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В рамках метода самосогласованного псевдопотенциала рассчитаны энергии связи состояний изображения
для поверхностей (0001), (101̄0) и (112̄0) бериллия. Показано, что для грани (0001) в точке Γ̄ поверхностной
зоны Бриллюэна существует хорошо выраженное резонансное состояние изображения n = 1 с энергией
−0.95 eV. На поверхности (101̄0), имеющей широкую запрещенную энергетическую щель в окрестности
вакуумного уровня, рассчитанное состояние изображения n = 1 в точке Γ̄ имеет энергию −1.2 eV и
является поверхностным состоянием щелевого типа. Для грани (112̄0) в окрестности точки Γ̄ отсутствуют
запрещенные щели. Однако симметрия объемных состояний вблизи вакуумного уровня делает возможным
существование резонансного состояния изображения n = 1 с энергией −0.6 eV.

Известно, что вблизи поверхности металлов наряду
с истинными поверхностными электронными состоя-
ниями, зарядовая плотность которых локализуется в
основном в окрстности поверхностного атомного слоя,
существуют состояния, связанные с потенциалом изо-
бражения [1–4]. Бо́льшая часть зарядовой плотности
таких состояний (состояний изображения) расположена
вне кристалла, и ее максимум локализуется достаточ-
но далеко от поверхности (от нескольких ангстрем до
нескольких сот ангстрем [5]). Энергии этих состоя-
ний расположены ниже вакуумного уровня Ev в пре-
делах 1 eV, образуя энергетический ряд, сходящихся к
Ev, подобный тому, что существует для атома водо-
рода [1–4]. Экспериментально энергии связи состояний
изображения определялись с помощью техники обратной
фотоэмиссии [6–8], двухфотонной фотоэмиссии [9,10],
фотоэмиссии с временным резрешением [11], скани-
рующей туннельной спектроскопии [12]. Эксперимен-
тальные и теоретические работы по изучению состоя-
ний изображения проводились в основном для поверх-
ностей, у которых в окрестности вакуумного уровня
существует запрещенная энергетическая щель. В этом
случае кристалл обладает достаточной отражательной
способностью, что является решающим фактором для
образования состояний изображения. Эта идея лежит в
основе теоретических моделей, оперирующих на языке
многократного рассеяния [3,13–15].

С другой стороны, результаты ряда эксперименталь-
ных работ для поверхности Al(111), где запрещенная
щель расположена далеко от вакуумного уровня, сви-
детельствуют о существовании особенности в спектре
обратной фотоэмиссии в районе 0.5 eV ниже вакуумного
уровня [12,16,17]. Считается, что данная особенность
связана с существованием резонансного состояния изо-
бражения с n = 1. Это стимулировало появление
большого количества теоретических работ, посвященных

изучению состояний изображения на поверхностях (111)
и (001) алюминия для выяснения природы образования
этих состояний на поверхности, не имеющей запрещен-
ной щели вблизи вакуумного уровня. С использованием
различных моделей было показано, что энергия состоя-
ния изображения с n = 1 для этих поверхностей лежит
в районе от −0.4 [18] до −1.0 eV [19,20] относительно
вакуумного уровня. Причем в более поздних работах
величина энергии связи расположена между −0.8 и
−1.0 eV [20,21], что почти в 2 раза превосходит вели-
чину, наблюдаемую в эксперименте. Таким образом, до
сих пор для поверхности алюминия существует большое
расхождение между результатами различных работ. И
хотя большинство работ подтверждает существование
резонансного состояния изображения на поверхности
алюминия, существование которого связывают с отраже-
нием от кристаллической решетки [12,21], вопрос о вели-
чине энергии связи этого состояния остается открытым.

В настоящей работе авторы обращаются к изучению
состояний изображения на поверхности бериллия с низ-
кими индексами, а именно, для граней (0001), (101̄0)
и (112̄0). Для этих трех поверхностей реализуются
различные ситуации с точки зрения существования и рас-
положения объемной энергетической щели относительно
Ev [22–25]. Поэтому существует возможность исследо-
вать влияние реальной кристаллической структуры на
возникновение и положение состояний изображения для
одного и того же материала. Для грани (0001) широкая
энергетическая щель в центре поверхностной зоны Брил-
люэна расположена в окрстности уровня Ферми [23].
И хотя для бериллия запрещенная щель существенно
шире и расположена ближе к Ev, чем для алюминия,
принципиально ситуация для этой грани похожа на ту,
что существует для поврехности алюминия. Для грани
(101̄0) в окрестности Ev существует широкая запре-
щенная щель [24], и поэтому возникающие состояния
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изображения должны существовать как щелевые состоя-
ния. Для грани (112̄0) энергетическая щель в точке Γ̄
отсутствует [25]. Для описания этих трех различных
ситуаций наиболее предпочтительным является проведе-
ние самосогласованных расчетов из первых принципов,
когда в рассмотрение включается реальная трехмерная
атомная структура кристалла. Такие вычисления были
проведены для поверхностей бериллия (0001), (101̄0)
и (112̄0) для изучения занятых поверхностных состоя-
ний [23–25]. В настоящей работе приводятся результаты
расчета методом самосогласованного псевдопотенциала
состояний изображения для этих трех поверхностей.

