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Iloctynuna B pegaxkuuio 10 aBrycrta 2006 r.

PaccunTaHo 31€KTPOHHOE CTPOEHUE MOIYNPOBOAHUKOBLIX JBYCTEHHBIX yriepogHbix HaHoTpyGok (YHT) c
MOMOIIBLIO MeToJa IVHeapU30BaHHBIX NPUCOEJUHEHHBIX IUINHIPUUYECKUX BOIH. PaccMoTpeHue mpoBeleHO B
paMKax Teopur (yHKUMOHaIa I0KanbHOW miuoTHocTu U Mabduu-TuH (MT) npuGnuskeHUA A ONHO3IEKTPOH-
HOI'O raMUIbTOHMAHAa. JIeKTPOHHBIN cineKTp ABycTeHHo# YHT ompenendeTcAa cBoGOAHBIM IBUMEHHUEM 3JIEK-
TPOHOB B M€}XaTOMHOM IIPDOCTPAHCTBE ABYX IUINHIPUUYECKUX cloeB, pacceanneM Ha MT cdepax u TyHemraupo-
BaHMEM CKBO3b KIacCHUYeCKU HelpoHunaemylo obiracTb. Pe3dyabraThl pacueToB aABycTeHHbIX YHT Tuma sursar
(n,0)@(n’,0) cBMIETEILCTBYIOT O TOM, YTO CABHMI IIMPHMHEBI 3allpelieHHON 30HbI 3aBUCUT OT TOTO, JEIUTCH W
n u n HA TPU C OCTATKOM, paBHEIM 1 mim 2. YCTaHOBIEHO, YTO, HE3ABMCHMO OT THUIA BHYTpPeHHeil Tpy6-
KU, sHepreTudeckasa meiab E, BHemHeil TpyO6ku ymenbmaerca Ha 0.15 — 0.22 3B, eciu Tpy6ka npuHamie:xuT
pany n mod 3 = 2. JInAa BHemHux TpyGok paAma n mod 3 = 1 caBuru memu AE, Bcerja OTpUIATEILHBI:
—0.15 < AE,; < —0.05 3B. B o6oux cryuaax casuru AE, He yMeHbIIAIOTCA, a a0 OCIMIIMPYIOT IPHU Iepe-
xofe Kk Tpy6kaM Gonbirero gfuamMerpa d. JliAa BHyTpeHHUX Tpy6ok uaMeHeHus meau AE, Gonee 1yBCTBUTEILHbI
k pauamerpy. IIpu 10 < n < 16 casuru AE, NonouUTelIbHbl, a MakcuMainbHoe 3HaueHue AFE, pasno 0.39 u
0.32 3B pmna pagoB n mod 3 = 2 u 1, coorBeTcTBeHHo. IIpm mepexofe K BHYTPeHHHMM TpyGKaMm Gonbliero
muamerpa AE, GbICTpO cIajaeT, a 3aTeM KoleGaeTca B uHTepBaile oT —0.05 mo 0.06 5B. PeaynbTaThl pacyeToB
YHKa3bIBaIOT Ha 3HAUUTENbHbIE CIBUTY ONITUUECKUX Ifeleil OCTOBHBIX U 06010YeUYHBIX TPYGOK IIpu o6pa3oBaHuy
aBycteHHbIX YHT, uTo monkHo 3aTpyaHATh uaeHTudukKanuio asycteHHblx YHT onTuueckumu metomamu. C
IpYToil CTOPOHBI, NONYyUYEeHHbIe Pe3yIbTaThl OTKPHIBAIOT BO3MOMHOCTE AiA Golee meTanbHOH Kiaccuburanum

