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В рамках метода Ритца и квантовостатистичекого функционала в модели стабильного желе анали-
тически решена задача по нахождению удельной поверхностной энергии, работ выхода электронов
и позитронов из металла с диэлектрическим покрытием. Расчетные величины чувствительны к гра-
диентному ряду кинетической энергии невзаимодействующих электронов и не чувствительны к ви-
ду монотонного профиля электронов. Проведено сравнение с вычислениями методом Кона–Шема
поверхностной энергии и работ выхода для конкретных изоляторов. Рассмотрены простейшие ком-
позитные покрытия. Аналитически установлена связь теории метода Ритца для композитных по-
крытий с расчетами методом Кона–Шема поверхностной энергии и работы выхода электронов для
металл-диэлектрических наносандвичей. Предложено влияние композитного покрытия на харак-
теристики металлической поверхности учитывать масштабированием случая однородного покры-
тия. Обсуждается возможность использования полученных результатов в различных эксперимен-
тальных ситуациях.
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I. ВВЕДЕНИЕ
Исследования электронных свойств металли-

ческой поверхности с диэлектрическим покрыти-
ем представляют интерес для современных техно-
логий с целью создания, например, материалов,
обладающих значительным сенсорным откликом
и селективностью.

Наиболее исследованным в этом направлении
является барьер Шоттки – работа выхода элек-
тронов в диэлектрик или полупроводник [1–3].

Высота барьера Шоттки  контакта металл-
изолятор оценивается на основе правила Шотт-
ки–Мотта [3] с характеристиками изолирован-
ных друг от друга металла и изолятора

(1)

где  и  – работа выхода электронов из
металла в вакуум и глубина залегания зоны про-
водимости электронов в изоляторе до контакта.
При малых зазорах металла и изолятора хвост
электронного распределения металла находится
под влиянием поляризации изолятора.

При инжекции позитронов в металлы, облада-
ющие отрицательной по величине работой выхо-
да позитронов  (справедливо и для антиво-
дорода [4]), позитроны встречают барьер высотой

(2)

Для уточнения (1) и (2) можно ввести зависи-
мость  где  – диэлектрическая константа
изолятора в приближении сплошной среды.

В приближении сплошной среды, при расче-
тах металл-диэлектрических интерфейсов, изо-
лятор характеризуется лишь диэлектрической по-
стоянной ε. В рамках такого подхода, используя
приближения локальной плотности (LDA), вы-
полнены многочисленные вычисления поляризу-
емости и поверхностного плазмонного резонанса
в металлических наносферах и нитях в различных
диэлектрических матрицах (см., например, [5]), а
также предсказано изменение знака работы вы-
хода позитронов в зависимости от  диэлектриче-
ского покрытия металла [6]. В рамках метода Ко-
на–Шема нами рассчитывались поверхностные
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характеристики металл-диэлектрических нано-
сандвичей с учетом зоны проводимости ( ) [7, 8].

О сложности получения подходящих для ис-
следования объектов и методов измерения гово-
рит сравнительно малое количество эксперимен-
тальных исследований, целью которых, как пра-
вило, являются квантово-размерные эффекты.
Например, пленки (пластины), выращенные на
различных подложках [9–11]. В [11] эксперимен-
тально исследовались пленки Pb(111) толщиной

 от 1 до 16 монослоев, выращенные на подложке
Ge(111). Измерялась работа выхода в вакуум ме-
тодом фотоэмиссионной спектроскопии. По-ви-
димому, авторами [11] наблюдался пиннинг уров-
ня Ферми в пленке Pb(111): все значения 
находятся ниже примерно 4 эВ (это значение со-
ответствует  для Ge), а размерные флуктуации

 эВ. Примерно такие значения
 получены нами [8] для Vacuum/Al/Al2O3,

но в отсутствии пиннинга.
Проблема описания металла с композитным

покрытием непосредственно связана с вопросом
о анизотропии работы выхода или о локальной ра-
боте выхода, которая по сути соответствует ло-
кальному значению эффективного одноэлек-
тронного потенциала, зависящего от координат
[12–17]. Исследования подобного рода принято
выполнять либо методом Кона–Шема [14, 16],
либо ab initio методами [13, 15, 17], которые зача-
стую не позволяют провести детальный анализ
получаемых результатов. Такой анализ возможен
в рамках вариационного метода Ритца.

Целью работы является определение методом
Ритца работ выхода электронов и позитронов,
удельной поверхностной энергии плоской метал-
лической поверхности, участки которой покрыты
различными диэлектриками.

