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Методом функционала плотности рассчитана адсорбция атомов калия на поверхности AlN(0001).
2D-слой AlN моделировался суперъячейкой AlN(0001) 2×2×2, содержащей 10 бислоев AlN. Показано, что

предпочтительна адсорбция атомов K в ямочной позиции и над поверхностными атомами N при покрытии

0.25 монослоя, и энергии адсорбции атомов K равны −1.51 eV и −1.53 eV, соответственно. При монослойном

покрытии адсорбция атомов K предпочтительна над поверхностными атомами N, и энергии адсорбции

атомов K равна −0.93 eV. Показано, что адсорбция атомов калия приводит к формированию поверхностных

состояний, электронная плотность которых локализована вблизи уровня Ферми.
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1. Введение

В XXI веке устройства, созданные с использова-

нием тринитридов металлов, получают все большее

распространение в различных областях электроники.

Лидирующую роль остается за устройствами на основе

GaN. Другие тринитриды металлов также не остаются

без внимания ученых и производителей электронных

устройств. AlN имеет высокую термическую стабиль-

ность, хорошие высокочастотные энергетические харак-

теристики и большую запрещенную зону [1] чем у

GaN, что обеспечивает его применение при создании

устройств, которые работают в ультрафиолетовой обла-

сти (УФ). Устройства на основе AlN позволяет создавать

УФ излучающие фотодиоды, солнечно-слепые детекто-

ры света, оптомеханические устройства и т. д. [1–6].
Перспективным направлением является использование

полых наночастиц AlN, декорированных литием для

хранения водорода [7,8]. Возможно создание батарей без

использования лития [9].

Адсорбция щелочных металлов на поверхности меня-

ет электронную структуру поверхности, что изменяет ее

физико-химические свойства. Однако, расчетов адсорб-

ции атомов щелочных металлов на поверхности AlN

во много раз меньше, чем расчетов адсорбции атомов

щелочных металлов на поверхности GaN [10]. Расчеты
адсорбции атомов щелочных металлов на поверхности

AlN проведены только для Li, Na и Cs. Адсорбция

до-монослойных покрытий атомов Cs на поверхности

AlN(0001), допированного атомом Si, рассчитана в [11].
2D-слой AlN(0001) состоял из 6 бислоев AlN. Показано,

что энергия адсорбции (Eads) атомов цезия уменьшается

с ростом цезиевого покрытия от −1.5 eV до −0.5 eV при

увеличении покрытия от 0.25 монослоя (ML) до 1.0ML,

соответственно. Предпочтительным местом адсорбции

атомов Cs при покрытии 0.25ML является позиция

над атомом N. Адсорбция атомов цезия приводит к

небольшому сдвигу электронных состояний вниз, что

указывает на изгиб зон вниз. В [8] был проведен

расчет адсорбции атомов и ионов лития на поверхно-

сти гексагонального монослоя и зигзаг-нанотрубки AlN.

Энергия адсорбции атомов лития незначительна и равна

−0.32 eV и −0.05 eV на нанотрубке и монослое AlN,

соответственно. Адсорбция ионов лития оказывается

энергетически выгодной по сравнении с адсорбцией

атомов Li, так как Eads равна −1.22 eV и −1.16 eV

на нанотрубке и монослое AlN, соответственно. В [12]
рассчитана адсорбция атомов Li и Na на гексагональной

монослойной 3×3 суперъячейке AlN. Энергия адсорб-

ции в ямочной позиции была равна −1.51 eV и −0.83 eV

для Li и Na, соответственно. Расчеты показали, что

2D-слой AlN можно использовать в качестве анода в

литий-ионных и натрий-ионных аккумуляторах с теоре-

тической емкостью 500 и 385mA·h·g−1, соответственно.

