ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 3, ˝ 2 (1999) s. 187–191

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 3, No. 2 (1999) p. 187–191

VPLIV SIL ZOBRA”EN^ NA ENERŢETIQNI„ SPEKTR ELEKTRONA V SKLADNOMU SFERIQNOMU M¨KROKRISTAL¨ CdS/β–HgS/H_2O

V. ¨. Boȷquk, R. “. Kubaȷ, ¨. V. B˛lins~kiȷ Drogobic~kiȷ derıavniȷ pedagog˛qniȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra teoretiqnoÝ f˛ziki, vul. ¨vana Franka, 24, Drogobiq, 293720, UkraÝna (Otrimano 29 s˛qnffl 1999 r.)

Na osnov˛ rozv’fflzku r˛vnfflnnffl Puassona v robot˛ viznaqeno fflvniȷ viglffld potenc˛ffll~noÝ enerİ˛Ý zarffldıenoÝ qastinki dlffl skladnoÝ sferiqnoÝ nanosistemi fflk funkc˛Ý v˛dstan˛ do sp˛l~nogo centra sferiqnih poverhon~ (r). Provedeno zagal~niȷ anal˛z potenc˛ffll˛v u tr~oh vipadkah, koli r < a, a < r < b, b < r (a, b — rad˛usi meı pod˛lu). Znaȷdeno enerİ˛ zarffldıenoÝ qastinki, wo m˛stit~sffl u vnutr˛xn~omu xar˛ sistemi, ˛ proanal˛zovano zaleın˛st~ v˛d rad˛usa xaru ta viboru r˛znih probnih hvil~ovih funkc˛ȷ.

Klqov˛ slova: sferiqna kvantova krapka, potenc˛ffll~na enerİ˛ffl, probna hvil~ova funkc˛ffl.

PACS numbers: 73.20.–r.

VSTUP

Dosl˛dıennffl f˛ziqnih vlastivosteȷ niz~kovim˛rnih geterostruktur, fflke triva‚ z poqatku 80–h rok˛v [1–3], ˛ v nax qas zalixa‚t~sffl nadzviqaȷno aktual~- nim. Ce pofflsn‚t~sffl tehnolog˛qnimi moılivostfflmi stvorennffl skladnih geterosistem na osnov˛ r˛znih tip˛v nap˛vprov˛dnikovih spoluk, wo mat~ velik˛ naukov˛ ta prikladn˛ perspektivi [4–7].

Ris. 1. Model~ sferiqnoÝ geterosistemi.

U b˛l~xost˛ teoretiqnih rob˛t ˛z c˛‚Ý tematiki vikoristovut~ prost˛ model˛ nesk˛nqenih abo sk˛nqenih potenc˛ffll~nih fflm. Tomu rozrahunok f˛ziqnih parametr˛v sistem provodfflt~ z urahuvannfflm lixe rozm˛rnogo kvantuvannffl dlffl kvaz˛qastinok sistemi.

U robot˛ [2] vperxe znaȷdeno viglffld potenc˛ffllu sil elektrostatiqnih zobraıen~ dlffl zarffldıenoÝ kvaz˛qastinki (elektrona, d˛rki), fflka znahodit~sffl vseredin˛ qi zovn˛ sferiqnogo m˛krokristala, wo pom˛weniȷ u matric. Pokazano, wo vrahuvannffl elektrostatiqnoÝ vza‚mod˛Ý zarffldu z poverhne moıe pol˛pxiti zb˛ın˛st~ danih teor˛ȷ ta eksperimentu

[5,7]. Zg˛dno z visnovkami cih rob˛t, sili zobraıen~ ‚ sutt‚vimi u vipadku vikonannffl takih ner˛vnosteȷ: a_0 ≤ a_h < a ≤ a_e ≈ a_{ex}, de a_0 — rozm˛r porffldku m˛ıatomnoÝ vza‚mod˛Ý, a_h =^{εh̄2}_{mhe2} , a_e =^{εh̄2}_{mee2} ,

a_{ex} =^{εh̄2}_{μe2} , — bor˛vs~k˛ rad˛usi d˛rki, elektrona, eksitona v˛dpov˛dno, a — rad˛us nanokristala.

