состояний, определяемое условием
формирования соответствующих стоячих электронных
волн (рис. 3 и формула (3)). При этом энергетическое
распределение квантовых состояний будет проявляться
в фотоэлектронном спектре в виде осцилляций элек-
тронной плотности или периодически расположенных
пиков (см. верхнюю часть рис. 2), энергетическое поло-
жение которых будет изменяться с изменением толщины
адсорбируемой пленки. Регистрируя соответствующие
изменения фотоэлектронных спектров, мы можем по-
лучать информацию о структуре спектров квантовых
состояний. Далее представлены экспериментальные фо-
тоэлектронные спектры для пленок благородных метал-
лов на поверхностях монокристаллов d-металлов. На
рис. 4, a в качестве примера, иллюстрирующего струк-
туру спектров квантовых состояний и их изменение
по мере увеличения толщины пленки (или величины
размерного ограничения волновых функций), представ-
лены изменения экспериментальных фотоэлектронных
спектров, измеренных для пленки Ag(111), формиру-
емой на поверхности монокристалла Ni(111), начиная
от субмонослойных покрытий и до толщины пленки,
равной 14 монослоям [5]. Спектры измерены методом
фотоэлектронной спектроскопии с угловым разреше-
нием (или углом захвата фотоэлектронов) 1◦ в на-
правлении, перпендикулярном поверхности, при энергии
фотонов hν = 50 eV. Здесь нижний спектр соответствует
чистой поверхности Ni(111), а увеличение толщины
слоя Ag по мере напыления соответствует сдвигу из-
меряемых фотоэлектронных спектров вверх по рисун-
ку. Верхний спектр соответствует толщине слоя Ag,
равной 14 монослоям. Энергетическое положение осо-
бенностей спектров отсчитывается от уровня Ферми.
На рис. 4 представлена область состояний валентной
зоны, соответствующая Ag(sp)-состояниям. Состояния
d-типа расположены при энергиях связи выше 4 eV и
не показаны на рисунке. На представленных спектрах
явным образом видно формирование периодических ос-
цилляций электронной плотности в фотоэлектронных
спектрах в области Ag(sp)-состояний, энергетическое
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Рис. 4. a) Серия экспериментальных фотоэлектронных спектров валентной зоны, измеренных в процессе непрерывного
напыления Ag на поверхность Ni(111), показывающая формирование соответствующих спектров квантовых состояний и их
изменение по мере напыления. b) Аналогичные спектры квантовых состояний, формируемых в системе двойной ямы с
промежуточным ультратонким слоем Au(111) толщиной 8 Å на поверхности W(110), в зависимости от толщины верхней пленки
Ag(111). Толщина формируемых Ag-пленок увеличивается от нижнего спектра к верхнему.

положение которых изменяется по мере увеличения тол-
щины пленки. Число квантовых состояний с ростом тол-
щины пленки также увеличивается. При толщине пленки
в 14 монослоев в спектрах экспериментально можно
выделить четыре различных квантовых состояния (spn),
различающиеся значением n (n = 1−4). На рис. 4, b
приведены аналогичные спектры квантовых состояний и
их изменение по мере увеличения толщины пленки для
другой, более сложной системы двойной потенциальной
ямы, состоящей из ультратонкого слоя Au(111) толщи-
ной 8 Å на поверхности монокристалла W(110) и плен-
ки Ag(111) изменяющейся толщины [6]. Видно, что и для

такого типа низкоразмерных систем имеет место кванто-
вание электронной структуры, проявляющееся в форми-
ровании осцилляций электронной плотности, положение
которых изменяется с изменением толщины пленки
Ag(111). На представленных спектрах можно уже вы-
делить шесть-семь пиков (ветвей) квантовых состояний.

Следует отметить, что в случае 3D-монокристалла
Ag(111) никаких осцилляций электронной плотности
Ag(sp)-состояний в фотоэлектронных спектрах валент-
ной зоны не наблюдается. Формирование периодически
расположенных особенностей, связанных с формирова-
нием квантовых состояний и изменяющих свое энергети-
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ческое положение с изменением толщины, наблюдается
только для тонких и ультратонких пленок напыляемых
металлов, т. е. только в случае размерного ограничения
соответствующих волновых функций.

Необходимо также отметить, что спектр квантовых
состояний является дискретным только в направлении
ограничения волновых функций в пленке (z) (рис. 3, a).
В направлениях вдоль пленки (x, y), где нет размерных
ограничений, электронный спектр представляет собой
набор парабол с законом дисперсии E = ~2, k2/2m∗

с минимумами энергий, соответствующими энергиям
квантовых состояний в направлении z (рис. 3, b). Схема
фотоэлектронного эксперимента по измерению спектров
квантовых состояний в адсорбируемых пленках метал-
лов приведена на рис. 5. После формирования пленки
(или непосредственно в процессе ее напыления) на
поверхность посылается электромагнитное излучение
или поток квантов света с определенной энергией hν .
Возбужденные фотоэлектроны ē выходят под разными
углами в вакуум, где могут быть зарегистрированы при
помощи энергоанализатора. Энергоанализатор имеет ма-
лую входную диафрагму и может выделять электроны,
вылетевшие под определенными углами. Тогда, изменяя
угол анализа, можно определить угловое распределе-
ние возбужденных фотоэлектронов. В экспериментах
по изучению спектров квантовых состояний изучают-
ся в основном электроны, вылетевшие по нормали к
поверхности пленки, т. е. в направлении квантования
энергетического спектра электронов. Спектры, представ-
ленные на рис. 4, измерены именно при такой геометрии
эксперимента.

