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Теоретично досліджено вплив діелектрика на осциляції енергії Фермі нанометрових металевих 

плівок. В рамках моделі прямокутної асиметричної потенціальної ями скінченної глибини показано, 

що наявність діелектрика з одного боку від плівки призводить до зменшення максимумів і зсуву піків 

ліворуч на розмірній залежності енергії Фермі на відміну від ідеалізованого випадку гіпотетичної 

плівки у вакуумі. Розрахунки проведено для плівок Au, Al та Cu на SiO2 та Al2O3. 

Роботу виконано за підтримки Міністерства освіти і науки України (проект №04313). 
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1. ВСТУП 
 

Вивчення тонких металевих плівок, нанесених на 

підкладки з різних матеріалів, представляє інтерес 

як із фундаментальної точки зору, так і з точки зору 

їх застосування в приладах наноелектроніки [1-3]. 

Як з’ясувалося, в подібних системах макроскопічні 

енергетичні характеристики залежать від товщини 

шару, і мають осцилюючий характер. У більшості 

робіт, в яких вивчалися осциляційні залежності ха-

рактеристик металевої плівки від її товщини, осци-

ляції пов’язують з ефектами розмірного квантування 

[4-12]. Проте розрахунки енергетичних характерис-

тик зазвичай виконують для випадку гіпотетичних 

плівок, що контактують з вакуумом по обидві боки 

від поверхні. В той час, як наявність діелектрика з 

одного боку плівки призводить до „деформації“ елек-

тронного спектра [13]. 

Метою даною роботи є дослідження впливу діеле-

ктрика на розмірні осциляції енергії Фермі ультра-

тонких металевих плівок в моделі асиметричної 

прямокутної потенціальної ями. Врахування особли-

востей розмірної поведінки енергетичних характери-

стик плівок у контакті з діелектриками є важливим, 

зокрема, при дослідженні їх оптичних характеристик 

[14-15]. 

 

2. ПОСТАНОВКА ЗАДАЧІ 
 

Розглянемо тонку металеву плівку товщиною L  

(порядку фермівської довжини хвилі електрона 0
F ) і 

направимо вісь x перпендикулярно до поверхні плі-

вки. 

Профіль потенціальної енергії електронів такої 

системи спрощено можна представити у вигляді 

асиметричного потенціального ящика глибиною 0U  

– відносно вакуумного рівня, dU  – з боку діелект-

рика та шириною L  (рис. 1). В подальшому скорис-

таємось позначеннями: 2 2
01 02 ek mU ; 2 2

02 d2 ek mU , 

де em  – маса електрона;   – глибина залягання 

дна зони провідності діелектрика відносно вакуум-

ного рівня (  – електронна спорідненість), що врахо-

вує наявність діелектрика з одного боку від плівки. 
 

 
 

Рис. 1 – Енергетична діаграма металевої плівки в моделі 

асиметричної потенціальної ями 
 

Внаслідок того, що поздовжні розміри плівки 

,a b L  спектр можна записати у вигляді 
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e
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де k  – хвильове число електронів у площині плівки. 

Величина поперечної компоненти імпульсу xmk  

( 1, 2, 3,...m  ) визначається граничними умовами 

для хвильової функції електронів у даній системі та 

розв’язком рівняння 
 

 
01 02

arcsin arcsinxm xm
xm

k k
k L m

k k
   . (1) 

 

В k -просторі стан електрона позначається точ-

кою з координатами  , ,x y zk k k . Заповнення станів 

електронами починається з точки  1, 0, 0xk  і здійс-

нюється в порядку зростання енергії станів. У ре-

зультаті виявляться, що всі зайняті електронами 

стани знаходяться в області k -простору, обмеженій 

площиною x xmk k  та напівсферою радіусом 
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F F2 /ek m  . Для знаходження повного числа за-

йнятих станів потрібно проінтегрувати густину ста-

нів двомірного електронного газу в площині плівки 

та прирівняти числу електронів провідності. В ре-

зультаті отримуємо рівняння для визначення розмі-

рно-залежної енергії Фермі F  [13, 15]: 

 

 
F

2 2
F

1F

1
2

m

xm
m

k nL k
m




 
  

 
 , (2) 

 

де 2 2
F F2 ek m  ; n  - концентрація електронів прові-

дності у 3D-металі; Fm  – номер останньої зайнятої 

або частково зайнятої підзони. 

 

3. РЕЗУЛЬТАТИ ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ 
 

Розрахунки було проведено для наноплівок Al, 

Cu та Au з концентрацією електронів 33 / 4 sn r  із 

відповідними значеннями 02,07sr a , 02,11a  та 

03,01a  ( 0a  – борівський радіус), нанесених на 2SiO  

( 1,1   еВ, 4 , де  – діелектрична проникність) 

та 2 3Al O  ( 1,35   еВ, 9 ) [16]. 