JIBYCTEHHBIX HaHOTPYGOK.
PACS: 73.22.—f

Onnoctennyio yraepoauyio Hauotpy6ry (YHT)
MOKHO NMpeACTaBUTh KaK JIEHTY, BbIPE3aHHYIO U3 I'pa-
¢uTOBOrO ClOA M CBEpHYTYIO B Buje umauuzapa [1—4].
Takue HaHOTPYGKM MOrYyT OBITH KaKk MNONYNPOBOAHU-
KOBBIMHU, Tak M MeTalNIMYeCKUMHU B 3aBUCHUMOCTHU OT
X TeOMEeTpPHH, ONUCHIBAEMOM NBYMA LEIOUNCIEHHBIMU
ungexcamu (n,m), KOTOpbIE ONPEENAOT AUaMETP U
yron xupainbHOCTM HaHOTpPyOku. [IBycteHHble YHT
COCTOAT U3 IBYX KOHIEHTPUUECKUX HUIUHIAPUUECKUX
rpadeHOBBIX CIOEB C CHUJILHOIM KOBAalE€HTHON CBA3BIO
MemJgy atomamu C BHYTpU KamAoro ciofd u cinabbIM
BaH-Jlep-BaalbCOBLIM B3aUMOJEHCTBUEM MEHKIY CJof-
Mu. C TOYKM 3peHUA HAHODIEKTPOHUKU, JBYCTEHHbBIE
YHT wuHTepecHbl TeM, YTO OHM ABIAIOTCA MOJEKY-
AAPHBIMM aHANOraMM KoaKCcHalbHbIX Kabemeit [5]. Hx
nony4yaioT ¢ BbixogoM g0 95% paspagHO-AyroBBIM
MEeTOJI0OM, METOAOM KaTalUTUYECKOrO OCa:KJeHUA U3
napa, a Takme BHegpenueM o¢ynnepena Cgop B LHUIMHJ-
puyecKyIo nonocThb ogHocTeHHbIX YHT ¢ mocnenyromum
paspyienrem monekyn Cgg, KOTOPOE CONMPOBOIAETCA
of6pa3zoBaHueM BHyTpeHHero cnod. CTpykTypa ABy-
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credublx YHT wMosker ObITh ompefeleHa MeToJaMu
cmekTpockonuu KomOuHanuonHoro pacceanusa (KP) u
SIEKTPOHHOU MUKPOCKONUU BBICOKOT'O0 paspelleHus.
Wupercer (n,m)Q@(n',m') onpenensiorca mo vacroram
JObIIAIMX paguanbHbIX Mon B cnektpax KP, a B3a-
MMHOE paclolio}eHWe aTOMOB BHYTpPEHHel M BHeEIIHei
HAHOTPYOKU — C MMOMOIILIO AIEKTPOHHOU MUKPOCKOMUU.
MescnoeBoe B3aumogeiictBue B aBycTeHHoit YHT
OKa3bIBaeT BIUAHUE Ha ONTUYECKUE U BIEKTpPUYECKUe
cBoOiicTBa HaHOKabelf.
ONTHUYECKOr0

MeTonamMu crneKTpPOCKONUU
noriomeHud U  (GOTONIOMUHECHEeHIUU
MOHO ONpeAeNUTb MIOTHOCTh 3JIEKTPOHHBIX COCTOA-
HUM U SHEPTUM MeMTy30HHBIX ONTUYECKUX IEepexojoB,
CBfI3aHHBIX C BHYTpEHHell U BHellIHeil HaHOTpyOKaMu
[6, 7]. Ilens pmaHHON paGOThI — PacCUUTATb 30HHYIO
CTPYKTYpPY NOIYyHNPOBOJHUKOBBEIX ABycTeHHBIXx YHT c
HNOMOIILIO0 METOAa NTMHEeApU30BaHHBIX MPHCOEIMHEHHBIX
uunuHaprdeckux Bonu (JIMIIB) [8—10].

