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RESONANCE ELECTRON SCATTERING BY THE SURFACE  

OF SEMICONDUCTOR WITH THE NATURAL NONUNIFORMITIES

Рассмотрено влияние естественных неоднородностей поверхности полупроводника на характеристики по-

верхностного резонансного рассеяния электронов промежуточных энергий. Анализ проводился как для случая 

неполяризованных налетающих на твердое тело частиц, так и для поляризованных электронов. Показано, что 

процессы резонансного поверхностного рассеяния являются чувствительными к неоднородностям поверхностного 

потенциала. Поэтому при исследовании поверхностных резонансов в общем случае необходимо также учитывать 

влияния естественных неоднородностей на наблюдаемые зависимости и эффекты.

ПОВЕРХНОСТНЫЕ РЕЗОНАНСЫ. РАССЕЯНИЕ ЭЛЕКТРОНОВ. ПОЛУПРОВОДНИК. ЕСТЕСТВЕННЫЕ 

НЕОДНОРОДНОСТИ.

The effect of different types of natural nonuniformities of the semiconductor surface on the   characteristics of the surface 

resonance scattering of electrons at intermediate energies has been considered. Analysis was conducted both for the case of 

the nonpolarized particles and for the polarized electrons. It was shown that the processes of resonance surface scattering 

were sensitive to nonuniformities of surface potential. Therefore with a study of surface resonances in the general case it is 

also necessary to consider the effects of natural nonuniformities on the observed dependences and results.

SURFACE RESONANCE. ELECTRON SCATTERING. SEMICONDUCTOR. NATURAL NONUNIFORMITIES. 

Физические процессы вблизи поверхности 

играют важную роль в многочисленных задачах 

физики, полупроводниковых технологиях, в 

том числе наноэлектронике. На исследованиях 

таких взаимодействий базируются современные 

методы контроля поверхности. Электронные 

пучки являются одним из самых эффективных 

инструментов детального изучения поверхно-

сти и приповерхностной области твердого тела 

на атомарном уровне. Чувствительность метода 

может значительно повышаться в случае резо-

нансного рассеяния частиц. Естественные не-

однородности, существующие вблизи поверх-

ности полупроводников, оказывают важное 

влияние на процессы рассеяния электронов 

вблизи этой поверхности. Мы рассмотрим это 

влияние как для случая неполяризованных ча-

стиц, налетающих на твердое тело, так и для 

поляризованных электронов.

Резонансные поверхностные состояния

Рассмотрим взаимодействие с кристалличе-

скими твердыми телами внешних электронов, 

обладающих энергией Е, не превышающей, как 

правило, 100 эВ. В экспериментальных иссле-

дованиях по мере развития техники, при до-

стижении разрешения аппаратуры по энергии 

порядка 10 мэВ, а по углу –1°, на энергетиче-
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ских спектрах электронов, упруго отраженных 

от кристаллов, стали наблюдаться новые тонкие 

структуры.

Часть особенностей этой тонкой структуры  

коррелирует с энергией возникновения поверх-

ностных дифракционных пучков, проявляясь 

вблизи энергетических порогов при энергиях, 

чуть меньше пороговых. Такие структуры ока-

зались чувствительными к адсорбции газов на 

поверхности, быстро уменьшаясь при неупо-

рядоченной адсорбции. Как выяснилось, эти 

структуры возникают в результате резонансно-

го взаимодействия электронов с поверхностью 

твердого тела. Поверхностные резонансы об-

условлены квазистационарными электронны-

ми поверхностными состояниями. Последние 

могут быть связаны с обрывом периодического 

потенциала твердого тела вблизи его поверх-

ности (в случае поверхностных таммовских со-

стояний), либо, в большинстве случаев, опре-

деляются приповерхностным потенциалом сил 

изображения электрона.

