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Методами теорiї функцiонала електронної густини та псевдопотенцiалiв iз перших принци-
пiв, iз використанням авторського програмного комплексу, розраховано просторовi розподiли
густини валентних електронiв, розподiли густини електронних станiв та ширини забороне-
ної зони, кулонiвськi потенцiали вздовж металевих (Ni0.8Fe0.2, Ni, Cu, Pt) плiвок острiвцевої
структури. Розрахунок показав наявнiсть розмiрних ефектiв, що проявилися в осциляцiях
ширини забороненої зони в електронному спектрi зi змiною вiдстанi мiж острiвцями в плiвках
Ni0.8Fe0.2, Ni, Cu, проти практично вiдсутньої забороненої зони в суцiльних плiвках неоднорiд-
ної товщини тих же металiв. Прокоментовано особливостi просторового розподiлу валентних
електронiв острiвцевих плiвок, що виявили вiдхилення вiд характерних металам розподiлiв.
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I. ВСТУП

Iз кожним роком зацiкавлення тонкими металеви-
ми острiвцевими плiвками зростає внаслiдок кiлькох
причин. По-перше, вiдмiннiсть їхнiх властивостей вiд
властивостей макроскопiчних об’єктiв того ж хiмiч-
ного складу, по-друге, вiдносно простi й доступнi тех-
нологiї створення, по-третє, безлiч ефектiв iз досi не
поясненими механiзмами та, можливо, велика кiль-
кiсть не вiдкритих квантових явищ.

Так, у перших дослiдженнях металевих плiвок були
виявленi аномальнi ефекти: високий магнiтоопiр [1] та
гiгантський ефект Холла [2]. Експериментальнi зраз-
ки з наведених робiт — це плiвки дiелектрика товщи-
ною в межах 0.1–0.9 мкм (SiO2, Al2O3, AlO), на якi на-
несено ґранули металу розмiром 1–10 нм (Ni, Pt, Au,
Fe, Co, W, Ag, Bi або Pb). Такi плiвки називають ґра-
нульованими. Сьогоднi ж експериментальними зраз-
ками для вивчення фiзичних властивостей стають по-
лiкристалiчнi плiвки рiзних ефективних товщин та
ступенiв дисперсностi зерен, монокристалiчнi плiвки,
моношари металiв, острiвцевi плiвки.

Наприклад, у працi [3] дослiджено чутливiсть ло-
калiзованого поверхневого плазмонного резонансу зо-
лотих острiвцевих плiвок. Автори доводять переваги
плiвок рiзних структур у спектрофотометричних та
елiпсометричних вимiрюваннях. Робота [4] присвяче-
на спектрам пропускання тонких металевих плiвок,
щiльно перфорованих невпорядкованими субхвильо-
вими цилiндричними отворами. Результати цього до-
слiдження свiдчать про те, що можливо створити пер-
форовану плiвку, що має порiвняно високе значення
свiтлопропускання й малий електричний опiр. Також
дослiджують спектри пропускання суцiльних та ос-
трiвцевих металевих плiвок [5, 6]. У перерахованих

експериментах зазначено, що в тонких острiвцевих
зразках будь-якого металу спостерiгається збiльше-
ний опiр порiвняно з товстiшими або суцiльними плiв-
ками. Дослiдники [3–7] коментують, що такий розмiр-
ний ефект притаманний острiвцевим плiвкам, але не
пояснюють механiзму пiдвищення опору у провiдни-
ку.

Недавно експериментально виявлено гiгантську дi-
електричну проникнiсть у тонких (∼ 7–10 Å) острiв-
цевих металевих плiвках, що нехарактерно для мета-
лiв [8, 9]. Автори пояснюють цей факт тим, що мiж
острiвцями вiдбувається перерозподiл заряду й сусiд-
нi острiвцi виявлялися зарядженими рiзнойменно. Та-
кий перерозподiл, вважають автори [10], можливий
унаслiдок тунельних переходiв електронiв через по-
тенцiальний бар’єр мiж острiвцями. Також автори до-
слiдження [10] зафiксували ємнiсний характер провiд-
ностi, що свiдчить про наявнiсть дiелектричних влас-
тивостей цих металевих об’єктiв.