1. Метод расчета

Вычисления проводились в модели тонких пленок,
периодически повторяющихся в направлении, препен-
дикулярном плоскости рассматриваемой поверхности, и
разделенных вакуумными промежутками. Для каждой
поверхности ось координат z выбрана перпендикулярной
поверхности и направленной в сторону вакуумной части.
Для граней (0001) и (112̄1) расчеты проводились без
учета какой-либо релаксации или реконструкции. Для по-
верхности (0001), где на самом деле существует релакса-
ция поверхностного слоя в несколько процентов [26,27],
эта релаксация не влияет на получаемые результаты
для состояний изображения, которые в основном лока-
лизуются достаточно далеко в вакууме. Эксперимент,
проведенный для поверхности Be (112̄0) методом ди-
фракции медленных электронов, показал, что эта поверх-
ность испытывает реконструкцию из структуры (1 × 1)
в структуру (1 × 3) [28]. Поэтому получаемые резуль-
таты для идеальной поверхности можно рассматривать
как предварительные. Для грани (101̄0) существуют
две возможности образования поверхности. Ранее было
показано, что более предпочтительным является раскол
кристалла между атомными плоскостями с бо́льшим
межслоевым расстоянием, т. е. когда в результате раскола
расстояние между поверхностным и вторым атомным
слоями является в 2 раза меньше, чем расстояние между
вторым и третьим слоями [29,30]. Поэтому расчеты про-
водились только для этой кристаллической структуры с
учетом релаксации двух верхних атомных слоев. В наших
расчетах полученная релаксация составляет уменьшение
на 19% для первого межслоевого расстояния и увели-
чение на 8% для второго, что согласуется с другими
экспериментальными и теоретическими данными [29,31].
Нелокальный псевдопотенциал бериллия, сохраняющий
норму, генерировался согласно [32,33]. В процессе
самосогласования обменно-корреляционный потенциал
вычислялся в приближении локальной плотности [34].
В качестве базисных функций для разложения волновых
функций использовались плоские волны до энергии обре-
зания, равной 15 Ry. Поскольку приближение локальной
плотности (ПЛП) не описывает правильно асимптоти-
ческое поведение потенциала в вакуумной части, для
получения окончательных результатов мы модифициро-

вали кристаллический потенциал таким образом, что
со стороны кристалла при z < zim (zim — положение
плоскости изображения) он совпадает с полученным
самосогласованным ПЛП потенциалом, и для z бо́льших
zim, в сторону вакуума он имеет следующий вид:

V(z) = −
1− exp (− λ(z− zim))

4(z− zim)
. (1)

Неизвестный параметр λ в (1) определяется из усло-
вия сшивания в плоскости z = zim потенциала (1)
с самосогласованным ПЛП потенциалом. Положение
плоскости изображения zim получалось из расчета центра
тяжести наведенной электронной плотности в слабом
внешнем электрическом поле. Для того чтобы ввести
внешнее электрическое поле, небольшая часть электрон-
ной плотности перемещается из пленки в центр вакуум-
ного промежутка в виде тонкой пленки отрицательного
заряда с поверхностной зарядовой плотностью σ . Та-
ким образом, в целом элементарная ячейка в процессе
расчетов остается электронейтральной. Подобная модель
использовалась, например, в [35]. Вместе с пленкой
эта электронная плотность создает в вакуумной части
электрическое поле с напряженностью

ε = 4πσ. (2)

Для получения наведенной зарядовой плотности про-
водились расчеты для напряженностей ε = 0.0025,
0.0050, 0.0075 и 0.0100 a. u. (1 a. u. = 5.14×107 eV·cm−1).
В этом случае положение плоскости изображения опре-
делялось как

zim = lim
ε→0

zim(ε). (3)

Полученные значения zim для (0001), (101̄0) и (112̄0)
граней составляют соответственно 2.75, 2.63 и 2.74 a. u.
относительно поверхностного слоя атомов.