Meto naxoÝ roboti ‚ rozrahunok potenc˛ffllu sil zobraıen~ dlffl skladnoÝ sferiqnoÝ nanostrukturi, u fflk˛ȷ kulfflstiȷ kristal ohopleniȷ xarom ˛nxogo nap˛- vprov˛dnika. Na osnov˛ otrimanogo potenc˛ffllu znaȷdeno enerİ˛ zarffldıenoÝ qastinki, wo znahodit~sffl u vnutr˛xn~omu xar˛ sistemi CdS/β–HgS/H_2O.

I. POTENC¨L ZARDU VSEREDIN¨ ¨ ZOVN¨ SKLADNOGO NANOKRISTALA

Rozglfflda‚mo skladnu sferiqnu geterosistemu, fflka zobraıena na ris. 1. (rad˛us nanokristala z d˛elektriqno pronikn˛st ε_1 dor˛vn‚ a, a zovn˛xn˛ȷ rad˛us nap˛prov˛dnikovogo xaru z d˛elektriqno pronikn˛st ε_2 dor˛vn‚ b). Usffl cffl dvoxarova nanosistema pom˛wena v matric z d˛elektriqno pronikn˛st ε_3.

Unasl˛dok sferiqnoÝ simetr˛Ý sistemi, zadaqu pro znahodıennffl potenc˛ffllu zarffldıenoÝ qastinki zruqno rozv’fflzuvati u sferiqn˛ȷ sistem˛ koordinat. R˛vnfflnnffl Puassona

∇^2φ = 4πeδ(r − r_0) (1)

dlffl qastinki, fflka znahodit~sffl v oblastfflh r_0 < a, a < r_0 < b, b < r_0, rozv’fflzano z urahuvannfflm neperervnosti potenc˛ffllu ˛ normal~noÝ skladovoÝ vektora ˛ndukc˛Ý dlffl elektrostatiqnogo polffl. Funkc˛ φ = φ(r) zruqno podati u viglffld˛:

V. ¨. BO„QUK, R. “. KUBA„, ¨. V. B¨LINS^KI„

φ = φ_1, r < a, φ_2, a < r < b, φ_3, b < r, (2)

φ_1, φ_2, φ_3 — ‚ rozv’fflzki r˛vnffln~ Puassona qi Laplasa. Zokrema dlffl vipadku, koli qastinka znahodit~sffl u vnutr˛xn~omu xar˛ (r_0 < a), oderıano:

φ_1 = ∞∑ n=0 A_n ( r a )_n P_n(cosΘ) + e Rε_1 ,

φ_2 = ∞∑ n=0 [ B_n ( r a )_n + C_n ( b r )_{n+1}] P_n(cosΘ), (3)

φ_3 = ∞∑ n=0 D_n ( b r )_{n+1} P_n(cosΘ),

R = |r − r_0| = √ r^2 + r^2_0 − 2rr_0cosΘ,

P_n(x) — pol˛nom Leıandra [8].

Urahuvannffl kraȷovih umov na meıah seredoviw dozvolffl‚ viznaqiti stal˛ koef˛c˛‚nti A_n, B_n, C_n, D_n ˛, takim qinom, ustanoviti zaleın˛st~ φ = φ(r) dlffl rozglfflduvanogo neodnor˛dnogo seredoviwa, koli r_0 < a. Provodfflqi analog˛qn˛ obqislennffl, viznaqa‚mo fflvniȷ viglffld funkc˛ȷ ϕ(r) dlffl ˛nxih dvoh vipadk˛v rozm˛wennffl zarffldu (a < r_0 < b, b < r_0). Maqi viglffld funkc˛Ý φ = φ(r), obqisl‚mo poverhnevu gustinu zv’fflzanih zarffld˛v δ_{3b} na meıah seredoviw. Enerİ˛ vza‚mod˛Ý zarffldu v toqc˛ r ˛z zv’fflzanimi zarffldami na meıah pod˛lu viznaqa‚mo formulo:

U = 1 2 ∫ S_1

δ^{(1)}_{3b} edS_1 |a − r| + 1 2 ∫ S_2

δ^{(2)}_{3b} edS_2 |b − r| (4)

P˛slffl v˛dpov˛dnih peretvoren~ oderıano, wo potenc˛ffll~na enerİ˛ffl zarffldu moıe buti zapisana u viglffld˛:

U ≡ U_i = e^2 2ε_1a

(ε_1 − ε_2) (ε_1 + ε_2) { a^2 a^2 − r^2 + ε_1 ε_2 F ( 1, α_1, α_1 + 1, ( r a )_2)}