Tlonyuyenue Bo3MmosmHO Goilee TOuHOM WHPOpMaNUU
0 30HHOU cTpyKType ABycTeHHbIXx YHT HeoGxoaumo
KaKk IJIA MHTEPIpPEeTaluy 3JIEeKTPOHHBIX CBOHCTB ABY-
crennplx YHT, Tak u qnAa ux ugeHTUPUKANUU ONTH-
yeckuMu MeromaMu. Merox JIIIIIB npencraBnser co-
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601 pacnmpocTpaHeHMe Ha NUIUHIPUYECKUE HAHOMPOBO-
Ja MeToJa JTMHEapU30BaHHBIX MPHCOEIMHEHHBIX IIJIOC-
kux BonH (JIIIIIB), koTophIii ABAAETCA OHUM U3 HaU-
6oslee TOUHBIX B TEOPUM 30HHOI CTPYKTYPHI, TBEepPIbIX
ten [11, 12]. Meton JIIIB no3Boaun paccuntaTh sineK-
TPOHHOE CTPOEHHE OJHOCTEHHBIX YIIEPOIHBIX U Gopa-
30THBIX HAaHOTPYGOK, HAHONPOBOJOB U3 3d-MEeTalloB, a
tarme YHT, uHTepKanupoBaHHBIX TAKUMHU MeTalllaMu
WM NOTPYKEHHBIX B KPHCTAINYECKYIO MaTpuny [13 -
16]. IlepBble BHIYMCIEHNA 30HHON CTPYKTYPHI ABYCTEH-
Heix YHT 6b1nm mpoBepenbl eme B 1993 r. mMetomoMm
nVHelHO# KomOGuHanuu aroMHbix opbGutaneit (JIKAO)
C CHUJIBHO YMNPOUIEHHBIM 7-3l€KTPOHHBIM T'aMUILTOHU-
anoMm [8]. BeluMclieHMA KOAKCHANbHBIX IBYCTEHHBIX
YHT wmerann@wmerana (5,5)@(10,10) u (9,0)Q(18,0),
Metann@unonynposoguuk (9,0)@(17,0) u nonynpoBoa-
uuk@nonynposoauuk (13,0)Q@Q(22,0) noxasanu, 4To npu
craboM Me3KCI0EBOM B3aMMOJAEUCTBUM MeTalllnuecKue
WM TIONYyNPOBOJHUKOBBIE CBONCTBA CIIOEB COXPAHAIOTCA
[17]. Tosauee, ¢ mapameTpaMu MeTOAA CHUILHON CBA-
3y, moJoOpaHHBIMM IO pe3yiabTaTtaM ab initio pacueroB
NPOCTBIX MOJEKYN, ObLIM NpOBeAeHbI Golee JeTalbHbIE
BbIUKCIEHNA 3GPEKTOB MEMCIOEBOr0 B3aUMOJAEHCTBUA
[18, 19]. HOna mBycrennoit YHT (5,5)@(10,10) ycra-
HOBIIEHO, YTO JUGPalOHHbIE CMELUIEHNA aTOMOB BOKDPYT
ocH HaHOTPYOKM M KoieGaHUA BIONbL €€ OCU NMEPUOAU-
YEeCKU PaCKPBIBAIOT M 3aKpPhIBAIOT YeThIpe IMCeBOlIe-
1Y Ha MJIOTHOCTU COCTOAHMM B o6nacTu ypoBHA Depmu.
B cnyuae nmonymerannnyeckoit YHT (9,0)@Q(18,0) mesx-
clloeBO€e B3auMoJelicTBYe NPUBOAUT K 06pa3oBaHUIO lie-
au mupuHoit 30 MaB, a ana nonynpoBoguukoBoit YHT
(8,0)@(17,0) — K yMeHbLIEHUIO IIUPUHLI 3aNpPELIeHHOM
30HbI Ha 0.1 »B. Ha ocHOBe Teopuu pacceAHUA U MeToja
JIKAQ 6b111a Be1uucieHa 6amutucTuyeckasa NpoBOAMMOCTb
nHaHoTpyGru (10,10)@(15,15) [20, 21] u ycraHoBueHo,
YTO MEJKCI0EBOe B3amMofelicTBue GIOKNPYeT HEKOTO-
phble KaHAJBl NPOBOJUMOCTH, YTO NaeT oGbACHEHUE Ha-
61101aeMbIM 3HAYEHNAM KBaHTOBOI npoBopgumoctu G =
= 1G, unu 0.5G, uBanTa npososumoctu (Go = 2€2/h)
BMecTo BennuuHel G = 2Gy, omugaeMoil 1A ujgealb-
ubix ogHocTenubix YHT [22]. 3ounas crpyrrypa YHT
(5,5)@(10, 10), paccuntanHas METOJOM IICEBAONOTEHIIH-
ana B Gasuce M3 INOCKUX BOJH [20], B OCHOBHOM BOC-
NPOU3BOAUT MONYUYEHHYIO METOJOM CUILHOU CBA3U JNA
COCTOAHM#, pacnojoKeHHBIX B obrnacTu ypoBHA Pepmu
[19]. HenaBHO 3TUM MeTOAOM ObLI pacCUMTaH MEPEHOC
3apAja MeMAy BHYTPeHHell M BHellHell HaHOTPyOKaMu
U OLIEHEHO BbI3BaHHOE UM cMelieHue ypoBHa Oepmu [23].
YcraHoBiIeHHO, 4TO 3TH 3(Q(eKTHI cleAyeT yYNTHIBATh
Wb ANA CBEPXTOHKUX ABycTeHHBIX YHT ¢ auamerpom
BHemHero cios He 6omee 1A. Hakowmen, ¢ yuerom unu-
JUHIpUYEeCKOl reoMeTpuM HaHOTPyOoK Gblia pa3paboTa-

