Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 95, ćżŕ. 1, ś. 23 { 28 cfl 2012 č. 10 £ŋćăř£

Őśőąěŋŋőśšĺ śšřşłšşřż ĺ śćőľśšć ŋăŋőŕńěŋőł fi-FeSi_2 ĺ ĺŋšěřťěľśă fi-FeSi_2/Si

Ă. Ś. Ťěďőřőć^{∗1)}, Ă. Ă. Łşğşąőć^+, Š. Ă. Łőęěćŋĺłőćă^+, Ŋ. Ś. Ěńĺśěěćă^+, Ŋ. Č. Čăńłĺŋ^×, Ś. Č. Őćůĺŋŋĺłőć^{∗+}, Ă. Ă. Śăřăŋĺŋ^×, Ă. Ć. Ńăšżÿěć^∘

∗Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ĺň. Łĺřěŋśłőčő ŚŐ ŘĂŊ, 660036 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

+Śĺąĺřśłĺľ ťěďěřăńĳŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 660041 Łřăśŋő£řśł, Řőśśĺ£

×Ĺŋśšĺšşš ăćšőňăšĺłĺ ĺ ŕřőűěśśőć şŕřăćńěŋĺ£ ĎĆŐ ŘĂŊ, 690041 Ćńăďĺćőśšőł, Řőśśĺ£

∘Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć ĺň. Řęăŋőćă ŚŐ ŘĂŊ, 630090 Ŋőćőśĺąĺřśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 21 őłš£ąř£ 2011 č.

Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 29 ŋő£ąř£ 2011 č.

Ć řăňłăţ DFT-řăśůěšőć ŕřőćěďěŋő ňőďěńĺřőćăŋĺě ¡ńěłšřőŋŋőľ, čěőňěšřĺůěśłőľ ĺ ňăčŋĺšŋőľ śšřşłšşřż ŋăŋőŕńěŋőł β-ťăğż ďĺśĺńĺűĺďă ęěńěğă FeSi2 ś ŕőćěřţŋőśš£ňĺ (001), (100) ĺ (010). Őąŋăřşęěŋă śşźěśšćěŋŋă£ řěłőŋśšřşłűĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ (001), ğăłăŋůĺćă¿źěľś£ ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£, śőŕřőćőęďă¿źă- £ś£ ŕőćżÿěŋĺěň śĺňňěšřĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ ĺ ćőğŋĺłŋőćěŋĺěň \łćăďřăšőć" ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£. Ŋă őśŋőćě ăŋăńĺğă ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ (DOS), ă šăłęě śŕĺŋőćőľ DOS, śŕřőěłšĺřőćăŋŋőľ ŕő ćłńăďăň śńőěć ăšőňőć (LSDOS), ćżůĺśńěŋő, ůšő ćśě ŕńăśšĺŋż őąńăďă¿š ňěšăńńĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ. Ŕřĺ ¡šőň őśŋőćŋőľ ćłńăď ćąńĺğĺ şřőćŋ£ Ťěřňĺ ćŋőś£š ŕőćěřţŋőśšŋżě śńőĺ ęěńěğă, ŕřĺůěň őŋ ążśšřő şążćăěš ŕřĺ ŕřőďćĺęěŋĺ£ ć čńşąĳ ŕńăśšĺŋż. Ĺğ ăŋăńĺğă ćżůĺśńěŋŋżţ ¡ťťěłšĺćŋżţ ňăčŋĺšŋżţ ňőňěŋšőć ăšőňőć őąŋăřşęěŋő, ůšő ŕőćěřţŋőśšŋżě śńőĺ ć ŕńăśšĺŋăţ őąńăďă¿š śşźěśšćěŋŋżň ňăčŋĺšŋżň ňőňěŋšőň, őśőąěŋŋő śńőĺ ęěńěğă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (001) (1.89μĆ/ăšőň), ŕřĺůěň ňőňěŋšż ăšőňőć ążśšřő śŕăďă¿š ŕő ňěřě şďăńěŋĺ£ ĺţ őš ŕőćěřţŋőśšĺ. Ĺśśńěďőćăŋż ¡ńěłšřőŋŋă£ ĺ čěőňěšřĺůěśłă£ őąńăśšĺ ĺŋšěřťěľśă (001)Si/FeSi2. Ŋă őśŋőćě ăŋăńĺğă LSDOS ŕőłăğăŋő, ůšő ć ďăŋŋőľ őąńăśšĺ šăłęě řěăńĺğşěšś£ ŕőćěřţŋőśšŋőě ŕřőćőď£źěě śőśšő£ŋĺě, őŕřěďěń£ěňőě ć őśŋőćŋőň ćłńăďőň őš śńőěć ŕřĺŕőćěřţŋőśšŋőčő śĺńĺűĺďă. Ŕřőďěňőŋśšřĺřőćăŋă ćőğňőęŋőśšĳ őąřăğőćăŋĺ£ śőćěřÿěŋŋőľ ĺ řěğłőľ őąńăśšĺ ŕěřěţőďă Si/FeSi2.

Ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ĺśśńěďőćăŋĺě čěšěřőśšřşłšşř ťěřřőňăčŋĺšŋżľ ňěšăńń/ŋěňăčŋĺšŋżľ ňěšăńń ĺńĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺł ŕřĺőąřěšăěš ćśě ąőńĳÿěě ğŋăůěŋĺě ąńăčőďăř£ ŕőšěŋűĺăńĳŋő ÿĺřőłĺň ŕřăłšĺůěśłĺň őąńăśš£ň ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ šăłĺţ ŋăŋőśšřşłšşř, ŋăŕřĺňěř ğă śůěš ¡ťťěłšă čĺčăŋšśłőčő ňăčŋĺšőśőŕřőšĺćńěŋĺ£, ğă őšłřżšĺě łőšőřőčő ć 2007 č. ążńă ŕřĺśşęďěŋă Ŋőąěńěćśłă£ ŕřěňĺ£ ŕő ťĺğĺłě. Ňŋőčőśńőľŋżě ŋăŋőśšřşłšşřż ś ůěřěďőćăŋĺěň ťěřřőňăčŋĺšŋżţ ĺ ŋěňăčŋĺšŋżţ śńőěć őąńăďă¿š ĺŋšěřěśŋżňĺ śćőľśšćăňĺ śŕĺŋőćőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő šřăŋśŕőřšă, łőčďă őŋ ňőęěš şŕřăćń£šĳś£ ĺğňěŋěŋĺěň ćŋěÿŋĺţ şśńőćĺľ [1, 2]. Ć śńşůăě ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ łřěňŋĺ£ łăł ŕőńşŕřőćőďŋĺłă ćżśőłă£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ĺ ŋĺğłőě şďěńĳŋőě śőŕřőšĺćńěŋĺě ďěńă¿š šăłĺě śĺśšěňż őďŋĺň ĺğ ŋăĺąőńěě ŕěřśŕěłšĺćŋżţ ňăšěřĺăńőć ďń£ śŕĺŋšřőŋĺłĺ [2{ 4]. Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ąőńĳÿă£ ăłšĺćŋőśšĳ ŋăąń¿- ďăěšś£ ĺ ć ĺśśńěďőćăŋĺĺ őŕšĺůěśłĺţ śćőľśšć ŕőńşŕřőćőďŋĺłőćżţ śšřşłšşř, śőďěřęăźĺţ ŋăŋőłřĺśšăńńĺšż ďĺśĺńĺűĺďőć ęěńěğă [5{8]. İšő ść£ğăŋő ś šěň, ůšő ŋăŋőśšřşłšşřż śĺńĺűĺďőć ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć

1)e-mail: alex99@iph.krasn.ru

ňőčşš ĺśŕőńĳğőćăšĳś£ ć łăůěśšćě ¡ňĺššěřőć śćěšă ĺ őŕšĺůěśłĺţ ďěšěłšőřőć (śň. ćżŕşśł [30], űěńĺłőň ŕőść£źěŋŋżľ śćőľśšćăň śĺńĺűĺďőć). Ŋăŕřĺňěř, ďĺśĺńĺűĺď ęěńěğă ś ťăğőľ β-FeSi_2 ć őšńĺůĺě őš őąžěňŋőčő łřěňŋĺ£ őąńăďăěš ŕř£ňőğőŋŋőľ źěńĳ¿ ś ÿĺřĺŋőľ E_g = 0.85�0.87 ¡Ć [10, 11]. Ŕő¡šőňş őŋ ĺňěěš ţőřőÿĺě ń¿ňĺŋěśűěŋšŋżě śćőľśšćă ć ďĺăŕăğőŋě ąńĺęŋěčő ĺŋťřăłřăśŋőčő śŕěłšřă (0.80{0.84¡Ć), ćăęŋőčő ďń£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć šěţŋĺłě ćőńőłőŋŋő-őŕšĺůěśłĺţ ńĺŋĺľ ść£ğĺ [12, 13]. Ňăčŋĺšŋżľ śĺńĺűĺď Fe_3Si ć śőśšăćě śńőěćőľ ŋăŋőśšřşłšşřż SiO_2/Fe_3Si/Si ążń ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺśŕőńĳğőćăŋ ć łăůěśšćě ňăčŋĺšőőŕšĺůěśłőčő ňőďşń£šőřă. Ŕřĺ ¡šőň ćăęŋżň ŕřěĺňşźěśšćőň ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ řăğńĺůŋżţ śĺńĺűĺďőć ŕěřěţőďŋżţ ňěšăńńőć £ćń£ěšś£ ÿĺřőłă£ řăśŕřőśšřăŋěŋŋőśšĳ ďăŋŋżţ ¡ńěňěŋšőć ć ŕřĺřőďě. Ćśě ¡šĺ ťăłšż čőćőř£š ő ąěğşśńőćŋőľ ăłšşăńĳŋőśšĺ ŕřőąńěňż ĺśśńěďőćăŋĺ£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ŋăŋőśńőěć śĺńĺűĺďőć, ă šăłęě ĺŋšěřťěľśŋżţ śńőěć ŋă čřăŋĺűě łřěňŋĺ£ ĺ ŕěřěţőďŋőčő ňěšăńńă. İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋő ĺğňěŋěŋĺě ¡ńěłšřőŋŋżţ, ňăčŋĺšŋżţ ĺ őŕšĺůěśłĺţ śćőľśšć šăłĺţ śšřşłšşř ŕřĺ ŕěřěţőďě őš łřĺśšăńńĺůěśłőčő łřěňŋĺ£ ł śšřşłšşřě śĺńĺűĺďă ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ążńő ĺśśńěďőćăŋő ććĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 1 { 2 2012 23 ďş ŋăŋőřăğňěřŋőśšĺ šăłĺţ śĺśšěň. Ŕřĺ ŋěďőśšăšłě ĺŋťőřňăűĺĺ ő śšřşłšşřě ĺŋšěřťěľśŋőľ őąńăśšĺ ążńĺ ŕřěďńőęěŋż řăğńĺůŋżě ćăřĺăŋšż śšřőěŋĺ£ ĺŋšěřťěľśă Fe/Si: Fe/Si [14], FeSi_2 [15, 16], Fe_3Si [17, 18]. Ć [19, 20] ćğăĺňőść£ğĳ ţĺňĺůěśłőčő śšřőěŋĺ£ ĺ ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć ĺŋšěřťěľśă ążńă ĺśśńěďőćăŋă ňěšőďőň ťőšő¡ńěłšřőŋŋőľ śŕěłšřőśłőŕĺĺ. Őłăğăńőśĳ, ůšő ŕřĺ łőňŋăšŋőľ šěňŕěřăšşřě ŕěřćżľ ÿăč ć őąřăğőćăŋĺĺ śĺńĺűĺďă ść£ğăŋ ś ŕřőŋĺłŋőćěŋĺěň ăšőňőć Fe ć řěÿěšłş Si ś ğăŕőńŋěŋĺěň ŕőğĺűĺľ şğńőć ğăňěźěŋĺ£ [21]. Ć ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ řăąőšě [9] ăćšőřż, ĺśśńěďş£ ĺŋšěřťěľś ňěęďş šőŋłőľ ŕńěŋłőľ β-FeSi_2 ĺ ŕőďńőęłőľ łřěňŋĺ£ (111) ś ŕőňőźĳ¿ TEM-ňĺłřőśłőŕĺĺ ĺ ŕřěűĺğĺőŋŋżţ ĺğňěřěŋĺľ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ, őąŋăřşęĺńĺ ćőğŋĺłŋőćěŋĺě ňăčŋĺšŋőčő śńő£ őąőčăźěŋŋőčő ęěńěğőň śĺńĺűĺďă.

