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Ñàìîîðãàíèçàöèÿ àòîìîâ Cs íà Ag(111), îáóñëîâëåííàÿ êâàíòîâûìêîí�àéíìåíòîì ïîâåðõíîñòíûõ ýëåêòðîíîâ íà êëàñòåðàõ AgÀ.Ñ. Ñìèðíîâa , À.Ì. ÑàëåöêèébÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, �èçè÷åñêèé �àêóëüòåò,êà�åäðà îáùåé �èçèêè. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 2.E-mail: aalexeysmirnov�yandex.ru, b sam�phys.msu.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 15.07.2009, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 09.10.2009Èçó÷åíî âëèÿíèå êâàíòîâîãî êîí�àéíìåíòà, ñîçäàâàåìîãî íàíîêëàñòåðàìè Ag, íà ñàìîîðãàíèçà-öèþ àòîìîâ Cs íà ïîâåðõíîñòè Ag (111). Óñòàíîâëåíî ñóùåñòâîâàíèå ðàçðåøåííûõ è çàïðåùåííûõçîí äëÿ äè��óçèè àòîìîâ Cs íà êëàñòåðàõ è â èõ îêðåñòíîñòè. Ïîêàçàíî, ÷òî â ïðîöåññå ñàìîîð-ãàíèçàöèè àíñàìáëÿ àòîìîâ Cs íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðîâ è îêîëî íèõ ïðîèñõîäèò �îðìèðîâàíèåàòîìíûõ îðáèò.Êëþ÷åâûå ñëîâà: íàíî�èçèêà, êëàñòåðû, êâàíòîâûé êîí�àéíìåíò.ÓÄÊ: 538.971. PACS: 75.15.Pd.

ÂâåäåíèåÂ ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿñîçäàíèþ íîâûõ ñòðóêòóð â íàíîìàñøòàáå. Èíòåðåñê ïðîöåññàì ðîñòà íàíîñòðóêòóð â ïðîöåññå àòîìíîéñàìîîðãàíèçàöèè óñèëèëñÿ ïîñëå òåîðåòè÷åñêîãî ïðåä-ñêàçàíèÿ [1℄ è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îáíàðóæåíèÿ [2℄ñòîÿ÷èõ âîëí ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âîêðóã äå�åêòîâíà ïîâåðõíîñòÿõ áëàãîðîäíûõ ìåòàëëîâ, èìåþùèõ ïî-âåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ (Cu(111), Ag(111), Au(111)).Èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî èíòåð�åðåíöèÿ ñòîÿ÷èõâîëí ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îò äâóõ äå�åêòîâ ïðèâî-äèò ê íåïðÿìîìó äàëüíîäåéñòâóþùåìó âçàèìîäåéñòâèþìåæäó íèìè, ïðîÿâëÿþùåìóñÿ âïëîòü äî ðàññòîÿíèé70 �A [3℄. Áëàãîäàðÿ îòêðûòèþ ýòîãî �åíîìåíà ñòàëîâîçìîæíûì ñîçäàíèå íîâîãî êëàññà àòîìíûõ ñòðóêòóð,ñòàáèëèçèðîâàííûõ ñâîáîäíûìè ýëåêòðîíàìè ïîâåðõíî-ñòè [4℄. Íåäàâíèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî äàëü-íîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè ÷åðåçïðîâîäÿùèå ýëåêòðîíû ïîäëîæêè îêàçûâàåò âëèÿíèå íàñàìîîðãàíèçàöèþ êëàñòåðîâ [5℄. Ñëåäóþùèì âàæíûìøàãîì ñòàëî îáíàðóæåíèå ÿâëåíèÿ êâàíòîâîãî êîí�àéí-ìåíòà â çàìêíóòûõ íàíîñòðóêòóðàõ. Åñëè ñâîáîäíûåýëåêòðîíû ïîäëîæêè îãðàíè÷åíû ñòåíêàìè êâàíòîâûõðåçîíàòîðîâ [6℄ èëè íàõîäÿòñÿ âíóòðè âàêàíñèîííûõêëàñòåðîâ [7℄, òî îíè òàêæå îáðàçóþò ñòîÿ÷èå âîëíûýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âíóòðè ýòèõ ñòðóêòóð. Êâàí-òîâûé êîí�àéíìåíò ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ ïðèâîäèòê íåðàâíîìåðíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýíåðãèè àòîìà íàïîâåðõíîñòè, âñëåäñòâèå ÷åãî �îðìèðóþòñÿ íîâûå íàíî-ñòðóêòóðû, ïîÿâëåíèå êîòîðûõ íà ÷èñòîé ïîâåðõíîñòèìåòàëëà íåâîçìîæíî [8℄.Íà ñåãîäíÿ ñóùåñòâóåò äâà ïîäõîäà ê ïîëó÷åíèþâèäà ïîòåíöèàëà íåïðÿìîãî äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçà-èìîäåéñòâèÿ àäàòîìîâ ñ äå�åêòàìè íà ïîâåðõíîñòèè äðóãèìè àäàòîìàìè. Ñóòüþ ïåðâîãî ïîäõîäà ÿâëÿþòñÿïåðâîïðèíöèïíûå ðàñ÷åòû, â õîäå êîòîðûõ ìåòîäîìÊîððèíãà�Êîíà��îñòîêåðà (ÊÊ�) ðåøàåòñÿ óðàâíåíèåÊîíà�Øåìà. Â 2000 ã. Õèëüäãàðä è Ïåðñîí ïðåäëîæèëèäðóãîé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ïîëó÷àòü àíàëèòè÷åñêèéâèä äëÿ íåïðÿìîãî äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ [9℄. Èõ òåîðèÿ ñâÿçàëà ýíåðãèþ ýëåêòðîííûõ âçà-

èìîäåéñòâèé E(r) ñ õàðàêòåðîì ðàññåÿíèÿ ñâîáîäíûõýëåêòðîíîâ íà äå�åêòàõ. Ïîñëåäóþùèå ðàáîòû ïîêà-çàëè, ÷òî ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿáëèçêè ê ðåçóëüòàòàì ýêñïåðèìåíòîâ è ïåðâîïðèíöèï-íûì ðàñ÷åòàì. Òàêæå àâòîðû ðàáîò [10℄ èñïîëüçîâàëèìîäåëü Õèëüäãàðäà�Ïåðñîíà äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîòåíöèàëàâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà Cs ñî ñòóïåíüþ ïîâåðõíîñòèAg(111).Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîåèññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ êâàíòîâîãî êîí�àéíìåíòà, ñîçäà-âàåìîãî êëàñòåðàìè Ag, íà äè��óçèþ è ñàìîîðãàíè-çàöèþ àòîìîâ Cs íà ïîâåðõíîñòè Ag(111). Â ðàáîòåïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî çà ñ÷åò êâàíòîâîãî êîí�àéíìåíòàïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå õàðàêòåðà äè��ó-çèè àòîìîâ Cs êàê íà êëàñòåðàõ, òàê è â èõ îêðåñò-íîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñòîé ïîâåðõíîñòüþ. Ìîäåëè-ðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà êèíåòè÷åñêîãîÌîíòå-Êàðëî. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîì-íûõ ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé è ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿàòîìîâ öåçèÿ ñ íàíîêëàñòåðîì Ag íàìè èñïîëüçîâàëàñüìîäåëü Õèëüäãàðäà�Ïåðñîíà.1. Ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ. ÌîäåëüÕèëüäãàðäà�ÏåðñîíàÎáùèé âèä ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó äâó-ìÿ àòîìàìè Cs íà ïîâåðõíîñòè Ag(111) ïîëó÷àåòñÿñóììèðîâàíèåì äâóõ ñëàãàåìûõ:Ead�ad =A0E0�2 sin Æ0�kF �2 sin(2kFr +2Æ0)r2 + 14�"0 p2r3 , (1)ãäå ïåðâîå ñëàãàåìîå, ñîãëàñíî ìîäåëè Õèëüäãàð-äà�Ïåðñîíà [9, 10℄, îòâåòñòâåííî çà íåïðÿìîå äàëü-íîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå, à âòîðîå ó÷èòûâàåòäèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ öåçèÿ. Â �îð-ìóëå (1) kF � âîëíîâîé âåêòîð, A0 � àìïëèòóäàðàññåÿíèÿ, E0 � ãðàíèöà ïîâåðõíîñòíûõ ñîñòîÿíèéîòíîñèòåëüíî ýíåðãèè Ôåðìè, Æ0 � �àçîâûé ñäâèã, p �äèïîëüíûé ìîìåíò àòîìà Cs, "0 � äèýëåêòðè÷åñêàÿïîñòîÿííàÿ è r � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè. Äàííûåïàðàìåòðû çàâèñÿò îò òèïà âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìîâè ìàòåðèàëà ïîäëîæêè, à èõ çíà÷åíèÿ íàõîäÿòñÿ èçðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòîâ. Òàê, â ðàáîòå [10℄, ñîãëàñíî
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�èñ. 1. Ïîòåíöèàëû íåïðÿìîãî äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ äâóõ àòîìîâ öåçèÿ (ñïëîøíàÿêðèâàÿ), äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà öåçèÿ ñ âîñõîäÿùèì ñòåïîì (øòèõîâàÿ êðèâàÿ) è äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿàòîìà öåçèÿ ñ íèñõîäÿùèì ñòåïîì (øòðèõïóíêòèð) (à); òðåõìåðíûé âèä ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìàöåçèÿ ñ êëàñòåðîì (á)ýêñïåðèìåíòàì ïî ñàìîîðãàíèçàöèè àòîìîâ Cs íà ïî-âåðõíîñòè Ag(111), àâòîðû ïðåäëàãàþò ñëåäóþùèå ïà-ðàìåòðû äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõàòîìîâ Cs: E0 = �70 ìýÂ, A0 = 0.3, kF = 0.813 íì�1 ,Æ0 = �/2, p = 0.09e íì (e � çàðÿä ýëåêòðîíà). Âèäïîòåíöèàëà ïîêàçàí íà ðèñ. 1,à (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ).Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ îñ-öèëëèðóåò, ïåðèîä îñöèëëÿöèé �F/2 � 3.8 íì, ÷òîõàðàêòåðíî äëÿ ïîâåðõíîñòè Ag(111). Íà ðàññòîÿíèè2.8 íì íàõîäèòñÿ ïðèòÿãèâàþùèé ìèíèìóì ñî çíà÷å-íèåì �1.0 ìýÂ. Äàëåå, ïðè r = 4.7 íì ðàñïîëîæåíîòòàëêèâàþùèé áàðüåð âûñîòîé +0.57 ìýÂ. Äàëüíåé-øèå ìèíèìóìû è ìàêñèìóìû èìåþò çíà÷åíèÿ, áëèçêèåê íóëþ. Ñëåäóåò îáðàòèòü âíèìàíèå, ÷òî íà ðàññòîÿíèèáëèæàéøèõ ñîñåäåé íà ïîâåðõíîñòè Ag(111) (2.89 �A)ìîäåëü Õèëüäãàðäà�Ïåðñîíà íå ó÷èòûâàåò ïðÿìîãîâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ, ïîýòîìó îáû÷íî ýòî âçàèìî-äåéñòâèå äîáàâëÿåòñÿ ¾âðó÷íóþ¿. Íî èç-çà íàëè÷èÿñèëüíîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìû Cs,íàõîäÿñü íà ðàññòîÿíèè áëèæàéøèõ ñîñåäåé, îòòàë-êèâàþòñÿ, ò. å. íå �îðìèðóþò äèìåðîâ, ïîýòîìó ìûîñòàâëÿåì ïîëó÷åííûé ïîòåíöèàë áåç èçìåíåíèé.