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Современная туннельная микроскопия 
является одним из немногих методов иссле-
дования поверхности, позволяющих произво-
дить неразрушающий контроль ее парамет-
ров с атомным разрешением. Топология мик-
ровыступов (образованных при изготовлении 
СТМ-зонда) является существенным факто-
ром, обуславливающим интегральную плот-
ность электронных состояний острия, кото-
рая, в свою очередь, играет важную роль в 
формировании СТМ-изображений в совокуп-
ности с электронной плотностью состояний 
исследуемого образца. Поэтому очевидно, 
что разработка методики для идентификации 
кластерных материалов, позволяющей осу-
ществлять теоретическое моделирование 
СТМ-изображений ультрадисперсных частиц 
(УДЧ) с учетом электронной плотности их со-
стояний и топологии микровыступов зонда, 
является актуальной задачей. 

Сканирующий туннельный микроскоп 
(СТМ) регистрирует туннельный ток, 
протекающий между зондирующим острием 
(ЗО) и исследуемой поверхностью. При этом, 
согласно теории Бардина [1], выражение для 
туннельного тока имеет вид: 
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где индекс ν  относится к молекулярным 
орбиталям (состояниям) поверхности; µ – к 
состояниям иглы; h – постоянная План-
ка;Eµ – энергии состояний иглы;Eν – поверх-

ности; ( )f E – распределение Ферми; M µν
– 

бардиновский матричный элемент: 
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Из выражения (1) следует, что в процесс 
туннелирования вовлекаются электронные 
состояния, обладающие равными собствен-
ными энергиями. При этом число таких элек-
тронных состояний растет с ростом туннель-
ного напряжения. При малых туннельных 
сдвигах ( 10V еВ< ), а также при условии, что 
игла моделируется локально сферической 

поверхностью (радиус кривизны которой R , а 
центр кривизны расположен в 0r

r
), туннель-

ный ток, согласно [2,3], пропорционален элек-
тронной плотности состояний поверхности:  
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В случае, когда число электронных со-
стояний, вовлеченных в процесс туннелиро-
вания, велико (а это соответствует действи-
тельности при определенном подборе мате-
риала зонда), суперпозиция квадратов вол-
новых функций (при условии их большого ко-
личества), обладающих различной симмет-
рией (s, p, d), имеет симметрию, которую с 
большой долей точности можно считать сфе-
рической. При этом картина, наблюдаемая в 
СТМ-эксперименте, становится качественно 
сравнимой со схематично изображенной на 
рисунке 1. Пересекающиеся сферы – это по-
верхность постоянной электронной плотности 
каждого из атомов образца (пунктирная ли-
ния). Поверхность, получаемая при пересе-
чении этих сфер – изоповерхность плотности 
невзаимодействующих между собой и зондом 
электронных состояний соседних атомов. 
Обязательное же взаимодействие можно 
описать как возмущение «пунктирной» по-
верхности, приводящее ее к виду, представ-
ленному на рисунке 1 сплошным серым цве-
том. Величина же возмущающего действия 
формально определяется радиусом кривизны 
(формой) виртуального зонда, введенного в 
модель специально с этой целью. 

Попытки учесть точное взаимодействие 
исследуемой поверхности и зондирующего 
острия для расчета туннельного тока пред-
принимались давно, но до настоящего вре-
мени не привели к какому-либо результату, 
приемлемому для моделирования СТМ-
изображений. Поэтому на данный момент 
существуют   две   основных   методики  их 
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Рисунок 1 - Изоповерхность постоянной плотности электронных состояний 
атомов (пунктирная линия – изоповерхность плотности электронных состояний 
без учета взаимодействия состояний соседних атомов; поверхность, окрашен-
ная серым – изоповерхность плотности взаимодействующих между собой и 
зондом электронных состояний) 

 
построения. Первая связана с определением 
добавочных членов в ряд теории возмуще-
ний, нулевым приближением которой являет-
ся выражение (1) [3]. Данный путь позволяет 
рассчитать туннельный ток с достаточной 
точностью, но сопряжен с длительными и 
объемными расчетами. Вторую методику 
можно назвать полуэмпирической, поскольку 
кроме точных расчетов в нее включаются эм-
пирические параметры, позволяющие учесть. 
взаимодействие между зондом и поверхно-
стью. Данная методика является приемлемой 
с точки зрения затрат машинного времени, 
однако ее достоверность целиком определя-
ется входящими в нее эмпирическими пара-
метрами. Эта методика и является объектом 
рассмотрения данной работы.  

В случае, когда электронная плотность 
состояний исследуемой УДЧ на поверхности 
подложки известна (например, рассчитана 
ранее при помощи ab initio методов), а элек-
тронная плотность состояний зондирующего 
острия (ЗО) оценена согласно предложенной 
методике, можно предположить, что поверх-
ность постоянного туннельного тока, обу-
словленная их взаимодействием, строится         
в результате   сканирования   изоповерхности  

электронных состояний  исследуемой УДЧ 
зондом, имеющим поверхность постоянной 
электронной плотности. Траектории зонда, 
«скользящего» вдоль УДЧ, позволяют сфор-
мировать изображение, которое с опреде-
ленной точностью можно назвать моделью 
СТМ-изображения. При этом эмпирическими 
параметрами являются как значения посто-
янной электронной плотности исследуемой 
поверхности УДЧ, так и параметры, влияю-
щие на форму поверхности вокруг ЗО. 
Управление эмпирическими параметрами, 
при сравнении моделируемой поверхности с 
известными экспериментальными данными, 
позволяет достичь необходимой точности 
моделирования.  
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