Поверхностные резонансные состояния 

второго типа не связаны прямо с внутрикри-

сталлической структурой твердого тела. Они, 

например, могут существовать также и на по-

верхностях жидких фаз. В использовавшихся 

моделях рассматривался электрон, движущийся 

вдоль поверхности, а его нормальное по от-

ношению к плоскости поверхности движение 

ограничивалось, с одной стороны, потенциа-

лом сил изображения, а с другой – внутренним 

потенциалом твердого тела. В работах авторов 

данной статьи [1, 2] показано, что, вообще гово-

ря, последнее разделение потенциала на две ча-

сти – вблизи поверхности со стороны вакуума и 

в приповерхностной области твердого тела – не 

полностью отражает реальную ситуацию. Сле-

дует рассматривать единый потенциал, имею-

щий асимптотиками при нормальном удалении 

в обе стороны от поверхности две упомянутые 

части потенциала: потенциал изображения и 

внутрикристаллический потенциал.

Качественное отличие рассматриваемых 

резонансов от общеизвестных атомных или 

ядерных резонансов заключается в том, что в 

атомном случае рассеяние происходит на трех-

мерном центральном потенциале. В нашем же 

случае рассеяние идет на одномерном несимме-

тричном приповерхностном потенциале. Важ-

но также, что при этом энергия первичного 

электрона определенным образом перераспре-

деляется между двумя составляющими: энер-

гией движения, нормального к поверхности, и 

энергией движеия вдоль поверхности.

Описываемый эффект впервые заметил 

Макрей [3] и подробно исследовал его в работе 

[4]. При рассматриваемом резонансном рас-

сеянии  электрон длительное время находится 

вблизи поверхности твердого тела. Рассеяние 

происходит при определенных значениях па-

раметров, характеризующих движущийся элек-

трон. Такие поверхностные состояния возни-

кают в ограниченном интервале значений 

энергии Е и тангенциальной составляющей �k  

волнового вектора электрона. Наглядно это 

можно пояснить следующим образом. При до-

статочно малых энергиях первичных электро-

нов, падающих на твердое тело, в эксперимен-

тах будет наблюдаться только (0, 0)-пучок, 

отраженный от поверхности. С увеличением 

энергии электронов радиус сферы Эвальда уве-

личивается и приближается к стержню (или 

стержням) обратной двумерной решетки кри-

сталла. Вблизи значений энергии, когда стерж-

ни обратной решетки касаются сферы Эвальда, 

имеет место наблюдаемый в экспериментах 

порог возникновения дифракционного пучка 

(или пучков) более высокого порядка. Безус-

ловно, что такое кинематическое приближение, 

используемое в качестве иллюстрации, не дает 

корректного описания физической картины 

изучаемого явления. Теоретическое описание 

следует проводить, и оно проводится, в дина-

мическом приближении.

Особый интерес представляет ситуация, 

когда стержни обратной решетки, не касаясь 

сферы Эвальда, проходят вблизи нее. Запишем 

полную энергию внешней частицы в виде:

 

2 2

п ,
2

k
E E

m
= +

�ℏ
 (1)

где Eп – энергия поперечного движения элек-

трона, k�  – тангенциальная компонента вол-

нового вектора электрона.

Если вблизи поверхности кристалла вели-

чина энергии поперечного движения электро-

на будет отрицательной, то промежуточное 

рассеянное состояние может реализовываться 
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в рассматриваемой ситуации, когда стержни 

обратной решетки проходят вблизи, но вне сфе-

ры Эвальда. При этом в рассеянном резонанс-

ном состоянии волновые векторы 0gk  и 0g
′k  

могут либо полностью совпадать, либо быть 

почти коллинеарными.

Именно такая ситуация, которая может воз-

никать при движении частицы вблизи поверх-

ности твердого тела в его приповерхностном 

потенциале, и реализуется при поверхностном 

резонансном рассеянии. В полном потенци-

але могут существовать связанные состояния 

частицы. Это связано с тем, что энергетиче-

ские уровни поперечного движения частицы 

в приповерхностном потенциале лежат ниже 

уровня вакуума. При захвате в связанные со-

стояния происходит перераспределение энер-

гии электрона между энергией поперечного и 

тангенциального движения так, что энергия 

тангенциального движения возрастает. Захва-

тываясь на такой уровень, электрон увеличи-

вает величину модуля тангенциальной компо-

ненты своего волнового вектора. Это связано 

с существованием механизма, действующего в 

следующем направлении. Падающий на кри-

сталл электрон воспринимает вектор обратной 

поверхностной решетки, который при поверх-

ностной дифракции лежит в плоскости этой 

решетки, и нормальная составляющая кинети-

ческой энергии уменьшается. Это уменьшение 

нормальной составляющей приводит, при не-

изменной полной энергии, к захвату электро-

на, испытавшего поверхностную дифракцию, в 

связанное состояние, которое отвечает одному 

из энергетических уровней, существующему в 

приповерхностном потенциале вещества.

