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Аннотация: Впервые проведен расчет адсорбции атомов германия на поверхности 

грани (100) вольфрама методом функционала плотности. Подложка вольфрама была 

выполнена как 2D-слой. 2D-слой W моделировался суперъячейкой W(100) 2×2×2. 

Расчет электронной плотности состояния и энергии адсорбции атома Ge проводился 

для трех мест адсорбции атома Ge: в ямочной позиции, в мостиковой позиции между 

поверхностными атомами W и над поверхностным атомом W. Один атом Ge 

приходился на 8 поверхностных атомов W. Наиболее предпочтительно адсорбция атома 

германия в ямочной позиции. Энергия адсорбции составляет значительную величину: 

6,38 эВ. Адсорбция атомов Ge приводит к незначительной реконструкции поверхности 

W: максимальный сдвиг атомов W не превышает 0,15 Å. Валентная зона 2D-слоя 

W(100) сформирована в основном W 5d электронами, с незначительным вкладом W 6s 

электронов. Зона Ge образована Ge 4p и Ge 4s электронами. 
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1. Введение 

Проведение исследований структуры и электронных свойств 

интерфейсов металл/полупроводник вызвано как с технологическими, так 

и фундаментальными причинами [1-4]. Это вызвано тем, что необходимо 

понять фундаментальный механизм формирования интерфейса металл-

полупроводник. С другой стороны, происходит все больше исследований 

по напылению полупроводников на металлические поверхности. Поэтому 

возрастает интерес к исследованиям адсорбции атомов 

полупроводниковых элементов на металлические подложки, которая 

влияет на структуру и электронный характер адсорбата-подложки система. 

Исследованию адсорбции атомов Ge  [5-8] на металлических подложках 

уделяется значительно меньшее внимание по сравнению с исследованиями 

адсорбции кремния на металлических подложках [9-12]. Следует отметить, 

что образование силицидов металлов происходит при комнатных 

температурах, а германидов металлов при более высоких температурах. 

Целью данной работы было рассчитать электронную структуру 

адсорбированного Ge  на поверхности 2D-слоя (100)W  и энергию связи 

атомов Ge , что позволит определить предпочтительные места адсорбции 

атомов Ge  на поверхности W . Результаты работы позволят лучше понять 

процессы электронно-стимулированной десорбции атомов с поверхности 

германия напыленного на вольфрамовую подложку, например, [13] и 

является частью цикла работ [14-15], связанных с расчетами поверхностей 

исследуемых методом электронно-стимулированной десорбции.  
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2. Методический раздел 

Наши расчеты из первых принципов выполняются в рамках теории 

функционала плотности (DFT – density functional theory), реализованной в 

пакете QUANTUM ESPRESSO [16] с использованием обменно-

корреляционного функционала с учетом обобщенных градиентных 

приближений (GGA – generalized gradient approximation) [17] в форме 

Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) [17]. Влияние ионных остовов учитывалось 

через сохраняющий норму псевлопотенциал [18]. Суперъячейка (100) 

2×2×2 была изготовлена с использованием графической программы с 

открытым исходным кодом BURAI-1.3 [19]. Вакуумный зазор между 2D-

слоями был 18Å, чтобы избежать влияния паразитных электрических 

полей. Ограничение кинетической энергии и ограничение плотности 

заряда были выбраны 55 Ry и 550 Ry. Использована гамма-центрированная 

сетка по k -точкам 4×4×1 для всех 2D-систем в этой статье. Сходимость 

составила 1∙10-6 Ry. W  имеет кубическую структуру с постоянной решетки 

3,19Å. Один атом Ge  приходится на 8 поверхностных атомов вольфрама 

(см. рис. 1). Суперъячейка состоит из четырех 2D-слоев вольфрама. 

Релаксации подвергались верхняя половина суперъячейки атомов 

вольфрама. Положение нижней половины суперъячейки атомов W  было 

зафиксировано, что было сделано для моделирования объема вольфрама. 

Стадия релаксации параметров ячейки суперъячейки длится до 

достижения давления менее 0,5 кбар. 

  
а б 

Рис. 1. 2D-слой W  (а). Положение адатомов Ge  на 2D-слое W : вид сверху (б). Синий 

шар - атом W , тёмно-синий шар – поверхностный атом W , красный шар – атом Ge . 

Показано положение  атомов Ge  на поверхности вольфрама в трех позициях: ямочной 

(hollow), мостиковой (bridge) и над поверхностным атомом вольфрама (top). 
 

3. Результаты и обсуждение 

Была рассчитана энергия адсорбции adsE  атомов Ge  на поверхности 

вольфрама в трех позициях (см. рис. 1): ямочной (hollow), мостиковой 

(bridge) и над поверхностным атомом вольфрама (top)  

 Ge/ W W Ge( )adsE E E E    , (1) 
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где Ge/WE  и WE  – полные энергии поверхности с адсорбированным Ge  и без 

него, GeE  – полная энергия атома Ge . Значения энергии адсорбции атомов 
Ge  и расстояния между плоскостью, образованной центрами 

поверхностных атомов W , и положением адсорбированного атома Ge  

приведены в Таблице 1. Наиболее предпочтительной является адсорбция в 

мостиковой позиции. 
 

