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Представлен квантово-механический подход к анализу взаимодействия электромагнитного излучения со

сверхтонкими проводящими пленками в частотном диапазоне 1−200GHz. Показано, что при толщинах

пленок менее 10 nm необходимо учитывать симметрию строения атомной решетки проводника, нарушение

которой может привести к увеличению энергетического зазора между валентной зоной и зоной проводи-

мости. Возникающая запрещенная зона оказывает сильное влияние на проводимость тонкой металлической

пленки и на ее электродинамические характеристики при взаимодействии с СВЧ-излучением. На примере

алюминия показано, что нарушение симметрии его гранецентрированной решетки приводит к образованию

запрещенной зоны порядка 0.07 eV.

Ключевые слова: электромагнитное взаимодействие, сверхтонкие пленки, металлодиэлектрическая струк-

тура, дисперсионное соотношение.

DOI: 10.21883/PJTF.2020.09.49373.18242

Электромагнитные свойства тонких проводящих пле-

нок давно вызывают интерес в различных областях

радиоэлектронной промышленности. Так, в работе

1934 г. [1] впервые теоретически была показана возмож-

ность аномального частотно-независимого поглощения

электромагнитной энергии (A = 50%) в СВЧ- и ближ-

нем ИК-диапазонах частот, а также получено условие,

при котором достигалось такое поглощение. Большое

число работ посвящено изучению проводимости тонких

аморфных проводящих пленок в зависимости от их

толщины и вида осаждаемого материала на подлож-

ке. Также значительное внимание уделялось экспери-

ментальным исследованиям взаимосвязи резистивных

свойств металлодиэлектрических структур (МДС) раз-

ной толщины с их оптическими коэффициентами [2–9].
Теоретические же модели в силу того, что линейные

размеры образующих пленку проводящих островков на

несколько порядков меньше длины падающей волны,

строились исходя из предположения однородной прово-

дящей пластины с гладкими границами [10–12]. В этих

работах, как правило, аналитический учет простран-

ственных и омических неоднородностей проводился с

помощью различных теорий гомогенизации, которые

с некоторой степенью точности позволяли вычислить

эффективные значения проводимости σe f f (на основе

проведенных измерений) и показателя преломления ne f f

соответственно. Такой подход не позволяет в полной

мере исследовать влияние реального рельефа МДС на

дифракционные свойства и оптические коэффициенты

проводящих нанопленок. Для более глубокого анализа

в работе [13] были проведены расчеты оптических

коэффициентов для МДС с разной геометрией рельефа

проводящего слоя в СВЧ-диапазоне методом связан-

ных волн (RCWA) [14], поскольку этот метод решает

уравнения Максвелла в пространственно-спектральной

области и позволяет достаточно адекватно провести

анализ МДС, в которых длина электромагнитной волны

падающего излучения много больше линейных размеров

наночастиц: λ/l ∼ 103−104 .

Как было отмечено в работах [2–8], помимо того, что

проводящая пленка состоит из металлических остров-

ков, сами островки имеют аморфную структуру решетки.

Это обстоятельство влияет на величину проводимости

наночастиц, которая существенно отличается от про-

водимости объемного (кристаллического) материала в

меньшую сторону. Таким образом, при толщинах про-

водящих пленок менее 10 nm прослеживается сильная

взаимосвязь между электродинамическими параметрами

(в СВЧ-диапазоне) и характеристиками металлического

материала. На данный момент в большинстве работ

описание проводимости металлических тонких пленок

производится эмпирическим путем. В настоящей же ра-

боте анализ проводимости МДС осуществляется исходя

из квантово-механической теории.

Зависимость величины проводимости наночастицы от

ее структуры кристаллической решетки можно полу-

чить, воспользовавшись известным из физики твердого

тела соотношением [15]:

σ = σ0 exp(−Eg/2kBT ), (1)

где σ0 — проводимость объемного кристалла,

Eg = Ec − Ev — ширина запрещенной зоны (Ec —
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Рис. 1. a — двумерный график элементарной ячейки функции потенциальной энергии U(x, y) кристаллического алюминия;

b — дисперсионное соотношение, нулевой уровень отвечает уровню Ферми.

дно зоны проводимости, Ev — потолок валентной

зоны), kB — постоянная Больцмана, T — температура.

Таким образом, согласно соотношению (1), величина Eg

является ключевым параметром, позволяющим связать

параметры металлического материала с его электроди-

намическими характеристиками. Значение запрещенной

зоны сильно зависит от вида кристаллической решетки.

Эта зависимость определяется исходя из закона

дисперсии, который получается из решения уравнения

Шредингера [15] рассматриваемого кристалла:

Ĥψ = Eψ. (2)

Для нахождения дисперсионного соотношения в на-

стоящей работе уравнение Шредингера (2) решается

методом разложения по плоским волнам. В этом методе

волновые функции электрона ψ представлены в базисе

плоских волн, а оператор Гамильтона имеет следующий

вид:

Ĥp,q =(~2/2m)
(

(kx − Kp)
2 + (ky − Kq)

2
)

δKp,Kq

+ u(Kp − Kp′ , Kq − Kq′), (3)

где ~ — постоянная Планка, m — масса

электрона, δKp,Kq — дельта-символ Кронекера,

kx , ky — волновые векторы внутри первой зоны

Бриллюэна, kx = [−π/3x , π/3x ], ky = [−π/3y , π/3y ] и

Kp = −(2πp/3x )x , Kq = −(2πq/3y )y , p, q — номера

пространственных гармоник, p = q = −∞, ...,−1, 0,

1,...,+∞, 3x и 3y — периоды решетки вдоль

соответствующих осей (x и y). Функция потенциальной

энергии определяется соотношением

u(Kp, Kq) =
1

Nx Ny

Nx
∑

i=1

Ny
∑

j=1

U(x i , y j)

× exp(− j(Kqx i + Kqy j)), (4)

где Kp, Kq — x - и y -компоненты волнового вектора,

Nx , Ny — количество точек разбиения модельного про-

странства, U(x i , y j) — двумерная функция потенциаль-

ной энергии.