Отже, отриманi в працях [8–10] непритаманнi мета-
левим зразкам характеристики потребують пiдґрунтя
теоретичними дослiдженнями, якi не використовують
даних з експерименту, щоб прокоментувати причину
незвичайної поведiнки металу.

Застосовуючи методи функцiонала електронної
густини та псевдопотенцiалу з перших принципiв,
ми виконали обчислювальний експеримент, користу-
ючись авторським програмним засобом (ПЗ) [11], на
атомних моделях, що адекватно вiдтворювали плiв-
ки дослiдникiв [8–10], щоб пояснити ефекти, якi вони
спостерiгали.

Розраховано просторовi густини валентних елект-
ронiв та їх перетини, розподiли станiв валентних елек-
тронiв, ширини заборонених зон, кулонiвськi потенцi-
али вздовж заданих напрямкiв у плiвках.
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Використаний ПЗ є унiкальним кодом авторiв стат-
тi i чи не єдиним у своєму родi розробленим на тере-
нах України. Вiн має ряд переваг порiвняно з iншими
iснуючими програмними засобами. По-перше, працю-
ючи з власним продуктом, автори цiлком упевненi, що
розрахунковi алґоритми справдi розробленi та працю-
ють згiдно з математичними теорiями та методами, на
якi посилаються, а також автори беруть на себе вiд-
повiдальнiсть за вiдсутнiсть в алґоритмах будь-яких
помилок математичного чи програмного характеру.
По-друге, цей ПЗ пройшов успiшну багатолiтню ап-
робацiю в багатьох наукових працях авторiв [12–16].
По-третє, маючи власний вiдкритий код процес нау-
кового фiзичного аналiзу результату розрахунку ви-
являється гнучкiшим, тому що так стає можливо ана-
лiзувати результати на будь-якому промiжному етапi
й бачити будь-якi данi, а не лише тi, що запрограмова-
нi стороннiм розробником, а також самостiйно вдос-
коналювати ПЗ згiдно з потребами конкретного до-
слiдження. Це забезпечує незалежнiсть вiд оновлень
програми та широкий спектр розрахованих даних для
наукового пошуку. У зв’язку з тим, що програмний
засiб поки що не зареєстрований, за посиланням [11]
можна знайти додаток для контрольного розрахунку

просторового розподiлу густини й густини станiв ва-
лентних електронiв, повної енерґiї кристала кремнiю.

II. МЕТОДИ МОДЕЛЮВАННЯ
ТА ОБЧИСЛЕНЬ

Розрахунковi результати одержано за допомогою
авторського програмного коду [11], що реалiзує алґо-
ритм самоузгодженого розв’язку рiвнянь Кона–Шема
в локальному наближеннi, якщо визначаються тiльки
електроннi змiннi при фiксованих атомних остовах.
Iдучи за Коном i Шемом [17, 18], електронну густи-
ну записували в термiнах зайнятих ортонормованих
одночастинкових хвильових функцiй:

n(r) =
∑

i

|ψi(r)|2 . (1)

Точку на поверхнi потенцiальної енерґiї в на-
ближеннi Борна–Оппенгаймера визначали мiнiмумом
енерґетичного функцiонала стосовно до хвильових
функцiй:

E [{ψi} , {Rj} , {αυ}] =
∑

i

∫
Ω

d3r ψ∗
i (r)

[
− ~2

2m
∇2

]
ψi(r) + U [{n(r)} , {Rj} , {αυ}] , (2)

де {Rj} — координати атомних остовiв, {αυ} — усi
можливi зовнiшнi впливи на систему.