В [13] рассчитана адсорбция атомов и ионов лития на

поверхности нанотрубок AlN различного диаметра в

целях моделирования литий-ионных батарей. Показано,

что предпочтительна адсорбция лития на поверхности

нанотрубок и энергия адсорбции уменьшается с увели-

чение диаметра нанотрубки. Энергия адсорбции атома Li

порядка ∼ 0.6 eV, энергия адсорбции иона Li составляет

величину −1.7 eV. В [13] рассчитана адсорбция атома

натрия на поверхности монослойной гексагональной

5×5 суперъячейке AlN. Энергия адсорбции атома Na

порядка −0.16 eV. Энергия адсорбции иона Na полу-

чилась −1.65 eV. В [14] выполнен расчет адсорбции

атома лития на гексагональном (h) монослое AlN и

GaN. Найдено, что адсорбции лития предпочтительна

в ямочной позиции и анергия адсорбции Li на h-AlN

достигает величины −1.241 eV, а энергия адсорбции
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лития на h-GaN получилась равной −1.684 eV. Показано,

что энергия адсорбции лития на h-AlN равна −0.938 eV

и −0.885 eV для адсорбции над атомом Al и N, соответ-

ственно.

В [8] выполнен так же расчет адсорбции атома лития

на гексагональном монослое AlN. Найдено, что адсорб-

ция лития на h-AlN предпочтительна в ямочной пози-

ции и Eads = −1.27 eV. Легированные поверхности AlN

литием увеличивают энергию связи молекулы водорода

с 0.14 eV до 0.20V. Система демонстрирует высокую

теоретическую молекулярную емкость хранения водо-

рода равную 8.25wt.%. В [15] исследована молекуляр-

ная емкость хранения водорода на поверхности полых

наночастиц (nanocage) AlN, декорированных атомами

лития. Показано, что энергия связи молекулы водорода

уменьшается с размером наночастицы и декорирование

литием поверхности полой наночастицы увеличивает

энергию связи молекулы водорода, что приводит к

увеличению молекулярной емкости с 4.7wt.% до 9wt.%.

В [15] был проведен расчет диффузии атомов Li, Na и K

по поверхности полой наночастицы (nanocage) (AlN)12.
Изучению адсорбции калия на AlN было уделено

мало внимания. В [16,17] исследована адсорбция суб-

монослойных покрытий калия на поверхности AlN с

помощью фотоэлектронной спектроскопии. Регистриро-

вали изменения спектров валентной зоны и остовных

уровней Al 2p, N 1s и K3p. Для чистой поверхности

AlN спектр валентной зоны представляет широкий пик

без особенностей с максимумом на 4 eV ниже уровня

максимума валентной зоны (EV BM). Был выделен пик

поверхностных состояний, расположенный на EV BM . Ад-

сорбция 0.9ML калия приводит к подавлению пика по-

верхностных состояний и изменению спектра валентной

зоны в области больших энергий связи с максимумом

при 6.6 eV ниже EV BM , что авторы статьи [16,17] объ-

яснили образованием индуцированных поверхностных

состояний.

Очевидно, что расчетам адсорбции атомов щелочных

металлов на различных поверхностях AlN уделялось ма-

лое внимание и в них рассмотрена только адсорбция ато-

мов лития, натрия и цезия на различных наноструктурах:

от 2D-слоя AlN, включая монослойную гексагональную

суперъячейку AlN, до нанотрубок и полых наночастиц

AlN. До сих пор нет расчетов адсорбции атомов калия

на поверхности AlN(0001), что позволило бы понять

результаты экспериментального исследования этой ад-

сорбционной системы. Поэтому была поставлена задача

рассчитать электронную структуру 2D-слоя AlN(0001)
в области валентной зоны и показать, как влияет

адсорбция калия на электронную структуру 2D-слоя

AlN(0001).

2. Детали расчета

Расчеты из первых принципов выполняются в рамках

теории функционала плотности DFT, реализованной в

Al

N

Top Al

Top N

Hollow

a b

S bilayer

S-1 bilayer

S-2 bilayer

Рис. 1. a) 2D-слой AlN(0001): вид сбоку, показаны только

три верхних бислоя AlN. Буквой S обозначен поверхностный

бислой AlN. Нумерация слоев идет от поверхностного бис-

лоя AlN. b) Адсорбционные места адатомов K на 2D-слое AlN:

вид сверху. Красный шар — атом Al, синий шар — атом N.