Врахування зонної структури діелектрика [13] 

потребує перевизначення роботи виходу електронів 

із плівки, а, отже, і значення глибини ями. Так, на 

відміну від випадку плівки у вакуумі, де  
 

 0
0 F 0U W  , (3) 

 

наявність діелектрика призводить до зменшення 

роботи виходу та глибини ями dU  з боку діелектри-

ка: 
 

 0
d F dU W  , (4) 

 

де величина dW  представляє собою бар’єр Шотткі 

(висоту потенціального бар’єра на межі метал – діе-

лектрик). 

Існує два підходи до визначення dW : І – робота 

виходу в діелектрик визначається як d 0W W   , де 

0W  – робота виходу напівнескінченний метал – ва-

куум, а   – глибина залягання дна зони провідності 

діелектрика по відношенню до вакуумного рівня 

(електронна спорідненість); ІІ – значення dW  бе-

реться з результатів самоузгоджених розрахунків 

(табл. 1). 
 

Таблиця 1 – Результати самоузгоджених розрахунків для 

напівнеобмежених систем 2 3Me / Al O  та 2Me / SiO  [17] 

 

Метал Al Cu Au 

Діелект-

рик 2 3Al O  2SiO  2 3Al O  2SiO  2 3Al O  2SiO  

dW , еВ 1,29 1,84 1,49 1,89 1,41 1,79 

 

Результати розрахунків розмірних залежностей 

енергії Фермі, що ілюструють застосування підходів І 

та ІІ в порівнянні з випадком плівки у вакуумі для 

наноплівок Au в контакті з 2 3Al O  та 2SiO  наведені 

на рис. 2, а та 2, б відповідно. Вертикальні пунктир-

ні лінії відповідають товщині плівки в моношарах 

(ML). Крива 1 представляє собою результати розра-

хунків для гіпотетичної плівки Au у вакуумі. При 

розрахунку кривих 2 для визначення роботи виходу 

в діелектрик використовувався підхід І. Більш стро-

гий підхід ІІ до визначення dW  представлений кри-

вими 3, де використані результати самоузгоджених 

розрахунків для напівнескінчених систем 2 3Au / Al O  

та 2Au / SiO . У всьому діапазоні розмірів дотриму-

ється нерівність 0
F F/ 1   . Зубці на розмірній зале-

жності (тобто стрибки похідної F /d dL ) розташовані 

регулярно з приблизно постійним періодом 

0
F/L k   ( 0 0

F F2 ek m  ). Зі збільшенням товщини 

плівки L  амплітуда осциляцій прагне до нуля, 

а їх „період“ L  – до нескінченності. 

Як видно з даного рисунку, врахування діелект-

ричного оточення призводить до зменшення енергії 

Фермі порівняно з випадком плівки у вакуумі (крива 

1) при збереженні загального характеру залежності. 

Більш коректне врахування діелектричного оточен-

ня при визначенні роботи виходу (попередні самоуз-

годжені розрахунки – підхід ІІ) зумовлює ще більш 

значне зменшення мінімумів і зсув піків ліворуч. 

В роботі [18] показано, що наявність діелектрика 

призводить до зміни метал-вакуумного інтерфейсу – 

залежності роботи виходу від середнього значення 

діелектричних постійних оточуючих середовищ 

 l r / 2   ( l  та r  – значення діелектричних 

сталих середовищ ліворуч і праворуч від плівки від-

повідно) і зменшенню висоти потенціального бар’єра 

з боку вакууму. Тому на рис. 3 наведені результати 

розрахунків, де замість значення роботи виходу у 

вакуум 0W  були взяті значення 2,87W   eВ 

(рис. 2, а) і 3,07W   eВ (рис. 3, б) для діелектрика з 

 [17]. Тоді криві 1 – 3 відповідають кривим 1 – 3 

на рис. 2, а і рис. 2, б, відповідно. Як видно, криві 2 і 

3 для обох систем практично співпадають. Це свід-

чить про те, що метод, запропонований у даній роботі, 

дає результати близькі до результатів самоузгодже-

них розрахунків. Проте, на відміну від результатів, 

представлених на рис. 2, в даному випадку має місце 

більш значне зменшення енергії Фермі (криві 2 і 3) 

порівняно з випадком плівки у вакуумі (крива 1). 

