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Електронну структуру тонких плівок міді та золота розраховано в рамках теорії функціоналу 
густини. Отримано розмірні залежності енергії Фермі EF та відносного відхилення сталої ґратки δa 
досліджуваних плівок металів. Показано, що параметри електронної структури електрично суцільних 
плівок благородних металів товщиною більшою за 2-3 нм достатньо близькі до відповідних 
параметрів масивного металу.  
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Вступ 

Електричні властивості тонких плівок металів, 
товщини яких сумірні середній довжині вільного 
пробігу електронів достатньо добре описують теорії 
класичного розмірного ефекту [1,2]. В тонкій плівці 
металу поверхня виступає в ролі додаткового центра 
розсіювання і дає відповідний внесок у сумарний 
опір плівки (правило Матіссена). Коли товщина 
плівки стає співмірною або близькою до довжини 
хвилі Фермі λF вільного електрона, на явища 
переносу починають впливати додаткові квантово-
інтерференційні ефекти. Фішер [3] при дослідженні 
розмірних залежностей опору плівок платини виявив 
осциляції провідності із зміною товщини плівки 
металу. Їх виникнення яких пов’язують з 
квантуванням електронних станів в напрямку зміни 
товщини плівки d. Аналогічні осциляційні зміни, 
провідності при зростанні товщини в плівках золота, 
осаджених на поверхню кремнію, спостерігали 
Ялуховський М. та Бауер Е. [4]. В роботах 
Тесановіча З. [5,6] на основі квантово-механічного 
підходу до аналізу впливу поверхневих шорсткостей 
на транспортні явища в металевих плівках, було 
виявлено залежність умов квантового переносу від 
амплітуди поверхневих шорсткостей. Результати 
теорії успішно використано для пояснення розмірних 
залежностей питомого опору тонких плівок CoSi2. 
Було показано, що питома провідність σ має набагато 
сильнішу залежність від товщини (σ ~ d2) тонких 
плівок, на відміну від поведінки товстих плівок 
(σ ~ d). Отримані результати були узагальнені в 
роботах Фішмана Д. та Цалєцкого Д. [7-9], в яких 
показано, що в режимі квантового переносу заряду 
залишкова провідність проявляє степеневу 

залежність від товщини плівки d: σ ~ dα (де 
2,1 < α < 6). Показник α = 2,1 відповідає числу 
каналів провідності N >>1, що характеризує 
металевий перенос заряду у плівці, а α = 6 відповідає 
N = 1 та характеризує напівпровідникові та 
діелектричні плівки. Вище проаналізовані 
експериментальні роботи та теорії пояснення явищ 
переносу заряду базуються на припущені, що 
електронна структура досліджуваного зразка 
ідентична електронній структурі масивного зразка 
металу, в той час як поверхня зразка та її стан є 
основним чинником зміни електронного 
енергетичного спектру досліджуваних плівок. Тому 
цікавим є розрахунок зонної енергетичної структури 
дуже тонких плівок металів з метою вияснення умов 
при яких електронний спектр плівкового зразка може 
вважатись ідентичним електронній структурі 
масивного металу.  

Дослідженню зонної структури вільних плівок 
металів присвячено деякі роботи. Результати 
дослідження електронної структури вільних плівок 
літію товщиною 1-5 моношарів представлено в 
роботі [10], в якій показано існування лінійної 
залежності між числом каналів провідності та 
кількістю моношарів у плівці літію. Відзначено, що 
електронна структура вільних плівок літію 
товщиною більшою за 5 атомних шарів близька до 
електронної структури масивного зразка металу. 
Подібні висновки було зроблено для плівок Al(111) 
товщиною більшою 6 атомних шарів [11]. При 
експериментальному дослідженні провідності плівок 
міді та заліза товщиною від 1 до 32 атомних в [12-14] 
показано, що відхилення параметрів електронної 
структури плівки міді в області товщин d > 5 атомних 
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шарів є незначним в порівнянні з відповідними 
параметрами масивних зразків металів. 

В даній роботі в рамках теорії функціоналу 
густини досліджено поведінку електронної структури 
вільних плівок міді та золота із зростанням їх 
товщини та встановлено критичну товщину, вище 
якої енергетичний спектр плівки стає близьким до 
зонного енергетичного спектру масивного зразка. 