+ e^2 2a ε_2 (ε_1 − ε_2) ∞∑ n=0 ( r a )_{2n} (2n + 1)2 nε_{12} 1 Z_n , dlffl r < a; (5)

U ≡ U_m = e^2 2ε_2a

(ε_1 − ε_2) (ε_1 + ε_2) { a^2 a^2 − r^2 + (a r )_2 F ( 1, α_1, α_1 + 1, (a r )_2)}

+ e^2 2ε_2b

(ε_2 − ε_3) (ε_2 + ε_3) { b^2 b^2 − r^2 + ε_2 ε_3 F ( 1, α_2, α_2 + 1, (r b )_2)} (6)

+ e^2 2ε_2r ∞∑ n=0 {( a r )_{2n+1} n(ε_1 − ε_2) ε_{12} − (r b )_{2n+1} (n + 1)(ε_2 − ε_3) ε_{23} − 2 } 1 Z_n , dlffl a < r < b;

U ≡ U_e = e^2 2ε_3b

(ε_2 − ε_3) (ε_2 + ε_3) { b^2 b^2 − r^2 + ( b r )_2 F ( 1, α_2, α_2 + 1, ( b r )_2)}

− e^2 2b ε_2 (ε_2 − ε_3) ∞∑ n=0 ( b r )_{2n+2}

(2n + 1)^2 (n + 1)ε_{23} 1 Z_n , dlffl b < r, (7)

de F (x, y, z, u) — g˛pergeometriqna funkc˛ffl [8],

Z_n = 1 + ( b a )_{2n+1} 1 n(n + 1) ε_{12}ε_{23} (ε_1 − ε_2)(ε_2 − ε_3) ,

ε_{12} = ε_1n + ε_2(n + 1), ε_{23} = ε_2n + ε_3(n + 1),

α_1 = ε_2 (ε_1 + ε_2)

, α_2 = ε_3 (ε_2 + ε_3) .

VPLIV SIL ZOBRA”EN^ NA ENERŢETIQNI„ SPEKTR ELEKTRONA . . .

Formuli dlffl U = U (r) v us˛h tr~oh vipadkah zapisano analog˛qno do v˛dpov˛dnih formul prostogo sferiqnogo nanokristala [2]. ¨z formul (5)– (7) vidno, wo potenc˛al~na enerİ˛ffl skladnoÝ nanosistemi m˛stit~ odin dodanok kulon˛vs~kogo tipu, fflkwo r < a abo b < r, ale, fflkwo a < r < b , to u funkc˛Ý U = U (r) ‚ dva kulon˛vs~k˛ dodanki. k pokazu‚ anal˛z, c˛ dodanki dat~ osnovniȷ vnesok v enerİ˛ sistemi. Kr˛m nih, potenc˛ffll~na enerİ˛ffl zarffldu m˛stit~, fflk ˛ v [2], odnu qi dv˛ g˛pergeometriqn˛ funkc˛Ý. Nafflvn˛st~ dvoh meı pod˛lu v˛dbilas~ u potenc˛ffllah na tomu, wo, kr˛m zgadanih dodank˛v, vinikat~ we xvidkozb˛ın˛ rffldi (“zalixkov˛” dodanki), fflk˛ ne vda‚t~sffl viraziti qerez v˛dom˛ funkc˛Ý.

Ris. 2. Zaleın˛st~ potenc˛ffll~noÝ enerİ˛Ý v˛d v˛dstan˛ zarffldu do centra sistemi (0 < r0 < a) dlffl strukturi CdS/β–HgS/H2 O: a) a = 0.2 × 10^3 Å, b = 1.5 × 10^4 Å; b) a = 20 Å, b = 40 Å; kriva a — povna enerİ˛ffl sistemi; kriva b — vklad kulon˛vs~kogo dodanka; kriva c — vklad g˛pergeometriqnoÝ funkc˛Ý; kriva d — vklad “zalixkovogo” dodanka.