Ha 1 npuMeHeHa K ABycTeHHbIM YHT MeTonuka pacuera
3JIeKTPOHHOI CTPYKTYPbl, OCHOBaHHaA Ha (pyHKIUOHANE
NOKanbHOM nuoTHOCTH [24]. OQHAKO NPU HTOM HUCNONbL30-
Bajlach CUIIbHO YNPOLeHHAA CTPYKTYPHasA Mojelb HaHO-
TpyOKM, B KOTOPOIi TOUeUHble 3apAbl UHIUBULYaTbHbBIX
nonoB C*t rpadeHOBLIX Cl0eB 3aMeHANUCH IBYMEpHBI-
MU OeCKOHEYHO TOHKUMH JUCTaMH C LUINHIPUYECKOM
CUMMeTpHell U ONHOPOJHBIM pacnpeieleHUeM 3apAno-
BOM NMIOTHOCTH. 3aMeTUM, YTO M3 PacyeTOB TBEpAbIX
TeJl U3BECTHO, YTO METO]] CHUJIbLHOI CBA3M XOPOIIO BOC-
IPOU3BOJUT BaleHTHYIO 30HY, HO He 30Hy NPOBOJIUMOC-
TU, TaKk KaK aTOMHBII 6a3uc He BRIIOYaeT Ael0KalUu30-
BaHHBIX cocToAHMN. Mcnonb3oBanue 6azuca U3 MIOCKUX
BONIH B METOJ€e MCEBAONOTEHIMAaNa 3aTPYyAHAET Omuca-
HUe BHYTPEHHUX BalleHTHBLIX YPOBHeill u TpebyeT yue-
Ta o4eHb GonbIIoro yucia 6a3ucHbIX QPyHRIUIN; 0OBIYHO
B 100 pa3s Gonbliero, yeM B MeTOAe NpUCOeJUHEHHBIX
BOJIH, 6a3Kuc KOTOPOro BRJIIOYAeT KaK JIOKalN30BaHHLIE
aTOMHbIE COCTOfIHUA, TaK U JeJOKalN30BaHHbIE BOJIHEL.

Kak u B metone JIIIIB n1a 06beMHBIX TBEPALIX Tell,
OyneM HMCXOOUTH U3 Teopuu (yHKIMOHANa JOKalbHOMU
nnoraocty u Madpdun-tud (MT) npubnuskenus ans oxn-
HOBJIEKTPOHHOIr0 raMuinbToHuaHa. OgHaKo BIeKTPOHHBIN
HNOTEeHIMal HAHOTPYOKM OTIMYaeTcA OT KpUCTalluyec-
KOro, Tak KaKk B KpHUCTaljle BO3MOKHO HeorpaHUUYEeHHOe
JIBHKEHNe 3JEKTPOHOB B NIOO0OM HampaBleHUY, a B Ha-
HOTpPyOKax OHO OrpaHMUYEHO UX pasMepaMM U LUIUH]I-
puueckoit ¢opmoit. CooTBeTcTBEeHHO 6yJneM mMmojararh,
YTO aTOMbI IBYCTEHHOII HaHOTPYOKU 3aKJIIOUEHBI MeH-
Iy AByMfl HE[IDOHUIIaEMbIMHU JJIfl DIEKTPOHOB OeCcKOHeY-
HbIMU HWINHIPUYECKUMHU NMOTEeHUUaNbHbBIMU GapbepaMu
Qp1 1 Qu2, 32 KOTOPBIMU pacmnoiaraetcs obracTb Ba-
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Puc.1. llonepeuHoe ceueHUe ABYCTEHHOI HAHOTPYGKU