3. Особенности экспериментального
наблюдения спектров квантовых
состояний и формирования
изучаемых систем

Спектры квантовых состояний, представленные в на-
стоящей работе, и их изменения по мере роста тол-
щины пленок исследовались методом фотоэлектрон-
ной спектроскопии с угловым разрешением в направ-
лении, перпендикулярном поверхности пленок, т. е. в
направлении их роста (рис. 5). Спектры измерялись
с использованием синхротронного излучения высокой
интенсивности с легко перестраиваемой энергией кван-
тов света, используемого для возбуждения электро-
нов твердого тела. В представленных экспериментах
использовались энергии возбуждения hν в области
50−65 eV, что соответствует максимуму поверхностной
чувствительности метода фотоэлектронной спектроско-
пии (∼ 5−6 Å). В качестве подложек для роста пленок
благородных металлов использовались атомарно-чистые
плотноупакованные монокристаллические поверхности
W(110) и Mo(110). Изучаемые системы характеризу-
ются послойным ростом пленок благородных металлов
и высоким качеством и однородностью напыляемых

Рис. 5. Схема фотоэмиссионного эксперимента с угловым
разрешением по изучению спектров квантовых состояний в
режиме перманентного напыления пленки с одновременной
непрерывной регистрацией спектров.

пленок (о чем свидетельствуют и сами спектры наблюда-
емых квантовых состояний). Рост пленок осуществлялся
путем напыления атомов благородных металлов в усло-
виях сверхвысокого вакуума на атомарно-чистую по-
верхность монокристаллов. Исследования проводились
в режиме перманентного напыления, т. е. непрерывно-
го напыления пленок с одновременной регистрацией
фотоэлектронных спектров. Скорость напыления выби-
ралась такой, чтобы в течение времени формирова-
ния каждого монослоя удавалось зарегистрировать не
менее 10−15 фотоэлектронных спектров. Для измере-
ния спектров использовался полусферический энерго-
анализатор VG Escalab с энергетическим разрешением
50 meV и угловым разрешением 1◦ . В качестве источ-
ника возбуждения использовалось монохроматическое
излучение требуемой энергии накопительного кольца
центра синхротронного излучения BESSY российско-
германского канала вывода синхротронного излучения.

Напыление производилось путем термического распы-
ления кусочка Au или Ag, наплавленного на проволоку
(W–Re), которая нагревалась прямым пропусканием то-
ка. Контроль потока испаряемого вещества производил-
ся при помощи кварцевого резонатора, расположенного
в эквивалентных с образцом условиях. Скорость напы-
ления составляла ∼ 0.15−0.2 Å/min. Атомарно-чистые
поверхности W(110) и Mo(110) получались в результате
предварительного окисления поверхностей при темпе-
ратуре 1200◦C в атмосфере кислорода при давлении
5 · 10−8 Torr с последующим кратковременным прогре-
вом до 2000◦C в условиях сверхвысокого вакуума.
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Рис. 6. Серии фотоэлектронных спектров, измеренных по нормали к поверхности в процессе напыления пленок Ag(111) на
поверхность W(110), показывающие формирование соответствующих спектров квантовых состояний как sp-, так и d-характера
при изменении толщины напыляемой пленки. На части a выборочно показано от одного до трех спектров на формируемый
монослой в полном диапазоне существования sp- и d-состояний. На части b представлены непрерывные изменения спектров в
диапазоне sp-состояний, показывающие дискретность формирования пиков квантовых состояний.

Базовое давление в исследовательской камере поддер-
живалось на уровне не хуже чем 1−2 · 10−10 Torr.

Далее показано, как экспериментально формируют-
ся спектры квантовых состояний в пленках металлов
в атомном пределе толщин на примере ультратонких
слоев благородных металлов (Ag,Au), формируемых на
поверхностях монокристаллов W и Mo. Представлены
сами фотоэлектронные спектры, а также изменения
энергий квантовых состояний и их интенсивности в
зависимости от толщины формируемых слоев. Особое
внимание уделено анализу спектров квантовых состоя-
ний в атомном пределе толщин, т. е. толщинам, начиная
от субмонослойных покрытий и до нескольких атом-
ных монолоев. Проанализированы процессы квантова-
ния электронной структуры как для sp-электронов, так

и d-электронов и выделены основные закономерности
формирования электронных спектров.

4. Экспериментальные результаты.
Спектры квантовых состояний
в ультратонких слоях металлов
и их изменение в зависимости
от толщины формируемых слоев

На рис. 6, a, b приведены изменения эксперименталь-
ных фотоэлектронных спектров в процессе напыления
серебра (Ag) на атомарно-чистую монокристаллическую
поверхность W(110), начиная от субмонослойных по-
крытий и до толщин пленок девяти атомных монослоев.
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Рис. 7. Изменение структуры фотоэмиссионных спектров (a) и диаграмма изменений энергии и интенсивности квантовых
состояний (b) в процессе напыления слоев Ag(111) на поверхность Mo(110). Толщины слоев (в монослоях) отложены на верхней
шкале части (b). Максимумы интенсивностей квантовых состояний соответствуют светлым пятнам. Толщина слоев Ag на части a
увеличивается от нижнего спектра к верхнему.