Šăłĺň őąřăğőň, ććĺďş ŋěďőśšăšłă ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőľ ĺŋťőřňăűĺĺ ĺśŕőńĳğőćăŋĺě šěőřěšĺůěśłĺţ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć ŕőğćőńĺš ńşůÿě ŕőŋ£šĳ ňěţăŋĺğňż ťőřňĺřőćăŋĺ£ ĺ śćőľśšćă śńőěć śĺńĺűĺďőć, ă šăłęě ĺŋšěřťěľśŋżţ őąńăśšěľ łřěňŋĺľ/śĺńĺűĺď. Ďăŋŋă£ řăąőšă ŕőść£źěŋă šěőřěšĺůěśłőňş ĺśśńěďőćăŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőľ ĺ čěőňěšřĺůěśłőľ śšřşłšşřż šőŋłĺţ (ś šőńźĺŋőľ ß 15 A) ŕńěŋőł śĺńĺűĺďă ęěńěğă ś ťăğőľ β-FeSi_2, ă šăłęě őąńăśšĺ ĺţ ĺŋšěřťěľśă ś ŕőćěřţŋőśšĳ¿ łřěňŋĺ£ (001). İšő ĺśśńěďőćăŋĺě ŕőğćőń£ěš ńşůÿě ŕőŋ£šĳ ňěţăŋĺğň řěłőŋśšřşłűĺĺ śćőąőďŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ łřĺśšăńńă β-FeSi_2 ĺ őŕřěďěńĺšĳ ĺğňěŋěŋĺě ŕőćěřţŋőśšŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ĺ ňăčŋĺšŋőľ śšřşłšşřż. Ŕřĺćőď£šś£ šăłęě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ő ŕőńşůěŋĺĺ ŋăŋőůăśšĺű ďĺśĺńĺűĺďă ęěńěğă ć ňăšřĺűě łřěňŋĺ£ ĺ ďăŋŋżě ćżśőłőřăğřěÿă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ, ŕőďšćěřęďă¿źĺě ćőğňőęŋőśšĳ ¡ŕĺšăłśĺăńĳŋőčő řőśšă ďĺśĺńĺűĺďă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ łřěňŋĺ£.

Ďń£ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőčő šěőřěšĺůěśłőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ ĺğşůăěňżţ śšřşłšşř ążń ĺśŕőńĳğőćăŋ ňěšőď ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ś ąăğĺśőň ĺğ ŕńőśłĺţ ćőńŋ ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ DFT [22, 23] ĺ čřăďĺěŋšŋőčő řăğńőęěŋĺ£ (GGA), ŕřěďńőęěŋŋőčő Perdew, Wang (PW91) ć [24]. Ćżůĺśńěŋĺ£ ążńĺ ŕřőćěďěŋż ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ńĺűěŋğĺőŋŋőčő ŕăłěšă VASP 5.2 (Vienna Ab-initio Simulation Package) [25{27]. Ć ďăŋŋőľ ŕřőčřăňňě ďń£ ¡ťťěłšĺćŋőčő şňěŋĳÿěŋĺ£ łőńĺůěśšćă ąăğĺśŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ ĺ śőőšćěšśšćş¿źěčő şćěńĺůěŋĺ£ śłőřőśšĺ řăśůěšőć ĺśŕőńĳğş¿šś£ śćěřţň£čłĺě ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńż Ćăŋďěřąĺńĳšă [28]. Őŋĺ ŕőğćőń£¿š ğŋăůĺšěńĳŋő śŋĺğĺšĳ ňăłśĺňăńĳŋş¿ łĺŋěšĺůěśłş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (E_{cutoff} ). İšő şňěŋĳÿăěš řăğňěř ąăğĺśă ĺ ćěśĳňă şśłőř£ěš ŕřőćěďěŋĺě řăśůěšőć. Ďń£ ćśěţ řăśůěšőć E_{cutoff} ćżąĺřăńăśĳ řăćŋőľ 237.5 ¡Ć. Ďń£ ĺŋšěčřĺřőćăŋĺ£ ŕő 1-ľ ğőŋě Ąřĺńń¿¡ŋă (1BZ) ććĺďş ąőńĳÿĺţ řăğňěřőć śşŕěř£ůěěł ĺśŕőńĳğőćăńś£ ŋăąőř k-šőůěł ŋă śěšłě (2 � 2 � 1), ćżąřăŋŋżţ ś ŕőňőźĳ¿ śţěňż Ňőŋšţőřśš{Ŕăłă, ŕřěďńőęěŋŋőľ ć [29]. Ŕřĺ őŕšĺňĺğăűĺĺ čěőňěšřĺĺ ŋăŋőŕńăśšĺŋőł ŕőğĺűĺĺ ăšőňőć őŕšĺňĺğĺřőćăńĺśĳ ďő šěţ ŕőř, ŕőłă ňőďşńĺ śĺń, ďěľśšćş¿źĺţ ŋă ćśě ăšőňż, ŋě śšăŋőćĺńĺśĳ ňěŋĳÿě 0.05 ¡Ć/A.