У загальноприйнятому формулюваннi мiнiмiзацiя
енерґетичного функцiонала (2) стосовно до одночас-
тинкових орбiталей за накладених на них додаткових
умов ортонормування приводить до одночастинкових
рiвнянь Кона–Шема [19]:{

− ~2

2m
∇2 +

∂U

∂n(r)

}
ψi(r) = εiψi(r). (3)

У розв’язку цих рiвнянь можна використовувати
формалiзм псевдопотенцiалу [20, 21], згiдно з яким
тверде тiло розглядається як набiр валентних елект-
ронiв та йонних остовiв. У псевдопотенцiальному на-
ближеннi оператор псевдопотенцiалу Vps, що описує
взаємодiю валентних електронiв з остовом, є малим,
а вiдповiдна йому псевдохвильова функцiя гладкою.
Псевдохвильовi одноелектроннi функцiї розкладали-

ся в ряд за плоскими хвилями:

Ψj(k, r) =
1

√
N0

√
Ω

∑
G

bj(k + G) exp(i(k + G)r), (4)

де G — вектори оберненої ґратки, k — хвильовий век-
тор iз зони Брiллюена кристала або штучної супер-
ґратки, Ω — об’єм одиничних комiрок, з яких склада-
ється перiодичний кристал або штучна суперґратка
при вiдтвореннi неперiодичних об’єктiв.

Повний кристалiчний потенцiал конструюється як
сума йонних псевдопотенцiалiв, якi не перекривають-
ся та пов’язанi з йонами (ядра + остовнi електрони),
розташованi в позицiях RS :

Vкрист(r) → Vps(r) =
∑
p

∑
S

V ps
S (r − p − RS) (5)

Рiвняння (3) пiсля Фур’є-перетворення в обернений
простiр має вигляд:

∑
G

[{
~2

2m
(k + G)2 − εj

}
δG,G′ + VKS(k + G,k + G′)

]
bj(k + G) = 0, (6)
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де VKS — потенцiал Кона–Шема, що визначається як

VKS(k + G,k + G′) = Vps(k + G,k + G′) + Vh(G′ − G) + Vxc(G′ − G). (7)

У загальному випадку вирази, що описують по-
тенцiали взаємодiй, є комплексними. Використання
атомних базисiв, що мiстять у точковiй групi симет-
рiї операцiю iнверсiї, приводить до того, що Фур’є-
компоненти в розкладi всiх виразiв є дiйсними [22].

Основною величиною у формалiзмi функцiонала
електронної густини є густина заряду. Її оцiнюють iз
самоузгодженого розв’язку рiвнянь (6), який має бути
проведений у всiх точках неприведеної частини зони
Брiллюена:

ρ(G) =
2
NT

∑
k

∑
j

∑
α∈T

∑
G′

b∗j (k + G′ + αG)bj(k + G′),

(8)
де j означає додавання за всiма зайнятими станами,
NT — число операторiв α в точковiй групi T i множ-
ник 2 враховує виродження по спiну.

Розрахунковi зусилля можна скоротити, якщо ви-
користовувати метод спецiальних точок. Є рiзнi пiд-
ходи щодо вибору цих точок. Так, можна викорис-
товувати рiвномiрнi або нерiвномiрнi сiтки Γ-точок,
можна з прийнятною точнiстю замiнити сумування за
кiнцевим числом спецiальних точок до однiєї точки в
зонi Брiллюена. Можна обмежитися лише Γ-точкою в
зонi Брiллюена, особливо це стосується штучних пе-
рiодичних систем [23].

Розподiл електронiв за енерґiями отримували чис-
ловим обчисленням похiдної

lim
∆E→0

∆N/∆E,

де ∆N — кiлькiсть дозволених станiв, що припада-
ють на промiжок енерґiї ∆E, iз отриманого пiд час
дiагоналiзацiї матрицi Кона–Шема одночастинково-
го енерґетичного спектра, кiлькiсть значень у якому

контролюється розмiром розкладу хвильової функцiї.
Вiдповiдно до iдеологiї функцiонала електронної гус-
тини кiлькiсть зайнятих станiв при T = 0 визначали
половинною кiлькiстю електронiв в атомному базисi
(у зв’язку з неврахуванням спiну електрона).