В качестве первого приближения в настоящей ра-

боте рассматривается лишь основная симметрия (100)
гранецентрированной (ГЦК) решетки алюминия с по-

стоянной a0 = 4�A, что позволило свести задачу к

решению уравнения Шредингера в двумерном про-

странстве. Для начала рассматривалось дисперсион-

ное соотношение кристаллического металла, где энер-

гетические зоны, находящиеся ниже нулевого уров-

ня (уровня Ферми), отвечают валентной зоне и ло-

кализованным внутриатомным уровням, а выше ну-

левого уровня — зоне проводимости (рис. 1, b).

Письма в ЖТФ, 2020, том 46, вып. 9



27 марта 2020 г. 20:23 1st draft

Квантово-механический подход к описанию взаимодействия СВЧ-электромагнитного излучения... 45

–4 –2 0 42
4

2

–2

x, Å

–4

0y,
 Å

–1500

–1000

–2000

0

–500

U
x 

 y
(

,
),

 e
V

a

–10

–5

0

E
k

k
(

,
),

 e
V

x
y

–15

–10

–5

0

–15

E
g

–2–2 022 0
kx xLky yL

b

Рис. 2. a — двумерный график элементарной ячейки функции потенциальной энергии U(x, y) аморфной алюминиевой

наночастицы; b — дисперсионное соотношение для аморфной алюминиевой наночастицы.
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Рис. 3. Зависимости коэффициентов поглощения МДС от толщины. 1 — для аморфного алюминия, σ = 1.8 · 106 S/m, 2 — для

кристаллического алюминия, σ0 = 3.8 · 107 S/m.

Элементарная ячейка функции потенциальной энер-

гии определялась периодически расположенными потен-

циальными ямами, глубина которых оценивалась ис-

ходя из формулы энергетических уровней водородопо-

добного атома. Для первого энергетического уровня

E1 = −2298 eV:

En = −13.6(Z/n)2 eV, (5)

где Z — заряд ядра (для алюминия Z = 13), n — номер

энергетического уровня (n = 1). Для более точной

Письма в ЖТФ, 2020, том 46, вып. 9
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аппроксимации кулоновского взаимодействия форма по-

тенциальных ям была выбрана в виде обратных гауссо-

вых функций (рис. 1, a).

Как видно из рис. 1, а, значение запрещенной зоны

равно Eg = 0 eV, т. е. валентная зона и зона проводи-

мости сливаются в одну, что указывает на то, что

кристаллический алюминий является хорошим провод-

ником с объемной проводимостью σ0 = 3.8 · 107 S/m.

По мере нарушения периодичности расположения по-

тенциальных ям внутри элементарной ячейки (рис. 2, a)

сплошная энергетическая зона Ev ∪ Ec (рис. 1, b) разби-

вается на несколько зон с образованием запрещенной

зоны Eg = 0.07 eV (рис. 2, b). Подставляя последнюю

в (1), получим проводимость аморфного алюминия,

равную σ = 1.8 · 106 S/m. Следовательно, даже незна-

чительное нарушение геометрии двумерной ГЦК-ре-

шетки ведет к уменьшению проводимости аморфно-

го металла как минимум на один порядок по срав-

нению с проводимостью объемного кристаллического

проводника.

Для сравнения влияния кристаллической и аморф-

ной проводимости на поглощение СВЧ-энергии были

рассчитаны (с использованием модели [13]) оптиче-

ские коэффициенты сверхтонких алюминиевых пленок

с учетом образования запрещенной зоны в 0.07 eV при

нарушении симметрии решетки (рис. 3). Полученные

зависимости показывают, что падение проводимости

от σ0 = 3.8 · 107 S/m до σ = 1.8 · 106 S/m приводит к

смещению максимума коэффициента поглощения с 0.3

до 3 nm.

Численные расчеты позволяют прийти к выводу, что

незначительные нарушения идеальной геометрии кри-

сталлического материала могут привести к появлению

малой запрещенной зоны. А поскольку проводимость

металлической пленки имеет экспоненциальную зависи-

мость от ширины запрещенной зоны Eg , данные нару-

шения сильно влияют на ее электродинамические ха-

рактеристики, в частности на коэффициент поглощения,

т. е. максимум коэффициента поглощения смещается из

области десятых долей нанометров в область единиц

нанометров.

Таким образом, при исследовании взаимодействия

тонких проводящих пленок с толщинами менее 10 nm

следует учитывать как сложную геометрию распределе-

ния проводящих островков на поверхности подложки,

так и степень аморфности кристаллической решетки

напыляемого металлического материала, которая до-

вольно сильно влияет на значение проводимости, а

следовательно, и на электродинамические свойства МДС

в СВЧ-диапазоне.
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