Ýêñïåðèìåíòû ïîêàçûâàþò, ÷òî êëàñòåðû íà ïîâåðõ-íîñòÿõ Ag(111) èìåþò ïî÷òè ïðàâèëüíóþ øåñòèóãîëü-íóþ �îðìó è âûñîòó â 1 àòîìíûé ìîíîñëîé [7℄. Êàæäûéêðàé êëàñòåðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñòóïåíü íà ïîâåðõíî-ñòè Ag(111), ïîýòîìó äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü ýíåðãèþâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ êëàñòåðîì, íåîáõîäèìî çíàòüïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà Cs ñî ñòóïåíÿìèïîâåðõíîñòè ñåðåáðà, êîòîðûå ìîãóò áûòü âîñõîäÿùèìè(åñëè àòîì íàõîäèòñÿ âíå êëàñòåðà) è íèñõîäÿùèìè(åñëè àòîì ðàñïîëîæåí íà êëàñòåðå).Ñîãëàñíî ìîäåëè Õèëüäãàðäà�Ïåðñîíà, ïîòåíöèàëâçàèìîäåéñòâèÿ ¾àòîì � âîñõîäÿùàÿ ñòóïåíü¿ îïèñû-âàåòñÿ �îðìóëîé [10℄Ead�st = B0 p5�2k5/2F a0 sin(2kFr +2Æ0 + �/4)r3/2 , (2)ãäå B0 = �4.5 ìýÂ, A0 = 0.3, kF = 0.813 íì�1 ,Æ0 = �/2 [10℄. Äàííàÿ �îðìóëà ðàññìàòðèâàåò ñòóïåíüïîâåðõíîñòè êàê áåñêîíå÷íóþ öåïî÷êó àòîìîâ è ó÷è-òûâàåò ðàññåÿíèå âîëíîâûõ �óíêöèé íà ïîòåíöèàëåêàæäîãî àòîìà, âõîäÿùåãî â öåïî÷êó [9, 10℄. Âèäïîòåíöèàëà ïîêàçàí íà ðèñ. 1,à (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ).Íà ðàññòîÿíèè 2.2 íì ãëóáèíà ìèíèìóìà ñîñòàâëÿåò

�1.64 ìýÂ, îòòàëêèâàþùèé áàðüåð +0.63 ìýÂ ðàñïî-ëîæåí íà ðàññòîÿíèè 4.2 íì. Â îòëè÷èå îò ïîòåíöèàëà,ðàññ÷èòàííîãî ïî �îðìóëå (1), àìïëèòóäà âçàèìîäåé-ñòâèÿ çàòóõàåò îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî r3/2 . Ïðè ðàñ-÷åòå äàííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íåîáõîäèìî òàêæå ó÷èòû-âàòü ñëó÷àé ïðèñîåäèíåíèÿ àòîìà Cs ê êëàñòåðó Ag ïðèíàïûëåíèè, ïîýòîìó äëÿ ðàññòîÿíèÿ 2.45 �A ìû äîáàâèìâ ïîëó÷åííûé ïîòåíöèàë çíà÷åíèå �1 ýÂ.Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà Cs ñ íèñõîäÿùåéñòóïåíüþ îïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùåé �îðìóëîé:Ead�st2 = B0 p5�2k5/2F a0 sin(2kFr +2Æ0 +3�/4)r3/2 . (3)Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ òå æå, ÷òî è â �îðìóëå (2).Åäèíñòâåííîå îòëè÷èå �îðìóëû (3) îò ïðåäûäóùåé �ýòî íàëè÷èå �àçîâîãî ñäâèãà, ðàâíîãî �/2. Íàëè÷èåäàííîãî ñäâèãà âûðàæàåò òîò �àêò, ÷òî â ïðåäûäóùåìñëó÷àå (ñëó÷àé ¾àäàòîì � âîñõîäÿùèé ñòåï¿) âîëíî-âûå �óíêöèè àòîìà öåçèÿ ðàññåèâàþòñÿ íà ïîòåíöèàëåàòîìîâ ñåðåáðà, îáðàçóþùåì êðàé ñòåïà, à â äàííîìñëó÷àå (ñëó÷àé ¾àòîì � íèñõîäÿùèé ñòåï¿) âîëíî-âûå �óíêöèè àòîìà öåçèÿ ðàññåèâàþòñÿ íà âàêóóì-íîì ïîòåíöèàëå. Ïðåäïîëàãàåìûé âèä ïîòåíöèàëà âçà-èìîäåéñòâèÿ ¾àòîì � íèñõîäÿùàÿ ñòóïåíü¿ äàí íàðèñ. 