II. МОДЕЛЬ МЕТАЛЛИЧЕСКОЙ 
ПОВЕРХНОСТИ С ПОКРЫТИЕМ

Однородное покрытие. Вначале рассмотрим
плоскую поверхность металла, покрытую одно-
родным диэлектриком. Руководствуясь опытом
нашей предыдущей работы [16], для простоты вы-
числений мы приняли толщины диэлектриков
бесконечно большими. Достаточно быстрое убы-
вание электронного распределения вне металла
(примерно на расстояния 5–10 ангстрем) позво-
ляет пренебречь эффектом толщины этого по-
крытия, минимальная толщина которого должна
быть гораздо больше моноатомного слоя диэлек-
трика. Длина свободного пробега электронов в
диэлектриках  – это десятки ангстрем [18].

В модели желе (J) и методе Ритца используем
однопараметрический профиль электронов 
а однородное распределение положительно заря-
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женного фона зададим с помощью функции Хе-
висайда

Здесь  – концентрация электронно-
го газа в объеме металла,  – среднее расстояние
между электронами.

Профили распределения зарядов удовлетворя-
ют условию электронейтральности

(3)

Квантовостатистический функционал с объ-
емной плотностью энергии электронов  в LDA,
состоит из: квазиоднородной кинетической энер-
гии невзаимодействующего электронного газа
(здесь и дальше атомные единицы Хартри)

членов градиентного разложения Вейцзеккера–
Киржница–Ходжа [19] кинетической энергии,
содержащего четные степени градиентов

(4)

обменной энергии Дирака

и корреляционной энергии Пайнса–Нозьера

Нелокальная (электростатическая) составля-
ющая энергии имеет вид:

(5)

а электростатический потенциал  находится ре-
шением уравнения Пуассона:
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со значением потенциала в глубине металла

(8)

Удельная поверхностная энергия в модели
обычного желе равна по определению

(9)

а в модели стабильного желе [20, 21]

(10)

где стабилизационный потенциал

В модели стабильного желе работа выхода
электронов определяется как

(11)

а для позитронов

(12)

где  содержит вклады от позитрон-электронных
корреляций в однородном электронном газе и по-
зитрон-ионного взаимодействия в элементарной
ячейке металла [22, 23] (  эВ для Al).

Для сравнительного анализа вычисления вы-
полнены с ”антисимметричной” функцией
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Подстановкой (13) и (14) в (7) и (8), а затем по-
следующим интегрированием получаем соответ-
ственно

(15)

и

(16)

Выражение (15) совпадает с соответствующим
результатом работы [24]. В (15) и (16) при 
легко прослеживается связь со значением элек-
тростатического потенциала на границе проводя-
щего шара в однородном диэлектрике [25].

При выводе (16) во внутреннем интегрирова-
нии в (7) использовано разложение (14) по степе-
ням малости  Такое разложение хорошо
работает за исключением окрестности  Не-
смотря на это интегрированием такая особен-
ность нивелируется при выводе  и нахожде-
нии электростатической компоненты поверх-
ностной энергии

(17)

Результат аналитических вычислений ком-
пактно может быть записан в виде:

(18)

Значения коэффициентов  зависят от вида
пробной функции и приведены в табл. 1.

Простейшее композитное покрытие. Рассмотрим
макроскопическую металлическую сплошную сфе-
ру радиуса R, покрытую слоем диэлектриков с раз-
личными постоянными  (приближение сплошной
среды).

( )
−

 + − , ≤ ,
 εφ = − π λ 
 , ≥
 ε

λ

2

λ

11 0
( ) 2

1 0

z

z

e z
z n

e z

( ) ∞

=
∞

−

=

φ = λ ×

− π + − π − , ≤ ,
 ε× 

π − , ≥ .
 ε





2

λ3
2

1

λ
2

1

( )

1 1 11 4 ( 1) 0
3

4 1( 1) 0

kzk

k

mzm

m

z n

e z
k

e z
m

= 0z

−| | λ 1.ze !