Причиною подібної поведінки є те, що наявність діе-

лектрика, крім зниження рівня Фермі призводить ще 

і до підйому дна потенціальної ями. Причому підйом 

дна ями є більш істотним за зниження рівня Фермі, 

що і призводить в результаті до більш значного зме-

ншення рівня Фермі порівняно з випадком, наведе-

ним на рис. 2. Крім того, на рис. 3 зображені криві 4, 

що з’єднують точки перетину кривої 3 з вертикальни-

ми прямими, які відповідають числу моношарів у плі-

вці Au. Вказані точки близькі (а у випадку L  7, 8 і 9 

ML співпадають) до точок максимумів і мінімумів на 

кривій 3, що описує розмірні осциляції енергії Фермі. 
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а – в контакті з 2 3Al O ;    б – в контакті з 2SiO  

 

Рис. 2 – Розмірна залежність енергії Фермі наноплівок Au із різними інтерфейсами для 0 4,105W   eВ: 1– плівка у вакуу-

мі; 2 – підхід І; 3 – підхід ІІ 
 

 

а – в контакті з 2 3Al O ;     б – в контакті з 2SiO  

 

Рис. 3 – Розмірна залежність енергії Фермі наноплівок Au із різними інтерфейсами з урахуванням підйому дна ями:  

1– плівка у вакуумі; 2 – підхід І; 3 – підхід ІІ 
 

Особливості розмірної залежності енергії Фермі 

плівок різних металів демонструє рис. 4. В обох ви-

падках криві  F L  для різних металів якісно спів-

падають, проте амплітуди і періоди відрізняються. 

Відмінності в періодах осциляцій пояснюються ви-

ключно різними значеннями 0
Fk . Так, для плівок Al 

порівняно з плівками Au масштаб осциляцій L  

дрібніший, оскільки більше величина 0
Fk , амплітуда 

осциляцій і згладжене значення 0
F F/   менше. Плі-

вки Cu в цьому відношенні займають проміжне по-

ложення між Al та Au. 

На рис. 5 розглянуто вплив величини діелектри-

чної проникності на величину енергії Фермі ультра-

тонких металевих плівок (у відносних одиницях 
0

F F/  , де 

 

 
 

2

2 2 3

0
F

3

2 e

n

m


    

 

– енергія Фермі однорідного електронного газу) для 

плівок алюмінію та золота товщиною 2L   нм.  

В обох випадках має місце невелике монотонне 

зменшення відносної енергії Фермі зі збільшенням 

. Це зумовлене тим, що зі збільшенням діелектрич- 
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а – підхід І;  б – підхід ІІ 
 

Рис. 4 – Розмірна залежність енергії Фермі плівок різних 

металів у контакті з 2 3Al O  

 

ної проникності величина роботи виходу з напівнес-

кінченого металу в діелектрик dW  зменшується [17]. 

Проте, внаслідок того, що в нашій моделі має місце 

опосередковане врахування діелектрика підстанов-

кою значень  dW , попередньо отриманих із самоу-

згоджених розрахунків, „фактичний“ вплив діелект-

ричної проникності на розмірні осциляції енергії 

Фермі буде незначним. 
 

 
 

Рис. 5 – Залежність  0
F F/ f    плівок Al та Au товщи-

ною 2L   нм 

 

4. ВИСНОВКИ 
 

Розраховано енергетичний спектр електронів 

ультратонких металевих плівок на діелектричній 

підкладці. З використанням моделі прямокутної 

асиметричної потенційної ями шляхом підрахунку 

числа зайнятих електронних станів у плівці отрима-

но вираз для визначення розмірно-залежної енергії 

Фермі наноплівки з урахуванням діелектрика. 

Досліджено вплив діелектричної проникності пі-

дкладки на величину енергії Фермі. Показано, що 

врахування діелектричного оточення призводить до 

зсуву значень енергії Фермі при збереженні загаль-

ного характеру розмірних залежностей. 

Залежність енергії Фермі від товщини плівки, 

вираженої в моношарах (яка може бути отримана 

експериментально), свідчить про необхідність враху-

вання впливу діелектричної підкладки на енергети-

чні характеристики ультратонких металевих плівок. 

Встановлено, що поведінка розмірних осциляцій 

енергії Фермі плівок різних металів визначається 

значеннями електронної густини. Так, для металів із 

більшою концентрацією період, амплітуда осциляцій  

та згладжені значення енергії Фермі менші. 

Аналіз результатів розрахунків вказує на необ-

хідність врахування зменшення глибини ями з боку 

вакууму для метал-діелектричного інтерфейсу. 
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максимумов и смещения пиков слева на размерной зависимости энергии Ферми в отличие от идеали-

зированного случая гипотетической пленки в вакууме. Расчеты проведены для пленок Au, Al и Cu на 

SiO2 и Al2O3. 

Работа выполнена при поддержке Министерства образования и науки Украины (проект № 04313). 
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The influence of a dielectric on the oscillations of the Fermi energy of nanometer metal films has been 

theoretically investigated. It has been shown within the model of rectangular finite-depth asymmetric po-

tential well that the presence of a dielectric from one side of the film leads to the reduction of the maxima 

and displacement of the peaks on the left side of the size dependence of the Fermi energy, in contrast to the 

idealized case of a hypothetical film in vacuum. The calculations have been carried out for Au, Al and Cu 

films on SiO2 and Al2O3. 
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