Ć řăąőšě ążńĺ ŕřőăŋăńĺğĺřőćăŋż ¡ńěłšřőŋŋă£ ĺ čěőňěšřĺůěśłă£ śšřşłšşřż ŋăŋőŕńěŋőł śőśšăćă β- FeSi_2 ś ŕőćěřţŋőśš£ňĺ (001), (100) ĺ (010). Ś űěńĳ¿ ĺğşůěŋĺ£ ćńĺ£ŋĺ£ ŕřĺřőďż ŕőćěřţŋőśšŋżţ ăšőňőć łăęďă£ ŕńăśšĺŋă ćżąĺřăńăśĳ őčřăŋĺůěŋŋőľ ăšőňăňĺ ęěńěğă ś őďŋőľ śšőřőŋż ĺ ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£ ś ďřşčőľ. Ćśě ĺśśńěďşěňżě ŋăŋőŕńěŋłĺ ňőďěńĺřőćăńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ććěďěŋĺ£ ŕěřĺőďĺůěśłĺţ şśńőćĺľ ďń£ śşŕěř£ůěľłĺ ć ŕńőśłőśšĺ ŕńěŋłĺ ĺ ććěďěŋĺ£ ćăłşşňŋőčő ŕřőňěęşšłă ć ŕěřŕěŋďĺłşń£řŋőň ŋăŕřăćńěŋĺĺ (slab-geometry). Ćěńĺůĺŋă ćăłşşňŋőčő ŕřőňěęşšłă śőśšăćń£ńă 10 A, ůšő čăřăŋšĺřőćăńő őšśşšśšćĺě ţĺňĺůěśłĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ňěęďş ŕěřĺőďĺůěśłĺňĺ ŕńăśšĺŋăňĺ-śőśěď£ňĺ. Řăğňěřż śşŕěř£ůěěł ŕńăśšĺŋőł śĺńĺűĺďă ś ŕőćěřţŋőśš£ňĺ (001), (100) ĺ (010) śőśšăćń£ńĺ 15.6�15.7�18.3, 12.0�15.7�19.8 ĺ 15.6 � 13.9 � 19.8 A śőőšćěšśšćěŋŋő, ůšő śőőšćěšśšćőćăńő 2 � 2 � 2 ąăğĺśŋżň ćěłšőřăň ďń£ ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ β-FeSi_2, ćłń¿ůăćÿěľ 48 ăšőňőć. Ďăŋŋă£ őřšőřőňąĺůěśłă£ £ůěľłă ŕőśńě őŕšĺňĺğăűĺĺ ŕő őąžěňş ĺňěńă řăğňěřż 9.87 � 7.87 � 7.85 A, ůšő ŕő łăęďőňş ĺğňěřěŋĺ¿ őšłńőŋ£ńőśĳ őš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ğŋăůěŋĺ£ ňěŋĳÿě ůěň ŋă 1%. Łőńĺůěśšćő ăšőňŋżţ śńőěć ŕő šőńźĺŋě ć ŕńăśšĺŋăţ śőśšăćń£ńő 16 ďń£ (001) ŕńěŋłĺ) ĺ 8 ďń£ ŕńěŋőł (100) ĺ (010).

Ć ţőďě ŕřőćěďěŋĺ£ őŕšĺňĺğăűĺĺ ćśěţ šřěţ ŋăŋőŕńěŋőł ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ŕńěŋłă (001) ĺśŕżšżćăěš śşźěśšćěŋŋş¿ ŕőćěřţŋőśšŋş¿ řěłőŋśšřşłűĺ¿ śő śšőřőŋż ŕőćěřţŋőśšĺ, ğăłăŋůĺćă¿źěľś£ ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£. Ďăŋŋă£ řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋă£ ŕőćěřţŋőśšĳ ŕőłăğăŋă ŋă řĺś. 1b. Ŋăąń¿ďăěšś£ ćőğŋĺłŋőćěŋĺě őśĺ 4-čő ŕőř£ďłă ďń£ śĺňňěšřĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ ś őąřăğőćăŋĺěň \łćăďřăšőć" ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£. Ďăŋŋş¿ řěłőŋśšřşłűĺ¿ ňőęŋő őąž£śŋĺšĳ śšřěňńěŋĺěň ŕőćěřţŋőśšŋżţ ăšőňőć łřěňŋĺ£ şňěŋĳÿĺšĳ łőńĺůěśšćő \ćĺś£ůĺţ" ść£ğěľ (dangling bonds) ŕşšěň őąřăğőćăŋĺ£ ŋőćżţ łőćăńěŋšŋżţ ść£ğěľ ňěęďş śőąőľ ĺ ŕőďţőď£źĺňĺ řăśśšő£ŋĺ£ňĺ ňěęďş ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£ ŋă ďăŋŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ. Ŋă řĺś. 1ă ďń£ śřăćŋěŋĺ£ ŕőłăğăŋă ŋěřěłőŋśšřşĺřőćăŋŋă£ ŕőćěřţŋőśšĳ.

