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Общая характеристика работы 

Актуальность работы. О;щ1ш 1п 1111п'ш·1ш110 рн:шнвнюншх<"я ш111раu­

:ю1111i! ф11·шк11 TUC')J.'J.01'0 П\'IН ЯU!l~H''l'l'Я llUll('K 11 11('(','l('.'J.Ul!Н.llШ' llOl!ЫX M<IT<'\)1111-

:юu, .'J.<':IIOllC'Tpllp,\'IOЩllX .''Шlка:1ы1ые ·:Э:1ектр01111ыР t'Uoi'ieтвa. Ik110:11;ювн1111<' тн­

ю1х MН.TC'j)llH.'IOU u UblC'OKOTf'Xl10.'IUПl'lllЫX отраt'.'IЯХ llJ>O~IЫlll:lf'llllOC'Tll. ':Э.'IPKT(IO­

llllKll. ешштро1111к11 1ю·шu:шт с·u·цать щшборы 110uого 11око:1<'1111я. об:mдающ11х 

60:1N' uыеоюшн хн.рактер11ет11кнм11 110 ернu11Р1111ю (' ,vже <',\'lд<'t'TU,\'IOЩIШll. 1\ 
так11:11 IIC'j)C'llC'KTllUllЬШ MН.Т<'pllHJIIO.I ОТIЮС'llТС'Я к:IН('(' .\''ЗКО'ЮIШЫХ 11o:I,\'ll(>OUO.'J.-

1111кou (' ШШС'рт11роuн11110П ·зallpf'IШ'IШOfi ЩС':1ью. тнк llH'ЗЫUHf':llЫf' l'()('XMf')Jllblf' 

т0110лог11•1f'<'Кll<' 11:ю:1яторы (TII). От:111•11пf':1ы1ня Оt'О6<'111101·ть .'J.ШШЫХ :11нп'­

р11а.:10u ЗНК.'IЮ'Н1.С'ТС'Я u том. •по 01111. 6,v.:J.,\"111 ll'io.'IЯTO(JHMll ( 11.'111 110.'I,VЩIOllO.'J.­

llllKHhlll) u ООЪС'М(' 00.'IH;J,HIOT. бf'('Щf'.'lf'UЫШI ('U('TUЯllllЯMll llH llUUf'j)XIIO('Тll (11:111 

г1жшщс е обы•шьш 1во:1ятором). 6:1аго.;.1аря которьш 1юзмож1ю 11рuт<'ю11111<' 

с111ш-11оляр11:юuашю1·0 тою1 11ракп1•1f'<'КI1 &"з 1юп•рь ·щ<'рп111. Тню1<' 11еобы•1-

llЫ<' C'BOilC'TUil IIOUCpXl\Ol'l'll ти .:..~.ают IIOTCllЦIНl.'lbll,\'IO UО'3ЫОЖllО("ГЬ .'J..'IЯ llX Jl('-

110.'lbЗOUHllllЯ u 110UЫХ С'IШllТ(ЮIШЫХ 11 htal'Ill'TU':Э.'l<'KT(Jl!'let'KllX 11р11борах. а так­

жr ,J..'!Я rо:ща1111я KU<1IIТOIJЫX KOШIЬIOTt'(IOIJ. 

Д:1я эффС'КТIШIЮГU 11('1\0.'lb'IOIJНllllЯ TOllU.'101'1\'Jf'('Кl!X ll'IO.'IЯTO(JOU u llJЖKTll­

'l('('К\IX ll(J\l:IOЖ<'lll!ЯX 11еобхо;.щыu Дl'Пl.'Ibl!Ut' llC'l".'IP;.щuн1111f' ('IJOl1('TU 11 XН.]>Hl<ТC'­

p11C'TllK llX ll(JOUO.'J.ЯIЩ'l'O ('О('l'ОЯl\1\Я ТН.Кl\Х IOJK ;lll('l\('j)C'llЯ IIOB<'J>XIIO('ТllOl'O ('0-

С'ТОЯIШЯ 11 ('1111110В<LЯ Tl'Kl'T,\'(JН. [1. 2J. fЗ l'ВЯ311 (' П'Ы. 'IТU llJIOUO;lЯIJll\(' ('IJOfiCTUH 

1юuсрх1юеп1 ТИ еuя·за11ы r особе1111щ·тю111 ':Э.1rктрошюl1 стр,\'КТ,\'(JЫ. ·,эфс\><'КПШ-

11ьш h1rтодо~111·зу•1еш1я таких ыатер11н.110JJ яв:1яс'т1·н шт:1е;~оuаш1<' ·шектрошюfi 

структуры ТИС' 1юhющ1,ю 11rршшр111щшшых TPO()('Tll'I<'C'КJIX ~I<'TO:..tou. Нн :..t<Ш-

11ыП MOMl'lll' 11а11бо:1ее llO:lXO;J.ЯЩIIM 1·ueд\lll('!Ille~1 (' TU'IKll 'ij)('JlllЯ llj)HKТll'll'('K0-

1'0 11с110:1ь·зоuа.ш1я яu:1я<'Т('Я I3i2SC';1. О;щяко. 110:111ui1 11ш!ю1шнщш о <·шшоuоf1 

тскетурс 110U<'PXl\0('TllOГO ('U('ТОЯ\1\IЯ .'J..'IЯ Щ1ШЮГО ('()('.'J.l\llt'll\IЯ l\f'T. также как 

11 щ1я дР.\'ГllХ шнроко 1п.•.-•1н.е~1ых ТИ IЗi2 ТР:1 11 Sl>2 Те:1 . По·ному :..t<'TH.'IЫJ()(' 

TCOj)CTll'IC'('KOC' ll('('Лt' доuн1111е C'llIIl\OIJOii текетуры l\OBf'(JXl\O('Тl\01'0 ('()('ТОЯШIЯ u 

эп1х ТИ яu:1ЯС'ТС'Я акт.\·а:1ы1ьш. IЗ 110(·_·1p.:..i.11ee время акпшныi! 1111Т<'р<'<· с·о сто­

роны эке11rр11мс11таторuв также вьвьшают с·1юеобы ~·.:1,v•1111е1111н 11 ~·11рнuлР1111я 

11роuодящ1ш11 ('UOЙC'TUН.Ыll тн. 0:..tШIМ 113 акт~·а:1ы1ых llO;J,XOДOU к 110.'IY'l<'llllIO 

11С'Обхо.'J,1шых u 11ракп1•1рск11х 11р11:юже1111ях euoikтu ТИ яu:1нrтся 11011ек 1юuых 

K.'1<1<'COU ТИ с· ра:~:ш•шьшн объС'м11ьш11 11 11оuерх110<т11ьш11 харнкп•1ш1·п1кн~ш. 

Целью диссертационной работы яuлнРТ('Я 111111ю1юе 11 :1ета.:1ыюе тeu­

P<'Tll'IC<·кOC' ш·е:1сдош11111<' ·:Эпектрошюii стр,\'Ктуры 110:1ущюuо.'J.1шкоuых <'ll<'T<'M 

.'J..'IЯ uыяи.:1е1111я llOUЫX K.'IН('('OIJ ти 11 U03MOЖllO('Tefi .\'11рнu:1r1111н llX ('UOJl('l'llH:\111. 



