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В рамках модели, учитывающей наряду с диполь-дипольным взаимодействием адатомов водорода
увеличение длины адсорбционной связи с ростом степени покрытия 2, рассчитано изменение работы выхода
1φ(2) поверхности (100) кремния. Определена зависимость величины заряда адатомов от 2 и оценено
изменение поверхностной проводимости подложки.

Теоретическому исследованию адсорбции газов на
полупроводниковых поверхностях до недавнего времени
уделялось сравнительно мало внимания. В работе [1]
нами были предложены модели адсорбции атомарного
водорода на германии. Оказалось, что для адекватно-
го описания экспериментальных данных по адсорбции
H на Ge(111) [2] в стандартную модель адсорбции
Андерсона–Ньюнса [3,4] необходимо ввести зависимость
длины адсорбционной связи a от степени покрытия
2 = N/NML (N(NML) — концентрация частиц в слое
(монослое)), положив

a = a0(1 + α ·2), (1)

где a0 — длина адсорбционной связи при нулевом
покрытии, α — безразмерный коэффициент.

В системе H / Ge(111) изменение работы выхода
1φ(2) при малых покрытиях отрицательно (заряд ада-
тома Z положителен), проходит при 2 = 0.15 через
нуль, после чего становится положительным (адатом
приобретает отрицательный заряд) и возрастает. При
переходе от Z > 0 к Z = 0 число заполнения адатома
n = 1− Z увеличивается и радиус оболочки a воз-
растает от значения, близкого к ионному радиусу r i ,
до значения, близкого к атомному радиусу r a . Здесь
мы проанализируем результаты экспериментов [5], где
исследовалась система H / Ge(100).

При адсорбции водорода на поверхности (100) крем-
ния наблюдается зависимость 1φ(2), в определенной
степени обратная по отношению к Ge(100): до 2 ≈ 0.1
работа1 выхода системы не меняется, т. е. 1φ(2) = 0, а
при 2 > 2 функция 1φ(2) приобретает отрицательное
значение. Вообще говоря, остается непонятным, почему
в интервале покрытий (0, 0.1) работа выхода системы
H / Ge(100) остается постоянной. Обычно эта область,
наоборот, соответствует наиболее резкому изменению
работы выхода системы как при адсорбции металлов на
металлических [4] и полупроводниковых [6] подложках,
так и при адсорбции газов на полупроводниках [2,7].
Более того, в той же работе [5] показано, что при нане-
сении на кремниевую подложку субмонослойной пленки

1 При анализе данных работы [5] мы полагаем, что экспозиция 10L
соответствует 2 = 0.1 и предполагаем для простоты линейную связь
между экспозицией и степенью покрытия.

германия, т. е. в системе H / Ge / Si(100), наблюдается
область покрытий (0, 2∗), где 1φ(2) > 0 и имеет мак-
симум при 2 ≈ 0.05. С ростом концентрации адатомов
германия величина 2∗ возрастает. Все это позволяет
предположить, что и в случае чистой поверхности
(100) кремния в области (0, 0.1) должна иметь место
положительная добавка к работе выхода. В дальнейшем
мы будем исходить из этого предположения.

Как показано в [1], заряд адатома водорода Z и из-
менение работы выхода 1φ с учетом диполь-дипольного
взаимодействия в адсорбированном слое можно рассчи-
тать по следующим формулам:
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2
π

arctg

[
�0(1−x)/(1+α · x)−x3/2ξ0Z(1+α · x)2

0

]
,

(2)
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2

2
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3/2
, 80 = 80 · 2,

α = α ·2 =
�0

I − φ , ξ0 = 2e2a2
0N3/2

MLA,

�0 = φ − I + 10, 10 =
e2

4a0
, α =

�0

I − φ . (3)

Здесь �0 — энергия квазиуровня адатома относитель-
но уровня Фреми подложки; ξ0 — константа диполь-
дипольного отталкивания адатомов; A∼ 10 — безраз-
мерный коэффициент, слабо зависящий от геометрии
решетки адатомов; 0 — полуширина квазиуровня изо-
лированного адатома; I — энергия ионизации адсор-
бируемого атома; φ — работа выхода кремния; 10 —
кулоновский сдвиг квазиуровня адатома, вызванный вза-
имодействием его электрона с электронами подложки.
Для численного расчета адсорбции были выбраны сле-
дующие параметры: a0 = 1.5 Å, NML = 6.78 · 10−14 cm−2,
2 = 0.1, ξ0 = 11.44 eV, 80 = 18.4 eV, �0 = −0.1 eV,
0 = 0.1 eV, 10 = 2.4 eV, α = −0.1. Отметим, что в дан-
ном случае α < 0, т. е. уменьшение длины адсорб-
ционной связи, что соответствует сдвигу квазиуров-
ня адатома вверх, в результате чего он перехо-
дит из начального положения под уровнем Ферми
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(�0 ≡ �(2 = 0) < 0) в положение над уровнем Ферми
(�(2) = �0 − 10[α2/(1 + α2)]).

Результаты расчета 1φ(2) представлены на рис. 1.
Наблюдается очень хорошее согласие с данными экспе-
римента в интервале покрытий от 0.1 до 0.3. Небольшое
расхождение при 2 > 0.3 связано с игнорированием
обменных процессов, ведущих к деполяризации адато-
мов [4]. На рис. 2 представлены результаты расчета
изменения заряда Z(2). Отметим, что масштаб рис. 2
не позволяет показать тонкие особенности зависимости
Z(2), а именно после обращения в нуль при 2 заряд Z

Рис. 1. Зависимость изменения работы выхода 1φ от степени
покрытия 2 поверхности кремния атомами водорода.

Рис. 2. Зависимость заряда адатома водорода Z от степени
покрытия 2 поверхности кремния.

Рис. 3. Зависимость параметра µ ≡ |Z(2)| ·2 · 102, пропорци-
онального относительному изменению поверхностной прово-
димости 1σ/σ0 от степени покрытия 2 поверхности кремния.

принимает положительное значение и растет по модулю
вплоть до 2 = 0.4 (Z(0.4) ≈ 0.029), после чего начинает
медленно уменьшаться.

В соответствии с тем, что при 2 ≤ 0.1 водород отби-
рает электроны от подложки, а при больших покрытиях
отдает, поверхностная проводимость σ вначале умень-
шается по сравнению с проводимостью чистой поверх-
ности, а затем увеличивается. На рис. 3 представлена
зависимость произведения µ ≡ |Z(2)| ·2 · 102, пропор-
циональная изменению относительной поверхностной
проводимости 1σ/σ0, где σ0 — проводимость чистой
поверхности (100) кремния.

Таким образом, простая модель, первоначально пред-
ложенная одним из авторов для описания адсорбции ато-
мов натрия на цезии [8], описывает также и адсорбцию
водорода на германии и кремнии.
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