Ďń£ ćśěţ ďřşčĺţ ŋăŋőŕńěŋőł, ă šăłęě ďń£ ďřşčőľ ŕőćěřţŋőśšĺ (001), ŕőłřżšőľ ăšőňăňĺ Fe, śňěźěŋĺě ăšőňőć ŋě ŕřěćżÿăńő 0.1 A. Ŕő¡šőňş śşźěśšćěŋŋőľ řěłőŋśšřşłűĺĺ ŋě ŕřőĺśţőďĺńő, ţőš£ ŕőćěřţŋőśšŋżě

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 1 { 2 2012

Řĺś. 1. Ŋěřěłőŋśšřşĺřőćăŋŋă£ (ă) ĺ řěłőŋśšřşĺřőćăŋŋă£ ŕőćěřţŋőśšĳ ŕńăśšĺŋż (001) (b)

śńőĺ ćśěčďă śąńĺęăńĺśĳ ďřşč ś ďřşčőň, ůšő ůăśšĺůŋő ŕěřěřăśŕřěďěń£ńő ¡ńěłšřőŋŋş¿ ŕńőšŋőśšĳ \ćĺś£- ůĺţ" ść£ğěľ ŋă şćěńĺůěŋĺě ŕńőšŋőśšĺ ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżţ ść£ğěľ ĺ šěň śăňżň şňěŋĳÿăńő ŕőńŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ śĺśšěňż. Őšśşšśšćĺě řěłőŋśšřşłűĺĺ ć ¡šĺţ śńşůă- £ţ őąž£śŋ£ěšś£ őšśşšśšćĺěň ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£.

Ŕşšěň ćżůĺśńěŋĺ£ ŕńőšŋőśšĺ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő- £ŋĺľ (DOS) ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ćśě šřĺ ŋăŋőŕńěŋłĺ őąńăďă¿š ňěšăńńĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ. Ďń£ ăŋăńĺğă śćőľśšć őšďěńĳŋżţ śńőěć ăšőňőć, ćżąřăŋŋżţ ŕăřăńńěńĳŋő ŕńőśłőśšĺ ŕőćěřţŋőśšĺ, ążńă ŕřőćěďěŋă ŕřőűěďşřă ŕřőěłšĺřőćăŋĺ£ śşňňăřŋőľ śŕĺŋőćőľ ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£ŋĺľ SDOS ŋă ćłńăďż őš ăšőňőć, ŕřĺŋăďńěęăźĺţ łăęďőňş šăłőňş śńő¿ (layered SDOS (LSDOS)), śň. řĺś. 2. Ŋă řĺś. 2a ŕőłăğăŋă LSDOS ďń£ ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ ăšőňőć ęěńěğă ć ŕńăśšĺŋě (001), ŋă řĺś. 2b ďń£ űěŋšřăńĳŋőčő śńő£ ăšőňőć ęěńěğă, ă ŋă řĺś. 2ś ďń£ ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ ăšőňőć łřěňŋĺ£ ŋă ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ.

Ĺğ řĺśşŋłă ćĺďŋő, ůšő őśŋőćŋőľ ćłńăď ć śşňňăřŋş¿ DOS ŋă şřőćŋě Ťěřňĺ ćŋőśĺš ŕőćěřţŋőśšŋżľ śńőľ ęěńěğă. Ŕřĺ ¡šőň ŋăąń¿ďăěšś£ śşźěśšćěŋŋă£ ňăčŋĺšŋă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ďăŋŋőčő śńő£. Ďń£ ąőńěě ďěšăńĳŋőčő ăŋăńĺğă ňăčŋĺšŋżţ śćőľśšć ćśěţ ŕńăśšĺŋ ążńĺ ćżůĺśńěŋż ĺţ śşňňăřŋżě ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĺ, śőśšăćĺćÿĺě 0.10, 0.04 ĺ 0.02 μ_B/ăšőň ďń£ ŕńăśšĺŋ (001), (100) ĺ (010) śőőšćěšśšćěŋŋő. Ďń£ őŕřěďěńěŋĺ£ ćłńăďă ć śşňňăřŋş¿ ŋăňăčŋĺůěŋŋőśšĳ, ćŋőśĺňőčő őšďěńĳŋżňĺ śńő£ňĺ ăšőňőć, śŕőśőąőň, ăŋăńőčĺůŋżň ćżÿěőŕĺśăŋŋőľ ŕřőűěďşřě ŕřőěłšĺřőćăŋĺ£, ążńĺ ćżůĺśńěŋż śşňňăřŋżě ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ăšőňőć ęěńěğă ĺ łřěňŋĺ£, ńěęăźĺţ ŋă ŕőćěřţŋőśš£ţ ćśěţ šřěţ ŕńăśšĺŋ.