На рис. 6, a спектры представлены выборочно — один–
три спектра на каждый формируемый монослой для об-
ласти энергий, включающей как sp-, так и d-состояния.
Толщины напыляемых слоев Ag(111) показаны слева
от измеряемых спектров. На представленных рисунках
увеличение толщины слоев соответствует движению от
нижнего спектра (спектр для чистой подложки) к верх-
ним. На рис. 6, b представлено детальное (непрерывное)
изменение спектров области sp-квантовых состояний,
измеренное непосредственно в процессе перманентного
напыления, т. е. непрерывного изменения толщины на-
пыляемого слоя серебра, иллюстрирующее ступенчатое
изменение энергий квантовых состояний. Из анализа
спектров видно, что по мере напыления Ag особенности,
характеризующие подложку (W(SR)), ослабляются и
в спектрах появляются ярко выраженные дискретные
по энергии особенности, связанные с формированием
спектров квантовых состояний в напыляемой пленке
Ag(111). Область с энергиями связи более 4 eV — это

область Ag(d)-состояний, а с энергиями менее 4 eV —
это область ярко выраженных квантовых состояний
sp-характера. Особенности sp-характера с энергиями
связи более 4 eV не видны на фоне высокоинтенсивных
d-состояний. Спектры квантовых состояний проявляют-
ся путем модуляции плотности электронных состояний
в виде периодически расположенных особенностей (пи-
ков) в наблюдаемых фотоэлектронных спектрах. По-
ложения пиков квантовых состояний, соответствующих
различным толщинам пленки (выраженным в моносло-
ях), отмечены вертикальными черточками с соответству-
ющими обозначениями Nspn или Nd (где d или sp— тип
электронного состояния, N — количество монослоев
в формируемой пленке, n — значения, соответствую-
щие различным ветвям квантовых состояний). По мере
напыления (т. е. с изменением толщины пленки) эти
особенности изменяют свое энергетическое положение,
с общей тенденцией их движения к уровню Ферми с
увеличением толщины напыляемой пленки. Однако это
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движение не происходит непрерывным образом. Изме-
нение энергетических положений квантовых состояний
носит ступенчатый характер. Особенно это проявляется
для более тонких слоев, где энергетическое расстоя-
ние между соответствующими квантовыми состояниями
больше. По мере напыления Ag особенности появляются
в спектрах, а затем исчезают и появляются уже при
других энергиях. На рис. 7, a, b приведены аналогичные
изменения спектров квантовых состояний для тонких
пленок Ag(111) на поверхности монокристалла Mo(110)
по мере увеличения толщины пленки Ag(111). На пред-
ставленных спектрах ступенчатый характер изменения
энергий пиков квантовых состояний при каждом увели-
чении толщины слоя Ag на один монослой. На рис. 7, a
приведены изменения соответствующих фотоэмиссион-
ных спектров, а на рис. 7, b представлены совместные
изменения интенсивности и энергии пиков квантовых
состояний по мере роста толщины пленки. На пред-
ставленных диаграммах увеличение интенсивности кван-
товых состояний соответствует переходу от красного
к желтому и белому цвету, а сам спектр квантовых
состояний представлен в виде дискретных пятен, появля-
ющихся и исчезающих при различных энергиях по мере
напыления Ag или увеличения толщины пленки. Толщи-
на напыленных слоев (выраженная в монослоях) показа-
на на рис. 7, b сверху. На представленных на рис. 6, 7
фотоэмиссионных спектрах и диаграммах изменения
квантовых состояний явным образом виден ступенча-
тый характер изменений энергий квантовых состояний
для основных ветвей квантовых состояний. По мере
увеличения толщины пленки энергетическое положение
пиков квантовых состояний изменяется. Формирование
каждого максимума интенсивности на представленных
диаграммах (светлые пятна) соответствует завершению
строительства каждого нового монослоя по мере роста
толщины пленки. При толщине пленки в один моно-
слой (1 ML) в спектре формируется одно квантовое sp-
состояние при энергии ∼ 4.2 eV для системы Ag/W(110)
и ∼ 3.9 eV для системы Ag/Mo(110) (остальные со-
стояния для этой толщины на рис. 6 обусловлены
d-состояниями). Для системы Ag/Mo(110) данное sp-
состояние отчетливо видно на рис. 7, b. Для системы
Ag/W(110) это состояние локализовано более близко к
области d-состояний и на рис. 7, b не показано (обрезано
в совокупности с d-состояниями ввиду его значительной
интенсивности). Однако данное квантовое состояние,
характерное для одного монослоя Ag на поверхности
W(110), хорошо можно видеть на рис. 6, a (обозначено
как состояние 1sp). При переходе к формированию
второго монослоя данное состояние уменьшается по
интенсивности и затем исчезает из спектров. Следующее
квантовое состояние, соответствующее покрытию в два
монослоя (т. е. следующее яркое пятно на представ-
ленных диаграммах), формируется при энергиях ∼ 3.1
и 3.0 eV соответственно. Максимум интенсивности дан-
ного квантового состояния соответствует формирова-
нию уже сплошного покрытия толщиной в два моно-

слоя. При формировании третьего монослоя энергия
пика квантового основного состояния опять изменяет-
ся. Данное состояние уже локализовано при энергии
∼ 2.4 eV для обеих систем, и т. д. При этом при фор-
мировании четвертого монослоя в спектрах появляется
дополнительное квантовое состояние, характеризующее
следующую ветвь квантовых состояний. Энергии этих
состояний опять расположены в области ∼ 3.8−4 eV и
также изменяются ступенчатым образом при увеличении
толщины пленки на очередной атомный монослой. При
толщинах пленки шесть-семь монослоев в спектрах
появляется третья ветвь квантовых состояний, которая
так же, как и первые две ветви, движется в сторону
уровня Ферми, по мере увеличения толщины напыляе-
мой пленки. При толщинах девять и шесть монослоев
для систем Ag/W(110) и Ag/Mo(110) в спектрах можно
выделить от трех до пяти ветвей квантовых состояний
(рис. 6, 7), соответствующих различным значениям n в
фазовом уравнении (4).