kyyma Q, (puc.l). IlunuHapuyeckue NoTeHHMANbHbIE
6apbepbl (1,1 U (2 Ha BHEIIHEN CTOpPOHEe BHYTpEHHe
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TpyOKM M BHYTpeHHeil CTOpOHE BHellHeil TpPyGKU mpo-
HULaeMbl, Grnarofapsa 4eMy BO3MOKEH TYHHENbLHBINH 006-
MeH 3JeKTPOHaMU MeMJy KOMIOHEHTaMU JABYCTEHHOM
YHT. Paguyce! 3Tux 6apbepoB ai, by U a2, bs BeIGHpa-
I0TCA TaK, 4uToOwl o6nacTu, orpaHuyeHHble GapbepamMu,
BRIIIOYAlU CYyIECTBEHHYIO YacTh 3JIEKTPOHHOI MIOTHOC-
TU BHYTpeHHeil U BHelllHell TpyOOK, COOTBETCTBEHHO.
IIpakTHUUecku MBI UX 37ech BEIGUPAEM B TOUHOCTH TaKU-
MM € KaK B IPeJbIIyIUX pacyeTax COOTBETCTBYIOIIMX
opnoctennsix YHT [9, 13, 14, 16]. Ilotennuan Vy Mesxk-
cnoeBoit obnactu {1y B JaHHON MOJeNu ABIAETCA eJMH-
CTBEHHBIM NTapaMEeTPOM; 3[eCh MBI €r0 BEIOUpPAeM C yue-
TOM JJaHHBIX 110 30HHOI cTpyKTYype rpadputa. B rpadpure
MeMCII0eBOe B3aUMOJeiiCTBUE pacllenifeT U CIBUraeT
30HBI npubausutenbHo Ha 2—1 3B. Brruncnenusa Tpex-
MepHoro rpadpurta B MT npubnumenuu u MeToJe MOTHO-
ro noTeHNNaNa MOKa3bIBaIOT, YTO BO3MYIIEHUSA BalleHT-
HBIX 7- U 0-30H paBHbl 4—2 3B u 1 — 0.5 3B, cooTBeT-
crBenHo [25]. B nBycrennoit YHT ¢ TaruM ke Meskcioe-
BBIM pacCTOAHHEM paclieNeHU A 30H U UX CIBUTH Oy Ay T
MeHbIlle NPUGIU3UTENLHO Ha MOJOBUHY M3-3a TOTO, YTO
B rpauTe KamJblil rpa)eHOBBIN ClIO B3aMMOAENHCTBY-
€T ¢ IByMA OnuailiuMu cliofiMu, a B ABycTenHoit YHT
TONBKO OJTHO MexcloeBoe B3aumoeiicteue. Kpome Toro,
MOKHO OUJATh JONOIHUTEILHOr0 yMeHbIIeHuA 3 dek-
TOB MECI0EeBOT0 B3aUMOJeiCcTBUA B ABycTeHHbIX YHT
N0 CpPaBHEHUIO ¢ rpadUTOM U3-3a TMGPUAM3ANUU TT- U
0-COCTOAHMI BCIEACTBUE KPUBU3HBI HaHOTPYyGok. Ilo-
3TOMY B 3Toii pabore nmoTenuuan Vy enuHelil Ana Bcex
aBycTtenHblx YHT BriGpaH Tak, uTo6bI cpeHUE paclien-
JeHVA U CABUCM ypoBHei B HaHoTpyGke (13,0)Q@(22,0)
paBHANNCH B cpegHeM 0.5 3B; MexcnoeBoe paccToAaHue B
stoit aBycTeHHoil YHT Taroe e, Kak u B rpadure.

AIIeKTPOHHBIN NoTeHLUal B o6nacTax Q14 ¥ Q124
MT cdep o MBI BEIYHCIAEM C UCHONb30BaHUEM CleiiTe-
poBcKOro o6MeHHOro moTeHnuana. B MeKaToMHOM Hpo-
crpaHcTBe (77,1 ¥ 271 2 NOTEHLUAN IOCTOAHEH U IPUHU-
MaeTcAl 3a Hayallo 0TcYeTa dHepruu. basucHble BOTHO-
Bole pyHruuu ¥ ana neycrennoit YHT nonyuaiorca Ta-
KO CIIMBKOH pelleHui BOJHOBOI'O ypaBHEHUA AJfA Kiac-
CHUYecKM HenmpoHunaeMoii, MemcpepHoit 1 MT-o6nacreit
IByX TPyOOK, 4T0ObI 3TU (PyHKIMU ObIIM HeNpephIBHBI
u auddepeHnUpyEMEI.

B o6nactu BHyTpeHHeil u BHeuHeil TpyGOK, TO €CTh
Memnay Gapbepamu Qp; u .o, ypaBuenue Illpenuure-
pa UMeeT TOT e BUM, UTO U [JIA HeB3auMOJAENUCTBYIO-
mux TpyOoK, moatomy OasucHad (QpyHKIUA MMeeT TOT
e aHaTMTHYeCKU BUI, YTO U A ofgHocTeHHoit YHT
[9, 10]. Hac unTepecyioT aneKTpPOHHbIE SHEPreTUUECKHE
ypoBHU nBycTeHHoit YHT, pacnonoseHHbIe HUMe TOTEH-
nuana V; mnaccuyecku sanpemeHHoit obmactu Qf. B
3TOM cllyyae pafualbHafd YacTh HUJIUHJPUYECKON BOJ-
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Hbl HaXOAUTCA U3 pelleHuA MOAU(PUIUPOBAHHOI'O YpaB-
nenus Beccens [16], umeeT Buza nuHeiHON KoMOMHALMK
MoaudunupoBaHHeix ¢yHrUUil Beccena mepporo K, u
BTOporo I, poja U OKOHYATEILHO ONpeJelndeTcA YClo-
BUAMMU CUIMBKM Ha NpoHunaembix Gapbepax Qg1 1 Qpa.
3aBUCHUMOCTH IUIUHIPUYECKOH BOMHBI OT IMIUHIPUYEC-
KUX KoopauHaT Z u ® 37ech MMeeT TOT e BUJ, UTO
U ana MesxcdepHbIX obnacTeil BHyTpeHHeil U BHellHeH
Tpy6Gok [9, 10]. B nocTpoenHoMm TakuMm o6pasom Gasuce
MBI paccuuTalIu MaTpPUYHbIE 3JIeMEHThI NePEeKPbIBAHUA U
raMuiIbTOHMAHA U U3 PelleHUA CEKYIAPHOro ypaBHEHUA
onpeAenuiIn AUCIepCUOHHbIE KpuBbie ABycTeHHbIX YHT.
3aMeTuM, UTO B HallleM cly4ae ci1aboro MeclI0eBOro
B3aMMOJENCTBUA [If KamAol AUCIEepCUOHHON KpPUBOM
nByctenHoit YHT anekTpoH mpeumymiecTBEHHO JIOKalU-
30BaH 1ub0 Ha OCTOBHOIi, 160 Ha o6omoueuHoil TpPYO-
Kax, U 30HHYIO CTPYKTypy ABycteHHoit YHT MosHO
0XapaKTepu30BaTh ABYMSA 30HHBIMU CTPYKTypaMu: i
BHYTpPEeHHe!l U BHellHell TPyOOK NO OTIENbHOCTHU; 30H-
HafA cTpyKTypa aByctenHoit YHT Gyner ux cynepnosu-
nueii. B 3Toit Mojenu aneKTPOHHBIN CIIEKTP JBYCTEHHO#
YHT onpenenserca cBoGOAHBIM JBUMKEHHEM BIEKTPOHOB
B MeEKaTOMHOM INPOCTPaHCTBe [ABYX IUINHIPUYECKUX
cnoeB, pacceanneM Ha MT chepax u TyHennupoBaHUEM
CKBO3b KIIacCHYECKH HelpoHHLaeMyio obnacTb {y.