= 0.z

φ( )z

( )
+∞

−∞

σ = .∇φ
π 

2
q

1
8

dz

−σ = λ + ε + λ + + +

+ + + + + λ δ .
λ λ

v

5 3 4 32 3 1
q t ex cor

1 3

g1 g2 g3 g4 WS WS3

(1 ) ( )

( )

n C n C n C nC

n nC C C C n C

C

εi

Таблица 1. Значения коэффициентов в выражении (18), рассчитанные с использованием функций (13) (верхнее
значение) и (14) (нижнее значение)

0.785 –1.842 0.2502 6.589 9.627 5.115 –4.832 1.611 –1/2
1.886 –2.179 0.3288 3.499 6.944 2.861 –3.359 1.120 –0.693

qC tC exC × 3
cor 10C × 3

g1 10C × 4
g2 10C × 4

g3 10C × 4
g4 10C WSC
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Для аналитического решения задачи поло-
жим, что на металлической поверхности граничат
всего два диэлектрика 1 и 2 ( ). Область ди-
электрика с  может быть задана полярным углом

 (рис. 1a). Рисунок 1a в случае  может быть
применен к металлической капле, лежащей на
диэлектрической подложке с 

Задавая долю  поверхности сферы, за-
нятую диэлектриком 1 получаем значение погра-
ничного угла  В соответствии с
рис. 1a, каждой области соответствуют свои про-
фили, которые характеризуются  и  Случай

 на рис. 1a в пределе  представляет
плоскую поверхность металла, покрытую одно-
родным диэлектриком.

Для металлов с однородным покрытием работа
выхода электронов  уменьшается с увеличе-
нием ε. Нанесение на поверхность металла раз-
ных диэлектриков ( ) приведет к перетека-
нию электронной жидкости вблизи поверхности
из области 1 в область 2 (или наоборот) вслед-
ствие возникающей контактной разности потен-
циалов. Подсчитывая число электронов, перете-
кающих из одной области в другую, можно полу-
чить важное условие:

(19)

Рассмотрим случай  на рис. 1a, когда
центр металлического шара расположен на плос-
кой границе двух диэлектриков. Ось  направлена
перпендикулярно границе ( ). “Сплющи-
вая” шар в диск (рис. 1б), мы получаем макроскопи-
ческую “пластину” толщиной  в диэлектрическом
окружении – металл-диэлектрический сандвич с
плоским интерфейсом (рис. 1в).

Выбирая за основу функцию (13), для сандвича
выберем профиль электронного распределения
в виде:
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где Zi = L/2 + δi.
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2. Условие сшивки профиля (20) в  для произ-
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Это легко проверить, рассчитывая, например, при
произвольных :

(21)

Ограничение условием  является всего
лишь следствием использования однопарметриче-
ской пробной функции.
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Рис. 1. Геометрическая схема металлической сферы,
покрытой двумя разными диэлектриками (a); переход
от сферы к диску, симметрично расположенному
между диэлектриками (б); пластина (в).
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Подставляя (20) в выражение электростатиче-
ского потенциала сандвича и сохраняя только экс-
поненциальную координатную зависимость для

 получим:

(22)

(23)

Профиль (22) отражает эквипотенциальность
поверхности пластины непосредственно на грани-
це положительно заряженного фона. Поэтому 
изменяется только по нормали к поверхности.

Таким образом, для пластины можно приме-
нять то же выражение (9), используя (23), а для

→ ∞,L
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работы выхода  в (11) нужно заменить на

Выражение (23) имеет аналогии. Во-первых,
наблюдается прямая связь со значением электро-
статического потенциала на границе проводяще-
го шара, симметрично расположенного между
двумя диэлектриками с  и  [25]. Во-вторых, об-
наруживается прямая связь формулы (23) с чис-
ленными результатами метода Кона–Шема [7]
поверхностной энергии и работы выхода электро-
нов для металл-диэлектрических наносандвичей,
например, нанопластины Al, слева и справа от ко-
торой находятся диэлектрики: 

В результатах работы [7] имели место особен-
ности, которые не получили объяснения. Зависи-
мости  для сандвичей  и 
совпадали. Расчет для  и  дал тот
же результат, т.е. работа выхода для асимметричных
сандвичей  совпадала с работой вы-
хода симметричных сандвичей  со сред-

неарифметическим значением 
(см. рис. 5 в [7]). Теперь на основании метода Рит-
ца можно дать краткие комментарии.

В случае  электростатический потенци-
ал в аналитических функциях не выражается даже
приближенно вследствие того, что не является
малым параметром. В этом случае можно предло-
жить следующий подход.