I. Методика розрахунку 

Розрахунок зонної структури плівок 
досліджуваних металів на основі наближення 
повнопотенціальних лінеаризованих приєднаних 
плоских хвиль (FLAPW) в рамках теорії функціоналу 
густини [15,16]. Блюгелем С. та Бігмаєром Д. [15] 
проведено детальний аналіз даної теорії, зокрема 
особливості її використання при дослідженні тонких 
плівок та поверхні твердого тіла. В [15] розроблено 
програмний пакет FLEUR на базі теорії функціоналу 
густини, який дозволяє проводити розрахунки зонної 
структури низькорозмірних систем та тонких плівок. 
Ab initio розрахунок зонної структури плівок 
проведено в рамках теорії функціоналу густини з 
використанням узагальненого градієнтного 
наближення запропонованого у роботі [17]. При 
розрахунку хвильових функцій, покладено наступні 
значення параметрів: kMAX = 4.0 a.о-1 
(1 a.о. = 0,5291772108 Å) та GMAX = 13,5 а.о-1. MT 
радіус для плівок міді та золота вибрано відповідно 
RMT = 2,18 а.о-1 та RMT = 3,12 а.о-1. Момент імпульсу 
для розрахунку густини станів в середині МТ сфери 
обмежували на lmax = 8. При інтегруванні в k -
 просторі по двомірній зоні Брілюєна для 
елементарної комірки обмеженої двома поверхнями 
було вибрано 15 спеціальних k - точок, кількість яких 
була достатньою для досягнення збіжності за 17 
ітераційних циклів. Структура плівки вважалась 
зрелаксованою, такою що досягнула свого 
мінімального значення енергії, якщо сумарна 
величина сил, що діють на атом є меншою за 
1 mhtr/а.о (1htr = 2Ry = 27,2113845(23) eV). Для 
досягнення плівкою металу даної товщини 
найменшого значення енергії, системі дозволялось 
здійснювати релаксуючі зміщення у всіх напрямках 
координатних осей OX, OY, OZ.. 

II. Обговорення результатів 

Розрахунок електронної енергетичної структури 
вільних металевих плівок, виконаний при 
трактуванні плівки в якості одномірного 
потенціальної ями шириною рівною товщині плівки, 
дає осциляційні залежності основних параметрів від 
товщини шару [7-9]. Для ілюстрації сказаного на 
Рис. 1 наведено відносні зміни енергії Фермі плівки 
міді при зміні товщини шару. З рисунка видно, що в 
діапазоні товщин в межах 1-10 атомних шарів наявні 
осциляції EF і лише при більших товщина плівок 
енергія Фермі прямує до величин близьких енергії 

Фермі масивного металу. Розрахунок електронної 
будови плівок одновалетних металів, виконаний з  
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Рис. 1. Відносні зміни енергії Фермі у плівці металу 
при зміні товщини плівки. 

0FE  – енергія Фермі 
масивного металу. 
 
використанням моделі [15-17] дає більш реальні 
результати. На рис. 2 наведено результати 
розрахунку з використанням підходів [15-17] зміни 
величини енергії Фермі EF та зміни періоду ґратки 
δa = a – a0 плівок міді та золота. З рисунка видно, що 
найбільші відхилення періоду ґратки та значень 
енергії Фермі спостерігаються в області малих 
товщин плівки металу (1-3 атомних шарів), а при 
товщинах 5-6 атомних шарів амплітуда осциляцій 
зменшується. 
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Рис. 2. Залежність енергії Фермі EF та відносного 
відхилення сталої ґратки δa плівок міді та золота від 
товщини плівки. 
 

Розрахована величина енергії Фермі досягає 
величин близьких енергії Фермі масивного металу, а 
розрахований період кристалічної ґратки в межах 
точності розрахунку співпадає з періодом ґратки 
масивного металу. Отриманий результат дозволяє 
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стверджувати, що параметри електронної структури 
суцільних металевих плівок товщиною біля 6 
атомних шарів (товщина шару 2-3 нм) близькі до 
аналогічних параметрів масивного металу. Тому при 
трактуванні результатів експериментального 
дослідження електричних властивостей плівок ультра 
тонких суцільних плівок металів можна 
користуватись виразами теорії [5-9]. Зауважимо, що 
таке трактування було здійснене в 
експериментальних роботах [18-19]. 

Висновки 

1. При розрахунку параметрів електронної 

структури ультратонких вільних суцільних плівок 
міді і золота отримано розмірні залежності цих 
параметрів.  

Показано, що параметри електронної структури 
суцільних плівок благородних металів при товщині 
плівки 2-3 нм достатньо близькі до відповідних 
параметрів масивного металу. 
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Electron structure of Utrathin Cupper and Gold Films 
‘Ivan Franko’ Lviv National University 

50, Dragomanova Str., Lviv, 79005, Ukraine 

Electron structure of ultra thin cupper and gold films in the framework of density functional theory 
(DFT) was calculated. Fermi energy and relative change of crystal lattice constant size dependences were 
obtained. It was shown, that electron structure parameters of cupper and gold films with thickness more 
2-3 nm are close to bulk metals.  

Key words: thin metal films, electron structure, density functional theory, Fermi energy, constant of 
crystal lattice. 

 