Таким образом, внешняя частица может за-

хватиться в приповерхностное состояние даже 

в том случае, если ее энергия Е меньше поро-

гового значения thE  возникновения нового 

дифракционного пучка. Вероятность такого 

захвата определяется конкретным видом при-

поверхностного потенциала. С этим связана 

особая роль определения приповерхностного 

потенциала твердого тела в теории поверхност-

ного резонансного рассеяния. В то же время 

вышеизложенное позволяет использовать такое 

рассеяние как уникальный инструмент для де-

тального исследования формы приповерхност-

ного потенциального барьера, в том числе с 

помощью решения обратной задачи теории 

рассеяния. Как и любой иной резонанс, по-

верхностное резонансное рассеяние оказыва-

ется особо чувствительным к точности выпол-

нения резонансных условий и, тем самым, к 

наличию и характеристикам естественных не-

однородностей приповерхностной потенциаль-

ной энергии.

На форме приповерхностного потенциала, 

в том числе потенциала сил изображения, не-

посредственно вблизи поверхности твердого 

тела сказываются дисперсия поляризуемости 

среды, квантовый обмен и корреляционные эф-

фекты. В работах авторов данной статьи [5– 8] 

было показано, что в случае полупроводнико-

вых материалов поляризуемости собственных 

электронов полупроводника, находящихся на 

самой поверхности вещества, достаточно для 

создания приповерхностного потенциала сил 

изображения непосредственно вблизи поверх-

ности, с помощью которого можно корректно 

описать процесс рассматриваемого резонанс-

ного рассеяния.

При экспериментальных наблюдениях 

описанный эффект приводит к тому, что на 

результирующих интенсивностях отраженных 

электронов появляются осцилляции, соответ-

ствующие ридберговской серии энергий, схо-

дящейся к значению энергии порога возникно-

вения нового дифракционного пучка.

Величины ширин энергетических уровней 

таких ридберговских серий будут соответство-

вать не очень большим временам жизни этих 

состояний. Волновые функции поверхностных 

резонансных состояний часто «перекрываются» 

с волновыми функциями блоховских состоя-

ний, выступающими за границу твердого тела. 

Это приводит к сильному затуханию состояний, 

связанных с потенциалом сил изображения. 

В то же время для поверхностных состояний 

время жизни относительно неупругих соуда-

рений будет больше, чем в случае объемных 

состояний с такой же энергией. Время жизни 

поверхностного резонансного состояния будет 

увеличиваться, если энергия поверхностного 

резонанса лежит в области энергий, соответ-

ствующей запрещенной энергетической зоне 

Бриллюэна. Также более резкими будут резо-

нансы для поверхностных состояний, локали-
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зованных на некотором расстоянии от поверх-

ности в вакуум. Это, например, имеет место 

для достаточно высокоэнергетических уровней 

ридберговской серии. Обычно значение энер-

гетической ширины особенностей на спектрах 

упруго отраженных электронов, связанных с 

рассеянием на поверхностных резонансах, со-

ставляет величину порядка 30 – 100 мэВ.

Детальное рассмотрение движения электро-

на, захваченного в приповерхностное резонанс-

ное состояние, можно проводить, используя 

диаграммную технику, предложенную ранее 

одним из авторов данной статьи [2]. Для опи-

сания движения можно использовать обще-

принятые обозначения для коэффициентов: 

прохождения поверхностного барьера – Т, от-

ражения от поверхностного барьера – R, про-

хождения в подложку-среду – D и отражения от 

нее – М. Индексами 0, g и т. д. будем отмечать 

соответствующие коэффициентам Т, R, D и М 

элементы матриц. Вклад от различных типов 

слагаемых рассчитывался следующим образом. 