Стрелками показаны места адсорбции атомов K.

Энергия адсорбции атома калия и расстояние (h) между уров-

нем поверхностных атомов Al и плоскостью адсорбированных

атомов K

Покрытие
0.25ML 1.0ML

Eads, eV h,�A Eads, eV h,�A

hollow −1.51 3.11 − −

top Al −1.42 3.08 −0.77 3.53

top N −1.53 3.08 −0.93 3.09

пакете QUANTUM ESPRESSO [18] с использованием

обменно-корреляционного функционала описанного в

аппроксимации локальной плотности (LDA — local

density approximation) в форме Perdew-Zunger (PZ)
интерполяции [19]. 2D-слой AlN моделировался су-

перъячейкой (0001) 2×2×2. Вакуумный зазор между

2D-слоями был 18�A, чтобы избежать влияния паразит-

ных электрических полей. Ограничение кинетической

энергии и ограничение плотности заряда были выбраны

40 Ry и 350 Ry. Использована гамма-центрированная

сетка по k-точкам 4×4×1 для всех 2D систем в этой

статье.

AlN имеет структуру вюрцита с следующими пара-

метрами решетки: a = b = 3.219�A и c = 5.017�A. Рас-

сматривалось два случая адсорбции: в первом случае

один атом K приходится на 4 поверхностных атома Al,

а во втором случае 4 атома калия приходится на

4 поверхностных атома Al, что соответствует одному

монослою (ML) атомов калия. Суперъячейка состоит

из 10 бислоев AlN (рис. 1). Релаксации подвергались

только 3 верхних бислоя AlN. Положение остальных

бислоев AlN было зафиксировано, что было сделано для

моделирования объема AlN. Связи атомов азота нижнего

бислоя AlN были насыщены псевдоатомами водорода.

Релаксация параметров суперъячейки осуществлялась

до тех пор, пока модули сил не оказывались мень-

ше 10−7 Ry/Bohr.
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Рис. 2. Рассчитанные полные и парциальные плотности состояний 2D-слоя AlN(0001). Парциальные плотности состояний N (a)
и Al (b) для поверхностного S бислоя AlN. Полная и парциальные плотности состояний для S (с), S-1 (d) и S-4 (e) бислоев AlN.

Vc — объем элементарной ячейки. Полная плотность состояний: AlN — черный цвет, N — синий цвет. Парциальные плотности

состояний: N 2s — желтый цвет с заливкой, N 2p — розовый цвет с заливкой, Al — красный цвет, Al 3p — розовая заливка и

Al 3s — желтая заливка.

3. Результаты и обсуждение

Релаксация 2D-слоя AlN(0001) без адсорбата приво-

дит к релаксации поверхностных слоёв относительно

нерелаксированного 2D-слоя AlN(0001). Величину ре-

лаксации можно определить из следующего уравнения:

1i j = (di j − d0i j)/d0i j (1)

где 1i j — относительное изменение расстояния между

i-тым и j-тым слоями атомов Al для релаксированного

и нерелаксированного 2D-слоя. d0i — расстояние между

i-тым и j-тым слоем атомов Al для нерелаксированного

2D-слоя и di j — расстояние между между i-тым и

j-тым слоем атомов Al для релаксированного 2D-слоя.

Знак
”
−“ означает уменьшение расстояния. Найденная

величина 112 слишком мала (112 = −0.00095), что ука-

зывает на практически те же межслоевые расстояния,

как и в нерелаксированной части 2D-слоя.

Энергию адсорбции Eads атомов K на поверхности AlN

можно рассчитать из следующего уравнения:

Eads = (EK/AlN − EAlN − n · EK)/n (2)

где EK/AlN и EAlN — полные энергии поверхности с

адсорбированным K и без него, EK — полная энергия

атома K, n — количество атомов K в элементарной

ячейке (1 или 4).
Значения энергии адсорбции атомов K в трех по-

зициях: ямочной (hollow), над поверхностным ато-

мом Al (top Al) и над поверхностным атомом N (top N),
а также расстояния между плоскостью, образованной

центрами поверхностных атомов Al(N), и положени-

ем адсорбированного атома K, приведены в таблице.