В электростатике при расчете емкости плоско-
го конденсатора, частично заполненного разны-
ми диэлектриками, величины  входят в комби-
нации  где  – площади контактов.
Можно предложить обобщение выражений (15) и
(9) с помощью замены

(24)

для произвольного числа контактов плоской метал-
лической поверхности с диэлектриками. В рас-
сматриваемом нами случае

(25)

В случае двух диэлектриков на поверхности и
 имеем 

III. РЕЗУЛЬТАТЫ ВЫЧИСЛЕНИЙ
И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

В табл. 2 и 3 представлены результаты вычис-
лений для плоских поверхностей поликристалли-
ческих Al ( ) и Na ( ) с однород-
ным покрытием.  – боровский радиус.

φ

( )−φ = − π λ + ε 12(0) 2 1 .n

ε1 ε2

{ }ε εleft rightAl .L

( )W L { }1 Al 5L { }3 Al 3L

{ }1 Al 9L { }5 Al 5L

{ }ε εleft rightAlL

{ }ε εAlL

ε = ε + εleft right
1 ( )
2

α ≠ 1 2

εi

ε ,i iS = αi iS S

ε → ε α� i i
i

ε → ε α + ε − α .� 1 2(1 )

α = 1 2 ε = ε� .

= . 02 07sr a = . 03 99sr a
0a

Таблица 2. Результаты вычислений для Al с функ-
цией (13) с учетом полного градиентного ряда и только
с поправкой Киржница (*). Для сравнения через ко-
сую черту приведены результаты минимизации с
функцией (14), а также ниже значения, рассчитанные
методом Кона–Шема (**). В круглых скобках – экспе-
риментальные значения

ε , эрг/см2 , эВ

1 0.709/0.543 872/876 4.88/4.723
0.602* 567* 3.60*

927** 4.30**
(926) (4.25)

2 0.760/0.590 698/ 691 4.25/4.21
0.661* 456* 3.27*

715** 3.56**

3 0.784/0.611 630/630 4.03/4.03
0.687* 411* 3.16*

630** 3.27**

4 0.797/0.623 593/598 3.91/3.94
0.701* 387* 3.09*

592** 3.15**

5 0.805/0.623 570/598 3.84/3.94
0.711* 371* 3.06*

554** 3.02**

λ, 0a σ eW
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Оптимальные значения вариационного пара-
метра  характеризующего “ширину” поверх-
ностного электронного распределения, находи-
лись из условия 

С увеличением константы  покрытия величи-
на параметра  растет, выходя на плато. Зависи-
мость  качественно согласуется с поведением
электронных профилей, рассчитанных методом
Кона–Шема, но значения  в несколько раз мень-
ше, если сравнить с рис. 2, на котором видны фри-
делевские осцилляции электронной плотности.

Полностью самосогласованные вычисления в
методе Кона–Шема и LDA приводят к гораздо
более значительным величинам ширины поверх-
ностного слоя, а сшивка с потенциалом изобра-
жения – к еще большим величинам [8]. Поэтому
используемый метод Ритца частичного самосо-
гласования процедуры, хотя и позволяет анали-
тическое рассмотрение подобных задач, проиг-
рывает в воспроизведении профиля эффективно-
го одноэлектронного потенциала  вблизи
поверхности при полном самосогласовании.

Полученную нами зависимость  можно про-
комментировать и с точки зрения “механического”
равновесия металла с покрытием в терминах тензо-
ра натяжений или давлений [26].

Тензор натяжений содержит неэлектростати-
ческие составляющие, а также максвелловский
тензор натяжений. В общем случае он зависит от

константы покрытия  и дает вклад  в

нормальную и тангенциальную компоненту дав-
ления, соответственно, определяя тем самым за-
висимость  а также (17). Условия равновесия
поверхности требуют равенства нулю нормальной
компоненты давления при отсутствии внешнего
давления. В методе Кона–Шема (рис. 2) этот тен-
зор натяжений отвечает за ”вытягивание” профи-
лей  и одноэлектронного эффективного по-
тенциала  в область диэлектрика, в тоже вре-
мя к ”вдавливанию” профиля  в металл [
является компонентой ].

С увеличением константы  покрытия величи-
ны  и  уменьшаются и выходят на плато. Рас-
чет наблюдаемых характеристик слабо зависит от
вида пробной функции, но весьма чувствителен к
градиентному приближению. Вычисления для
полного градиентного ряда лучше согласуется с из-
вестными экспериментальными значениями при

 и расчетом методом Кона–Шема для , но
вместе с тем, дают завышенные значения для 
Расчеты только с градиентной поправкой Киржни-
ца [  в (18)] приводят, наоборот, к
лучшему согласию по  чем по 

Зависимость от полноты градиентного ряда
ярче проявляется на зависимости работы выхода

λ ε( ),

σ , ε,λ →( ) min.n
ε

λ
λ ε( )

λ

veff ( )z

λ ε( )

ε ∇φ
π

∓
21 ( )

8

λ ε( ),
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veff ( )z

φ( )z φ( )z
veff ( )z
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σ eW

ε = 1 σ
.eW

, , =g2 g3 g4 0C C C
,eW σ.