Отмеченный выше ступенчатый характер изменения
энергий квантовых состояний по мере формирования
каждого нового монослоя по толщине и соответствие
энергий квантовых состояний строго определенной тол-
щине пленки (в монослоях) можно использовать для
прецизионной оценки толщины формируемых пленок и
контроля момента формирования ультратонкого покры-
тия требуемой толщины.

Более подробное и детальное изменение энергии и ин-
тенсивности пиков квантовых состояний, формирующих-
ся по мере увеличения толщины пленки Ag(111) на по-
верхности W(110), представлено на рис. 8, a. На рис. 8, b
представлены соответствующие изменения интенсивно-
стей пиков квантовых состояний, появляющихся и ис-
чезающих по мере увеличения пленки Ag(111). Подоб-
ное представление результатов эксперимента позволяет
проводить подробный анализ поведения спектров кван-
товых состояний и сравнение результатов эксперимента
с соответствующими теоретическими оценками. Далее
в качестве примера проведен соответствующий анализ
энергий квантовых состояний для систем Ag/W(110) и
Au/W(110). Для этих же систем проведены теоретиче-
ский расчет энергии квантовых состояний на основе рас-
ширенной фазовой модели и сравнение теоретических
оценок с экспериментальными результатами. Дополни-
тельным преимуществом такого рассмотрения результа-
тов является то, что оно позволяет проводить непосред-
ственное сравнение экспериментальных результатов для
различных серий экспериментов на одном рисунке, тем
самым повышая достоверность полученных результатов.
В частности, на рис. 8, a различными символами пред-
ставлены результаты, полученные в различных экспери-
ментах (при использовании для фотоэлектронных экспе-
риментов синхротронного излучения (темные кружки)
или He-резонансной лампы (квадраты)). Представлен-
ные зависимости энергий квантовых состояний от тол-
щины напыляемого слоя явным образом подтверждают
сделанное ранее заключение о ступенчатом характере
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Рис. 8. Изменения энергий (a) и интенсивностей (b) пиков квантовых состояний в процессе напыления Ag на поверхность
W(110). Шкала толщин напыляемых слоев (в монослоях) представлена в верхней части рисунка. c — электронная структура
sp- и d-состояний для Ag(111). Светлые кружки соответствуют пикам подложки. Различные символы отвечают разным сериям
измерений.

изменений энергии пиков квантовых состояний при
малых толщинах пленки, причем для всех наблюдаемых
ветвей квантовых состояний (что не может быть описано
адекватным образом в модели потенциального ящика).

Причем для второй и третьей ветвей квантовых состоя-
ний ступенчатый характер изменений энергий квантовых
состояний можно выделить вплоть до максимальных
толщин, измеренных для данной системы (10−12 моно-
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слоев). Как видно из рис. 8, b, интенсивность каждого
нового формирующегося квантового состояния (кото-
рое, как отмечалось, характеризуется своей определен-
ной энергией) достигает максимума при формировании
каждого нового сплошного монослоя, а затем спадает
и исчезает из спектров. При этом начало формирова-
ния следующего монослоя сопровождается появлением
в спектрах нового квантового состояния (пика), уже
при двугой энергии, с максимумом интенсивности при
формировании сплошного покрытия уже с данной тол-
щиной, которое затем также исчезает из спектров, и т. д.
Появление каждого следующего пика квантовых состо-
яний происходит практически сразу при достижении
максимума интенсивности пика предыдущего квантового
состояния, т. е. сразу после завершения строительства
предыдущего монослоя и при начале строительства
нового монослоя. По мере заполнения данного монослоя
площадь покрытия с данной толщиной увеличивается, и
растет интенсивность пика квантового состояния вплоть
до полного завершения данного монослоя.

Следует отметить, что квантование энергетического
спектра электронных состояний проявляется не только
для sp-состояний, но также и для состояний d-характера.
Из представленных спектров и энергетических зави-
симостей (рис. 6, a, 8, a) видно, что энергии пиков
d-состояний (область состояний с энергией более 4 eV)
также меняются в зависимости от толщины пленки.
Для монослойного покрытия это два пика с энергия-
ми 4.6 и 5.0 eV (для d5- и d4-состояний соответствен-
но). Для покрытия в два монослоя можно выделить
особенности с энергиями 4.4, 4.8, 5.1 и 5.4 eV и т. д.
Области энергий формируемых квантовых состояний
различного характера (sp и d) соответствуют обла-
стям существования данных состояний в электронной
структуре в исследуемом направлении, т. е. Ag(111).
Энергетическая структура валентных состояний для
Ag(111) приведена на рис. 8, c. Состояния sp-характера
локализованы в области 7−0.3 eV. Однако энергети-
ческая область 4−7 eV для квантовых состояний sp-
характера маскируется влиянием более интенсивных
d-состояний. Сами Ag(d) состояния характеризуются
пятью ветвями электронных состояний (d1, d2, d3, d4

и d5) (рис. 8, c). Область локализации верхних зон
d-состояний, для которых наблюдается формирование
соответствующих квантовых состояний, соответствует
диапазонам 4.1−5.0 eV для d5-состояний и 4.2−5.7 eV
для d4-состояний.

Явным образом изменение энергии квантовых состо-
яний d-характера в зависимости от толщины пленки
можно проследить на примере системы Au/W(110). На
рис. 9 приведены изменения экспериментальных фото-
эмиссионных спектров (спектров квантовых состояний)
в процессе напыления Au на поверхность W(110),
начиная от субмонослойных покрытий и до толщины
∼ 15-монослоев. Толщины напыляемых слоев показаны
слева от представленных спектров. Как и ранее, на рис. 9
представлено от одного до трех спектров на каждый

Рис. 9. Изменения структуры фотоэлектронных спектров,
измеренных в процессе напыления Au на поверхность W(110),
отображающие формирование спектров квантовых состояний
sp- и d-характера.