II. ENERŢ¨ QASTINKI U VNUTR¨XN^OMU XAR¨

R˛vnfflnnffl Xredinİera dlffl vipadku r < a osnovnogo stanu ma‚ viglffld:

− h̄^2 2m ( d^2 dr^2 + 2 r d dr + U_i(r) ) ψ_0(r) = Eψ_0(r). (8)

kwo viraziti funkc˛ ψ_0(r) qerez nev˛domu R_0(r) za formulo:

ψ_0(r) = 1 r R_0(r),

to r˛vnfflnnffl (8) sprowu‚t~sffl:

− h̄^2 2m ( d^2 dr^2 R_0(r) + U_i(r) ) ψ_0(r) = ER_0(r).

Anal˛z zaleınosti U_i = U_i(r) da‚ zmogu vstanoviti vnesok koınogo dodanka funkc˛Ý. Na ris. 2a podano rezul~tati obqislen~ funkc˛Ý U_i(r) dlffl strukturi CdS/β–HgS/H_2O, koli veliqina perxogo xaru a = 0.2 × 10^3 Å, drugogo — b = 1.5 × 10^4 Å. Unasl˛dok znaqnoÝ veliqini rad˛usa zovn˛xn~oÝ sferi rezul~- tati obqislen~ moına por˛vnfflti z danimi dlffl potenc˛ffllu prostogo kulfflstogo m˛krokristala [2]. Vidno, wo vnesok kulon˛vs~kogo potenc˛ffllu ‚ osnovnim, a “zalixkoviȷ” dodanok da‚ neznaqniȷ vklad ˛ v graniqnomu vipadku, koli b → ∞, peretvor‚t~sffl v nul~. Urahuvannffl g˛pergeometriqnoÝ funkc˛Ý vede do zb˛l~xennffl znaqen~ potenc˛ffllu pri malih r ˛ defflkoÝ zm˛ni zaleınosti v˛d rad˛usa, koli r bliz~ke do a.

Ris. 3. Zaleın˛st~ povnoÝ enerİ˛Ý zarffldu v˛d rad˛usa prom˛ınogo xaru b (a = 50 Å): kriva a v˛dpov˛da‚ za vib˛r hvil~ovoÝ funkc˛Ý u viglffld˛ R^{′′}_0 , kriva b — u viglffld˛ R^′_0.

V. ¨. BO„QUK, R. “. KUBA„, ¨. V. B¨LINS^KI„

kwo rozglfflnuti rad˛usi a ˛ b bliz~kimi do tih, wo dosl˛dıut~sffl eksperimental~no (ris. 2b), to vidno, wo vnesok “zalixkovogo” dodanka moıe buti dosit~ znaqnim.

Rozglfflnemo r˛vnfflnnffl (9). U zv’fflzku z tim, wo rozv’fflzati ȷogo toqno nemoılivo, vikoristovu‚mo var˛fflc˛ȷniȷ metod. Probnu hvil~ovu funkc˛ vibirali u dvoh viglffldah:

R^′_0 = C sin ( π r a ) exp ( α r a ) , R^{′′}_0 = C r a ( r a − 1 ) exp ( α r a ) ,

de α — var˛fflc˛ȷniȷ parametr. Pri vibor˛ probnih funkc˛ȷ vrahovuvali, wo hvil~ova funkc˛ffl v toqkah r = 0, r = a povinna dor˛vnvati nulev˛. Zg˛dno z var˛fflc˛ȷnim metodom enerİ˛ osnovnogo stanu viznaqa‚mo fflk m˛n˛mum funkc˛onala:

E_0 = minI_0(α) = min⟨R_0(α)|H|R_0(α)⟩,

I_0(α) = ∫_a 0 R_0 ( − h̄^2 2m d^2 dr^2 + U_i(r) ) R_0dr.

Rozrahunki ˛ m˛n˛m˛zac˛ I_0(α) vikonuvali na EOM.

Obqislennffl enerİ˛ȷ zarffldu dlffl r˛znih znaqen~ rad˛usa vnutr˛xn~oÝ sferi a (nanokristala CdS) pri velikomu znaqenn˛ rad˛usa b (b = 2 × 10^4 Å) pokazalo (tabl. 1), wo v oblast˛ malih znaqen~ rad˛usa (a < 200 Å) hvil~ova funkc˛ffl R^′_0 l˛pxe opisu‚ osnovniȷ stan qastinki, n˛ı funkc˛ffl R^{′′}_0 . kwo ı a ≥ 200 Å, to otrimano zvorotniȷ rezul~tat.