В случае обычного нерезонансного отражения 

частиц основную долю вносят слагаемые, об-

условленные интерференционными процесса-

ми с участием волн, соответствующих прямому 

рассеянию, а движение вдоль поверхности от-

сутствует. Результат суммирования таких про-

стых диаграмм для полного коэффициента от-

ражения дает выражение, которое схематически 

можно записать в виде:

 R T M T+ . (2)

Если учесть диаграммы, описывающие ре-

зонансное рассеяние частицы, то для получения 

суммарного выражения для коэффициента от-

ражения следует вычислять суммы следующего 

вида:

 ( )00 0 0 00 .
n

g gg gg gn
T M R M M T∑  (3)

При записи результатов такого суммирова-

ния выделяем в общей матрице коэффициента 

М две части: диагональную dM  и недиагональ-

ную, или интерференционную, – iM . Результат 

суммирования  запишется в следующем виде:

 ( ) ( )
1

1 ,i d iR T M R M M T
−

+ −∆ ⋅ ⋅ ⋅∆ ⋅ + ⋅  (4)

где введено обозначение

 ( )
1

1 .dM R
−

∆ = −

Интересующие на эффекты описываются 

недиагональной, то есть интерференционной, 

частью  iM   матрицы отражения  М. Поэтому 

обычно выражение для полного коэффициента 

отражения ℜ  разлагают в ряд по степеням  

iM . Слагаемое нулевого приближения для та-

кого разложения имеет вид:

 0 .dR T M Tℜ = + ⋅∆ ⋅ ⋅  (5)

Для слагаемого n-го порядка разложения 

полного коэффициента отражения записы-

ваем:

 ( )
1

.
n

n i iT M R M T
−

ℜ = ⋅ ∆ ⋅ ⋅ ⋅∆ ⋅ ⋅∆ ⋅  (6)

Получаемые абсолютные значения полного 

коэффициента отражения ℜ  оказываются до-

статочно близкими к реальным абсолютным 

значениям. Следует отметить, что сам ход энер-

гетической зависимости коэффициента  ℜ , 

вычисленного в нулевом приближении, не от-

ражает деталей поведения энергетических спек-

тров отражения вблизи порогового значения 

энергии электронного пучка, регистрируемых 

экспериментально, поэтому необходимо ис-

пользовать приближение для коэффициента 

ℜ , учитывающее непрямые процессы. Следует 

отметить, что в общем случае формулы для пол-

ного коэффициента содержат суммы по всем 

возможным векторам обратной поверхностной 

решетки. Приведенные формулы позволяют не 

только численно описывать изучаемые про-

цессы, но и проводить аналитические оценки.

Естественные неоднородности 

приповерхностного потенциала

Важную роль при описании рассеяния элек-

тронов в рассматриваемом диапазоне энергий 

частиц играет зависимость поверхностного 

потенциала в направлении, нормальном к по-

верхности. Довольно часто в расчетных и те-

оретических работах поверхности считаются 

двумерными упорядоченными структурами. В 

нормальном к поверхности направлении элек-

трическое поле (или потенциал) будет, очевид-

но, неоднородным. Причины формирования 
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неоднородностей потенциала по всем направ-

лениям многочисленны. К наиболее значимым 

из них следует отнести, например, наличие не-

посредственных дефектов приповерхностных 

атомных слоев  либо объемные неэкраниро-

ванные заряды атомов примесей в обедненных 

приповерхностных слоях, частицы, адсорбиро-

ванные поверхностью твердого тела, и прочие.

В настоящей главе работы проведен деталь-

ный учет влияния естественных (неустрани-

мых) неоднородностей, имеющихся вблизи по-

верхностей кристаллических твердых тел, на 

рассеяние электронов в приповерхностной об-

ласти и эффекты, в том числе ориентационные, 

возникающие при поверхностном резонансном 

рассеянии электронов малых и промежуточных 

энергий.