1,à (øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ). Êàê âèäíî, íàëè÷èåäîïîëíèòåëüíîãî �àçîâîãî ñäâèãà ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òîìèíèìóì ïðèáëèçèëñÿ ê íóëþ (ê ãðàíèöå êëàñòåðà) íàðàññòîÿíèå 1 íì è óãëóáèëñÿ äî çíà÷åíèÿ �5 ìýÂ.Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷èòü ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿàòîìà ñ êëàñòåðîì, íåîáõîäèìî âîñïîëüçîâàòüñÿ íåêî-òîðûìè ïðèáëèæåíèÿìè: ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìû ïî-ëàãàåì, ÷òî, êîãäà àäàòîì ðàñïîëîæåí íà êëàñòåðå,ïîòåíöèàë åãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ êðàåì êëàñòåðà âû÷èñ-ëÿåòñÿ ïî �îðìóëå (3) ñóììèðîâàíèåì ñî âñåìè êðàÿìèíàíîêëàñòåðà, à äëÿ àòîìîâ, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ âíåêëàñòåðà ñåðåáðà, âû÷èñëÿåòñÿ êðàò÷àéøåå ðàññòîÿíèåìåæäó íèìè è áëèæàéøèì êðàåì êëàñòåðà è áåðåòñÿñîîòâåòñòâóþùåå çíà÷åíèå ïîòåíöèàëà ñîãëàñíî �îðìó-ëå (2).Íà ðèñóíêå 1, á ïîêàçàíî òðåõìåðíîå èçîáðàæåíèåïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ êëàñòåðîì, ðàçìåðñòîðîíû êîòîðîãî ðàâåí 11.5 íì (40 àòîìîâ). Êëà-ñòåð îáîçíà÷åí øåñòèóãîëüíûì öèëèíäðîì. Çíà÷åíèÿýíåðãèè íàä êëàñòåðîì ñîîòâåòñòâóþò ñëó÷àþ, êîãäààòîì íàõîäèòñÿ íà åãî ïîâåðõíîñòè, ïîòåíöèàë âíå



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 53ãðàíèö êëàñòåðà � äëÿ àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ îêîëîíåãî. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî âáëèçè ãðàíèö êëà-ñòåðà ðàñïîëîæåíû âûñîêèå îòòàëêèâàþùèå áàðüåðû,çíà÷åíèå êîòîðûõ áîëåå 5 ìýÂ. Ñ âíåøíåé ñòîðîíûðàñïîëàãàþòñÿ êîíöåíòðè÷åñêèå øåñòèóãîëüíûå êîëüöàïðèòÿãèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâ è îòòàëêèâàþùèõ áàðüå-ðîâ. Èõ ðàñïîëîæåíèå è çíà÷åíèÿ ïîëíîñòüþ ñîîòâåò-ñòâóþò ìèíèìóìàì è ìàêñèìóìàì â ïîòåíöèàëå âçà-èìîäåéñòâèÿ ¾àòîì � âîñõîäÿùàÿ ñòóïåíü¿ (ðèñ. 1,à,øòðèõîâàÿ ëèíèÿ). Íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ïðèíöèïñóììèðîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ êàæäîé èç åãî ñòî-ðîí ïðèâåë ê íåðàâíîìåðíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýíåðãèèñèñòåìû â çàâèñèìîñòè îò ïîëîæåíèÿ àòîìà. Â