Кулонiвський потенцiал уздовж заданої прямої в
комiрцi розраховували за формулою, що в обернено-
му просторi має вигляд:

Vh(G) =
4πe2ρ(G)

G2
, (9)

де G — вектор оберненої ґратки, ρ(G) — Фур’є-
компоненти електронної густини (8).

У зв’язку з тим, що алґоритм обчислень передба-
чає наявнiсть трансляцiйної симетрiї в дослiджуванiй
атомнiй системi, ми моделювали суперкомiрку тетра-
гонального типу a 6= b 6= c, α = β = γ = 90◦, парамет-
ри та атомний базис якої визначав об’єкт дослiджен-
ня.

Пiд час моделювання штучних неперiодичних сис-
тем, таких, як тонка плiвка чи кластер, iзоляцiя
трансльованих об’єктiв один вiд одного забезпечуєть-
ся вакуумним промiжком мiж ними [24]. Нехай по-
трiбно змоделювати тонку плiвку в декiлька атомних
шарiв. Тодi пiд час трансляцiї комiрки з 8-атомним
базисом (рис. 1,а) у площинi XY отримаємо нескiн-
ченну тонку плiвку в 4 атомнi шари (рис. 1,б). При
трансляцiї по Z плiвки також будуть повторюватися,
але при достатньо великому промiжку мiж ними, що
реґулюється довжиною вектора трансляцiї по Z, хви-
льовi функцiї електронiв ефективно спадають i їх пе-
рекриттям можна знехтувати. Так, фактично, кожну
плiвку можна вважати окремим об’єктом (рис. 1,в).

Рис. 1. Моделi тонкої плiвки: а — 8-атомний базис штучної суперкомiрки, б — трансльована суперкомiрка у площинi
XY , в — тонкi модельнi плiвки, роздiленi вакуумним промiжком.

Такий же прийом ефективний для створення моде-
лi кластера. Наприклад, розгляньмо суперкомiрку ал-
мазу, що складається iз 28 атомiв вуглецю, зображену
на рис. 2,а. Збiльшивши параметри комiрки, можна

отримати iзольований нанокристалик алмазу. Впев-
нитися у вiдсутностi взаємодiї мiж трансльованими
атомними базисами можна, отримавши в розрахунку
та проаналiзувавши просторовий розподiл електрон-
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ної густини малих iзозначень. На рис. 2,б та 2,в зоб-
раженi просторовi розподiли густини валентних елек-
тронiв у нанокристалика алмазу за iзозначень 0.4–0.3
та 0.2–0.1 вiд максимального вiдповiдно. Легко бачи-

ти, що електронна хмара кластера зосереджена все-
рединi елементарної комiрки та не має зв’язку зi своїм
трансльованим сусiдом у будь-якому напрямку.

Рис. 2. Модель кластера алмазу: а — атомний базис суперкомiрки, б, в — просторовий розподiл електронної густини
модельного кластера за iзозначень 0.4–0.3 та 0.2–0.1 вiд максимального вiдповiдно.

III. ОБ’ЄКТИ ТА МОДЕЛI ОБЧИСЛЕНЬ

Одна група атомних моделей для чисельних оцiнок
їх електронних характеристик становила собою суцi-
льнi плiвки металiв iз поверхнею типу [100] в площи-
нi XY , що неоднорiднi за товщиною в напрямку Z, з
найбiльшим значенням товщини в 4 атомнi шари, яке
для Ni становило 5.29 Å, для FeNi-сплаву — 5.08 Å,
для Cu — 5.41 Å. Iнша група модельних об’єктiв iмi-
тувала острiвцевi плiвки — кластери металу, роздiленi
вакуумними промiжками, що змiнювалися.