2. Результаты расчетов и обсуждение

2. 1. П о в е р х н о с т ь ( 0 0 0 1 ) . Проекционная зонная
структура в точке Γ̄ поверхностной зоны Бриллюэна для
грани (0001) получается путем проектирования энер-
гетического спектра вдоль направления Γ−A объемной
зоны Бриллюэна. Объемный спектр для бериллия вдоль
этого направления показан на рис. 1. Запрещенная
щель в точке Γ̄, образуемая состояниями Γ3+ и Γ4−,
будет располагаться в интервале от −9.8 до −4.1 eV.
Самосогласование для этой грани проводилось с исполь-
зованием 10-слойной пленки. Затем в середину пленки
дополнительно было вставлено 10 атомных объемных
слоев, и окончательные результаты были получены для
20-слойной пленки. Из-за конечной толщины испольу-
емой в расчете пленки в результате получаем ряд
дискретных энергетических уровней. Для того чтобы
получить поверхностную плотность состояний (ППС),
рассчитанный энергетический спектр размывается с уче-
том распределения Гаусса и доли зарядовой плотности
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Рис. 1. Энергетический спектр вдоль направления Γ−A объ-
емной зоны Бриллюэна, соответствующий проекции в точку Γ̄
для поверхности (0001). Спектр, рассчитанный самосогла-
сованным методом псевдопотенциала, изображен сплошными
линиями. Объемный спектр, полученный с использованием
одномерного потенциала, показан штриховыми линиями. Со-
стояния, определяющие края запрещенной щели, отмечены точ-
ками. Величины энергий приведены относительно вакуумного
уровня для поверхности (0001). Рассчитанная величина работы
выхода для этой грани составляет 5.35 eV.

каждого состояния вне геометрического края кристалла.
В полученной ППС существует максимум для состояния
с n = 1 с энергией −0.95 eV. В работе [21] был
предложен метод расчета ППС, когда для построения по-
тенциала внутри кристалла использовалась усредненная
в плоскости, параллельной поверхности, локальная часть
потенциала, полученного в самосогласованном псевдо-
потенциальном расчете. В этом случае результирующий
потенциал зависит только от координаты z, и возможно
проведение расчетов с учетом нескольких сотен атомных
слоев. Для проверки адекватности этого подхода был
проведен расчет с использованием усредненной локаль-
ной части потенциала, изображенной на рис. 2, для
той же самой 20-слойной пленки бериллия, которая
использовалась в трехмерном расчете. Одноэлектронные
энергии полученных состояний в окрестности локали-
зации состояния изображения с n = 1 совпадают с
найденными в рамках полного трехмерного расчета в
пределах 0.1 eV. Положение максимума соответствую-

щей этому потенциалу ППС совпадает с полученным
для трехмерного потенцила с точностью 0.05 eV. Таким
образом, для этой грани, по-видимому, отражательная
способность обоих потенциалов является достаточно
близкой, хотя электронная структура для усредненного
потенциала внутри кристалла количественно отличается
от той, что существует для трехмерного потенциала. Как
видно на рис. 1 спектр для одномерного потенциала
имеет более узкую щель и она расположена заметно
выше по энергии. Ранее в работе [36] было показано,
что, например для поверхности Li(110), где состояние
изображения с n = 1 расположено в щели, замена
полного трехмерного потенциала на усредненный при-
водит к изменению до 0.2 eV величины энергии связи
этого состояния. Это было объяснено различными ве-
личиной и положением энергетической щели для двух
потенциалов. По-видимому, для состояний изображения,
реализующихся в виде резонансов и расположенных
достаточно далеко от энергетической щели, изменение
ее параметров не так заметно сказывается на их энерге-
тическом положении. С другой стороны, возможно, что
для поверхности Be(0001) происходит некоторая ком-
пенсация за счет того, что для одномерного потенциала
щель уже, чем для трехмерного. Поэтому она слабее

Рис. 2. Усредненные в плоскости, параллельной поверхности,
локальные части самосогласованного псевдопотенциала для
трех поверхностей бериллия. Начало отсчета координаты z
выбрано относительно положения поверхностного атомного
слоя. Положения атомных слоев для каждой поверхности
показаны вертикальными тонкими линиями. В нижней части
каждого рисунка указан соответствующий типа грани.
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Рис. 3. Поверхностная плотность состояний в точке Γ̄ для
поверхности Be(0001). Пик в области энергий −0.95 eV
cоответствует состоянию изображения n = 1.

влияет на состояния изображения. В то же время она
расположена ближе к вакуумному уровню, что усиливает
отражательную способность. Проведенные нами подоб-
ные вычисления для поверхности Al(001) приводят к
аналогичному результату.

