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Ограничивающим фактором создания и производства микросхем на основе кремния может считаться генерация тепла. Значительное снижение термической проводимости может быть достигнуто посредством формирования слоистой структуры. Например, периодические многослойные структуры Ge/Si могут приводить к падению кремниевой тепловой проводимости в 100 раз. Большее падение в термической проводимости ожидается, если Ge заменить на Sn. Нарушения в движении фононов более заметны из-за более высокого соотношению масс Sn/Si. В то же время, исследования атомного и электронного строения, физико-химического состояния таких структур, являются крайне важными с точки зрения вопросов технологии их формирования и последующего применения. Целью данной работы было исследование атомного и электронного строения эпитаксиальных наноструктур на основе кремний-олово.
Исследованные образцы были получены методом молекулярно-лучевой эпитаксии на подложке Si(100) с буферным слоем Si толщиной 50 нм. Для формирования образцов очищенные и высушенные подложки транспортировались в сверхвысоковакуумную камеру для выращивания пленок, где из эффузионной ячейки осаждались атомы олова (~ 5 монослоев). Для возможной модификации состава и структуры полученные образцы отжигались in-situ в сверхвысоком вакууме 10-9 Торр при 800 °С в течение 10 мин.

Исследования атомного и электронного строения проводились методами спектроскопии ближней тонкой структуры края рентгеновского поглощения (XANES - X-ray absorption near edge structure) чувствительной к локальному окружению атомов заданного сорта и рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии (XPS - X-ray photoelectron spectroscopy), дающей информацию о зарядовом состоянии атомов изучаемого материала. Использовалось синхротронное излучение накопительного кольца BESSY II Гельмгольц Центра Берлин (Берлин, Германия). 
Путем сопоставления с экспериментально измеренными спектрами эталонных фаз металлического олова, SnO2 (тетрагональный) и SnO (порошок, состоящий из частиц ядро-оболочка) была проведена оценка особенностей электронного спектра и состава эпитаксиальных нанослоев олова до и после отжига. Далее, при помощи спектров XANES, рассчитанных из первых принципов с использованием программного пакета Wien2K [1] для таких материалов, как Sn, SnO, а также орторомбический и тетрагональный SnO2 была произведена полуколичественная оценка состава эпитаксиального нанослоя до и после отжига. Для этого использовался подход, основанный на методе линейной комбинации LCF (Linear Combination Fitting) [2]. Полученные результаты показали присутствие в исходной эпитаксиальной пленке всех трех оксидов, спектры которых использовались при моделировании. После отжига эпитаксиальная пленка представляла собой металлическое олово. Полученные результаты находятся в хорошем согласии с данными метода XPS.
Показано, что рост нанослоя олова на поверхности буферного слоя кремния не приводит к заметному межатомному взаимодействию на их гетерогранице, в результате чего не происходит заметных искажений электронно-энергетического спектра. Сформированный нанослой имеет сложный композитный состав из оксидов олова с различной спецификой локального атомного окружения. Однако высокотемпературный сверхвысоковакуумный отжиг приводит к перестройке фазового состава поверхностных слоев такой структуры, что сопровождается перераспределением атомов кислорода от атомов олова вглубь структуры к кремнию. Это приводит к полному окислению поверхности буферного слоя монокристаллического кремния и восстановлению 5 монослоев исходного оксида олова до металлического состояния.
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