Для вiдтворення нескiнченної суцiльної або острiв-
цевої плiвок у площинiXY були розробленi атомнi ба-
зиси примiтивної тетрагональної комiрки суперґрат-
ки, що видiленi квадратами (рис. 3,а,в). Розмiр при-
мiтивної комiрки добирали таким, щоб уникнути вза-
ємодiї плiвок, що транслюються в напрямку Z. Об-
числення проводилося тiльки для Γ-точки зони Брiл-
люена суперрешiтки.

Рис. 3. Модельнi суцiльнi неоднорiднi за товщиною
плiвки неоднорiдного (а, б) та однорiдного (в, г) хiмiчного
складу (а, в) та острiвцевi плiвки (б, г), утворенi розри-
вом суцiльної плiвки за рахунок збiльшення параметрiв
трансляцiї A i B.

На рис. 3 зображено фраґменти нескiнченних су-
цiльної та острiвцевої плiвок, що формуються транс-
ляцiєю атомного базису, видiленого в чотирикутнику,
сторони якого дорiвнюють параметрам примiтивної
трансляцiї A, B, C (а, б — вид на площину ZX, в, г
— ZY ). Для моделювання острiвцевої плiвки парамет-
ри трансляцiї A i B збiльшували для введення ваку-
умного промiжку, що при трансляцiї вiддаляли групи
атомiв, якi входили в базис, тим самим формуючи не-
скiнченний набiр кластерiв (острiвцiв). Вiдстанi мiж
крайнiми атомами сусiднiх кластерiв, що утворилися
пiсля трансляцiї атомного базису, були неоднаковими
в напрямках X i Y , тобто dx 6= dy. Для вiдстежен-
ня залежностей електронних властивостей острiвце-
вої плiвки вiд вiдстанi мiж кластерами вказували вiд-
стань dy, що далi помiчали як d. Наприклад, для су-
цiльної плiвки ця вiдстань була d = 0. Залежно вiд
хiмiчного складу розмiри кластерiв (острiвцiв) стано-
вили 8–10Å.

За хiмiчним складом модельнi плiвки були одно-
рiдними i складалися тiльки з атомiв Ni або Cu (рис.
3,в,г), а також неоднорiднi — NixFe1−x (рис. 3,а,б), де
x = 0.8, такий сплав називають пермалоєм.

IV. РЕЗУЛЬТАТ РОЗРАХУНКIВ
ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ

Розраховано просторовi розподiли валентних елек-
тронiв та їх перетини, густини електронних ста-
нiв, ширини заборонених зон, кулонiвськi потенцiали
вздовж заданих напрямкiв для модельних плiвок.

На рис. 4,а зображенi просторовi розподiли густини
валентних електронiв у межах примiтивної комiрки
для модельних острiвцевих плiвок сплаву Ni0.8Fe0.2.
Об’єкти злiва направо на рис. 4,а вiдрiзняються збiль-
шеними вiдстанями мiж острiвцями. Можна помiти-
ти, що зi збiльшенням вiдстанi мiж острiвцями вiдбу-
вається перерозподiл електронiв — електрони, мовби,
“стiкаються” в середину острiвця. Особливостi прос-
торового розподiлу електронної густини всерединi ос-
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трiвця демонструються на рис. 4,б,в для рiзних iзо-
значень густини. Так, електроннi хмари з бiльшою
густиною утворюють оболонки, що заповненi елект-
ронними хмарами меншої густини (порiвняй острiвцi
на рис. 4,в), тобто утворюються електроннi структу-

ри, якi назвемо “вбудованi конденсатори”. Такi отри-
манi особливостi просторового розподiлу електронної
густини можуть пояснити появу ємнiсного характе-
ру провiдностi, що було зафiксовано в експеримен-
тах [8–10].