позитрона. В табл. 4 приведены результаты вы-
числений для конкретных изоляторов на поверх-
ности Al, из которых следует изменение знака

 Наблюдается удовлетворительное согласие
результатов метода Кона–Шема и метода Ритца с
полным градиентным рядом. Это также означает
и такое же согласие рассчитанных величин ди-
польных барьеров в этих версиях метода функци-
онала плотности.

В табл. 5 приведены результаты вычисления
методом Ритца для Al c различными значениями

 Величины   и  при  соответ-
ствуют значениям в табл. 2.

ε( ).pW

α,ε , ε1 2. λ, σ eW ε = ε1 2

Таблица 3. Результаты вычислений для Na с функ-
цией (13). Обозначения такие же как и в табл. 2

ε , эрг/см2 , эВ

1 1.061 178 3.66
0.749* 121* 2.94*

172** 2.93**
(191) (2.35, 2.75)

2 1.107 167 3.40
0.789* 118* 2.82*

159** 2.69**

3 1.127 163 3.30
0.805* 116* 2.77*

155** 2.59**

4 1.137 161 3.26
0.814* 115* 2.75*

152** 2.55**

5 1.144 159 3.23
0.820* 115* 2.73*

150** 2.51**

λ, 0a σ eW

Таблица 4. Параметры, используемые в модели, и ре-
зультаты вычислений с функцией (13) работы выхода
позитрона для идеальных контактов Al/изолятор (в эВ).
Измеренные значения  (  – глубина залегания зоны
проводимости термализованных позитронов в изолято-
ре до контакта) взяты из [27]. Обозначения такие же как
и в табл. 2

Вакуум Kr Xe SiO2 Al2O3

ε 1.5 1.65 1.9 4 9
0 0.45 0.68 1.1 1.35

0 2 2.3 2.43 –

–0.65 –0.16 –0.06 0.32 0.52

0.63* 0.89* 0.94* 1.14* 1.25*
–0.67** –0.06** 0.06** 0.56** 0.85**

χ p χ p

χe

χ p

pW



24

ФИЗИКА МЕТАЛЛОВ И МЕТАЛЛОВЕДЕНИЕ  том 123  № 1  2022

ПОГОСОВ

Сопоставление данных из табл. 5 и 2 для  и 
при   и  а также  и 
показывают совпадение со значениями  и
3, соответственно, что и является следствием эк-
випотенциальности металлической поверхности.

”Композитность” покрытия в (9) и (11) фор-
мально определяется электростатической состав-
ляющей  и  Поэтому величины из табл. 5, ес-
ли для них комбинация  является

σ eW
α = 1 2; ε =1 3 ε =2 1, ε =1 5 ε =2 1,

ε = 2

σ .eW
ε α + ε − α1 2(1 )

целочисленной, совпадают с соответствующими
величинами из табл. 2 для однородных покрытий.
Таким образом табл. 2 является ключевой а, ис-
пользуя соотношение (24) в качестве масштабно-
го преобразования, можно получить значения  и

 для произвольного композитного покрытия.
Работа выхода электронов  как энергия

электрона в глубине металла, отсчитанная от ваку-
умного уровня, является изотропной, независимо
от формы поверхности металлического образца и
диэлектрического покрытия. Такой вывод следует
из эквипотенциальности металлической поверх-
ности [12, 13]. Барьер Шоттки для композитного
покрытия

(26)
наоборот, является анизотропной величиной и в
процессах переноса определяется наибольшей ве-
личиной  (наименьшим ).

Обсудим возможность наблюдения зависимо-
стей  для различных контактов.