06GcyauM Tenepb pe3yibTaThl PacUETOB MOIYTIPOBO]I-
HUKOBbIX ABycTeHHbIXx YHT Tuna sursar (n,0)Q(n',0).
Mg1 paccuMTanu 30HHYIO CTPYKTYpy ANA ABaglaTH MO-
nynposopuukoBeix aBycrenneix YHT (n,0)@(n',0) c
10 < n <23 u 19 < 7' <32 c paccroanuamu Memay
croamu ot 3.2 1o 3.7A. Mu onycKaeM NOJyMeTallu-
yeckne YHT ¢ n unu n', KpaTHeIM TpeM. 3aMeTUM, UTO
SKCIepUMeHTanbHele faHHble [26] u pacuets! [14] onHo-
cTenublx nonynpoBopunkoBeix YHT (n,0) co 3nauenu-
amu anamerpa d 4 — 20 A cBugeTenscTByIOT 0 TOM, UTO
IMpMHA 3alpeleHHOoM 30HbI 3aBUCUT OT TOrO, OENUTCHA
MU M HA TPH C 0CTATKOM, paBHbIM 1 uiu 2 [n mod 3 =1
unu n mod 3 = 2]. 3aBucumocts Ey(d~1) - ocunnnupy-
oman GyHKIUA, KOTOpasA MOCTENeHHO CHafaeT J0 HylIf
¢ yMenblienuem d !, gocturaer makcumyma npu d 1,
paBueiM 0.08 — 0.1A~! (13 < n < 16) u peswo nana-
er npu d~! > 0.1A~! (n < 11). Kpusas E,(d~') nan
onHoctenHrlx YHT ¢ n mod 3 = 1 pacnonoseHna Bellie
ananoruunoit Kpuoit 1iaa YHT cn mod 3 = 2. Jlnsa ox-
HocTenHplx YHT c 6auskumu auamerpamu, FE, ana Tpy-
6ok ¢ » mod 3 = 2 mpuMepHO B Ba paza MeHblIe, YeM
B ciyyae n mod 3 = 1. Taxum o6pa3oM, 0ZHOCTEHHbIE
YHT (n,0) ¢ » mod 3 =1 u 2 momHO paccMaTpuBaTh
KaK MMPOKO30HHbBIE U Y3KO30HHBIE MONYTPOBOJHIKY, CO-
otBercTBeHHO [4]. Pasnuumna B moBegeHun HaHOTPYGOK
B 3aBHCHMOCTHU OT Bedu4yuHbl nn mod 3 = 1 unu 2 npo-
fABnAeTcA U B ABycTeHHbIX YHT.
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MunumanbHble onTuyeckue meau Eg ocToBHO#I 1 o6onoyeuHoii Tpy6ok B aABycTeHHBIX YHT u casuru medneii AEQ,
npu o6paszoBaHUA ABycTeHHo! YHT u3 ABYX OQHOCTEHHBIX