óã-ëàõ êëàñòåðà ðàñïîëîæåíû ãëóáîêèå ïðèòÿãèâàþùèåÿìû ñî çíà÷åíèåì �10 ìýÂ. Âäîëü ãðàíèö êëàñòåðàíà ðàññòîÿíèè 1 íì ïîòåíöèàë òàêæå ïðèòÿãèâàþ-ùèé è èìååò çíà÷åíèå îò �4 äî �6 ìýÂ. Äàëååïî íàïðàâëåíèþ ê öåíòðó íàõîäèòñÿ êîíöåíòðè÷åñêîåêîëüöî îòòàëêèâàþùåãî áàðüåðà âûñîòîé ïðèáëèçè-òåëüíî +1 � +2 ìýÂ. Â öåíòðå êëàñòåðà ðàñïîëî-æåíû êîíöåíòðè÷åñêèå îòòàëêèâàþùèå è ïðèòÿãèâàþ-ùèå îáëàñòè, çíà÷åíèå êîòîðûõ áëèçêî íå ïðåâûøàåò1 ìýÂ.2. Ñàìîîðãàíèçàöèÿ àòîìîâ Cs íà Ag(111):ìåòîä Ìîíòå-ÊàðëîÏîëó÷åííàÿ êàðòà ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìàñ êëàñòåðîì ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî íàêëàñòåðå è âîêðóã íåãî ñóùåñòâóþò îáëàñòè, ãäå àòîìàìíàõîäèòüñÿ ïðåäïî÷òèòåëüíåå, è îáëàñòè, ãäå ðàñïî-ëîæåíèå àòîìîâ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíî. Âñëåäñòâèåäàííîãî �àêòà ïðàâîìåðíî îæèäàòü íåðàâíîìåðíîå ðàñ-ïðåäåëåíèå àíñàìáëÿ àòîìîâ ïîñëå íàïûëåíèÿ íà ïîä-ëîæêó ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå. ×òîáû ïîêàçàòü ýòî, ìûèññëåäóåì ïîâåäåíèå àíñàìáëÿ àòîìîâ öåçèÿ íà ïîâåðõ-íîñòè Ag(111) ïðè íàëè÷èè íà íåé êëàñòåðà ñåðåáðà êè-íåòè÷åñêèì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî � ìåòîäîì, óñïåøíîïðèìåíÿþùèìñÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ è èññëåäîâàíèÿðîñòà íàíîñòðóêòóð íà ïîâåðõíîñòÿõ [8, 11, 12℄. Â ìîäå-ëè ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêî êîðîòêèå ¾ïðûæêè¿ àòîìàïî ïîâåðõíîñòè òèïà (111) [8℄. Âåðîÿòíîñòü ïåðåñêîêààòîìà èç óçëà k íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà â óçåë j íà-õîäèòñÿ ïî �îðìóëå �k�j = �0 exp(�Ek!j/kBT ) . Â ýòîìâûðàæåíèè T � òåìïåðàòóðà, �0 � �àêòîð Àððåíèóñà(1012 ñ�1 ) è kB � êîíñòàíòà Áîëüöìàíà. Íà÷àëüíàÿ Ekè êîíå÷íàÿ Ej ýíåðãèè ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿàòîìà ñ êðàÿìè êëàñòåðà âêëþ÷åíû â ýíåðãåòè÷åñêèéáàðüåð, êîòîðûé èìååò âèä Ek!j = ED+0.5(Ej �Ek) , ãäåED � äè��óçèîííûé áàðüåð äëÿ îäèíî÷íîãî àòîìà íà÷èñòîé ïîâåðõíîñòè (ñîãëàñíî [9℄, îí ðàâåí 17 ìýÂ).Ñïðàâåäëèâîñòü èñïîëüçóåìîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ðàñ-÷åòà áàðüåðà Ek!j ïîäòâåðæäàåòñÿ ðÿäîì ïðåäûäóùèõèññëåäîâàíèé [8, 11, 12℄. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû ðåçóëü-òàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñàìîîðãàíèçàöèè àòîìîâ öåçèÿ íàêëàñòåðå ñåðåáðà ñî ñòîðîíîé 11.5 íì (40 àòîìîâ)è âîêðóã íåãî ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïëîòíîñòèíàïûëåíèÿ. Íà ðèñóíêàõ ïðèâåäåíî ìãíîâåííîå ðàñ-ïðåäåëåíèå àòîìîâ ñïóñòÿ íåêîòîðîå âðåìÿ, çà êîòîðîåñèñòåìà ïðèíÿëà ñîñòîÿíèå ñ ëîêàëüíûì ìèíèìóìîìýíåðãèè. Òåìïåðàòóðà ïîâåðõíîñòè 6 Ê � ìèíèìàëü-íàÿ òåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé ñâîáîäíûé àòîì öåçèÿíà÷èíàåò äè��óíäèðîâàòü ïî ïîâåðõíîñòè [9℄. Ïðè