:t:1>J ;1осп1ж<'Шt>J tJOl·пш:1C'111юii l!С'.·ш Gы:ш 1юстаl!:1сны С'.'JС'.'J,ующ11е ·3ада•ш: 

i. Г'Нl'l"ШП\1Ъ IJ Ш'l'..ll'ДOJH1Тl> 'i.'ll'KTf){)Jlll~'К.J CT]),\'KT.\']J~' l':IUJJCTЫX TPTJЖДJIMl!­

TOIJ<ЦofillЫX <'O<'.lIШC'ШJii пша 11An·u 1 · 1 .ш,'\.1°!3\· 1 (А11 ·- СР. Sв. Р\): А 1 ·­

Вi. s11: rз\'/- Т<·. s('. 11= 1: m 1-:зJ .. ч·щ· 1 ы (~J s. s('. TcJ i·1>J uыяu:1е1111я 

~IHЛ'j)llH.IOB 0(1:1аднюш11х ('JJOiiC"ГШlblll TOJIU.'IO!'l!'H'('IO!X !ПO.'f>JTЩJOJJ. 

2. 11 j)Oi\Ili\.JIПll(>OHHТI> JJ. ll!IO!Jf(' тр<'ТЫ'П> KU~lllU!!C'!Пa Ш\ .Jl!l'IJ<'PC'l!IO l![IOJJO­

.l>JIJl<'l'O l'()("J'O>Jl!l!>J В l!Hii;\('!I!IЫX TOIIO. IOl'll'IC('KllX !ПO.'JЯTOIJHX. 

:3. Рмт•111п1п, 11 ш·1'.rедоJJн1ъ 'i.'!C'KTf)(J!IIl\'IO ('Трукт.\·ру ce~t<'iicтuн троf111ых 

х<1.·11,кшl'111цов л-л1 ·-в1· 1 (A 1·-s1). ш: в 1 · 1 -s<'. ТР) 11 uы>Jш1п, сrсд11 1111х 

~IН.Тt']Jlli\,'lbl. KOTO(>bll' >JB.'I>JIOП'>J TOIIO.'IOПI'JC('Kil~lll IПО.'!>JП>рн~ш. IЗыж·­

ШIТ!, ()('UUl'llllЩ"ГJI .·нжн.·111·><1!11!1! _111pHKOB('KOJ'() {'{)('ТUЯШ!>J JJ .Ji\!l!lblX ('0-

P;!IIIH'Illl>JX. 

Научная новизна работы IIJ)l'Ж.'\<' JJc·c1·u ·3;1к:1ю•1н.спя u то~1. •1то нрР;1-

1·юнн11ы IIO!Jbll' TOllO.'!Ul'l!'l<'('KJ!(' IПO.'l>JTO(>bl. Бы:ш I!Hii.Jl'llbl M<Пl'j)!ta.'lbl. KOTO­

puH' ('[IO('O()l!t,I ('OXJJ<lll>JТ!> ('!IOll ('!Юiiствн lJ fiO.'[{'(' ll!!IJIOKO~\ ,.'\llHШt'IOl!C' тс~шерн-

1',\'Р 110 <'JJHBIIPJil!IO 1· \'Ж<' IГJJJ<'l'ТIIЫ~Ilt то1ю:юп1•11'с·кн~ш 11зu.:1яторн~ш. На щ·1ю­

В<' Дl'Hl.'lbl!Ol'O IН'('.'!l';\OBHlll!>J l'IIOli('TJJ IIOВl'JJXllOC'TI!Uii 'i.'l<'KTJIOI!IIOi! C'Tj)\'KT\'jJЫ 

11аiiдсн111,1х l!UJJЫX TOIIO.'!Ol'l!'l('l'Kl!X !ПO.'l>JTO]IOJJ Ul!])l'.J('.'ll'llbl llJ10CTJЖIIl'TJJC!llIOC' 

pacнpe;1<'.'ll'll!Ic ·зн1т;ювоii 11.'10т1юстн J11рнковского С'<Jс·тоя1шя 11 с1·0 :юка:ш­

·mш1>J. 13!ll'J1!Jblt' lll'CI<':lOJJHllbl .'IOIOl.'lbl!bl(' ВК.'IН,.JЫ ато~юв JJ ('llllllOJJblii ~IOЫC'IIT 

11pouo:t>Jlll<'l'O ('(J('TOЯ!lll>J кнк \'Жl' ll'НJ('('TllblX TU!IU.'IU!'ll'IC'('KllX 11'30.'IЯTO))OJJ. так 11 

шюш, 11нii:t<'llllЫX. Выяu:1с11<1 во·1~юж11ос"ГJ, .\·11pau:1('lllI>J 11pocтpa11l'T1Jcшюii .·ю­

кн:11пн1111<'ii llO!Jl'\)XllO('TIIOl'O ('()("\'()>J!!ll>J в ('Ol';\lll!CIIl1ЯX TJlllН А 11 ·в 1 · 1 .2л1·rз;\'1 . 

Прак'гическая значимость. Р<"J.\·:1ы·нты. 11·з:10;1.,;1'1Шы(' в .JJI('с·срп·щш1. 

~l<J!'\'T l'.'I.\·ж11п, 11н.1<'жш,1~1 Gа·111<·<ш ;_i.·1>J ·iкс11с1ш~1<'нп1:1~,11ш·u шт:1сдошш11>J Т! 1 
с· 11с:1~,ю 11х ;1н:1ь11гii1ш1х 11рнкп1'1<'('КIIХ щт:юж<'Шiii. 13скрытыс знко11uмср110-

с·п1 ЫОl'."Т ОК<\'3'11Ъ('>J 110.'!("ШЫЫI! ..J.'l>J 'J'CO\)C'Tll'll'('KO!'U ll\)()!'!IO'ЗН C'JJuii<'TJJ !IOJJЫX 

TI 1 11 <·u·з;1mш>J ·~ФФ<'кпш11ых l'JlU('OGou .\·11рнu:1сш1я 11х <·uoiicтuaы11. 

На защиту выносятся следующие положения: 

1. Ннii,'!ешю. •по ('.'IO!IC'1Ъlt' трuf111ые c·ocд!llll'ШI>J (I3i2 Tc21\I. Пi2S('2Tc, 

Sl12 Tt'2 l\I. 1\1 S. Sc: l\Шi2T('t· !\! РЬ. Sп. С<'. YI>: l\ISIJ/Гe~. 1\1 Р\), 

S11: Pl1I3i2S<' 1: l\Шi~ Те;. :\ISl1~ Те;. !\! PI). S11. С<': l\Шi<;Tc111. !\! PI>, 

(;е) Я!J. IЯЮП'Я TU!IO.'IOI'll'!<'C'K!Шll IПO.'IЯTOJXl~Jll: 

2. С\щ<'l"ГJJ.П'Т >JШIНЯ 'ШШ!С'!IЫОС'Тl> ,.JJl('IJl'\JC'llll ,]щ><1КОВ('КО!'О ('()('ТОЯШ!Я JJ C:ll­

('[('~JНX пшн л2 rз2х 11 l\IA2IЗ~. :\IA~n, (.д;~~~·э;:;'?, __ ",'Ф,_§т~ s. 
'•11 \t/\в;ю "-Ф' k.\HHCl\tн~ /fjfi;~-~{1 ~,;;. ~ ,~ 

.J ФL.ll~~·j~l~~1;1 ;~~1;•:: ~·; ,. i 
f-lay 1 111aи ,J 1 \J.-1 ~,.~, "~-.а " 
Jt.\.J.J!.{~ .,)~.; ·;~ ·~,·i,>1ГО 



Sc: Ы Pl1. Sн. Се. Yl1) от ·~:1еш'11тов 111. !\.' 11 \.'1 ГР.\'1111 1·оотв<'Т<'ТВ<'ll-

IIO. llJ1IILI0.1ЯЩHЯ к 1110.:lШ\шкншш 1·11оii!-тв IIJ>OLIO.]ЯIЦl'l"O llOLICJ>XIIO!TllOl'O 

СО!'ТОЯШIЯ. 