E4, 3B AEy, 5B
JBycteHHaa YHT | BHyTpeHHAf | BHemIHAA | BHYTPEHHAA | BHEIIHAA
(10,0)@(19, 0) 0.64 0.65 0.32 -0.15
(10,0)@(20, 0) 0.63 0.53 0.32 0.07
(11,0)@(19, 0) 0.71 0.65 0.39 -0.16
(11,0)@(20, 0) 0.71 0.53 0.39 0.07
(13,0)@(22,0) 1.02 0.55 0.19 -0.19
(13,0)@(23,0) 1.02 0.50 0.19 0.15
(14,0)@(22,0) 0.70 0.56 0.14 -0.19
(14,0)@(23,0) 0.70 0.50 0.14 0.15
(16,0)@(25, 0) 0.94 0.52 0.04 -0.18
(16,0)Q@(26,0) 0.93 0.48 0.04 0.07
(17,0)Q@(25,0) 0.45 0.52 -0.05 -0.18
(17,0)@(26, 0) 0.45 0.48 -0.05 0.07
(19,0)@(28,0) 0.76 0.46 -0.05 -0.20
(19,0)@(29, 0) 0.76 0.46 -0.05 0.07
(20,0)@(28,0) 0.42 0.46 -0.05 -0.20
(20,0)@(29, 0) 0.42 0.46 -0.05 0.07
(22,0)@(31,0) 0.75 0.40 0.00 -0.22
(23,0)@(31,0) 0.40 0.40 0.06 -0.22

['vl(o) Sv(n)
Kv(m)

Total DOS (states/eV)

E (eV)

Puc.2. InoTHOCTHM cocToAHMIA B 061acTu B61u3K ypoBHA ®epmu. 3hech MbI UCIOIb3yeM raycCcOBCKOE yNIMpeHUe C MoMyIIUpH-
Hoii, paBHoit 0.05 3B. (a) (13,0) oxHocTeHHan HaHOTpYGKa; (b) ocToBHasa HaHOTpyGKa (13,0), nomemenHasa B Tpy6Ry (22,0);
(c) (22,0) onHocTeHHan HaHOTpPyOKa; (d) BHemHAA HaHOTPYGKa (22,0) ¢ morpysenHoi BHyTph TpyGKoii (13, 0)

B ra6mune npeacTabieHs! 3HaueHus E, 118 AByCTeH-
Heix YHT u usmenenua E,; nop feiicTBMeM Me#CI0€BOr0
B3aMMOJIeiCTBYA; NON0KUTeNbHbIe 3HaueHna AE, yKa-
3bIBAIOT Ha BO3pacTaHue, a OTpUIlaTelbHbIe — Ha YMEHb-

menue menu. Ha puc.2 mpeacTaBleHbl TUNHMYHBIE pe-
3ynbTaThl BbluMcleHuii. IIMOTHOCTH cocToAHUIT OgHO-
crennbix YHT (13,0) u (22,0) MosHO CPaBHUTH C aHa-
JOTMYHBIMU AaHHLIME s ocToBHO# (13,0) u oGonoueu-
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woit (22,0) Tpy6or B mBoitmoit YHT (13,0)@(22,0). B
YHT (13,0)Q@Q(22,0) rak BHyTpeHHfl, TaKk ¥ BHELIHAA
HaHOTPYOKU mpuHajgnemar pAxy n mod 3 = 1, MUHU-
MallbHafA onTuYecKas Iielb (0.83 aB) MeHbIIEelH Mo Aua-
meTpy Tpy6ru (13,0) Goabie, yem y TpyGKU GonbLiero
nuametpa (22,0) (0.763B), uTo cornacyercs ¢ mpuGuu-
sKeHHBIM ypaBHeHneM E, ~ d !, u3BecTHbIM U3 m-2lek-
TpPOHHBIX Bbluucienuit ogHocteHubix YHT. Hamu BbI-
YHCJIEHUA MOKAa3bIBalOT, YTO MUHUMANLHAA ONTUYECKan
wenb E, Tpy6ku (13,0) Bospactaer na 0.19 »B, a E,
Tpy6ru (22,0) y6oiBaer ua 0.19 5B npu oGpaszoBanun
nByctennoit YHT. MescinoeBoe B3auMojeiicTBre BbIpa-
#aeTcA B Gollee CUILHOM BO3MYIIEHUM 30HHOU CTpYK-
Typhl BHYTpeHHe#l TpyGKM MO CpPaBHEHUIO C BHEIIHEIA.
IIpuuuna 3TOrO B TOM, UTO JONOIHUTEILHOE MPOCTPAH-
CTBO, pacmonoxenHoe Memay O6apbepamMu Qpo U Qyo U
IOCTYNHOE Jifl BIeKTPOHOB BHyTpeHHel Tpy6ru (13,0),
NMpuMepHO B J1Ba pa3a Gonbiie obnactu Me;xay Gapbepa-
mu Qp; u Qg1 A8 BHewHell Tpy6ru (22,0). Hanpuwmep,
npu ¢opmupoBanuu aBycTeHHOi YHT u3 0MHOCTEHHBIX,
IMpyHa BaleHTHo# 30ubl E, Tpy6ru (13,0) ymenbua-
erca Ha 1.40 3B, a Tpy6ru (22,0) — Tonsko Ha 0.04 3B.