Для изучения зависимости результатов от толщины
пленки, авторы провели расчет, используя одномерный
потенциал, для пленки, состоящей из 401 атомного
слоя. Вычисленная поверхностная плотность состояний
изображена на рис. 3. Из рисунка видно, что положение
пика для n = 1 совпадает с полученным для более тонкой
пленки. И если для поверхности алюминия состояние с
n = 1 проявляется скорее в виде плеча, то для Be(0001)
оно является хорошо выраженным и должно быть замет-
но при проведении фотоэмиссионных исследований.

2. 2. П о в е р х н о с т ь ( 1 0 1̄ 0 ) . Проекция объемной
зонной структуры для этой грани в точке Γ̄ получа-
ется путем проектирования вдоль направления Γ−M
объемной зоны Бриллюэна, для которой на рис. 4 изо-
бражена плоскость Γ−K−M. Энергетический спектр
вдоль направления Γ−M изображен на рис. 5. Видно,
что для этой грани в рассматриваемом энергетическом
интервале существуют две запрещенные щели. Нижняя,
образуемая состояниями M1+ и M2−, расположена в
интервале от −9.7 до −7.7 eV. При этом для энергий от
−9.7 до −9.05 eV она является абсолютной, а от −9.05
до −7.7 eV относительной (за счет состояний вблизи
точки Γ3+). В целом эта щель является запрещен-
ной для объемных состояний, обладающих симметрией
s, pz-типа. Верхняя щель также имеет две части. Нижняя
часть, так называемая симметрийная щель, лежит между
−3.15 (точка a) и −1.0 eV (точка M4−), и абсолютная
щель расположена между −1.0 и 1.45 eV (точка b). Как
и нижняя щель, в целом эта щель является запрещенной
для объемных состояний s, pz-типа.

Для этой грани самосогласованный расчет проводился
с использованием 12-слойной пленки. Затем, аналогично

тому, как это было сделано для грани (0001), внутрь
пленки добавлялось 12 атомных слоев, и окончатель-
ные результаты были получены для 24-слойной плен-
ки. Расчет показывает, что вблизи середины верхней
запрещенной щели находится состояние изображения с

Рис. 4. Плоскость Γ−K−M объемной зоны Бриллюэна.

Рис. 5. Энергетический спектр вдоль направления Γ−M объ-
емной зоны Бриллюэна, соответствующий проекции в точку Γ̄
для поверхности (101̄0). Обозначения соответствуют рис. 1.
Величины энергий приведены относительно вакуумного уровня
для поверхности (101̄0). Рассчитанная величина работы выхода
для этой грани составляет 4.7 eV.
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n = 1. Его энергия составляет E1 = 1.2 eV. Хотя это
состояние расположено в области существования объ-
емных состояний, оно проявляет себя как нерезонансное
состояние изображения, поскольку его волновая функция
в окрестности расположения поверхностных атомных
слоев обладает симметрией s, pz-типа и поэтому орто-
гональна объемным состояниям, расположенным в этом
интервале энергий. Второе состояние изображения с
энергией E2 = −0.31 eV расположено внутри абсолют-
ной энергетической щели. На рис. 2 изображена усред-
ненная в плоскости (xy) локальная часть потенциала для
этой грани. Зонный спектр, соответствующий объемной
части этого потенциала, изображен штриховыми лини-
ями на рис. 5. Видно, что он качественно отличается
от спектра для трехмерного потенциала. Для одномер-
ного потенциала существует только одна запрещенная
щель, которую можно соотнести с нижней запрещенной
щелью для реального потенциала, поскольку эта щель
для обоих потенциалов может быть описана матричными
элементами, соответствующими одному и тому же век-
тору обратной решетки. Верхняя щель для трехмерного
потенциала не связана ни с каким матричным элемен-
том и не может быть получена в рамках одномерной
модели. Ее существование полностью связано с трех-
мерной структурой кристалла. В результате, для усред-
ненного потенциала полученный энергетический спектр
в области вакуумного уровня существенно отличается
от полученного для трехмерного потенциала. В этом
случае состояния изображения появляются в области
существования объемных состояний и проявляют себя в
виде резонансов. В соответствующей ППС отсутствует
выраженный максимум, отвечающий состоянию с n = 1,
и существует только плечо в области энергий при
−0.8 eV. Таким образом, для этой грани невозможно
получить физически правильный результат для состоя-
ний изображения, используя усредненный потенциал. Их
появление на этой грани в виде истинных состояний
изображения связано с существованием запрещенной
щели, которая является прямым следствием трехмерной
атомной структуры кристалла.