:З. Прс;.1еказа11 11овыi1 к:1а<т тоно.:юп1•1Р!"КllХ 1во:1яторов троiiные хн:1ьк1}­

Г<'ШЩЫ на Ol"llOLI<' ПL'l.'lllЯ Тl-А 1 ·-п~'/ (A1.-S\). IЗi: B1'1-SP. ТР). HJll('IOIJЩ(' 

нс ('.:юнетую етруктуру. 

Апробация работы. Ое110вныР рс·3_,·:1ьтнты .JШ'!"<'рта111111 :юктцьша­

л11rь на с:1сдующ11х конфсрсшщях: s_,·шроsiшп 011 s111-fa1·1' seic11c·e 2011 

"ЗS"ll"(б-12 ыарта2011. Внчнсiгн IЗeгPt. IJcitla. Spaiн): l\lеж;1уш1ро;111ыi1 с1ш-

1103ну111 11 Нн.ноф11·шкн н 11шюэ.'1скчюш1ка"( 1-!-18 марта 2011. Ннжннi! Нощ·1}­

род. Росеня): 11 \Yo1·kslюp 011 KKR аш\ RP!нt1чl Сгсснs I-'1111etio11 l\IPtl101ls 11 (8-IO 

11юля 2011. Ha.llc. Сепшшу): Х Рост11ikкня ко11фt'р1'1щш1 110 фш11к<' 110-

лущюво;.111нков ( 19 - 2:З еснтября 2011. Н11ж1111i1 Новп>ро.J. Роееня): 11t11 

"Iнt cп1a.tio11яJ сон f1•п•11с-1' 011 at 0111 ic«1ll~· еопt mllc<l sшt"н1·cs. i11t 1ч·fae1's н tl! 1 
11<i.11ostrt1ctшc:;" (:З-7 октября 2Ul 1. Сн11кт-Гl<'Т<'рб_,·р1-.Ро!'!'llЯ). 

Публикации. ).!;1тср11а:1ы д11!"<·Ррташш 011:-.·б:шкошшы в 10 11с•1;н11ых ра­

ботах. IB 111\Х 3 ('T;lTЫI LI рсцс1гшр~·с~1ых Ж~']Ш<L'!НХ. 7 T!''Нl('OL\ .10K.'IH.10LI. 

Личный вклад автора Со;1ержа1111с .J11сеерпщ1111 11 0<·110щ1ы<' 110.:ю;ю'-

1111я. LIЫllO('l!Jllb](' llН '3НЩ11Т.\'. отражают ll!'J)('()llfl.'IЫIЫii llK.'IHД HllTOpa ll 011~·6m1-

KOllHIJllЫ(' работы. Под1·ото13ка к 11_,·б.•111ющ1111 110.1у•1Р1111ых рс·3~·:11,п1тоll II(Юllo­

.Jll.'laeь ('0131\l('('ТllU (' ('О;Штор;lЩI. ll]Ш'lt'~I BK.'lf\.] Jl!('!'l'(H<lllT<l бы:1 Ollj)<'.1<'.'IЯIO­

Щllbl. Все 11рРдет;ш:1с1111ыс в J11еес1нащ111 р1··с1_,·:1ьпны 110:1у•1Р11ы :111•1110 нllто­

ро111. 

Структура и объем диссертации ,J,111тсрпщш1 1·01·т01п 1п llll!'ДPllШI. 

4 I'JIHIJ. ·заключсш1я 11 6116:11юг1жсjш11. Общ11i1 1Jбъс111 дш·1·Ррпщ1111 l lH ет1ж111щ. 
1п 1111х 106 страшщ тРк1·п1. llк:1ю•1ня 2;~ pll<·.,·11к;1 11 ~J тr16:11щ. Б11б:11101·rннjтя 

IJK.'IIO'IH('Т 102 llall~l<'l!Ull<ШllЯ Шl 12 етрашщах. 

Содержание работы 

Во Введении обое1ю1Jанн акту;1:1ыю«1ъ ;щеесртащю1111оii работы. е1\юр-

111у:шрошшн ЦС'.'IЬ 11 apl'_\'Jll('l!Тl!pOllHШl llH~"IШIЯ llOLllГШH llCT:IP.]OllHlllli'i. llOKr1:ia.Шl 

ЩЖКТll'l('!"ЮlЯ ЗШ\'1111\IU('ТЬ !IU.'IY'ICllllЫX JХ'"i.\':1ьтатов. llp!'.:l<"Т<ILl.'l<'llЫ IJblllO('llJllbl(' 

llH '3<1Щl\Т_\' IЩ\"lllЫC' llU.'IOЖ<'llllЯ. 

В первой главе кратко нз:шгнютея ое1ювы теор1111. 1>бъяеняющ<'i1 щю-

11схождс1111С' llOIJOГO K.'IH('('H JllHTC'JШH.'IULI TOllO.'IOГll'l('('KHX IГIO.'l>ITOJIOIJ. а ТНКЖР 
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Ollll('<1flbl O('IIOUllbll' ~l("l'O;\Ы J>11C''IC'П1 'i.'IC'KT/IOIIIIOi1 струКТ,\'J>Ы ТUС'рДЫХ ТС'.'1. 11('­

l!O.'Il>!.\'IOIЦJl('('Я в JIH('TШIЩl'ii ра(юТ<'. 

В ll<'J>lIOii •1;н·т11 1·:1;шы 01111<·нны ·iффС'кты (1шн.11тоuыii ·iффскт Хо:1:1н 11 

кшштовыii 1·ш111ouыii ·iффt>кт Xo:1:ia) IIJHШC'дl!IIII' к открытню то1ю:юг11че<·ю1х 

1по:1нто]>0В. Пер11ыii ·~ФФ<'кТ ш1б:1кх1аРп·я 11 11ровu;11111кн.х <· 'l]Х"ШЫ'1нl1110 ма­

:юii то.1шшюli. которнн (']HIВlllШil (' ~l!'ЖHTO~lllbl~I ]>H('l'TOЯllllC'~I. IIJШ IIIBKllX 

Т!'Шl!']><lТ~'РНХ lJ ll]>ll('~'H"ГВilll 1·11:1ы1ых Ш1Г1111ТllЫХ ll0.'1('1i 11 'J;1K."IIO'IHC'T('Я lJ .illl('­

K{J!'Tlloii 11ровu;щмоt·т11 крнРв1,1х <·щ·тояш1й ( кшштоlJЫI' t·о1·тоя1111я Xo:1.'1R). Прн 

·пом. ток Шl ll]>oТIIВOllO,'IOЖllblX KOlllli\X .:Ш.\'~H']>IIOti ('IJ('П'~lbl T<"l('T 11 l!J>OТIШO­

llO.'IOЖl!ЫX llHll]>HlJ.'l<'llllHX. н IIHll]>Hll.'11'11111' обхода. ОДIЮ'ШН'l!Ю 'JНДНС'Т('Я знаком 

КШШТ~'ЮIЦ<'ГU MHЛlllТJIOl'O 110.'IЯ. Яll.'IЯЮЩ<'ГОСЯ II]Ш'llIIIOii TOl'O. •по 1па11моде1i­

('ТВJI(' ·i:1ект1ю1ю1J с· дl'фl'ктам11 11<' IIJШlll'.:l<'T к оорнт11ш1.\' расс·С'яш1ю. Jругшш 

(','IOIШ~IJI. 'Hll K]>H('llbl<' ('О('ТОНШIН lll'('bllН .\ТТоi1•11111ы к .:l<'<\X'KTHM ('ll0i1('Тll0. 