монослой, а полностью все изменения интенсивности
и энергий формируемых квантовых состояний, измерен-
ные в процессе перманентного напыления, приведены на
рис. 10. Для данной системы область явного наблюдения
квантовых состояний sp-характера — это область с
энергиями от 2.5 eV и до уровня Ферми. Полная зона
sp-состояний локализована между 9 и 1 eV. Область фор-
мирования соответствующих квантовых d-состояний —
это область энергий 2.5−6.0 eV. В этой области sp-
состояния в основном маскируются вкладом высокоин-
тенсивных d-состояний. Данные области формирования
квантовых sp- и d-состояний можно сравнить с областя-
ми локализации sp- и d-состояний в объемной структуре
Au(111), приведенной на рис. 10, c. Детальные измене-
ния энергии пиков квантовых состояний как sp-, так и
d-характера в процессе напыления Au на поверхность
W(110) представлены на рис. 10, a. Соответствующие
изменения интенсивности пиков квантовых состояний
приведены на рис. 10, b. Из анализа приведенных за-
висимостей (как и ранее) можно сделать вывод о
ступенчатом характере изменений энергий квантовых
состояний с толщиной пленки до пяти-шести монослоев
для состояний как sp-, так и d-характера. Причем
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Рис. 10. Изменения энергий (a) и интенсивностей (b) пиков квантовых состояний, формирующихся в процессе напыления
Au на поверхность W(110). Шкала толщин напыляемых слоев Au(111) (в монослоях) приведена в верхней части рисунка.
c — электронная структура sp- и d-состояний для поверхности Au(111) в направлении 0L зоны Бриллюэна, соответствующей
направлению роста пленки. Различные символы отвечают разным сериям измерений.

формирование каждого нового монослоя, как и ранее
для системы Ag/W(110), характеризуется появлением и
ростом своего соответствующего квантового состояния.
При формировании сплошного слоя данной толщины

интенсивность данного квантового состояния достигает
максимума, и при формировании следующего монослоя
данное квантовое состояние уменьшается по интенсив-
ности, а затем исчезает из спектров.

Физика твердого тела, 2008, том 50, вып. 6



1132 А.М. Шикин, В.К. Адамчук

Из анализа рис. 10, a видно, что квантовые d5-сос-
тояния локализованы в области энергий 2.2−3.8 eV.
На представленных спектрах можно выделить до че-
тырех квантовых состояний данного характера. Допол-
нительно в спектрах также можно выделить квантовые
состояния d4-характера. Они локализованы в области
энергий 3−5 eV. Что касается квантовых состояний sp-
характера, то они проявляются явным образом в спект-
рах при более низких энергиях связи (менее 2.2 eV)
и движутся при увеличении толщины пленки к краю
соответствующей sp-зоны (∼ 1.0 eV). Напомним, что
аналогичным образом ведут себя sp- и d-квантовые со-
стояния и для системы Ag/W(110) (рис. 8). Для системы
Ag/W(110) изменения энергии квантовых sp-состояний
были также локализованы в области существования
sp-состояний в объемной структуре Ag(111) (область
энергий до 0.3 eV), а изменения энергий квантовых
d-состояний находились в пределах зоны d-состояний
(область энергий более 4 eV).

Здесь следует отметить, что в том случае, когда
формируется пленка с другой структурой, например
Ag(110), область изменений энергий квантовых sp-
состояний также сильно изменяется в соответствии
с особенностями объемной электронной структуры в
данном направлении. Так, например, для Ag(100) на-
правления область энергий sp-состояний простирается
до 2 eV выше уровня Ферми. И соответствующим об-
разом изменения энергий квантовых sp-состояний для
пленок Ag(100) (например, на поверхности W(100) [14])
находятся в этих пределах. При этом формирующиеся
квантовые состояния пересекают уровнень Ферми при
определенных толщинах. В то же время для пленок
Ag(111), как мы видим, формируемые квантовые со-
стояния никогда не пересекают уровень Ферми, неза-
висимо от толщины пленки (для сравнения спектров
квантовых состояний для пленок с различной кристал-
лографической структурой и различными параметрами
соответствующих электронных структур см., например,
работу [15]).

При этом если сравнить энергии квантовых состояний
для пленок с одной и той же кристаллографической
структурой, но на различных подложках (например,
Ag(111) на поверхности W(110) и Mo(110) — рис. 6, 7
или Ni(111) [5] — рис. 4), то можно заметить, что
энергии квантовых Ag(sp)-состояний различаются при
формировании пленок на различных подложках, т. е.
спектры формируемых квантовых состояний определя-
ются как особенностями электронной энергетической
структуры самих пленок, так и особенностями электрон-
ной структуры подложки.

Чем определяются энергии квантовых состояний, как
зависят от особенностей электронной структуры под-
ложки и адсорбата, как меняются с изменением тол-
щины пленки и каким образом можно предсказать их
поведение, обсуждается в следующих разделах.

5. Классическая фазовая модель
учета энергий квантовых состояний

Приближение потенциального ящика, отмечавшееся
ранее, является простейшим приближением и может
только качественно показать поведение спектра форми-
руемых квантовых состояний. Более реалистичной и бо-
лее общей моделью является модель аккумуляции фазы
или фазовая модель, где условия формирования стоячих
электронных волн в пленке (рис. 3) определяются на
основе учета фазовых изменений при отражении элек-
тронной волны от обеих границ пленки и при прохожде-
нии электронной волны внутри пленки (рис. 2), которые
связаны следующим фазовым уравнением [1,2,7,8]:

8C + 8B + 2k(E)d = 2πn, (4)

где 8C — изменение фазы при отражении от подложки
(кристалла), 8B — изменение фазы при отражении от
поверхностного потенциального барьера, 2kd — набег
фазы при прохождении электронной волной толщины
пленки (d = L). В пределе атомных толщин d = a0N,
где a0 — это толщина монослоя, а N — количество
монослоев. При этом зависимость k(E) определяется
дисперсионными электронными соотношениями, кото-
рые могут быть разными в различных приближениях,
используемых для описания поведения электронного
газа в твердом теле. Случай потенциального ящика,
описанный выше, является частным случаем в данной
модели при условии 8C = 8B = π.