Полученные значения энергии адсорбции атомов калия

близки к значениям энергии адсорбции других атомов

щелочных металлов [11,12].
При адсорбции 0.25ML атомов калия разница между

энергиями адсорбции в положении hollow и top N незна-

чительна и в обоих случаях образуется связь атома K

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 7
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с тремя атомами алюминия. Адсорбция монослоя ато-

мов калия предпочтительна над атомами N. Результаты

других расчетов [11–14] показывают, что предпочтитель-

ными местами адсорбции являет top N или в ямочной

позиции, что зависит от выбранного типа структуры

AlN авторами работ. Уменьшение энергии адсорбции

с ростом покрытия совпадает с результатами расчетов

адсорбции атомов Cs на поверхности AlN(0001), допи-
рованного атомом Si [11].
Поверхность AlN не испытывает реконструкции по-

верхности, вызванной адсорбцией 0.25ML атомов калия.

Значение величины релаксации 112 поверхности имеет

тоже значение, что и для чистой поверхности AlN.

Адсорбция 1.0ML атомов калия приводит к неболь-

шой реконструкции поверхности AlN, которая вызвана

взаимодействием валентных электронов адсорбционной

системы. Поверхностные атомы AlN (S бислое) сдви-

гаются вверх относительно случая адсорбции 0.25ML

атомов калия, и получено следующее значение для

величины релаксации поверхности: 112 = −0.0037.

На рис. 2 представлен расчет электронной плотности

состояний (DOS — density of states) 2D-слоя AlN(0001.
Для поверхностного бислоя (S) наблюдается зона за-

нятых поверхностных состояний с максимумами при

энергии −0.89 eV, −0.44 eV и 0.05 eV. Зона сформиро-

вана Al 3s , Al 3p и N2p-состояниями c преобладани-

ем Al состояний (рис. 2, a−c). Наличие зоны занятых

поверхностных состояний указывает на металлизацию

поверхности. Также имеется псевдо-щель между мак-

симумом валентной зоны и дном зоны поверхностных

состояний шириной 1.9 eV. Для бислоя S-1 происходит

резкое падение электронной плотности поверхностных

состояний ниже уровня Ферми, что указывает на про-

странственную локализацию поверхностных состояний

(рис. 2, d). Широкая валентная зона сформирована в

основном N 2p-состояниями со значительно меньшим

вкладом Al 3s и Al 3p-состояний, имеет два пика при

−4.50 eV и −7.50 eV (рис. 2, e) и соответствует элек-

тронной структуре кристалла AlN с шириной запрещен-

ной зоны 3.76 eV.

Валентная зона 2D-слоя AlN(0001) с двумя максиму-

мами получена в [11], также два максимума в валентной

зоне можно выделить и для h-AlN [15]. Полупроводнико-

вый характер AlN получен в [11,15] при расчете h-AlN.
Как показал анализ литературы, спектров валентной

зоны AlN при использовании фотоэлектронной спектро-

скопии получено мало. В работе [20] приведены спектры

валентной зоны при возбуждении гелиевой лампой. Для

hν = 40.8 eV в этом спектре можно выделить максимум

при −5 eV и особенность при −9 eV. В работах [16,17]
при возбуждении hν = 100 eV наблюдался одиночный

пик с максимумом на 4 eV ниже EV BM . При данной

энергии возбуждения зондируется поверхностный слой

и ближайшие к нему слои. При больших энергиях

возбуждения hν = 1486.6 eV и 1253.6 eV, при которых

фотоэмиссия электронов происходит из глубины образ-

ца, показано наличие в валентной зоне двух пиков ниже

EV BM на −1.9 eV и −6.0 eV [21]. Эти значения близки

к положению максимумов в валентной зоне для [S-
4] бислоя (ниже EV BM на −1.4 eV и −5.0 eV).