Рис. 4. Просторовi розподiли густини валентних електронiв у суцiльнiй плiвцi Ni0.8Fe0.2 (лiвий) та острiвцях Ni0.8Fe0.2,
розташованих на вiдстанях d = 1.16, 1.69 та 3.27 Å (злiва направо), для iзозначення 1–0.9 вiд максимального: а —
показаний весь простiр примiтивної комiрки, б — показана частина простору примiтивної комiрки; в — просторовi
розподiли густини валентних електронiв в острiвцях Ni0.8Fe0.2 (в), що знаходяться на вiдстанi 3.01 Å один вiд одного,
для iзозначень 1–0.9, 0.9–0.8 та 0.8–0.7 вiд максимального (злiва направо); показана частина простору примiтивної
комiрки.

Рис. 5. Просторовi розподiли густини валентних електронiв у суцiльнiй плiвцi Ni (лiвий) та острiвцях Ni на вiдстанях
d = 1.15, 1.68 та 3.27 Å (злiва направо) для iзозначення 1–0.9 вiд максимального: а — показаний весь простiр примiтивної
комiрки, б — показана частина простору примiтивної комiрки.
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Рис. 6. Просторовi розподiли густини валентних електронiв у суцiльнiй плiвцi Cu (лiвий) та острiвцях Cu, що знахо-
дяться на вiдстанях d = 0.97, 1.50 та 3.09 Å один вiд одного (злiва направо), для iзозначення 1–0.9 вiд максимального;
а — показаний весь простiр примiтивної комiрки, б — показана частина простору примiтивної комiрки.

Рис. 7. Залежнiсть ширини забороненої зони енерґiй вiд
вiдстанi d мiж острiвцями Ni0.8Fe0.2, N, Cu та Pt острiв-
цевих плiвок

.

Аналогiчнi особливостi просторового розподiлу ва-
лентних електронiв можна помiтити i для хiмiчно од-
норiдних плiвок Ni (рис. 5) та Cu (рис. 6). Тодi як
просторовий розподiл валентних електронiв острiвце-

вих плiвок Pt значно вiдрiзняється — у ньому не про-
являється наявнiсть “вбудованих кондесаторiв”, тобто
не спостерiгається таких топологiчних форм у розпо-
дiлi електронної густини, у яких електронна густина
меншого значення заповнює порожнину електронної
хмари бiльшої густини.

Пiд час аналiзу електронного спектра помiченi ос-
циляцiї ширини забороненої зони дослiджених острiв-
цевих та плiвкових об’єктiв залежно вiд вiдстанi d мiж
острiвцями (рис. 7). На пiках осциляцiй ширина за-
бороненої зони сягає до 10 еВ/атом. Слiд зазначити,
що в модельних об’єктах на основi Cu осциляцiї слаб-
ше вираженi, нiж осциляцiї об’єктiв, що мiстять Ni.
Щодо хiмiчно однорiдних острiвцевих плiвок Pt, то
розмах осциляцiй у змiнi ширини забороненої зони не
перевищував 0.6 еВ/атом (вставка на рис. 7), що на
порядок менше порiвняно з плiвками iнших перехiд-
них металiв (Ni, Cu). Також слiд зазначити, що для
всiх суцiльних плiвок неоднорiдної товщини ширина
забороненої зони мала порiвняно з величинами забо-
роненої зони острiвцевих плiвок, що спостерiгалися
на пiках їх осциляцiйних змiн.