В общем случае члены фазового уравнения и их
энергетическая зависимость определяются особенностя-
ми электронной энергетической структуры подложки
и напыляемого металла и могут зависеть от энергии
электронов в твердом теле различным образом в раз-
ных энергетических диапазонах, что приводит к более
сложной зависимости энергии квантовых состояний по
сравнению с моделью потенциального ящика.

В приближении почти свободных электронов (а это
как раз приближение, используемое в классическом
варианте фазовой модели [7,8]) зависимость членов
фазового уравнения (4) от энергии и параметров элек-
тронной структуры подложки и адсорбата определяется
эмпирическими выражениями:

8B =
[

3.4(eV)
Evac − E

]1/2

π − π, (5)

где Evac — уровень вакуума; E — энергия электронов,
отсчитываемая от уровня дна валентной зоны;

8C = 2 arcsin
[
(E − EL)/(EU − EL)

]1/2 − π, (6)

где EU и EL — положения верхнего и нижнего краев
запрещенной зоны в электронной структуре подложки
(рис. 2).
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В случае выбора в качестве описания модели „почти
свободного электронного газа“ выражение для k(E)
можно представить в виде [7,8]:

k(E) = G1/2 −
[
(G + E)− (4GE + V2

g )1/2
]1/2

, (7)

где G =
h2k2

BZ

2m — размер зоны Бриллюэна, Vg — энерге-
тический параметр, удвоенная величина которого соот-
ветствует величине запрещенной зоны, т. е. 2Vg = 1Eg.

Классическая фазовая модель хорошо описана в ра-
ботах [1,2,7–11] в применении к различным пленочным
системам и различным параметрам электронной струк-
туры и показывает хорошее соответствие между экс-
периментальными данными и теоретическими оценками
для толщин пленок от десятка и до нескольких десятков
монослоев.

Однако при переходе к толщинам слоев, сравнимым
с атомными размерами, т. е. с толщиной в несколько
монослоев и менее, классическая фазовая модель имеет
существенное ограничение. Фазовое уравнение (4) в
классическом варианте модели описывает поведение
некой „огибающей“ волны, т. е. волны, которая модули-
рует амплитуду реальных блоховских волновых функций
(рис. 3, a), при условии, что длина волны „огибающей“
много больше размеров атома. Поэтому данная модель
не может быть применена к ситуации, когда длина
волны „огибающей“ сравнима с размерами атома или
длиной волны реальных атомных функций, наполняю-
щих данную огибающую. При этом, как уже отмечалось
выше, в настоящий момент наибольший интерес для ис-
следований вызывает анализ особенностей электронной
структуры для систем именно с поперечными размерами
от одного до нескольких атомов (максимум до одного-
двух десятков атомов). Поэтому и соответствующие
модельные пленочные системы, и сами модели для их
анализа должны соответствовать данным размерам; для
случая пленочных систем это должны быть толщины
пленок порядка нескольких монослоев.

Для описания поведения спектров квантовых состо-
яний при толщинах пленок от одного монослоя до
нескольких монослоев, т. е. в атомном пределе тол-
щин, была разработана другая модификация фазовой
модели — так называемая расширенная фазовая мо-
дель [12–14]. В отличие от классического варианта
эта модель основана уже не на приближении почти
свободных электронов. В данной модели используются
элементы приближения сильной связи (в частности, для
описания зависимости k(E)), т. е. приближения, более
адекватного для описания именно в атомном пределе
толщин. Далее даны основные положения расширенной
фазовой модели, ее отличия от классической фазовой
модели и проанализировано, каким образом расширен-
ная фазовая модель может быть применена для оценки
энергий формируемых квантовых состояний и их из-
менений в зависимости от толщины пленки, начиная
с субмонослойных и монослойных покрытий, а также

показано, как особенности электронной энергетической
структуры подложки и адсорбируемого металла влияют
на вид спектров квантовых состояний и их энергетиче-
ское положение.

6. Расширенная фазовая модель

В варианте расширенной фазовой модели по сравне-
нию с классическим вариантом описание ряда членов
фазового уравнения (4) и сама интерпретация фазового
уравнения производятся с позиций приближения силь-
ной связи (или ее простейшего варианта — линейной
атомной цепочки [16]), хорошо применимого для систем
с атомными размерами. В применении к пленочным
системам толщина пленки (в единицах атомов) при
таком подходе заменяется на эквивалентное число ато-
мов в линейной цепочке, расположенной в направлении
ограничения волновых функций и квантования элек-
тронной структуры z, т. е. в направлении изменения
толщины пленки. Считается, что направления x, y не
влияют на результат, и ими пренебрегают (что также
делалось ранее в модели потенциального ящика и клас-
сической фазовой модели). В рамках данной модели в
фазовом уравнении (4) в первую очередь изменяется
член (2k(E)d), где вид зависимости k(E) определяется
уже исходя из энергетической зависимости, характерной
для модели линейной атомной цепочки [16], что приво-
дит к выражению [12–14]

(2kd) = 2 arccos
[
2E/(E∗U − E∗L )−1

]
N, (8)

где E∗U и E∗L — верхняя и нижняя границы зоны,
формирующей квантовые состояния (рис. 2). Здесь и
далее все решения уравнения (4) для упрощения про-
водятся в предположении a0 = 1. Поскольку исходя из
анализа максимальной интенсивности соответствующих
квантовых состояний мы с достоверностью можем опре-
делить моменты формирования каждого последующего
монослоя, зависимости от времени напыления, представ-
ленные на рис. 8, 10, могут быть легко перестроены
в зависимости от количества напыленных монослоев
(см. верхние части рис. 8 и 10).