Различие между расчетом и экспериментальными дан-

ными может быть связано с тем, что реальная топо-

графия и стехиометрия поверхности AlN отличается

от идеальной, для которой сделан настоящий расчет.

Наличие на реальной поверхности различных дефектов

поверхности может оказать влияние на полученные

экспериментальные данные.

Результаты расчета электронной структуры системы

K/AlN(0001) при покрытии калия 0.25монослоя при

адсорбции K над атомами N приведены на рис. 3.

На рис. 3, a представлена зона поверхностных состояний

калия, которая сформирована 4s - и 4p-состояниями.
Видно три пика в области ниже уровня Ферми: −1.10 eV,

−0.73 eV и −0.10 eV. Ширина псевдощели в бислое S

уменьшается со значения 1.90 eV для чистой поверхно-

сти AlN до 1.22 eV после адсорбции калия.

Адсорбционная связь сформирована за счет взаимо-

действия валентных электронов калия с неспаренны-

ми электронами оборванных связей Al. Это взаимо-

действие приводит к значительному изменению элек-

тронной структуры поверхностного бислоя и меньшим

изменениям в бислое S-1, что показано на рис. 3 b−e.

Влияние адсорбированного калия становится незначи-

тельным уже для бислоя S-4 (рис. 3, f). В области по-

верхностных состояний AlN происходит сдвиг в сторону

меньших энергий до 0.25 eV: максимумы расположены

при −1.14V, −0.70 eV и −0.05 eV. Область незанятых

состояний изменяется незначительно. Претерпевает из-

менения и валентная зона: она сдвигается в сторону

больших энергий на 0.4 eV. В S-1 бислое также про-

исходит сдвиг поверхностных состояний ниже уровня

Ферми в сторону меньших энергий до 0.40 eV. Измене-

ние области незанятых состояний так же незначительно.

Валентная зона сдвигается в сторону больших энергий

на 0.4 eV. Соответственно псевдо-щель уменьшается до

значения 1.27 eV. Изменения электронной структуры S-4

бислоя малы: наблюдается сдвиг валентной зоны в сто-

рону больших энергий на 0.18 eV и ширина запрещенной

зоны становиться равной 3.64 eV.

Даже адсорбция в 4 раза меньшего количества атомов

лития [15], чем в настоящем расчете, приводит к изме-

нению валентной зоны h-AlN: в ней появляется много

максимумов. В настоящей работе проводится расчет

2D-слоя, состоящего из 10 бислоев AlN, а в [15] всего

один гексагональный монослой AlN, что приводит к от-

личающимся результатам. Очевидно, что для более тон-

ких подложек влияние адсорбата на подложку больше,

чем для толстых подложек. Как и в настоящей работе,

в [15] найден пик адсорбата состояний лития на уровне

Ферми. В [11] показано, что адсорбция атомов Li и Na

на поверхности AlN приводит к формированию поверх-

ностной зоны адсорбата на уровне Ферми. В настоящем

расчете зона поверхностных состояний расположена на
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Рис. 3. Рассчитанные полные и парциальные плотности состояний 2D-слоя AlN(0001) в случае адсорбции 0.25 монослоя K над

атомом N. Полная и парциальные плотности состояний K (a): полная плотность состояний — зеленый цвет и парциальные

плотности состояний: K 4s — желтая заливка, K 4p — розовая заливка. Парциальные плотности состояний N (b) и Al (c) для

поверхностного (S) бислоя AlN. Полная и парциальные плотности состояний для S (d), S-1 (e) и S-4 (f) бислоев AlN. Vc —

объем элементарной ячейки. Полная плотность состояний — черный цвет, N — синий цвет, N 2s — желтый цвет с заливкой.

Парциальные плотности состояний: N 2p — розовый цвет с заливкой, Al — красный цвет, Al 3p — розовая заливка и Al 3s —

желтая заливка.