В тангенциальном (по отношению к по-

верхности твердого тела) направлении потен-

циал (и электрическое поле) также не является 

однородным. Помимо рассмотренной выше 

дискретности зарядов примеси в приповерх-

ностной области пространственного заряда, 

это связано и с тем фактом, что поверхность 

кристалла не является идеальной. Существуют 

естественные (неустранимые) неоднородности 

потенциала вдоль поверхности кристалла. Это 

подтвердили проведенные ранее прямые экс-

периментальные измерения. Причинами таких 

неоднородностей могут быть непосредствен-

ные дефекты приповерхностных слоев атомов, 

адсорбированные на поверхности атомы при-

месей и иные. Очевидно, что неоднородность 

анализируемого поля вдоль поверхности кри-

сталлического образца может оказаться суще-

ственной. Как будет показано далее, флуктуа-

ции полей в тангенциальном и нормальном к 

поверхности направлениях довольно велики и 

при этом амплитуды таких полей могут сильно 

отличаться от средних значений.

В представленной работе были проведены 

расчеты потенциалов в приповерхностной об-

ласти полупроводниковых твердых тел с уче-

том естественных неоднородностей. Подробнее 

рассмотрим случай, когда на поверхности твер-

дого тела имеются электронные поверхностные 

зоны. Также уделим внимание случаю наличия 

на поверхности полупроводника примесных 

поверхностных уровней. Потенциальную энер-

гию взаимодействия электрона с поверхностью 

полупроводникового твердого тела будем опре-

делять с помощью решения обычного уравне-

ния Пуассона с учетом поверхностной плот-

ности зарядов и функции распределения.

Неоднородность приповерхностного по-

тенциала обычно  анализируют с помощью 

функции  dS/dU, зависящей от величины по-

тенциала и определяющей часть поверхности 

твердого тела dS, потенциал на которой равен 

величине от U до U + dU. Тем самым мы опреде-

ляем, какая доля поверхности имеет потенциал, 

значение которого совпадает с рассчитанным 

в одномерной модели приповерхностной об-

ласти. В последнем случае зависимость иско-

мой функции dS/dU от потенциала имеет вид 

дельта-функции. Анализ показал, что наличие 

на поверхности твердого тела неоднородностей 

как в тангенциальных по отношению к границе 

раздела направлениях, так и в направлении, 

нормальном к поверхности, приводит к ушире-

нию функции (dS/dU) (U). Величина уширения 

определяется флуктуацией поверхностного по-

тенциала. Проведенный расчет распределений 

неоднородностей поверхностного потенциала 

полупроводниковых кристаллов позволяет сде-

лать однозначный вывод о том, что в среднем 

величина этих неоднородностей может быть 

порядка изменений потенциала в приповерх-

ностной области твердого тела. В отдельных 

областях вблизи поверхности твердого тела 

амплитуда потенциала и величина электри-

ческого поля могут значительно (в несколько 

раз) превосходить свои усредненные значения. 

При этом размеры таких отдельных областей 

оказываются достаточными, чтобы через них 

осуществлялась, например, аномальная эмис-

сия электронов или, как в рассматриваемом 

случае, существенно изменялись условия резо-

нансного рассеяния электронов поверхностью 

твердого тела.

Относительная доля площади поверхности, 

где существенны отклонения поверхностно-

го потенциала от значений, рассчитанных без 

учета наличия естественных неоднородностей 

поверхности, может достигать 30 % от общей 

площади поверхности твердого тела. Особо сле-

дует отметить, что приведенные относительные 

значения площадей с существенными отклоне-

ниями потенциала от своих средних значений 

имеют место в случае обычных, классических 
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значений параметров полупроводниковых кри-

сталлов.

В процессе поверхностного резонансно-

го рассеяния, равно как и в процессе поверх-

ностного дифракционного, внешняя частица 

длительное время движется в тангенциальном 

по отношению к поверхности направлению и 

при этом находится в состоянии когерентного 

взаимодействия с поверхностным потенциалом 

твердого тела. Поэтому наличие неоднородно-

стей на поверхности будет приводить к выходу 

электронов из когерентного поверхностного 

состояния. Следовательно, первый вопрос, ко-

торый подлежит изучению в рассматриваемом 

разделе, заключается в следующем: будут ли 

вообще наблюдаться поверхностные резонансы 

при рассеянии на поверхностях твердых тел с 

естественными неоднородностями? 

Флуктуации неоднородного поля довольно 

велики, и амплитуды полей могут в несколь-

ко раз отличаться от своих средних значений. 