2. 3. П о в е р х н о с т ь ( 1 1 2̄ 0 ) . Проекция объем-
ной зонной структуры для грани (112̄0) в точке Γ
поверхностной зоны Бриллюэна получается проектиро-
ванием спектра вдоль направлений Γ−K−M объемной
зоны Бриллюэна. Как следует из рис. 6, где изображе-
на соответствующая электронная структура, для этой
грани в точке Γ̄ отсутствует какая-либо запрещенная
щель в рассматриваемом интервале энергий. Анализ
орбитального состава показывает, что соответствующая
запрещенная щель для трехмерного потенциала могла
бы получаться путем проектирования спектра из точек
M3− и M4+. Однако в интервале энергий EM4+

−EM3−

существуют несколько энергетических зон. Эти зоны
обладают в основном симметрией px- и py-типа с не-
большой примесью состояний s-типа. Поэтому, несмотря
на отсутствие явной запрещенной щели для этой грани,
большинство объемных энергетических зон вдоль напра-

Рис. 6. Энергетический спектр вдоль направления Γ−K−M
объемной зоны Бриллюэна, соответствующий проекции в точку
Γ̄ для поверхности (112̄0). Обозначения соответствуют рис. 1.
Величины энергий приведены относительно вакуумного уровня
для поверхности (112̄0). Рассчитанная величина работы выхода
для этой грани составляет 4.05 eV.

влений Γ−K−M не оказывает влияния на существование
и энергетическое положение состояний изображения.

Самосогласование для этой грани проводилось для
9-слойной пленки. Окончательные результаты были по-
лучены для 17-слойной пленки. В результате размытия
соответствующего энергетического спектра с учетом
доли заряда в вакуумной области в полученной ППС
существует заметный пик с энергией −0.6 eV, соответ-
ствующий состоянию с n = 1. Как и для двух других
поверхностей авторы также провели расчет с исполь-
зованием соответствующего одномерного потенциала,
изображенного на рис. 2. На рис. 6 штриховыми линиями
показан энергетический спектр, соответствующий кри-
сталлической части этого потенциала. Из рисунка видно,
что запрещенная щель расположена очень высоко над
вакуумным уровнем между 13.5 и 16.6 eV, т. е. является
существенно более узкой и расположена выше, чем
щель для трехмерного потенциала. Такое положение
энергетической щели для усредненного потенциала при-
водит к тому, что в соответствуеющей ППС отсутствует
выраженный пик в интервале энергий ниже −0.5 eV.
Существует только плечо с энергией −0.5 eV, связанное
с состоянием изображения n = 1.
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Таким образом, проведенные самосогласованные псев-
допотенциальные расчеты для поверхностей (0001),
(101̄0) и (112̄0) бериллия показывают, что для них
существуют различные условия существования состоя-
ний изображения, связанные с величиной и положением
энергетических щелей в точке Γ̄ поверхностной зоны
Бриллюэна. Для грани (0001), где в области уровня
Ферми есть широкая запрещенная щель, должно суще-
ствовать хорошо выраженное состояние изображения
с n = 1 резонансного типа с энергией −0.95 eV. На
поверхности (101̄0), имеющей широкую запрещенную
щель в окрестности вакуумного уровня, рассчитанное
состояние изображения с n = 1 имеет энергию связи
−1.2 eV и является состоянием изображения щелевого
типа. Энергетический спектр для грани (112̄0) не имеет
абсолютной энергетической щели. Но за счет симметрии
большинства объемных энергетических зон существуют
условия для возникновения состояний изображения. В
результате возможно существование резонансного со-
стояния изображения с n = 1 с энергией −0.6 eV.
Сравнение полученных результатов для грани (0001), по-
лученных с трехмерным кристаллическим потенциалом
и усредненным одномерным потенциалом показывает,
что в целом они совпадают. Для поверхности (101̄0)
использование одномерного потенциала не позволяет
как количественно, так и качественно описать состояния
изображения. На поверхности (112̄0) результаты для
обоих потенциалов свидетельствуют о существовании
резонансного состояния изображения с n = 1, но име-
ется различие в его энергетическом положении поряд-
ка 0.1 eV. Таким образом, использование усредненного
одномерного потенциала не всегда является оправдан-
ным, хотя для плотноупакованных граней, по-видимому,
он может удовлетворительно описывать отражательную
способность кристаллической решетки.

Авторы выражают благодарность отделу образования
правительства Страны Басков, которое частично финан-
сировало проведение работ по этому проекту.
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