Provedeno takoı obqislennffl enerİ˛ȷ zarffldu dlffl r˛znih znaqen~ prom˛ınogo xaru b (nanokristala β– HgS) pri f˛ksovanomu znaqenn˛ rad˛usa vnutr˛xn~ogo xaru a (a = 50 Å). Vidno (ris. 3), wo vib˛r probnoÝ hvil~ovoÝ funkc˛Ý u viglffld˛ R^′_0 vede do menxih znaqen~ minI_0(α) ˛ tomu krawe opisu‚ stan qastinki.

Takim qinom, u rezul~tat˛ dosl˛dıennffl vstanovleno fflvniȷ viglffld potenc˛ffll~noÝ enerİ˛Ý zarffldıenoÝ qastinki dlffl skladnoÝ sferiqnoÝnanosistemi v˛d v˛dstan˛ do sp˛l~nogo centra sferiqnih poverhon~. Provedeno zagal~niȷ anal˛z potenc˛ffll˛v u tr~oh vipadkah, koli r < a, a < r < b, b < r. Znaȷdeno takoı enerİ˛ zarffldıenoÝ qastinki, wo znahodit~sffl u vnutr˛xn~omu xar˛ kristala ˛ provedeno anal˛z zaleınosti ÝÝ v˛d rozm˛r˛v xar˛v ta viboru r˛znih hvil~ovih funkc˛ȷ.

a, Å R^′_0 = C sin π^r_a exp ( α^r_a ) R^{′′}_0 = C^r_a (_r a − 1 ) exp ( α^r_a )

50 56.02 56.71 100 9.20 9.29 150 1.95 1.96 200 -0.11 -0.12 250 -0.85 -0.87 300 -1.13 -1.16 350 -1.24 -1.26 400 -1.26 -1.28 450 -1.25 -1.27 500 -1.23 -1.24

Tablicffl 1. Zaleın˛st~ povnoÝ enerİ˛Ý zarffldu v˛d rad˛usa vnutr˛xn~ogo xaru a (b = 2 × 10^4 Å) pri vibor˛ r˛znih probnih funkc˛ȷ.

[1] A. I. Ekimov, L. A. Onuwenko, V. A. Cehomeniȷ, Fiz.

him. stekla 6, 511 (1980).

[2] N. P. Efremov, S. I. Pokutniȷ, Fiz. tverd. tela 32, 1637 (1990).

[3] V. ¨. Boȷquk, ¨. V. B˛lins~kiȷ, Ukr. f˛z. ıurn. 35, 1495 (1990).

[4] D. Schooss, A. Mews, A. Eychmuler, H. Weller, Phys. Rev.

B 49, 17072 (1994).

[5] S. ¨. Pokutn˛ȷ, G. V. Semenova, ¨. P. Guk, Ukr. f˛z.

ıurn. 42, 1230 (1997).

[6] N. V. Tkaq, V. I. Boȷquk, V. A. Golovackiȷ, O. N. Voȷcehivskaffl, Fiz. tverd. tela 38, 3161 (1996).

[7] S. ¨. Pokutn˛ȷ, Ukr. f˛z. ıurn. 42, 111 (1997). [8] G. Korn, T. Korn, Spravoqnik po matematike (dlffl nauqnyh rabotnikov i inıenerov) (Moskva, Nauka, 1974).

VPLIV SIL ZOBRA”EN^ NA ENERŢETIQNI„ SPEKTR ELEKTRONA . . .

INFLUENCE OF THE IMAGE POTENTIAL ON THE ENERGY SPECTRUM OF ELECTRON IN COMPLEX SPHERICAL MICROCRYSTAL CdS/β–HgS/H2 O

V. I. Boichuk, R. Yu. Kubay, I. V. Bilynskii Ivan Franko Drogobych State Pedagogical University, Chair of Theoretical Physics, 24 Franko Str., Drohobych, UA–293720, Lviv Region, Ukraine Tel.: (03244) 2–20–74, fax: (03244) 3–83–76 e–mail: administrator@pedro.uar.net

On the basis of the solution of Poisson’s equation the explicit form of potential energy of the charged particle for the complex spherical nanosystem as a function of the distance to the common centre of the spherical surfaces (r) was determined. The general analysis of the potentials was perfomed in three cases, when r < a, a < r < b, b < r (a, b being the radii of interfaces). The energy of the point charge which is in the internal layer of the system was established. Its dependence on the radius of the layer and on the choice of different trial wave functions was analysed.