êîíöåíòðàöèè íàïûëåíèÿ 0.3% ìîíîñëîÿ (ðèñ. 2,à)âî âñåõ óãëàõ êëàñòåðà íàõîäèòñÿ ïî îäíîìó àòîìó.Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ èíòåð�åðåíöèåé ñòîÿ÷èõ âîëí ýëåê-òðîííîé ïëîòíîñòè, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþâ óãëàõ êëàñòåðà ïðèòÿãèâàþùåãî ïîòåíöèàëà ãëóáèíîé�10 ìýÂ (ðèñ. 1, á). Îñòàëüíûå àòîìû íà êëàñòåðåðàñïîëîæåíû â 1 íì îò êðàÿ êëàñòåðà, ÷òî ñîîòâåòñòâó-åò ïåðâîìó ìèíèìóìó â ïîòåíöèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ¾àòîì�êëàñòåð¿ (ðèñ. 1,à, á). Â ñîâîêóïíîñòè ýòè àòîìû�îðìèðóþò âíóòðåííþþ îðáèòó, îáîçíà÷åííóþ ïðîçðà÷-íûì øåñòèóãîëüíèêîì. Ñ âíåøíåé ñòîðîíû êëàñòåðàíà ðàññòîÿíèè 2.45 �A íàõîäèòñÿ íåñêîëüêî àòîìîâ,ïðèñîåäèíåííûõ ê íåìó ïðè íàïûëåíèè íà ïîâåðõíîñòü;â ïðîöåññå ñàìîîðãàíèçàöèè îíè íåïîäâèæíû. Àòîìû,íàïûëåííûå íà ðàññòîÿíèè áîëüøå 2.45 �A îò ãðàíèöêëàñòåðà, ðàñïîëàãàþòñÿ â 2.2 íì îò êðàÿ êëàñòåðà(ðèñ. 2,à). Â ñîâîêóïíîñòè îíè �îðìèðóþò ïåðâóþâíåøíþþ îðáèòó, îáîçíà÷åííóþ ïðîçðà÷íûì øåñòè-óãîëüíèêîì âíå êëàñòåðà. Ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðà-öèè äî 0.7% ìîíîñëîÿ (ðèñ. 2, á) àòîìû íà ïîâåðõíîñòèêëàñòåðà �îðìèðóþò ïåðâóþ çàìêíóòóþ îðáèòó âäîëüêðàÿ êëàñòåðà (íà ðàññòîÿíèè 1 íì îò åãî ãðàíèöû).Îñòàâøèåñÿ àòîìû îáðàçóþò âòîðóþ íåçàâåðøåííóþîðáèòó íà êëàñòåðå. Ïîäîáíîå ÿâëåíèå íàáëþäàåòñÿè ñ âíåøíåé ñòîðîíû êëàñòåðà. Ïðè êîíöåíòðàöèè0.7% ìîíîñëîÿ àòîìû íà ïîäëîæêå çàìûêàþò ïåðâîåøåñòèóãîëüíîå êîëüöî, ðàñïîëîæåííîå íà ðàññòîÿíèè2.2 íì îò êðàÿ êëàñòåðà, è íà÷èíàþò �îðìèðîâàíèåâòîðîãî êîëüöà. Ïðè êîíöåíòðàöèè 1% (ðèñ. 2, â) íà-áëþäàåòñÿ çàïîëíåíèå âòîðîé îðáèòû íà êëàñòåðå è âíåíåãî. �àññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè âíóòðè îäíîãî êîëüöàñîîòâåòñòâóåò ïåðâîìó ëîêàëüíîìó ìèíèìóìó â ïîòåí-öèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ ¾àòîì�àòîì¿ äëÿ öåçèÿ (ðèñ. 1,à)è ðàâíî 2.8 íì. Ôîðìèðîâàíèå âòîðûõ è òðåòüèõ îðáèò

�èñ. 2. �àñïðåäåëåíèå àòîìîâ Cs íà êëàñòåðå è îêî-ëî íåãî ïðè ðàçíûõ êîíöåíòðàöèÿõ: � = 0.3% ìîíî-ñëîÿ (à), �= 0.7% ìîíîñëîÿ (á), �= 1% ìîíîñëîÿ (â).Òåìïåðàòóðà ïîâåðõíîñòè T = 6 Ê