ро;щящ<'<' кuтпо11U<' <"о<·тuншн' Хо:1:1а (' TI 1. llpe.:.t1ю:юж<'llШ' u том. •1то кшшто-

11ыii ·~ФФ<'кт Хо:1:1Н ~ЮЖ<'Т ю1<·1ъ МР<То 11 JJJ_п1t'p11ыx <"II<'Т<'~IHX бе03 ~1нпшпшгu 

110.'IЯ II]>IIB<'.IU к открытшо второго 'iффl'КП1 - KlliШTOIIOl'O ('IIJlllOllOГO ~ффl'к­

Тi\ Хо:1. н1 PJ. "Этот эффРкт 11аб:1юд;1.л1 11 .:.t11уж'р11ых <·11<·п'мах. я11:1яющ11х<·я 

IГIO.'IHTOfНl~lll. lJ которых ]>О.'1[, ~lill'lll!TllOl'O 110.'IH Ш']Ш.:JО ('111!11-Орб11тн:1ыюе 11·m-

11~10;1Pii!"J'lJIJ(' (со l3). ( ':lt';\('TBll<'~I ·нш·о Яilll.'IU('[, llOЯlJ.'!('Jll!(' ~' ',Э.'f('KT\IOIIOIJ KlJHII­

тoвыx <·11111нmых <·u<"Г0>11111ii Хо:1:1а. 111ш которых э:1Рктро11ы <" щюпш01ю:юж-

1ю Ш\ll]HllJ.'J('IJIIhШll ('llilll<Шll ;\Вlll"HIOTl'H lJ fЮ.'ШЫХ ШШ]>Н.В.'1<'1111ЯХ. I3 OT:JII•JII(' ОТ 

<·01·тш11111ii lJ К1Jа11тов<ш ·,эф<IХ'КТР Хо:1:1н. щю11од1шщ·ть. оu~·С':ю1J.:1С'1111ня с11шю-

11ы~ш <·о<·тоя1шя~ш Хо:1:1а. Ш' 1Юн·3атР.'IЫЮ я11:1>1l'П'Я к11н11тошш1юП 11 "Зав11с1п 

от ш1р<Ш<'Т]Ю1J. хнрактср11·1~·10щ11х ·юш1ую стр,\·ктуру. Прн на.:ш•шС' с·шшС'т-

1ш11 обращ1'1111я Il]X'Ж'llII кш11по11ыР <·111111011ыс С'tХ"юнш1я Хо:1:ш. ·защ11щс11ы от 

оuрНПЮГО j>Щ'('('HllJIЯ Ш1 ."l<'<l><'KT<1X. 

Tp<'xM<'J>llЫC' ма.тl'J>Шl'IЫ. 11 которых 11аб:1ю.:.tН<'Т<'Я к11ннто1Jыii с·11111ю11i1 ·i<j>­

фРкт Хо:1:н~. 110:1.\·•111:111 шпва~шс тр<'хмер11ых то1ю:101·1р1еск11х 11'30.:1яторu11. 

С'11:1ы1tк' <·111111-ор(нпн:1ы1оl' в·1шшо;1еikт1111с 11 ·пнх ма.н'р11н:mх щшводнт к 1111-

В<'fП111ювшш10 ·юн IIH крнях !Нl'.'Ш 11. как ('.'IC';JC'TBJI('. IJOЯli'l<'JlllIO llН. IIOBC'pXIJO('Тll 

(j("JЩ!'.'l!'LIЫX ('111111-llO."IЯ]>IJ'!ШIHIJIIЫX ('()('TOЯIIIIli (' ;Jlf('lll'p('llC'li J11рнко11скuго Тil-

11<1. l lp11 'ПШI Ш1.'lll'llll' lJ тюшх ~l<lТ!']>Шl.'IHX ('ШШ<'ТJШll обраще1шя llj}l'Ml'III! 

1Юн·:1н11:11111;11'т oтt",\'ПTlJlll' оfiрнт1101·0 рас1·ея1111я ·,эж'кт1ю1ю11 на дефектах. Та­

к1ш обрй:ю~1. мап'рш1:1ы. оfi:1н;н110щ11е <·11оli<тщ1.~111 TI 1 ;ю:1ж11ы: 1) быть 1по­
:mтuр;1щ1 11:111 110:1у11рщю;11111кнм11. т.е. 1шеть 11 ·юшюм t'Il!'KTpC' ·за.\lj)С'Щ<'IЩ\'Ю 

ше:1ь: 2) об.•аинть <"11:1ь11ьш с111ш-орб11тн:1ь11ым u·заш1ю;1<'iiст1111ем е з11ерп1сl1. 

('()JJU('ПlillШOii (' llill]>ll!Юii 'Шll]><'IJ\('IIIIOii ·юны (эт11 ~IHТt'j)Шl'IЬI .'10.'IЖllЫ С'Од<']>-
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Рис. 1. Кристаллическая структура в (а-Ь) ромбоэдрическом и rек<:агошшыюм базис!' дпя 
бинарных соединений Bi2Te3 , Bi2Seз 11 ShiTe~ ; (с) гексагональном базис!' дпя тройных 

соединений Bi2STe2, Bi2SeTe2, Bi2TeSe2 , SЬ.2STe2, SЬ.2SeTe2 ; (d) расnреде.нение :1арядовоii 

плотности в nлоскоеrи сечения (1120) дпя случая тройных соединений . 

жать элементы из правого нижнего угла таблицы Менделеева) ; 3) иметь ин­
вертированные края запрещенной щели . 