Дополнительно к этому в рамках расширенной модели
в фазовое уравнение (4) также вводится дополнительный
член (8scatt), описывающий изменение фазы волновой
функции на границе с подложкой в области энергий
вне запрещенной зоны в энергетической структуре под-
ложки в том случае, когда эта область характеризуется
состояниями, не смешивающимися с волновыми функци-
ями пленки. Для W(110) запрещенная зона локализована
в области 6.3−3.3 eV (рис. 11, b), а зона состояний 62

5,
не смешивающихся с волновыми функциями в плен-
ке Au(111), локализована в области энергий 3.3−1.2 eV.
При этих условиях формирование квантовых состояний
возможно и в области энергий вне запрещенной зоны
в энергетической структуре подложки, т. е. также и
в области зоны 62

5-состояний. В рамках классической
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Рис. 11. Графическое решение фазового уравнения для квантовых состояний sp- и d-характера (см. текст) для системы
Au(111)/W(110) для первых двух монослоев Au (c) в сравнении с особенностями электронной структуры Au(111) (a) и W(110) (b).

фазовой модели формирование квантовых состояний
вне границ запрещенной зоны в подложке описать
невозможно, хотя в действительности формирование
квантовых состояний в таких энергетических областях
экспериментально наблюдается. Например, для систем
Ag/W(110) и Ag/Mo(110) (рис. 6–10) это область состо-
яний с энергиями в диапазоне ∼ 0−3 eV, т. е. вне границ
запрещенной зоны в энергетической структуре W(110) и
Mo(110). В работах [12–14] было предложено описывать

энергетическую зависимость 8scatt на основе фазовых
соотношений, характерных для зоны не запрещенных
(подобно 8C), а разрешенных состояний, но с другим
типом симметрии, также по формуле, аналогичной (8),

8scatt = −2 arccos
[
2E/(E∗∗U − E∗∗L )−1

]
. (9)

Только здесь E∗∗U и E∗∗L — верхняя и нижняя границы
зоны разрешенных состояний в энергетической струк-
туре подложки, отличных по симметрии от волновых
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Рис. 12. Графическое решение фазового уравнения для sp- и d5, d4-квантовых электронных состояний для системы
Ag(111)/W(110) в расширенном энергетическом диапазоне для оценки квантовых состояний в пленках с толщиной от одного
до десяти монослоев.

функций в пленке. Для W(110) и Mo(110) значения E∗∗U

и E∗∗L соответствуют энергиям ∼ 3.3 и ∼ 1 eV. В таком
представлении общее изменение фазы в пределах от
верха до низа зоны данных состояний соответствует 2π,
что отличается от величины общего изменения фазы для
члена 8C от верха до низа запрещенной зоны, равного π,
определяемого выражением (6).

При этом в рамках расширенной фазовой модели
сами члены фазового уравнения уже не имеют смысла
изменения фазы при отражении электронной волны
от границ пленки и при прохождении сквозь пленку.
При данном подходе уравнение (4) — это уравнение
для фазовых соотношений между различными частями
волновой функции в пределах пленки (член 2kd), а
также изменение фазовых соотношений (в зависимости
от энергии) на границах пленки при сшивке волновой
функции внутри пленки и вне ее (т. е. в подложке
член 8C и в вакууме член 8B).

Простейший и наиболее эффективный способ ре-
шения фазового уравнения — графический. Примеры
графического решения фазового уравнения для пленки
Au(111) на поверхности W(110) приведены на рис. 11, c
(для пленок толщиной один и два монослоя) и для
пленки Ag(111) на поверхности W(110) для толщин
вплоть до семи-десяти монослоев на рис. 12. При графи-
ческом способе решения фазового уравнения (уравнения
типа (4) с добавлением члена 8scatt и перестановкой

слагаемых) строятся графические суммы членов уравне-
ния (8C(E) + 8B(E) + 8scatt(E)− 2πn), с одной стороны
(они обозначены на рис. 11, c ломаными линиями в
области от 9 до 1 eV), и, с другой стороны, графические
суммы членов уравнения (−2k(E)a0N), которые для
N = 1, 2 на рис. 11, c и 12 представлены сплошными
линиями; см. соответствующие надписи на рисунке (за-
висимости строятся в приближении (a0 = 1)). Строятся
наборы соответствующих зависимостей (на рис. 12 они
представлены для более высоких значений n и N, чем
на рис. 11) для различных величин n и N и приравни-
ваются. Места их пересечения (т. е. значения энергий,
при которых имеет место пересечение соответствующих
зависимостей) и дают решения фазового уравнения.
Графические суммы первого типа, полученные в резуль-
тате суммирования 8C, 8B, 8scatt, представляют собой
набор зависимостей, сдвинутых относительно друг друга
на величину 2πn. Диапазон энергетических изменений
каждого члена графической суммы определяется со-
ответствующими параметрами энергетической структу-
ры (ср. с электронной структурой Au(111) и W(110),
представленной на рис. 11, a, b) по формулам (5), (6),
(9). Зависимости (2k(E)a0N) представляют собой набор
кривых с общим диапазоном изменения фазы, равным
(0−2π)N (см. (8)), т. е. изменение фазы волновой функ-
ции в пределах каждого монослоя составляет 2π. При
этом область изменения энергии определяется грани-
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цами зоны данного типа состояний: для sp-состояний
на рис. 11 это область 9.0−1.0 eV; для d5-состояний
это область 3.8 · 2.2 eV, и т. п. Для одного монослоя
(N = 1) пересечение наборов графических сумм дает
для sp-состояний только одно значение энергии, рав-
ное 4.8 eV. Оно обозначено на рис. 11, c вертикальной
чертой. Для двух монослоев (N = 2) можно найти
уже две точки пересечения соответствующих наборов
кривых — это энергии, равные ∼ 6.5 и ∼ 3.0 eV; для
трех монослоев — уже три точки пересечения, и т. д. Из
графического решения фазового уравнения на рис. 12
для системы Ag/W(110) видно, что количество реше-
ний (т. е. квантовых состояний) возрастает с ростом
толщины пленки. Все точки пересечения, соответству-
ющие графическому решению фазового уравнения для
различных толщин пленок (a0N), обозначены на рис. 11
и 12 вертикальными черточками. Аналогичным образом
решается фазовое уравнение лдя квантовых состояний
d-характера. На рис. 11 и 12 показано решение для
верхних d5- и d4-состояний для пленок толщиной до двух
и четырех монослоев соответственно.