54 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2010. � 1íà êëàñòåðå è îêîëî íåãî ïðîèñõîäèò â îñíîâíîì çàñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ïåðâîé îðáèòû ñ àòîìàìè,íàõîäÿùèìèñÿ âíå åå, âëèÿíèå êëàñòåðà íà àòîìíóþäè��óçèþ íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ ìàëî, ïîýòîìó ðàññòîÿ-íèå ìåæäó îðáèòàìè ðàâíî 2.6 íì.Çàêëþ÷åíèåÏðîâåäåííûå èññëåäîâàíèÿ ïðîäåìîíñòðèðîâàëè, ÷òîâñëåäñòâèå êîí�àéíìåíòà ïîâåðõíîñòíûõ ýëåêòðîíîâýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà è àòî-ìà, ðàñïîëîæåííîãî â åãî îêðåñòíîñòè, ñóùåñòâåííîçàâèñèò îò ìåñòîïîëîæåíèÿ àòîìà. Àíèçîòðîïíîå ïî-âåäåíèå àòîìîâ âîçëå êëàñòåðîâ íàáëþäàëîñü âî ìíî-æåñòâå ýêñïåðèìåíòîâ. Íàïðèìåð, â ðàáîòå [13℄ îò-ìå÷àåòñÿ, ÷òî àòîìû ìåäè íà ïîâåðõíîñòè ìåäè (111)�îðìèðóþò ãåêñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó îêîëî êëàñòåðàè âûñòðàèâàþòñÿ â ëèíåéíóþ öåïî÷êó íà íåêîòîðîìðàññòîÿíèè îò ãðàíèöû íà åãî ïîâåðõíîñòè. Â òî æåâðåìÿ àòîìû íèêîãäà íå íàáëþäàëèñü â îáëàñòÿõ, ïðè-ìûêàþùèõ ê ãðàíèöå êëàñòåðà, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îáîòòàëêèâàþùèõ áàðüåðàõ â ýòèõ çîíàõ [13, 14℄. Â ýêñ-ïåðèìåíòå [17℄ èññëåäîâàíèÿ ñòîÿ÷èõ âîëí ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè ïîêàçàëè, ÷òî â óãëàõ òðåóãîëüíûõ ñòðóêòóðíàáëþäàþòñÿ çîíû ïîâûøåííîé ïëîòíîñòè, ÷òî äîëæíîïðèâîäèòü ê óâåëè÷åíèþ ïðèòÿãèâàþùåãî ìèíèìóìàâ ïîòåíöèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñî ñòðóêòóðîéâ ýòèõ îáëàñòÿõ, êàê ýòî ïðîèñõîäèò îêîëî óãëîâíà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà. Êðîìå òîãî, àíèçîòðîïíàÿäè��óçèÿ àòîìîâ âîêðóã êëàñòåðà è íà åãî ïîâåðõíî-ñòè, íàáëþäàþùàÿñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ïî èññëåäîâàíèþäâèæåíèÿ àòîìà Ir âîêðóã êëàñòåðà Ir íà ïîâåðõíîñòèIr(111) [15℄ è àòîìà Pt íà êëàñòåðå Pt [16℄, òàêæå ìî-æåò áûòü îáúÿñíåíà íàëè÷èåì îáëàñòåé ñ ïîëîæèòåëü-íîé è îòðèöàòåëüíîé ýíåðãèåé âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûåâîçíèêàþò âñëåäñòâèå êâàíòîâîãî êîí�àéíìåíòà [7℄è îêàçûâàþò êîëîññàëüíîå âëèÿíèå íà ïðîöåññ àòîìíîéñàìîîðãàíèçàöèè.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñâèäåòåëüñòâóþò îá îïðåäå-ëÿþùåé ðîëè êâàíòîâîãî êîí�àéíìåíòà ïîâåðõíîñòíûõýëåêòðîíîâ â ïðîöåññàõ �îðìèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð.
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