Во второй части главы описаны основные методы расчета электронной 

структуры твердых тел . В данной работе структурная оптимизация и рас­

четы электронной структуры были проведены в рамках формадизма теории 

функционала плотности , реадизованного в программном коде VASP. В рам­
ках данного плосковолнового подхода взаимодействие между ионными осто­

вами и валентными электронами описывалось методом проекционных присо­

единенных волн. Для описания обменно-корреляциошюй энергии использо­

ваJюсь обобщенное градиентное приближение. В гамильтониан были вклю­

чены скалярно-релятивистские поправки, спин-орбитальное взаимодействие 

учитывалось по методу второй вариации. Сетка k-точек выбиралась 6х6х6 

и 6х6х1 в случае вычисления объема и пленок соответственно. Для расчета 

электронной структуры поверхности использовалась модель многослойных 

повторяющихся пленок , разделенных "'10 А вакуума. 
Во второй главе излагаются результаты расчета электронной струк­

туры бинарных соединений Вi2Те3 , Bi2Se3, SЬ:!Те3 и тройных соединений на 
их основе: Bi2Te2S, Bi2Te2Se, Bi2Se2Te, Sb2Te2S, Sb2Te2Se. Слоистые соедине­
ния Bi2Te3, Bi2Se3 и SЬ:!Те3 обладают ромбоэдрической структурой , которую 

можно представить в виде гексагональной с элементарной ячейкой , содержа­

щей три пятислойных блока (рис . l(a-b)) . Полученные в результате рас<1с­
та объемные и поверхностные спектры ранее известных ТИ Bi2Se3, Bi2Te3 и 

SЬ:!Тез хорошо согласуется с результатами предыдущих экспериментальных 
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и теоретических работ. Полученная поверхностная электронная структура 

для бинарных соединений хорошо воспроизводит дисперсию поверхностного 

состояния в виде конуса Дирака и особенности проекции объемных состоя­

ний. В [1) было показано, что анизотропия дисперсии конуса по направлени­
ям f'М: и f'K проявляется в виде гексагонального искажения изоэнергетиче­
ского сечения конуса, что может быть причиной внутризонного рассеяния. 

Близость точки Дирака к области валентных состояний также может при­

водить к возникновению дополнительного канала рассеяния заряда в объем 

[2J. Из всех рассмотренных бинарных соединений только в Bi2Seз, где точ­
кой Дирака располагается на уровне Ферми, поверхностное состояние имеет 

правWiьную коническую форму вплоть до дна зоны проводимости. В соеди­

нениях же Bi2 Тез и S~ Тез топологическое поверхностное состояние имеет 
правWiьную коническую форму только близи точки Дирака. При удалении 

от нее сечение начинает гексагонально искажаться, а вблизи дна зоны про­

водимости принимает форму снежинки. Наряду с этим точка Дирака в этих 

ТИ лежит ниже уровня Ферми. Анализ распределения зарядовой плотности 

для Дираковского состояния в бинарных соединениях показал, что последнее 

преимущественно локализовано во внешнем пятислойном блоке и образовано 

в основном орбиталями полуметалла (Bi, Sb) и орбиталями краевых атомов 
халькогена (Se, Те). Все указанные орбитали имеют Pz симметрию, за ис­
ключением случая Вi2Тез, в котором состояния краевых атомов теллура во 
внешнем пятислойном блоке имеют симметрию Рху· 

Исследование спиновой текстуры в Bi2Seз, Вi2Тез, SЬ~Тез показало, что 
направление момента спина в поверхностном состоянии соответствует дви­

жение по часовой стрелке. В результате анализа локальных вкладов атомов 

в спиновую текстуру бьuю получено, что наибольшие вклады дают атомы 

полуметалла (Bi, Sb) внешнего пятислойного блока, а наименьшие - атомы 

халькогена (Se, Те). В отличие от Bi2Seз и ShiTeз, в Вi2Тез внешний слой 
атомов Те обладает противоположным направлением спинового момента т.е. 

против часовой стрелки, что является следствием модификации локального 

потенциала, вызванного другой симметрией орбиталей. 

Структура тройных халькогенидов (Bi2TeiS, Bi2TeiSe, Bi2Se2Te, S~Te2S, 
S~Te2Se) отличается от бинарных лишь заменой атома центрального слоя в 
каждом пятислойном блоке на третий элемент (S, Se, Те). Связи внутри та­
ких пятислойных блоков, как и в бинарных соединениях, преимущественно 

носят ионно-ковалентный характер, в то время как между ними действуют 

слабые CWIЫ ван-дер-Вамьса (рис. l(c-d)). Расчет электронный структуры 
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объема показм, что данные соединения являются узкозонными полупровод­

никами, причем величина запрещенной щели в Bi2Te2S, Bi2T~Se, S~Te2S, 
S~ Te2Se заметно больше, а в Bi2Se2 Те - меньше, чем в соответствующих род­

ственных соединениях. Анализ орбитадьного состава состояний, образующих 

края щели как при учете СОВ, так и без него показал, что Д1lЯ всех трой­

ных соединений имеется инвертирование состояний в окрестности точки Г. 

Как и в случае бинарных соединений, в тройных потолок вмептной зоны 

(с учетом СОВ) преимущественно образован состояниями полуметмла (Вi, 

Sb), а дно зоны проводимости - состояниями хмькогена (Se, Те). Наличие ин­
версии состояний в окрестности точки Г свидетельствует о том, что тройные 

соединения (Bi2Se2Te, Bi2T~S, Bi2T~Se, S~T~S, Sb2T~Se) являются ТИ. Во 
всех тройных соединениях на поверхности (0001) формируется единственное 
поверхностное состояние, локализованное в пределах внешнего пятислойного 

блока, в виде конуса Дирака в центре зоны Брюллиэна со спиновой поля­

ризацией направленной по часовой стрелке. В Bi2Se2Te дисперсия конуса, а 
также локальные вклады атомов в спиновую текстуру проводящего состоя­

ния подобны Bi2Se3, однако запрещенная щель в данном тройном соединении 

значительно меньше. Замена центрального слоя в другом бинарном соедине­

нии Bi2Te3 на Se приводит к еще более искаженной форме конуса и к боль­
шему опусканию точки Дирака в долину вмептных состояний по сравнению 

с Bi2Te3• Однако, щель в проекции объемных состояний, а также в точке f' 
увеличивается, а направление спинового момента внешнего слоя атомов Те в 

пятислойном блоке становится направленным по часовой стрелке, как и на 

остмьных атомах (рис. 2). В случае же с Bi2Te2S дисперсия конуса обладает 
меньшей анизотропией, но точка Дирака по прежнему находится под уровнем 

Ферми. При этом, внешний слой атомов Те имеет противоположное направ­

ление спина относительно остальных атомов только Д1lЯ 2-х сечений (вблизи 

точки Дирака и на уровне Ферми), однако вблизи дна зоны проводимости 

направление спина .меняется на противоположное (рис. 2). Замена цептрмь­
ного слоя Те на Se в S~ Те3 приводит к тому, что точка Дирака смещается к 
центру щели, однако форма конуса обладает всеми особенностями родствен­

ного соединения. Также происходит перераспределение локапьных вкладов 

атомов в спиновую текстуру: преимущественный вклад вносят атомы теллу­

ра и центральный атом селена, а наименьший - атомы сурьмы. В случае с S 
точка Дирака также находится в объемной щели, а конус становится более 

совершенным по сравнению с описанными выше случаями: гексагональное ис­

кажение конуса начинает проявляться лишь вблизи дна зоны проводимости. 
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Рис . 2. Верхняя панель : :юнные епектры поверхности (0001) тройных соединений (оттен­
ками синего щwта изображена проекt1ия обЪ!'мных электронных сос"Тоя1шй , сплошные .1111-
нии - епектр 30-слойных пленок) и изоэнергетические сечения Дираковского сос"Тояния 

(кр11сные линии) при раз.111ч11ых энергиях конуса , цветом показано направление спина, 

представленного в виде компонент S" Su и S,; нижняя панель : локальные вклады ато­

мов внешнего пятислоiiного блока в спиновую тек<"ТУРУ дпя Дираковского состояния при 

разл1Ршых энергиях . 