Площади поверхности, где потенциал имеет 

значение, близкое к среднему, составляют толь-

ко часть от общей площади поверхности. На 

основании теоретического анализа проведен 

компьютерный расчет, позволяющий оценить 

относительную долю площади поверхности, где 

потенциал имеет значение, близкое к среднему 

значению потенциала вдоль поверхности при 

определенном значении нормальной коорди-

наты. Численный анализ показывает, что от-

носительная доля площади поверхности, где 

потенциал имеет величину, близкую к свое-

му среднему значению, может быть довольно 

малой, и составлять лишь примерно 20 % от 

общей площади поверхности кристалла. Та-

ким образом, рассчитываемые в усредненной 

теории условия поверхностного резонансного 

рассеяния выполняются только на части тра-

ектории частицы, а в существенной области 

условия квазиодномерного движения электро-

на вдоль поверхности кристалла нарушаются. 

Таким образом, для исследуемых поверхностей 

необходимо проводить расчет вероятностей ре-

зонансного рассеяния с учетом неоднородно-

стей поверхности.

Последовательное рассмотрение поверх-

ностного резонансного рассеяния при нали-

чии естественных неоднородностей приповерх-

ностного потенциала твердого тела проводится 

на основании методик и формул предыдущего 

раздела. Это рассмотрение в заданной нами 

области параметров твердого тела и внешних 

частиц показывает, что даже при существен-

ных флуктуациях полей вдоль поверхности и 

сопровождающих такие флуктуации возмож-

ных существенных изменениях (уменьшение) 

амплитуд интенсивностей упругого резонанс-

ного поверхностного рассеяния, естественные 

неоднородности не приводят к полному раз-

рушению поверхностного резонансного рассе-

яния. Однако они могут существенно изменять 

характеристики спектров рассеяния частиц.

Рассмотрим подробно случай резонансного 

рассеяния поляризованных частиц, более чув-

ствительного к состоянию  (степени неоднород-

ности) поверхности. Наиболее содержательной 

характеристикой поверхностного резонансно-

го рассеяния в случае поляризованных частиц 

является величина  A  асимметрии рассеяния, 

определяемая формулой
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A

P I I

+ −

+ −

−
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+
 (7)

где 0P  – начальная поляризация первичного 

пучка поляризованных частиц, направленная 

вдоль нормали к плоскости рассеяния; I + , 

I −  – интенсивности пучков рассеянных элек-

тронов с различной поляризацией.

Анализ проводился следующим образом. 

На первом этапе рассчитывались интенсив-

ности упругого поверхностного резонансного 

рассеяния электронов для двух противопо-

ложных значений поляризации внешних ча-

стиц. Затем учитывалось влияние естествен-

ных поверхностных неоднородностей на эти 

энергетические зависимости интенсивностей 

путем их усреднений по поверхности твердого 

тела с неоднородным в тангенциальных к по-

верхности направлениях потенциалом, и вы-

числялась величина асимметрии рассеяния. 

Результаты анализа приведены на рисунке  

(кривая 1). Для сравнения там же приведе-

на энергетическая зависимость асимметрии 

рассеяния при тех же рассматриваемых нами 

параметрах задачи, но без учета естественных 

неоднородностей поверхностного потенциала 

(кривая 2). 
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Видно, что поверхностное резонансное 

рассеяние оказывается существенно ослаблен-

ным за счет естественных неоднородностей 

поверхностного потенциала. Это связано с до-

статочно сильным подавлением неоднород-

ностями интерференционных процессов для 

волновых функций частиц в поверхностном 

резонансе.

По величине этого ослабления можно одно-

значно судить о величине флуктуаций потенци-

ала и полей вдоль поверхности.

Описанный эффект позволяет исследо-

вать параметры полупроводниковых кристал-

лов (например, параметры легирования), а 

также изучать свойства кристаллических де-

фектов. По изменению характеристик спек-

тров рассеяния поляризованных частиц мож-

но исследовать особенности элементарных 

актов взаимодействия частиц с учетом спина.

А, 

отн.ед.

0,4

0

–0,4

Е, эВ     –2

1

2

–1

Энергетическая зависимость асимметрии поверх-

ностного резонансного рассеяния A поляризован-

ных электронов без учета (2) и при наличии (1) 

естественных неоднородностей. 
Энергия отсчитывается от порога возникновения по-

верхностного дифракционного пучка
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