Таблица 1. Энергия адсорбции атома германия и расстояние между уровнем 

поверхностных атомов вольфрама и плоскостью адсорбированных атомов. 

Позиция adsE , эВ h , Å 

hollow 6,38 1,25 

top 3,96 1,50 

bridge 4,89 1,84 

В результате расчета получены большие значения энергии адсорбции 

атома германия на поверхности W . Так как нам неизвестно значение 

энергии адсорбции из литературных источников, то мы провели расчет 

энергии адсорбции атомов Ge  в ямочной позиции для адсорбции атомов 
Ge  на Ru  равному 5,09 эВ и сравнили его с известным значением 4,72 эВ 

[20], полученным при расчете в программе Vienna ab initio simulation 

package (VASP). Это может указывать на немного завышенные значения, 

полученные в результате расчета программой Quantum Espresso. Также 

можно сравнить экспериментальное значение энергии адсорбции, 

полученное с помощью термодесорбционной спектроскопии, атомов 

кремния на W  равное 6,1 эВ [12]. Поэтому мы считаем полученное 

значение энергии адсорбции, равное 6,38 эВ, разумным. Большое значение 
adsE  для адсорбции Geв ямочной позиции связано с тем, что атом связан с 4 

атомами W , а не с 1 или 2 атомами W  в других адсорбционных местах.  

Наблюдается незначительная реконструкция поверхности W , 

вызванная адсорбцией атомов Ge , вызванная взаимодействием валентных 

электронов адсорбционной системы. Поверхностные атомы W , 

выделенные тёмно-синий цветом на рис. 1 б, сдвигаются вниз на 0,15Å, и 

имеют сдвиг от атома Ge  на расстояние 0,0058Å по сравнению чистой 

поверхностью W , что и приводит к большому значению adsE , за счет 

взаимодействия атома Ge  с четырьмя поверхностными атомами W . 

Результаты расчета плотности состояний (DOS ) чистой поверхности 
2D -слоя W  и с адсорбированным германием представлены на рис. 2. На 

рис. 2 а -в представлена полная плотность состояний 2D -слоя W , а также 

плотность состояний в поверхностном слое и приповерхностном слое. 

Валентная зона W  сформирована W 5d  и W 6s  состояниями с 

преобладающим вкладом W 5d  состояний.  

Для поверхностного слоя (см. рис. 2 а) характерна зона, обладающая 

четырьмя выделяющимися пиками, что совпадает результатами [21] и 

являются поверхностными состояниями и поверхностными резонансами, 
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которые должны принимать участие в формировании адсорбционных 

связей. Вид полной плотности состояний для приповерхностного слоя 

приближается к виду валентной зоны в объеме W . 
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Рис. 2. Рассчитанная полная и парциальная плотность состояний 2D -слоя W (а-в) и с 

адсорбированным слоем Ge  (г-ж). Полная плотность состояний (в, ж), поверхностного 

слоя (а, д) и приповерхностного слоя (б, е). cV  – объем элементарной ячейки. 
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Адсорбция германия приводит к незначительным изменениям 

спектра валентной зоны поверхностного слоя W : происходит сдвиг W 6s  

состояний в сторону больших энергий связи за счет взаимодействия с 

электронами адсорбированного Ge . Валентная зона германиевого слоя 

сформирована Ge 4p  и Ge 4s  электронами. Проведенные нами рассчеты 

совпадают с результатами расчетов адсорбции Ge  на других подложках, 

например, адсорбции Ge  на Ag(111)  [22]. 

 

4. Заключение 

Впервые проведен расчет адсорбции Ge  на поверхности (100)W  

методом функционала плотности. Показано, что адсорбция атома Ge  

предпочтительна в ямочной позиции и энергия адсорбции атомов Ge  равна 

6,38 эВ. Наблюдается реконструкция поверхности W  при адсорбции 

атомов Ge . Валентная зона 2D -слоя (100)W  сформирована в основном 

W 5d  электронами, с незначительным вкладом W 6s  электронов. 

Адсорбция Ge  приводит к сдвигу W 6s  состояний в сторону больших 

энергий связи. 
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Short Communication 

Ge ADSORPTION ON W(100): CALCULATIONS 

Yu.A. Kuznetsov, M.N. Lapushkin 

Ioffe Institute, St.Petersburg, Russia 

DOI: 10.26456/pcascnn/2023.15.465 

Abstract: For the first time, the adsorption of germanium atoms on the (100) face of tungsten was 

calculated using the density functional theory. The tungsten substrate was made as a 2D layer. The W 

2D layer was modeled by a W(100) 2×2×2 supercell. The calculation of the electron density of state 

and the adsorption energy of a Ge atom was carried out for three adsorption sites of the Ge atom: in 

the hollow position, in the bridge position between surface W atoms, and above the surface W atom: 

one Ge atom per 8 surface W atoms (most preferably adsorption of a germanium atom in hollow 

position). The adsorption energy is significant: 6,38 eV. The adsorption of Ge atoms leads to an 

insignificant reconstruction of the W surface: the maximum shift of W atoms does not exceed 0,15 Å. 

The valence band of the W(100) 2D layer is formed mainly by W 5d electrons, with an insignificant 

contribution of W 6s electrons. The Ge band is formed by Ge 4p electrons and Ge 4s electrons. 

Keywords: adsorption, electronic structure, interface, germanium, tungsten. 
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