Если нанести значения энергий, полученные при гра-
фическом решении фазового уравнения при различных
толщинах пленки (N = 1, 2, 3, . . .), на эксперименталь-
ные зависимости энергий квантовых состояний от тол-
щины (рис. 8 и 10), то получится хорошее соответ-
ствие с экспериментальными данными. На рис. 8 и 10
теоретические значения энергий квантовых состояний,
полученные на основе графических решений фазово-
го уравнения, показаны для sp-квантовых состояний
горизонтальными черточками, соединенными прямыми
линиями. Значения энергий квантовых состояний d5-
и d4-характера показаны соответствующими ломаными
линиями, расположенными в областях существования
данных состояний в электронной структуре. Из сравне-
ния теоретических и экспериментальных данных видно
хорошее соответствие для квантовых состояний как sp-,
так и d-характера.

Применение данной методики позволяет теоретиче-
ски оценивать энергетические положения квантовых
состояний для тонких и ультратонких пленок метал-
лов с различной электронной и кристаллографической
структурой в зависимости от соответствующих парамет-
ров электронной структуры материалов формируемой
пленки и подложки, начиная уже с субмонослойных
покрытий. При формировании пленок толщина пленки
может быть оценена с точностью до нескольких десятых
монослоя и контролируема исходя из наблюдаемого
спектра квантовых состояний по их энергии и количе-
ству. Для ультратонких пленок, когда зависимость от
толщины изменений энергий квантовых состояний явля-
ется ступенчатой, момент формирования сплошного рав-
номерного покрытия с данной толщиной (выраженной в
монослоях) определяется по максимуму интенсивности
пиков соответствующих квантовых состояний.

Использование спектров квантовых состояний для
определения толщины ультратонких пленок и анализ

зависимости энергий квантовых состояний от особенно-
стей электронной структуры подложки и пленки могут
быть распространены и на низкоразмерные структуры
другого типа и различной размерности. Так, напри-
мер, использование их при формировании квантовых
полосок (в частности, на ступенчатых поверхностях
монокристаллов [17]) позволяет определить размерные
параметры данных квантовых полосок по двум направ-
лениям — толщины и ширины, т. е. использовать уже
эффекты двойного размерного квантования, каждое из
которых по отдельности определяется закономерностя-
ми, описанными выше, а их совокупность может давать
контролируемую модификацию свойств формируемых
нанообъектов.

7. Заключение

В работе показано, каким образом происходят фор-
мирование электронного спектра квантовых состояний
в квазидвумерных системах (тонких пленках благород-
ных металлов) и модификация формируемых спектров
квантовых состояний, т. е. изменение их энергетического
положения в зависимости от величины размерного огра-
ничения волновых функций (т. е. толщины формируемых
слоев). Показаны необходимые условия формирования
спектров квантовых состояний, а также представлены
примеры различных систем, где формирование спектров
квантовых состояний проявляется наглядным образом.
Выявлены тенденции формирования спектров и законо-
мерности соответствия между энергиями квантовых со-
стояний и размерными параметрами системы. Показано,
что при толщинах слоев менее шести-восьми монослоев
изменения энергий квантовых состояний происходят
ступенчатым образом. Каждой толщине соответствуют
свои, вполне определенные энергии квантовых состоя-
ний. Этот факт может быть использован для прецизи-
онной оценки толщины напыляемых слоев. С другой
стороны, с помощью максимума интенсивности соот-
ветствующих квантовых состояний можно реализовать
точную индикацию момента формирования сплошной,
максимально совершенной пленки. Показана зависи-
мость спектров квантовых состояний от особенностей
электронной структуры как материала самой пленки,
так и параметров электронной структуры подложки,
наличия и положения локальной энергетической ще-
ли запрещенных состояний. Представлены различные
модели оценки энергии квантовых состояний и пока-
зана применимость расширенной фазовой модели для
ультратонких слоев металлов. Представленные законо-
мерности формирования спектров квантовых состояний
и их зависимость от толщин слоев, т. е. параметров
размерного ограничения волновых функций в одном из
координатных направлений, могут быть целиком исполь-
зованы для других низкоразмерных систем, характери-
зующихся ограничением размеров как в одном, так и
нескольких координатных направлениях. Использование
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представленных закономерностей и понятий позволит
более точно оценивать особенности электронной струк-
туры формируемых низкоразмерных систем, а следо-
вательно, и изменение их свойств при изменении их
размеров.
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