Śřěďŋĺě ňăčŋĺšŋżě ňőňěŋšż ¯aver ăšőňőć Fe, Si ć śńő£ţ ś ŋőňěřőň N ĺńĺ ůěřěďş¿źĺţś£ ăšőňőć (Ů) ć ŋăŋőŕńěŋłăţ ś ŕőćěřţŋőśš£ňĺ (001), (100) ĺ (010)

Ŕőć. N μaver Ăš. Ŕőć. N μav Ăš.

1 1.893 Fe (100) 1 0.202 Ů

2 �0.055 Si 2 �0.031 Ů 3 �0.052 Fe 3 �0.007 Ů 4 �0.003 Si 4 0.001 Ů 5 �0.026 Fe 5 �0.001 Ů

(001) 6 0.001 Si 6 �0.010 Ů 7 0.000 Fe 7 �0.000 Ů 8 0.000 Si 8 0.138 Ů 9 0.003 Fe (010) 1 0.073 Ů 10 0.000 Si 2 �0.026 Ů

11 �0.021 Fe 3 �0.005 Ů 12 �0.002 Si 4 0.000 Ů

13 0.061 Fe 5 0.003 Ů

14 �0.015 Si 6 �0.000 Ů

15 0.677 Fe 7 �0.030 Ů 16 0.012 Si 8 0.112 Ů

Ĺğ ŕőńşůěŋŋżţ ďăŋŋżţ ćĺďŋő, ůšő ňăčŋĺšŋżľ ňőňěŋš ŕńěŋőł őąřăğşěšś£ ğă śůěš ŕőćěřţŋőśšŋżţ śńőěć, őśőąěŋŋő śńőěć ĺğ ăšőňőć ęěńěğă ć ŕńěŋłě (001). Ŕřĺ ¡šőň ňőňěŋšż ăšőňőć ążśšřő şňěŋĳÿă¿šś£ ŕřĺ ŕěřěţőďě ł űěŋšřş ŕńăśšĺŋ.

Łřőňě šőčő, ć řăąőšě ążńĺ ĺśśńěďőćăŋż ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺ čěőňěšřĺ£ ĺŋšěřťěľśŋőľ őąńăśšĺ ŕőćěřţŋőśšĳ (001) łřěňŋĺ£/ŕőćěřţŋőśšĳ (001) śĺńĺ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 1 { 2 2012

Řĺś. 2. Śŕřőěłšĺřőćăŋŋżě śŕĺŋőćżě ŕńőšŋőśšĺ śőśšő£- ŋĺľ LSDOS ďń£ ŕńăśšĺŋż (001). (a) { LSDOS ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ Fe. (b) { LSDOS űěŋšřăńĳŋőčő śńő£ Fe. (ś) { LSDOS ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ Si ŋă ŕřőšĺćőŕőńőęŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ. Şřőćěŋĳ Ťěřňĺ řăćěŋ 0

űĺďă β-FeSi_2. Ďń£ ŋăţőęďěŋĺ£ řăćŋőćěśŋőľ čěőňěšřĺůěśłőľ śšřşłšşřż ĺŋšěřťěľśă ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňěšőď ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋőľ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ (ŇĎ) ś ŕřőűěďşřőľ ďěňŕťĺřőćăŋĺ£, š.ě. ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺĺ ďĺŋăňĺłĺ ĺ śĺń, ďěľśšćş¿źĺţ ŋă ăšőňż, ććőďĺńĺśĳ ťĺłšĺćŋżě śĺńż šřěŋĺ£, ŕőśšěŕěŋŋő ğăňěďń£¿źĺě ăšőňż, ĺ šěň śăňżň śŋĺęă¿źĺě łĺŋěšĺůěśłş¿ ¡ŋěřčĺ¿ (šěňŕěřăšşřş) śĺśšěňż. Ć řěğşńĳšăšě šěňŕěřăšşřă śĺśšěňż ŕőśšěŕěŋŋő şňěŋĳÿăńăśĳ őš ćżąřăŋŋőľ ćěńĺůĺŋż 2000 Ł ďő ß 0 Ł. İšő ćżŋşęďăńő ăšőňż ğăśšřěćăšĳ ćąńĺğĺ ňĺŋĺňşňă őąźěľ ¡ŋěřčĺĺ śĺśšěňż. Ďăŋŋżľ ňěšőď, ăŕřőąĺřőćăŋŋżľ ŋăňĺ řăŋěě ŕřĺ őŕĺśăŋĺĺ śšřşłšşřż ăňőřťŋőčő łřěňŋĺ£, ŕőğćőńĺń őŕřěďěńĺšĳ řăćŋőćěśŋş¿ čěőňěšřĺ¿ őąńăśšĺ ĺŋšěřťěľśă, čďě ŕőř£ďőł řăśŕőńőęěŋĺ£ ăšőňőć ążń ğăřăŋěě ŋě ĺğćěśšěŋ. Őłőŋůăšěńĳŋă£ čěőňěšřĺ£ ĺŋšěřťěľśă ŕőłăğăŋă ŋă řĺś. 3.