Рис. 8. Кулонiвськi потенцiали, побудованi уздовж острiвцiв Ni0.8Fe0.2 для d = 0, 1.16, 1.69 та 3.27 Å (злiва направо):
а — уздовж осi X , б — уздовж осi Y ; значення наведенi в атомних одиницях.
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Арґументом, який доводить, що дослiджуванi ост-
рiвцевi плiвки — єдиний об’єкт iз наявною взаємодiєю
мiж острiвцями, є обчисленi за формулою (9) куло-
нiвськi потенцiали в напрямку трансляцiї кластерiв.
Iз рис. 6 видно, що кулонiвськi потенцiали мають не-
нульовi значення в областi мiж острiвцями. Оскiль-
ки при розрахунку потенцiалiв використовували са-
моузгоджену електронну густину, оцiнену з урахуван-
ням обмiнно-кореляцiйної взаємодiї в операторi Кона–
Шема, то можна вважати, що взаємодiя мiж атома-
ми сусiднiх острiвцiв була як кулонiвського типу, так
i квантового (обмiнно-кореляцiйного), що збiгається з
коментарями авторiв експерименту [8].

V. ВИСНОВКИ

Методами теорiї функцiонала електронної густи-
ни та псевдопотенцiалiв iз перших принципiв, вико-
ристовуючи авторський програмний комплекс, роз-
рахованi просторовi розподiли валентних електронiв,
густини електронних станiв, ширини забороненої зо-

ни, кулонiвськi потенцiали вздовж заданих напрямкiв
для модельних металевих суцiльних плiвок неодно-
рiдної товщини та острiвцевих плiвок рiзного хiмiч-
ного складу (Ni0.8Fe0.2, Ni, Cu, Pt).

Помiчено особливостi в просторовому розподiлi
електронної густини в острiвцевих плiвках iз Ni, Cu та
Ni0.8Fe0.2. У просторовому розподiлi електронної гус-
тини в острiвцях спостерiгали такi топологiчнi фор-
ми, у яких електронна густина меншого значення
заповнювала порожнину електронної хмари бiльшої
густини, що були названi “вбудованi конденсатори”. У
платинових острiвцевих плiвках такого перерозподiлу
електронної густини не спостерiгали.

Зафiксованi осциляцiї величини забороненої зони
в електронному спектрi острiвцевих плiвок на осно-
вi Ni0.8Fe0.2, Ni, Cu зi змiною вiдстанi мiж острiв-
цями. Розмах осциляцiй для них сягав 10 еВ/атом.
Для острiвцевих плiвок Pt осциляцiї не перевищували
0.6 еВ/атом. Заборонена зона в електронному спектрi
суцiльних неоднорiдних за товщиною плiвках будь-
якого дослiдженого хiмiчного складу практично вiд-
сутня.
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ANOMALOUS ELECTRONIC PROPERTIES OF THIN METAL FILMS OF ISLAND
STRUCTURES: THE FIRST PRINCIPLES CALCULATIONS
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Department of Physics, Kryvyi Rih State Pedagogical University,

54, Gagarina Ave., Kryvyi Rih, UA–50086, Ukraine

The paper is devoted to the electron properties of the transition metal films of the islands structure. The
main research methods are theoretical calculations based on the density functional theory and the ab initio
pseudopotential method. Using the author’s software, the spatial distribution of valence electron density, the
distribution of electron states density, the bandgap, the Coulomb potential along the transition metal (Ni0.8Fe0.2,
Ni, Cu, Pt) films with islands structure were calculated. Our calculation showed the presence of the size effects
that manifest in the oscillation of a dependence of the bandgap on the distance between the islands. The range
of the gap oscillations of the Ni0.8Fe0.2, Ni, Cu island films reaches about 10 eV/atom, and the gap oscillations
of the Pt-film does not exceed 0.6 eV/atom. It is important that the bandgap of the continuous metal films of
variable thickness are small. We have discussed the features of the spatial distribution of the valence electrons of
the islands films has been revealing a deviation from the typical metal distribution. The potentials which were
obtained along the vector through the islands had non-zero values in the area between the islands that confirm
their interaction with each other; therefore, the island film is an integral object. Since the self-consistent electron
density was analyzed, it can be assumed that the interaction between the atoms of the neighboring islands was of
the Coulomb and quantum (exchange-correlation) type.
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