Локадьные вклады атомов в спиновую текстуру целом напоминает ситуацию 

в Sb2Te3 (рис. 2). Последние два соединения , Sb2Te2S, S~Te2Se, являются наи­

бодее привлекательными для практических приложений среди всех рассмот­

ренных систем . Результаты второй главы опубликованы в работах [Al, А2] . 

В третьей главе рассмотрена электронная структура объема и поверх­

ности гомологических рядов слоистых соединений типа nA1vвv1.mAfвr1 

(Атv_ Ge, 811, РЬ; А1'- Bi, Sb; вvт_ Те, Se) , где п = l ; m = 1- 3. Кристалли­
ческую структуру соединений типа A1vвi-·т ·Afвr1 можно представить как 
вставку бислоев РЬТе, SnTe, GeTe, PbSe в центр пятислойных блоков Bi2Te3, 

S~Te3 или Bi2Se3 . Гексагональная элементарная ячейка соединений этого ти­

па представляет собой чередование трех семислойных блоков вдоль гексаго­

нальной оси «С» (21 атом в элементарной ячейке). Элементарная ячейка груп­

пы соединений типа лrvвv1.2AfBr1 в гексагональном базисе имеет 12 атомов 
и представляет собой чередование в направлении гексагональной оси двух 

типов блоков: пятислойные блоки AfBY1 и семислойные блоки A1v AfBY1 
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Рис. 3. Кристаллическая структура в гексагональном базисе для соединений типа (а) 
A ' vвv1 .лrвr 1 ; (Ь) л1vвv1 .2лrвr1 ; (с ) л1vвv1.злrвг 

(рис. З(Ь)). В последней группе соединений лrvвv1.злrвr1 элементарная 
ячейка имеет вид чередующихся воль оси «С» семи- и двух пятислойных бло­

ков (рис. З(с)). Последние две группы соединений особенно интересны т.к. в 

них возможно формирование поверхности с разным типом окончания. Расчет 

объемных спектров указанных соединений показал , что все они являются уз­

козонными полупроводниками . Причем в PbBi(Sb)2Te4, PbSb4Te7 и PbBi2Se4 
величина запрещенной щели превосходит значение в Bi2Te3, Sb2Te3 и Bi2Se3 
соответственно. Для большинства рассмотренных соединений (MBi2Te4, М = 

РЬ , Sn, Ge; MS~Te4 , М = РЬ, Sn; PbBi2Se4 ; MBi4Te1, MSb4Te1, М = РЬ, Sn, 
Ge; MBi6Te10, М = РЬ , Ge) имеет место инвертирование состояний , образую­

щих края запрещенной щели , что являюется признаком ТИ . 

Во всех найденных ТИ на поверхности (0001) формируется единствен­

ный конус Дирака в центре зоны Бриллюэна со спиновой поляризацией на­

правленной по часовой стрелке. В случае соединений типа лrvвv1 .лrвr1 

поверхностное состояние преимущественно локализовано во внешнем семи­

слойном блоке, причем в соединениях на основе Bi2Te3 орбитали внешнего 

слоя атомов теллура (со стороны вакуума) также имеют Рх11 симметрию в от­
личие от остальных состояний (pz) формирующих это состояние (рис. 4(Ь)) . 

В случае PbBi2Te4 точка Дирака подиимается на уровень потолка ва­

лентной зоны и увеличивается объемная щель в сравнении с Bi2Te3 . Форма 
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Рис. 4. (а) Электронная структура поверхности (0001) PbBi2Te4 , на вставке приведены 

изоэнергетические сечения Дираковского состояния; (Ь) пространственное распределение 

зарядовой плотности Дираковского состояния в точке t в плоскости сечения (1120) и 
зарядовая плотность этого состояния усредненная в плоскости ху; (с) локальные вклады 

атомов внешнего семислойного блока в спиновый момент для дираковского состояния при 

р83Личных энергиях. 

конуса в данном соединении более совершенная: анизотропия поверхностно­

го состояния начинает появляться только вблизи дна зоны проводимости в 

виде гексагонального искажения контура сечения. Анализ показал, что внеш­

ний слой атомов теллура имеет туже особенность в направлении спина, что 

и ранее рассмотренные соединения на основе Bi2Te3: спин для данного слоя 

атомов направлен в противоположном направлении по сравнению с осталь­

ными атомами в блоке . В оставшихся соединениях, кроме SnBi2Te4, точка 

Дирака пиннингует уровень Ферми и практически отсутствует анизотропия 

в поверхностном состоянии. Среди них наиболее привлекательными соедине­

ниями с практической точки зрения являюется PbВi2Se4 за счет идеальной 
дисперсии поверхностного состояния, хорошо изолированной от объемных со­

стояний точкой Дирака и наибольшей величиной щели . 

Поверхность в классе материалов типа MBi4T~. MSb4Te7 (М = РЬ, Sn, 
Ge) , также как и в предыдущих соединениях, будет образовываться расколом 
по ван-дер- Ваальсовскому промежутку, однако за счет наличия в структу­

ре этих соединений 2-х типов блоков возможно формирование двух видов 

окончания поверхности: как семислойного, так и пятислойного. Дальнейшее 

описание особенностей Дираковского состояния будет приведено, в качестве 
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Рис. 5. Зонный спектр различных типов окончаний поверхностей {0001) , пространственное 
распределение зарядовой плотности дираковскоrо состояния в точке f в плоскости сечения 
(1120) и зарядовая плотность этого состояния усредненная в плоскости ху для PbBi4Te1 
;.1,11я 2-х типов окончаний. 

примера, для PbBi4Te7 т.к . в остальных соединениях этого класса имеются 

аналогичные особенности. В случае PbBi4Te7 в точке f' в объемной щели как 
для 5-ти , так и для 7-ми слойного окончаний формируется поверхностное со­

стояние, образующее конус Дирака. В обоих случаях точм Дирака лежит на 

уровне Ферми. В случае 7-ми слойного окончания сечение конуса имеет фор­

му кольца только вблизи точки Дирака, а при удалении от нее начинает гек­

сагоналыю искажаться и вблизи дна зоны проводимости сечение приобретает 

вид снежинки. Пространственное распределение зарядовой плотности этого 

состояния , как и в случае РЬВi2Те4 , локализовано во внешнем семислойном 

блоке (рис. 5 Ь). При этом орбитали висмута имеют смешанную симметрию 
Pxyz, а состояния внешнего слоя атомов теллура по-прежнему, как и во всех 

соединениях на основе Вi2Тез, обладают Рху симметрией, в отличие от дру­

гих атомов Те в семислойном блоке (рис . 5). На поверхности 5-ти слойного 
окончания формируется конус более округлой формы с гораздо меньшей ани­

зотропией (в виде гексагонального искажения сечения конуса) вблизи дна зо­

ны проводимости . Пространственное распределение заряда этого состояния 

существенно отличается от случая с 7-ми слойным окончанием. В данном 

случае заряд локализован не в поверхностном блоке, а в подповерхностном, 

хотя распределение заряда и симметрия состояний в данном блоке в целом 

напоминает ситуацию в 7-ми слойном окончании . Фактически , Дираковское 

13 



состояние на поверхности с 5-ти слойным окончанием лежит на глубине 10-25 
А ниже поверхностного слоя, что делает это состояние более устойчивым к 
различным модификациям поверхности в отличие от описанных ранее соеди­