Если работа выхода электронов в вакуум 
измеряется в результате внешнего фотоэффекта,
то такая возможность относится только к металлу
с покрытием толщиной  (отсутствие энерго-

σ
eW

ε�( ),eW

Φ = ε − χ ,�

( ) ( )( )i i
e e eW

χ( )i
e Φ( )i

e

, ε( )e pW

ε( )eW

Λ < el

Рис. 2. Одномерный электронный профиль (a) и
энергетические диаграммы (б и в), рассчитанные ме-
тодом Кона–Шема для контактов: Al/вакуум и
Al/SiO2. Заштихованная область – ферми-жидкость.
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Таблица 5. Результаты вычислений с функцией (13)
для Al с композитным покрытием. Обозначения такие
же как и в табл. 2

 эрг/см2  эВ

1/2 2 1 0.741 760 4.47
0.638* 497* 3.39*

1/2 3 1 0.760 698 4.25
0.661* 456* 3.27*

1/2 5 1 0.784 630 4.03
0.687* 411* 3.16*

1/2 4 3 0.791 609 3.96
0.695* 397* 3.12*

1/3 2 1 0.732 790 4.58
0.628* 516* 3.44*

1/3 3 1 0.748 736 4.39
0.647* 481* 3.34*

1/3 4 3 0.789 615 3.98
0.692* 402* 3.13*

1/4 2 1 0.727 807 4.64
0.623* 527* 3.48*

1/4 3 1 0.741 760 4.47
0.638* 497* 3.39*

1/4 4 3 0.787 619 3.99
0.691* 404* 3.14*

α ε1 ε2 λ, 0a σ, ,eW
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обмена электрона с изолятором). В случае энер-
гообмена ( ) величина  может быть вос-
становлена по формуле (26) и измерению  в ре-
зультате внутреннего фотоэффекта.

Вследствие короткого времени жизни позитро-
на в среде работа выхода позитронов в вакуум 
измеряется по нижней границе кинетической
энергии позитронов обратной эмиссии [27], т.е.
только для тех металлов, для которых 
Поэтому в случае контактов с изоляторами измере-
ние зависимости  возможно только при вы-
полнении условия   – длина диффузии
позитрона в изоляторе. В случае  позитрон
растеряет избыточную энергию в изоляторе, опу-
стившись ниже вакуумного уровня энергии (рис. 3)
и там аннигилирует.

В приведенных экспериментальных ситуациях
в результате решения обратной задачи по измере-
ниям  и  можно оценить  и  в
изоляторе.

В нашем исследовании мы предполагали от-
сутствие химических изменений в контакте, что
достаточно правдоподобно для изоляторов с ма-
лым  Для полупроводников Si, Ge наличие по-
верхностных состояний приводит к пиннингу
энергии Ферми. В этом случае задача решается
кластерным методом [28].

В методе Ритца для металлической поверхно-
сти с диэлектрическим покрытием удельная по-
верхностная энергия выполняет вспомогатель-
ную роль: в результате оптимизации определя-
лось “истинное” значение параметра 
которое необходимо для расчета измеряемой ха-
рактеристики – работы выхода электронов 
Можно предложить следующее практическое ис-
пользование полученных результатов для 

Λ > el eW
Φe

(1)pW

<(1) 0.pW

ε( )pW
Λ < ,pl pl

Λ > pl

ε, Λ( )eW ε, Λ( )pW el pl

χ .e

λ ε , ε1 2( ),

.eW

σ ε , ε1 2( ).

Экспериментально поверхностное натяжение
определяется краевым углом смачивания по зако-
ну Юнга [29]. При этом полученная в данной ра-
боте зависимость  в определенном
смысле моделирует металлическую каплю, каса-
ющуюся площадью  диэлектрической
подложки с константой  Предложенный в дан-
ной работе подход, возможно, позволит уточнить
измерения 

IV. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В данной работе в рамках метода Ритца и кван-

товостатистичекого функционала в модели ста-
бильного желе аналитически решена задача по
нахождению удельной поверхностной энергии,
работ выхода электронов и позитронов из метал-
ла с диэлектрическим покрытием. Для однород-
ного покрытия расчетные величины нечувстви-
тельны к выбору однопараметрических функций
для электронного профиля, но чувствительны к
градиентному ряду кинетической энергии невза-
имодействующих электронов. Тем не менее это
не повлияло на качественные выводы работы.

Предложено влияние композитного покрытия
на характеристики металлической поверхности
оценивать масштабированием случая однородно-
го покрытия. Это позволило аналитически уста-
новить связь теории метода Ритца для композит-
ных покрытий с расчетами методом Кона–Шема
для металл-диэлектрических наносандвичей. По-
казано, что работа выхода электронов, отсчитан-
ная от вакуумного уровня, является скалярной
величиной, независимо от формы поверхности
металлического образца и диэлектрического по-
крытия. Барьер Шоттки для композитного по-
крытия, наоборот, является величиной анизо-
тропной.

Автор выражает благодарность Бабичу А.В. за
помощь в проведении вычислений.
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