уровне Ферми, что указывает на металлизацию поверх-

ности и эта зона находится при энергии большей, чем

EV BM , что отличается от результатов работы [16,17].
На рис. 4, a представлены разность зарядовой плотно-

сти 1ρ(r) после адсорбции калия в позиции над атомом

азота, которая вычислена из уравнения:

1ρ(r) = (ρK/AlN(r) − ρAlN(r) − ρK(r)) (3),

где зарядовая плотность ρK/AlN(r) — для слоя

K/AlN(0001), ρAlN(r) — для слоя AlN(0001) и ρK(r) —

для слоя K. Происходит аккумуляции заряда под атомом

калия и уход заряда из области атома калия, что указыва-

ет на образование связи между атомом калия и четырь-

мя атомами алюминия. Также наблюдается небольшие

изменения 1ρ(r) около атомов азота в поверхностном

бислое. Похожий результат был получен при расчете

адсорбции Li на h-AlN [15].
Результаты расчета электронной структуры системы

K/AlN(0001) при покрытии одного монослоя калия при

адсорбции K над атомами N приведены на рис. 5.

На рис. 5, a представлена зона поверхностных состояний

калия, которая сформирована 4s - и 4p-состояниями.
Увеличивается электронная плотность в слое адсорби-

рованного калия, а также происходит сдвиг электронной

плотности в сторону меньших энергий, что приводит к

увеличению электронной плотности ниже EF. Пики по-

верхностных состояний сдвигаются в сторону меньших

энергий: −1.76 eV, −1.16 eV и −0.52 eV. Адсорбционная

связь сформирована за счет взаимодействия валент-

ных электронов натрия с неспаренными электронами

оборванных связей Al. Это взаимодействие приводит

к значительному изменению электронной структуры

поверхностного бислоя S и в бислое S-1, что показано

на рис. 5, b, e.

Влияние адсорбированного монослоя калия становит-

ся значительным и для бислоя S-4 (рис. 5, f). В области

поверхностных состояний подложки происходит сдвиг

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 7



1166 M.Н. Лапушкин

–2–6 –4
Energy, eV

0–8 42

b

c

2

4

6

8

0

S-4

S-1
e

f

10

6

8

2

4

0

d

6

2

4

0

S

–
1

–
1

D
O

S
, 
st

at
es

 ·
eV

 ·
V

 
c

8

–2–6 –4
Energy, eV

0–8 42

2

4

0

6

4

5

2

3

0

a
6

2

4

0

–
1

–
1

D
O

S
, 
st

at
es

 ·
eV

 ·
V

 
c

S           Al

S           N

K

1

3

5

1

Рис. 5. Рассчитанные полные и парциальные плотности состояний 2D-слоя AlN(0001) в случае адсорбции монослоя K над

атомом N. Полная и парциальные плотности состояний K (a): полная плотность состояний — зленый цвет, парциальные

плотности состояний: K 4s — желтая заливка и K4p — розовая заливка. Парциальные плотности состояний N (b) и Al (c)
для поверхностного (S) бислоя AlN. Полная и парциальные плотности состояний для S (d), S-1 (e) и S-4 (f) бислоев AlN. Vc —-

объем элементарной ячейки. Полная плотность состояний — черный цвет и парциальные плотности состояний: N — синий цвет,

N 2s — желтый цвет с заливкой, N 2p — розовый цвет с заливкой, Al — красный цвет, Al 3p — розовая заливка и Al 3s — желтая

заливка.

в сторону меньших энергий до 0.65 eV: максимумы

расположены при −1.77 eV, 1.13 eV и −0.42 eV. Об-

ласть незанятых состояний изменяется незначительно.

Валентная зона сдвигается в сторону больших энергий

на 0.65 eV. Ширина псевдо-щели в бислое S уменьшается

до нуля после адсорбции монослоя атомов калия.

В S-1 бислое также происходит сдвиг поверхностных

состояний ниже уровня Ферми и пики расположены

практически при тех же значениях, что и в бислое S.