нений. Подобная локализация Дираковского состояния является следствием 

специфики инвертирования краев щели в результате СОВ. Наряду с этим при 

удалении от центра зоны Брюллиэна происходит изменение в локализации по­

верхностного состояния: зарядовая плотность поверхностного состояния пере­

распределется во внешний пятислойных блок. Такие особенности в простран­

ственном распределении поверхностного состояния позволяют варьировать 

глубину локализации проводящего состояния путем смещения уровня Фер­

ми. Еще одним отличием поверхности с 5-ти слойным окончанием является 

присутствие дополнительных состояний в зоне проводимости (,...., 0.25 eV) и 
локальной валентной Г щели в окрестности -0.2 eV. Дисперсия последнего, 
а также распределение зарядовой плотности идентичны Дираковскому состо­

янию в Bi2Te3. Фактически, поверхностное состояние бинарного соединения 

сохраняется при 5-ти слойном окончании поверхности в локальной Г - щели. 
В сле.ц,ующей группе соединений типа MBi6Te10 (М = РЬ, Ge) инвертиро­

вание краев щели происходит так же, как и в соединениях АВ4Х7 . В данном 

классе соединений поверхность будет иметь 3 различных типа окончания: 
7-, 5-, 5-5-слойные блоки. Для примера все после.ц,ующее обсуждение будет 
проведено для PbBi6Te10 т.к. для GeBi6Te10 наблюдается аналогичная ситуа­

ция. В случае 7-ми и 5-ти слойного окончания ситуация подобна РЬВi4Те7 . В 

случае же, когда поверхность оканчивается двумя пятислойными блоками ло­

кализация проводящего состояния подобна родственному соединению Bi2Te3. 

Однако, поверхностное состояние при таком окончании образует конус с точ­

кой Дирака находящейся в локальной объемной щели валентной зоны. Из 

всех рассмотренных соединений наиболее привлекательными для практиче­

ских приложений являются PbBi2Se4 , PbBi(Sb)2Te4, PbBi4Te7, PbSb4Te7 Ре­

зультаты второй главы опубликованы в работах [АЗ, А4, А2, А5, Аб, А7]. 

В четвертой главе рассмотрен новый класс материалов из семей­

ства тройных халькогенидов Tl-Av-вr1 (Av-sь, Bi; вv1-Se, Те), гексагональ­
ная структура которых представляет собой чередование последовательности 

атомных слоев Tl-Bv1-Av-вv1- ... Меж.ц,у слоями Av-вvr формируются силь­
ные ковалентные связи, обуславливая короткое межплоскостное расстояние 

меж.ц,у этими слоями, а связь меж.ц,у таллием и вvr слабее и носит ионный 

характер. В отличие от ранее рассмотренных соединений, материалы данно­

го класса являются более прочными за счет отсутствия в кристаллической 
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структурr 13ан-.цер-1ша.:1ьсоl3сю1х нромежутко13. По13срх1юсть 13 .цюшом классе 
сос.ц1шrш1ti 13С'роятнrr 13сrго будrт обра.зо13ьшаться ря,сколом между с110яш1 Т\ 

11 I3 и. а ·сэ:1ектрош1а.я структура будет 1шсть болсс сJюжныI1 131щ 13 результате 
разру111r1111я х11м11'1ссю1х с13язсi1 мrжду атомньшн слоями. Рnс•1ет объсмной 

э:1сктро111юii структуры наказал. •1то 13СС' 1жесмотренныс сос.ц1шr1шя я13:1яют­

с·я ТИ. а на 11х но13ерхност11 окан•11113ающеi1ся Te(Sr) (шшерт11ро13аш1е кprtC'l3 
3анрсщсшюП щс:ш нронсхо; . .шт 6:1агодаря а,томrt 110J1yыcтa.:1"·1rt 11 ха:1ько1·е11а) 

!\ЮЖНО ож1цать llOЯl3JiellllЯ IЮ13ерхностного СОСТОЯ/ШЯ (' .'1/ШСЙIЮЙ ;.щс11срс11сI1 
13 1311.цс кo11ycrt Днрака. 

Д:1я 13Ы'lllCJ/elll\Я э:1сктрошюi1 структуры /1013CpXIIOCTei'! ( 0001) 1/С/ЮЛЬЗО-

13НЛJIС'h 39-тн с:ю11ные 11.'Iснки с Те (Sr) око1!'1а1111см. Рrtсчеты нокааruш, •по 

13 OKj)('('ТIJOCТll TO'IKll f аместс.я 11013CpXllOCТllOC СОСТОЯН/lе обрнэующсс конус 
Днра.ка. о.цнако 11р11 .ця.шюti то:1щ1111с н:1е11ю1 наблюда.rтся зошюс рнсще11:1с-

1шс 13 Г. 13Ы:З13ШШОС с11:1ьньш юашюдrI1стш1ем 11ропшо110:южных 1ю13ерх1ю­
стеti 11:1снкн т.к . .ца.1111ос состояшю 11рош1кает г:1убоко 13 объем 11 1ю:11юстью нс 

·затухаст .цажс 13 центре 11:1с11ю1. Hapя:i..v е этнм. 13 06:1аст11 J1роект11ро13а111юi1 

объсыноii щст1 13б.•шзн уро1311я Фсрш1 13о·зш1кают .цо1ю:1111пr:1ы1ыс расще11ле11-

11ыс IIO C'llШIY (тр1ш11а:1ьныс) l/013C(JXIIOCTl/Ыe СОСТОЯI!J\Я. :юка:нВО13НIШЫе :шшь 
13 J1rско:1ью1х 131юшш1х атомных с:юях. 

I3 С"Л~"шях ТШiТе2 11 TII3iSc2 13ы•111с:ю1111а.я э:1rкт1юнш1.я структура, но-

13срхностн для Те (Sc) окон•1а1шя 1ю13срх1юст11 хорошо 13ос11рmп13одят особсн-
1юст11 щюскц1ш объе~шых еостоя1шi1 l3б:шз11 то•1ю1 f, а, также с:аы коJ1ус. но­

:1у•1с1111ыс 13 ·сэке11ер1шснте [4]. Однако, 1ю:1у•1е1шые 13 теорстн•1еском расчстс 
тр1шш1.:1ы1ыс ПО13СрХ!ЮСТl!Ые СОСТОЯ\11\Я 11(' бы:ш обнаружены 13 экснrр1шентс. 

I3озмож1юi1. нp11•11111oii этого !\ЮЖСТ быть зю·ря311е1ше ll013CPXHOCTJ\ адсорба,та­
!\111 н;ш собстщчшьшн дефrкта~ш. которые у61шают 1ю13ерх1юс:т1юс еостоя1111с. 

J.:1я lf!I013C\ЖII этой гшютезы необходимы до1юmштельныс экснср11мс11та..·1ь-

11ыс .цаш1ыс. То1юJюги•1ескоr с:остоя1111е 13 TII3iTr2 и T\I3iSc2 ~шест 11дс11.•1ь11ую 

форму 1311:ють до .:"ща зоны 11роl3од111\.юет11. До11о:ш11те:1ыю 13 .цашюй рrtботе 

.ц"•1я TШiSr2 были рассмотрены друг11е тш1ы око11чrt1111я 1ю13срх1юсти (IЗi, Т\). 
Рас'1ет э:1rктрошюti структуры .цля этих 1ю13ерх1юс:теti 1юкаэа:~, •1то p;iз:J11'I-

11ыti Тl/11 OKOil'la!IllЯ 11е 13JШЯСТ на HR.'IJl'Шe ДирrtК013СКОГО конуса. O.ЦIIHKO JIО­

:южсш1r TO'IKll J.11prtкa ЗRl311CllT от OKOH'laJlllЯ /Юl3ерх1юсти. На,ряду (' ЭTllM 13 
с11сктрс остаются тр1шиа.:1ь11ые 1ю13ерх11ост11ые состоя1шя, а 11х засс:1ешюсть 

соот13стст13уст ш1.:1ент1юст11 атоыо13 обраэующнх 11013срх1юсть. Резу:1ьтаты трс­

тьеii 1~·1а13ы 011уб:шко13аны 13 работах [А8. А2, А9. AlO]. 
В Заключ:ении отражены ос1юш1ыс 13ьшоды. 