Řĺś. 3. Őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋă£ čěőňěšřĺ£ ĺŋšěřťěľśă łřěňŋĺľ/śĺńĺűĺď. Ăšőňż łřěňŋĺ£ őąőğŋăůěŋż ąőńěě šěňŋżň űćěšőň

Ŋăňĺ ążńĺ ŕřőćěďěŋż ¡łśŕěřĺňěŋšż ŕő śĺŋšěğş ŋăŋőůăśšĺű β-FeSi_2, ćŋěďřěŋŋżţ ć ňăšřĺűş łřĺśšăńńĺůěśłőčő łřěňŋĺ£. Ŋăŋőłřĺśšăńńĺšż β-FeSi_2 ťőřňĺřőćăńĺśĳ ć ĹĂŔŞ ĎĆŐ ŘĂŊ ŕő őďĺŋăłőćőľ śţěňě. Ŋă ŕěřćőň ¡šăŕě ŋă ăšőňăřŋő-ůĺśšőľ ŕőćěřţŋőśšĺ Si(100) ťőřňĺřőćăńĺśĳ őśšřőćłĺ ďĺśĺńĺűĺďă ęěńěğă. Őśšřőćłĺ β-FeSi_2 ťőřňĺřőćăńĺśĳ ś ŕőňőźĳ¿ ňěšőďă řěăłšĺćŋőľ ¡ŕĺšăłśĺĺ ŕşšěň őśăęďěŋĺ£ śńő£ ęěńěğă (0.2 ŋň) ŋă ŕőďńőęłş łřěňŋĺ£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 475^∘Ś śő śłőřőśšĳ¿ 0.8 ŋň/ňĺŋ. Ğăšěň őśšřőćłĺ ğăłřżćăńĺśĳ ¡ŕĺšăłśĺăńĳŋżň śńőěň łřěňŋĺ£ řăğńĺůŋőľ šőńźĺŋż (ß 100 ŋň), łőšőřżľ ćżřăźĺćăńś£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě ŕőďńőęłĺ 700^∘Ś ĺ śłőřőśšĺ őśăęďěŋĺ£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 1 { 2 2012 łřěňŋĺ£ 3{20ŋň/ňĺŋ. Ć ŕřőűěśśě řőśšă ŕőłřżćă¿- źěčő śńő£ łřěňŋĺ£ őśšřőćłĺ śĺńĺűĺďă śőąĺřăńĺśĳ ć ŋăŋőłřĺśšăńńż řăğńĺůŋőľ ťőřňż. Ďń£ ťőřňĺřőćăŋĺ£ ňŋőčőśńőľŋőľ śšřşłšşřż ÿăčĺ 1 ĺ 2 ŕőćšőř£ńĺśĳ ŋşęŋőě ůĺśńő řăğ. Řăśśňăšřĺćăěňżľ őąřăğěű ďőŕőńŋĺšěńĳŋő őšęĺčăńś£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 850^∘Ś ć šěůěŋĺě 8 ů ďń£ őšęĺčă őąřăğş¿źĺţś£ ďěťěłšőć. Ŕő ďăŋŋżň ŕřőśćěůĺćă¿źěľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ňĺłřőśłőŕĺĺ ćżśőłőčő řăğřěÿěŋĺ£, ŕřőćěďěŋŋőľ ć ĹŤŔ ŚŐ ŘĂŊ, ŋě şďăńőśĳ őŕřěďěńĺšĳ šőůŋőčő śőŕř£ęěŋĺ£ ĺ ¡ŕĺšăłśĺăńĳŋżţ śőőšŋőÿěŋĺľ, ŕőśłőńĳłş ŋă ťşřĳě-őąřăğě ążńő ňăńő ďőŕőńŋĺšěńĳŋżţ řěťńěłśőć. Šěň ŋě ňěŋěě ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ĺŋšěřťěľśŋżľ śńőľ β-FeSi_2/Si ďőśšăšőůŋő śőćěřÿěŋěŋ ĺ ĺňěěš ňăńş¿ šőńźĺŋş, śň. řĺś. 4.

Řĺś. 4. ŠĚŇ-ťőšőčřăťĺ£ ŋăŋőůăśšĺűż β-FeSi2, ćŋěďřěŋŋőľ ć łřěňŋĺěćş¿ ňăšřĺűş

Šăłĺň őąřăğőň, ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőćěďěŋŋżţ DFTřăśůěšőć ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő ŋăŋőŕńăśšĺŋż β-FeSi_2 ś ŕőćěřţŋőśš£ňĺ (001), (100) ĺ (010) őąńăďă¿š ŕőćěřţŋőśšŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĳ¿, ć őśŋőćŋőň ąńăčőďăř£ ŕőćěřţŋőśšŋżň ăšőňăň ęěńěğă. Ŕřĺ ¡šőň őąŋăřşęěŋő, ůšő ŕőćěřţŋőśšŋżě śńőĺ őąńăďă¿š śşźěśšćěŋŋżň ňăčŋĺšŋżň ňőňěŋšőň, ążśšřő śŕăďă¿źĺň ł űěŋšřş ŕńăśšĺŋ. Šăłęě ążńă őąŋăřşęěŋă śşźěśšćěŋŋă£ řěłőŋśšřşłűĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ (001), ğăłăŋůĺćă¿źěľś£ ăšőňăňĺ łřěňŋĺ£, śőŕřőćőęďă¿źă£ś£ ŕőćżÿěŋĺěň śĺňňěšřĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ ĺ ćőğŋĺłŋőćěŋĺěň \łćăďřăšőć" ĺğ ăšőňőć łřěňŋĺ£. Ŕřĺ ĺğşůěŋĺĺ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺ čěőňěšřĺĺ ĺŋšěřťěľśă ŕőćěřţŋőśšĳ (001) łřěňŋĺ£/ŕőćěřţŋőśšĳ (001) śĺńĺűĺďă β-FeSi_2 ążńő şśšăŋőćńěŋő, ůšő ĺŋšěřťěľśŋă£ őąńăśšĳ, šăł ęě łăł ĺ ŕńăśšĺŋż śĺńĺűĺďă őąńăďăěš, ŕőćěřţŋőśšŋőľ ŕřőćőďĺňőśšĳ¿, śőćěřÿěŋŋă ĺ ĺňěěš ňăńş¿ šőńźĺŋş. Ćżćőďż ő čěőňěšřĺĺ ĺŋšěřťěľśă ążńĺ ŕőďšćěřęďěŋż ŕřőćěďěŋŋżňĺ ¡łśŕěřĺňěŋšăňĺ.