Область незанятых состояний изменяется незначитель-

но. Валентная зона сдвигается в сторону больших

энергий на 0.65 eV. Соответственно, псевдо-щель на

поверхности уменьшается почти до нулевых значений.

Также претерпевает изменения электронная структура

S-4 бислоя: наблюдается сдвиг валентной зоны в сторону

больших энергий на 0.65 eV и величина запрещенной

зоны становиться равной 2.0 eV. Следовательно, адсорб-

ция монослоя атомов калия приводит к значительным

изменениям в электронной структуре 2D-слоя AlN на

относительно большую глубину от поверхности.

Как видно из рис. 4, b происходит аккумуляции заряда

под атомом калия и уход заряда из области атома калия,

что указывает на образование связи между атомами

калия и четырьмя атомами алюминия. Также наблюда-

ется небольшие изменения 1ρ(r) около атомов азота в

поверхностном бислое AlN.

Нанесение монослоя атомов калия сильно изменяет

электронную структуру между уровнем Ферми и мак-

симумом валентной зоны в приповерхностных слоях

AlN(0001), что дает возможность изменять электронные

свойства поверхности AlN.

В настоящем расчете зона поверхностных состояний

AlN на уровне Ферми при адсорбции монослоя калия

мало меняется в отличие от результатов по выделению

зоны поверхностных состояний в [16,17]. В [16,17] вы-

делена зона индуцированных поверхностных состояний

Физика твердого тела, 2025, том 67, вып. 7
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a b

Рис. 4. Разность зарядовой плотности 1ρ(r) после адсорбции

калия в позиции над атомом азота для покрытия 0.25 монослоя

калия (a) и монослоя калия (b). Области обеднения зарядовой

плотности показаны голубым цветом, области аккумуляции за-

рядовой плотности показаны желтым цветом. Атомы азота —

шары синего цвета, атомы алюминия — шары красного цвета,

атомы калия — шары черного цвета. Синим цветом показан

срез 1ρ(r) на границе элементарной ячейки.

калия с максимумом на 6.6 eV ниже EV BM . Отметим, что

вклад в области валентных состояний в калиевом слое в

случае расчета незначителен (рис. 5, a). Различия между

расчётами и экспериментальными данными может быть

связано с тем, что реальная топография и стехиометрия

поверхности AlN отличается от идеальной, для которой

сделан настоящий расчет. Наличие на реальной поверх-

ности различных дефектов поверхности может оказать

влияние на полученные экспериментальные данные. Так-

же на экспериментальные результаты может оказывать

влияние методика очистки поверхности.

4. Выводы

Впервые проведен расчет адсорбции атомов калия

при двух покрытиях: 0.25ML и 1.0ML на поверхности

2D-слоя AlN(0001) методом функционала плотности.

Показано, что при покрытии калия 0.25ML энергия ад-

сорбции практически одинакова для разных мест адсорб-

ции: в ямочной позиции и над поверхностным атомом Al

или N. Энергия адсорбции находится в диапазоне от

−1.42 eV до −1.53 eV. Расстояние между атомом калия

и слоем атомов Al равно 3.08�A. Адсорбция атомов

калия приводит к сдвигу зоны поверхностных состояний

к меньшим энергиям. Также формируется зона поверх-

ностных состояний калия ниже уровня Ферми. При

монослойном покрытии атомы калия адсорбируются над

атомами азота в поверхностном бислое AlN. Энергия

адсорбции атомов K равна −0.93 eV. Адсорбция атомов

калия приводит к дальнейшему уменьшению энергии

поверхностных состояний AlN и калия. Адсорбция ато-

мов калия приводит к аккумуляции зарядовой плотности

над поверхностными атомами Al, что свидетельствует

о формировании связи за счет взаимодействия валент-

ных электронов калия с неспаренными электронами Al.

Реальная топография и стехиометрия поверхности AlN

отличается от идеальной поверхности, для которой

сделан настоящий расчет, что привело к расхождению

экспериментальных данных и расчётом.
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