B nBycrennoit YHT (14,0)Q(22,0) BuyTpeuHnsas Ha-
HOTpyGKa npuHagiexuT paAxy n mod 3 = 2. Ilens
BHYTpeHHeil oqHocTeHHo# TpyOru (14,0) MeHblue menu
BHeIIHell 0JHOCTeHHO TpyGru (22,0) pagan mod 3 =
= 1. U3-3a MeclI0eBoro B3auMOJENHCTBUA IENL BHYT-
penHeil Tpy6ru Bospactaet Ha (.14 3B, a BHemHeil y6bI-
Baer Ha (.19 »B. Takum oGpasom, B aBycTeHHbIXx YHT
(13,0)@(22,0) u (14,0)Q(22,0) snauenua AE, nonosku-
TeNbHBI U OTPULATENbHBI [NA BHYTpPEHHell M BHeIIHeil
TpyGOK, COOTBETCTBEHHO.

B aBycrennoit YHT (13,0)Q@(23,0) c mwupokoii on-
TUYECKO! Ielbl0 BHyTPeHHelH TPyOKU M Y3KOil HeNbIo
BHemHell TpyGouku uamenenus AFE, paBubl 0.19 n
0.15 3B, To ecTh MOUTHU COBMAJAIOT M UMEIOT MONOMHU-
TENbHBIM 3HAK. JTO yTBEPMIEHHE CIPaBEIIUBO U A
YHT (14,0)@(23,0), B roropoii o6e TpyOKM mpUHAA-
nemaT pagxy n mod 3 = 2; agece AE,; pasno 0.14 u
0.15 »B nmnsa ocToBHOIT U 060n0YeyHON TPYGOK, COOTBET-
CTBEHHO.

TabGnuna nokasbIBaeT, 4TO, HE3aBUCHMMO OT THOa
BHyTpeHHeil TpyOku, sHepreTuyeckaa mens F, BHem-
Hell Tpy6ku yMmeHblnaeTca Ha 0.15 — 0.22 3B, ecnu Tpy6-
Ka npuHaanexRut paxy n mod 3 = 2. Hamportus, nua
BHEMHUX TpyGok paAna m mod 3 = 1 caBuru menu
AE, Bcerga orpunatenphsl: —0.15 < AE, < —0.05
5B. B oboux cayuasx capuru AE, He yMmeHbmaloTcs, a
cnabo ocHUIIMPYIOT NpPU Nepexole K TpyOkam Goublie-
ro auamerpa d. JlnA BHYTpeHHUX TpPyGOK M3MeHEHHUSA
menu AE, Gonee 4yBCTBUTENIbHbl K Auamerpy. Ilpm
10 < n < 16 casuru AE,; noloKUTeIbHbI, 8 MaKCH-
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MalkHOe 3HaueHue AEg paBHo 0.39 u 0.32 B nna paxoB
n mod 3 = 2 u 1, coorBercTBeHHo. Illpu mepexoze K
BHYTPeHHUM TpyGkam Gonemero auamerpa AE, GbicT-
po cnajaet, a 3aTeM KojeOineTrca B uHTepBaie oT —0.05
1o 0.06 »B.

Wrar, pe3ynbTaThl pacyeToB YKa3blBalOT Ha 3HAYU-
TelbHble COBUTM ONTHYECKUX Iieleil OCTOBHBIX U 0060-
Jo4YeuHbIX TPyGOK npu obpasoBaHuu ABycTeHHbIX YHT
U3 OHOCTEHHBIX, YTO NON#HO 3aTPYAHATH UAEHTUPUKA-
nuio aBycteHHbix YHT ontuueckumu metrozamu. B To
e BpEMSA, NMONYyUYEHHbIE PE3YNbTAThI OTKPHIBAIOT BO3-
MOKHOCTBL JiA Gollee JeTalnbHO Kiaccudpuranuu ABY-
CTEHHBIX HAHOTPYGOK.

Jannasa pa6Gora Grlna noppep:ana rpaitoM Poccuii-
croro ¢oHJa byHIaMeHTalbHBIX UccienoBanuit # 04-03-
32251.
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