Řăąőšă ążńă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ťĺŋăŋśőćőľ ŕőďďěřęłě ĺŋšěčřăűĺőŋŋőčő ŕřőěłšă ŚŐ ŘĂŊ # 22, čřăŋšă ŘŤŤĹ # 11-02-92001, ŤŰŔ \Łăďřż" (ČŁ # 2011-1.2.1- 207-018-002) ĺ ŕřőěłšă ŕřěğĺďĺşňă ŘĂŊ # 27.10. Ăćšőřż ćżřăęă¿š ąőńĳÿş¿ ŕřĺğŋăšěńĳŋőśšĳ Ňěęćěďőňśšćěŋŋőňş śşŕěřłőňŕĳ¿šěřŋőňş űěŋšřş ŘĂŊ č. Ňőśłćż ğă ćőğňőęŋőśšĳ ďőśšşŕă ł łńăśšěřş ŇĆŚ- 100Ł, ă šăłęě Ĺŋśšĺšşšş ćżůĺśńĺšěńĳŋőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ğă ŕřěďőśšăćńěŋĺě ćżůĺśńĺšěńĳŋżţ ćőğňőęŋőśšěľ ĺţ śşŕěřłőňŕĳ¿šěřőć, ŋă łőšőřżţ ĺ ążńĺ ŕřőćěďěŋż ćśě ćżůĺśńěŋĺ£.

1. I. Zutic, J. Fabian, and S. D. Sarma, Rev. Mod. Phys.

76, 323 (2004).

2. H. Wu, P. Kratzer, and M. Sche›er, Phys. Rev. B 72, 144425 (2005).

3. A. Hors˛eld, S. Kenny, and H. Fujitani, Phys. Rev. B 64, 245332 (2001).

4. G. Rangelov and Th. Fauster, Surf. Sci. 365, 403 (1996). 5. S. Murase et al., Journal of Crystal Growth 301–302, 676 (2007).

6. N. G. Galkin et al., Journal of Nanoscience and Nanotechnology 8, 527 (2008).

7. Ŋ. Č. Čăńłĺŋ ĺ ďř, Ęşřŋăń šěţŋĺůěśłőľ ťĺğĺłĺ 78, 84 (2008).

8. N. G. Galkin et al., Applied Surf. Sci. 166, 113 (2000). 9. A. N. Hattori, K. Hattori, K. Kodama et al., Appl. Phys.

Lett. 91, 201916 (2007).

10. N. E. Christensen, Phys. Rev. B 42, 7148 (1990). 11. A. B. Filonov, D. B. Migas, V. L. Shaposhnikov et al., J.

Appl. Phys. 83, 4410 (1998).

12. K. J. Reeson, J. S. M. Harry, D. Leong et al., Microelectron. Eng. 50, 223 (2000).

13. B. Shuller, R. Carius, S. Lenk, and S. Mantl, Microelectron. Eng. 60, 205 (2000).

14. H. von Kănel et al., Phys. Rev. B 45, 13807 (1992). 15. G. Crecelius, Appl. Surf. Sci. 65/66, 683 (1993). 16. E. V. Chubina et al., Thin Solid Films 247, 39 (1994). 17. J. M. Gallego et al., Phys. Rev. B 46, 13339 (1992). 18. J. Alvarez et al., Phys. Rev. B 45, 14042 (1992). 19. R. Klasges et al., Phys. Rev. B 56, 10801 (1997).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 1 { 2 2012

28 Ă. Ś. Ťěďőřőć, Ă. Ă. Łşğşąőć, Š. Ă. Łőęěćŋĺłőćă ĺ ďř.

20. Ĺ. Ĺ. Ŕřőŋĺŋ, Ň. Ć. Čőňő¿ŋőćă, Ď. Ě. Ňăńżčĺŋ ĺ ďř.,

ŤŠŠ 50, 533 (2008).

21. A. Mascaraque et al., Phys. Rev. B 55, R7315 (1997). 22. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. 59, 1758 (1999). 23. K. Laasonen, A. Pasquarello, R. Car et al., Phys. Rev.

B 47, 10142 (1993).

24. J. P. Perdew and Y. Wang, Phys. Rev. Ć 45, 13244

(1992).

25. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. 48, p13115 (1993).

26. G. Kresse and J. Furthm-oller, Phys. Rev. 54, 11169 (1996).

27. G. Kresse and J. Furthm-oller, Computer Material Science 6, 15 (1996).

28. D. Vanderbilt, Phys. Rev. B 41, 7892 (1990). 29. H. J. Monkhorst and J. D. Pack, Phys. Rev. B 13, 5188 (1976).

30. Physics Procedia, 11 (2011).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 95 ćżŕ. 1 { 2 2012