15 



1. I3 работе было нредсказ11,1ю, •1то тройные соещше1шя ( I3i2Te21\I, 
I3i2Se2Te, Sb2Te2M. М S. Se: MI3i2Te4, М РЬ, Sп. Ge. УЬ: MSb2 Теч. 
М РЬ, Sп: PbI3i2Se4: MI3i4 Те7 , MSn4Te7, М РЬ. Sn. Ge: MI3i1;Teн1. М 

РЬ, Ge) яw1яются то1ю:юг11•1ескшш изо:1ятора11111. 

2. I3 сосд1шениях (I3i2 Тс2М. I3i2Se2Te, Sh:?Te21\I, м S, Se: l\Шi2 т('4. ~:[ 

РЬ, Sп, Се, УЬ; МSЬ2Тс4 , М РЬ. Sп; PЬI3i2Se4 ) 11011ерх11ост11ое состо­

яш1е JIOKfl.r!ИЗOl\RIIO 110 Ш!СШНем 5-тн (7-11111) CJIOЙ!IOM блоке. I3 С:ОСД!ШС'­
ШIЯХ Шt ос1ю11е I3i2 Тс:1 локальный СШШОl\ЫЙ l\IOl\le!IT 11а l\!ICJlll!Cl\I слое 
атомо11 1111\ССТ ЩJOTllLIOIIOJIOЖllOC ш1.11раw1енне ОТНОСИТСJ!ЫIО другнх ато-

1\!011 нятис:юЛного блока. •по я11ляется с:1сдс:т11не111 от:шчноfi С"11111111ет1шн 
орбнта.J1ей атомов вненшего тс.:шура. 

3. В СОС.ЦIШеШ!ЯХ ТННа дн· В\!"/ ·(2-З)А~·вг JIOKFIЛHЗIЩ!IЯ ДнраКОВСКОГО СО­
СТОЯ!IИЯ 11 центре ЗО!IЫ Брl!.'IЛЮЭIШ за~шсит ОТ тина ОКО!!'!<lJШЯ llOIIOpX­
IIOCTll: llpll i-11111 CЛO!I!IOl\I ОНО :IОКR.!llГЗуется IJO LlllC'ШHellt C('llllIC.'!OЙl!Ol\I 

блоке. 11 то llj)Cl\IЯ как щш 5-тн в IЮДIЮllерхностно111. '!ТО де11аrт его 

бо:1сr усто!1•вшы111 к разл11ч11ым 11ю..:шфнка~щя111 но11ерх11остн. При уда­

.'Iешш от це11тр11, зоны Брнллюэшt в случае 5-ти слой1101·0 око11•1fш11я 

зарядошtя шют1юсть 11оверхностного состояш1я нерер11,с11редсляется во 

1111еш1шr1 блок. IЗследствис этого ноявляется 11оз11юж1юсть у11ра11:1с1111я 

лока.1шз11,ц11ей Д11рако11ского состояния эа с•1ст смещеш1я уро11ня Фер­

l\111. 

4. I3ыя11лена 111од11ф11ющ11я новерхностноfi электронной структуры тро11-

11ых соед1шеш1й от третьего э.•1емснта: 110 11сех TOHOЛOГll'!CCKl!X 1130ЛЯ­

торя.х тш111, MI3i(SЬ)2Tc4 11 MI3i(Sb)4Te7 (М РЬ, Sn. Gc) сосд~шеш1я, 
содержащие РЬ 11111сют 11сJш•11шу щели больше. чс111 11 соот11етствующ11х 
бинарных I3i2Te;1. I3i2Sc;1, Sb2 Те:1 . в то время как с Се зш1.•штелыю 

111еньше. Анизотрония д11снерс1111 новерх11ост11ого состояння у111еньнш­

:111,сь 110 11сех случаях. кро111с соедш1с1шй с Sп. I3 сосд1шеш1ях I3i2 Тс2М, 
I3i2Se2Te, Sb2Te2M (М S. Sc) только :шшь в нослсд~шх 2-х нроюошло 
сущест11е1111ос 11з111с11с1шс в 1ювсрхностно111 электронном сш'ктрс: то•1ка 

Днрпка с111естиш1сь в шшравлешш центра объемной щелн. а д1101срс11я 

новсрхностного состояш1я в слу•1ас с S стала нракт11•1ссю1 :ншсйно11. На­
ряду с ЭTlll\!, в сосдинешш I3i2Tc2Sc нро11эошло 11зменеш1е в 1111нра11.11енш1 

11ращс1шя СШШОl\ОГО 1\!01\tента на 1111е11ше111 ато111с тсллурн нятнс:юi1ного 

блока: нанра11J1с1шс мо111ента на этом с:1ос CT<L'IO нанрн.11лсш1ы111 но •1нсо-
11ой стрелке тпкже как 11 11 остR.11ы1ых атомах. 
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5. CpC'дll рассмотренных тройных сосдш1е1шй 11а11бо:1сс нривJIС'катС':1ь­

ньшн для нракт11•юсю1х нршюжС'1111й являются сосд1111С'ш1я Sb2Te2S. 
Sb2 Te2Sc. Pbl3i2SC'4, Pb13i(S1J)2Te4, Pbl3i4 Те,. PbSb4 Тс7 благодаря нрак­
пР1С'сю1 11дС'а.·1ыю:-.1у конусу 11 срашштС'лыю бо:1ь111ой всл111111нс занрС'­
ЩС'ШЮЙ ЩС':Ш. 

G. Сосд1111С'1шя Tl-A1 --13~·1 (А~·-sь. 13i: 13п_sС'. Те). 1шС'ющ11С' не с:юнстую 
стр_\•ктуру, я1.1:1яются новы~~ к:1Rссом то1ю:ю1·н•1С'ск11х 11зо:1яторов. На 

!JOIJC'pXIIOC'TI\ данных С'ОСДIШСIШЙ шtря;.~,у с Днраковсюш СОС'ТОЯIШСМ в 

рС'·3ульТRТС' обрыва х1ш11•1еской с1.1яз11 11р11 рi1С'ЮlJ1ыш~111ш кр11ст<1J1JШ воз-

1111кают ДOIIO.'l!IllTC.'IЬllЫe pRCЩC'H.'ICIIJ!Ыe !Ю С'IШНУ ( тривш1.:1ьнью) llOl.IC'pX­
IJOC'TllЫC' состоя1шя. Тmю:юп!'1С'скос состояш1с 1.1 TII3iTe2 11 TII3iSc2 нмеС'т 

11дС'н:1ь11ую фор~1у вн:ють до дна зоны 11ровод1шостн. 
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