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Sadrzaj — Ispitane su elektronske koncentracije u kvantnom
nanoparalelopipedu. U analizi je koris¢en Habardov model
elektronskog hamiltonijana u aproksimaciji najblizih suseda.
Nadena je elektronska Grinova funkcija koja zavisi od Sest
nezavisnih prostornih koordinata. Pomocu spektralne intenzi-
vnosti ove Grinove funkcije odredene su elektronske korelaci-
one funkcije i elektonske koncetacije. Numericki su sracunate
elektonske konccentacije u nanoparalelopipedu sa 3x3x3
atomska sloja. Ispostavilo se da se u nanoparalelopipedu jav-
lja ant-iskin efekt: elektronska koncentracija najveéa je u
centralnoj tacki i opada ka granicama. Ovo je potpuno razu-
mljivo s obzirom na cinjenicu da su elektronska stanja stojeci
talasi a ovi imaju cvorove na granicama strukture.

1. UVOD

Kvantni nanoparalelopiped je struktura ¢ije su sve tri ivi-
ce reda nanometra. To znaci da mu je translaciona simetrija
naru$ena u pravcu svih kordinatnih osa. Nanoparalelopiped je
predstavljen na slici 1.1.
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Slika 1.1: Model kvantnog nanoparalelopipeda

Koordinate rogljeva paralelopipeda, jednaCine ivica i
jednacine strana date su respektivno sa:

A0,0,0)  A'(0,0,N,) B(V.00)  BW.ON) ()
C(N,N,0) C(N,N,,N.)  D(ON,0)  D'(O,N,, N.)

(AB) n,=0 n, =0

(CD) n,=N, n,=0

(A'B) ny, =0 n; =N

(CD) ny, =N, n,=N,

(AA") ny =0 ny = 0

(BC) ne=Ny  n, =0 (1.2)
(€C) ny =N, n, =N,

(AD) ny =0 n, =0

(B'C) ny =Ny n,=N,

247

(A'D") n,=0 n, =N,

(BB") ny =Ny n,=0

ABCD n,=0 ABCD n,=N,

AADD' ., =0 BBCC n,=N, (1.3)
AA'BB ny:O CC'DD ny_Ny

Ovde ¢emo metodom Grinovih funkcija ispitati prostorni
raspored elektronskih koncentracija, smatraju¢i da je
nanoparalelopiped "isecen" iz metalne proste kubne idealne
strukture.

2. GRINOVA FUNKCIJA ELEKTRONSKOG
PODSISTEMA NANOPARALELOPIPEDA

Habardov model elektronskog hamiltonijana, uzet u
aproksimaciji najblizih suseda [1-8], ima oblik:
_1 atan ata. -
H —E%Wﬁ,mx“ﬁ iy _ZXWﬁ,mx“ﬁ i 2.1)
7, n,

gde su W jon-jon interakcije, a™ i a operatori kreacije i ani-
hilacije elektrona, a vektor A povezuje najblize susede atoma
u &voru resetke 7 .

Elektronski podsistem analiziratemo pomoc¢u antikomu-
tatorske Grinove funnkcije [9-14]:

Ty onom My M

oy M ., (t)z<< anxyny,nz (t a;l mm (0)>>:

Xy itz
(2.2)

~o()< { 0l (o)} .

y

y

gde je G(Z) Heavisajdova step funkcija.

Diferenciranjem (2.1) po vemenu uz koris¢enje jedna-
¢ine kretanja nalazi se jednacina koja odreduje izvod funkcije
I' po vremenu [15-19]. U tako dobijenoj jednacini izvrsi se
Furije-transformacija vreme-frekvencija:
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(2.3)

~+00
rnx,ny,nz;mx,my.mz (t): J. doe
—o0

Funkcija Ty, imm,.m (co) se faktorizuje:

¥
rnx,ny,nz;mx,my,mz ((’)) =0, m, (C‘))Bny,my ((’))Ynz,mz (u)) > (24)

tako da dobijamo:

Bny,myYnZ,mz [W(anx+l,mx T O0n —1m, )+ PaCn,m, ] +
+a [W(B + _ )+ ] +
nye,m, Y ng,m, ny+lm, Bny Lm, PBBny,my

+ O‘nx,mxBny,my [W(Ynz+1,mz TVn,~1m, )+ PyYn,,m, ]+



[WBNy—l,my +(ep +W)3Ny,my ]aNx,mekZ - @
_n ;
T g Ottt Onymy, Onz,m >
gde je:
Po +Pp+pPy=p=E—-6W. (2.6)

Jednacina (2.5) vazi za idealnu strukturu. U nanoparale-
lopipedu struktura je naruSena u sva tri pravca, pa se moraju
uzeti u obzir grani¢ni uslovi. Uze¢emo najprostije grani¢ne
uslove. Ovi iskazuju odsutnost slojeva n, = -1, n, =N, +1,

ny=-1, n, =Ny +1, n;=—11 n; =N, +1. Analiticki
iskazani ovi uslovi glase:

=WN_n n N+l m. =0;

xolty s

WO,ny,nz ,'—l,my,mZ

Wn 0n, m, ~1m, = ne Ny my N +1m, =0; 2.7)

an,ny,O;mx,my,—l =an,ny,Nz;mx,ny,Nz+l =

Kada se primene grani¢ni uslovi, jednaCina (2.5) se
raspada na 27 razlicitih jednacina [20-22] (u stvari ih je
(N, +1)l(N ) +13(N > +1)), od kojih samo jedna zadrzava

formu (2.5) i to za sledece intervale indeksa ny, ny, i n;:

1€£n,<N_.-1;1<n, <N —1;
e S 2.8)
1<n, <N, -1.
U preostalih 26 jednacina, strukture:
W(anxﬂ,mx + O('nx—l,mr,( )+ pov.O{’}'lx,}'n)C >
W(l‘j)nyﬂ,my + Bny—l,my )+ pBBn},,my > (29)

W(Vnz+1,mz T Yn,~1m, )+ PyVYn,,m,
se deformisu i prelaze u Sest mogucih formi:
Wal;mx + (p(x + W)“O;mx 5
Won —1:m, ""(pa + W)“Nx,'mx ;
WBI;my + (pB + W)BO;my ;
BN, ~1:m, + (PB + W)BNy;my ;
Wyim, + (Py + W)YO;mZ ;
WYN_—1:m, + (Py + W)YNZ;mZ .
Treba naglasiti da se u rogljevima paralelopipeda deformisu
sve tri strukture (2.9), po ivicama nanoparalelopipeda defor-
misu se samo dve od njih, dok se na stranama nanoparalelo-

pipeda deformiSe samo jedna. Moze se pokazati da se pomo-
¢u smena:

(2.10)

Y . v o
Zav m, s1n n +1) —sinn, >

Nx+1 N, +1 (2.11)
N

y . .
Bny;my (0)=3 bu;my (w{sm(ny—i-l) N?irl —simn, —+ } ;

ool YNy +1

NZ
. @)= ¢y (@) sin(n,+1 inn
om0 X o, o] s 1) i
svih 27 razlicitih jednacina svode na jedan jedinstven oblik za

sve n, e[O,Nx] s Ny e[O,Ny] in, e[O,NZ]:
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v,m Oum, Amy
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v=lpu=1A=1

v v v
-| 2W| cos +cos +cos +p |
N,+1 N,+1 N,+1

. v . v (2.12)
. H sm(nl.+1)7—smni7 =
isxy.z N; +1 N; +1
= i nem,On m,On_:m. -
21 x0x yr 1y z2 "Mz

Kronekerovi simboli se uzimaju u reprezentaciji stojecih
talasa:

AL . v . 2%
= ) NS
m Ni+1VZ:% {sm(nl + )Ni+1 sinn; N +J

{sin(mi +1) Nn (2.13)

i

s —sinm; ™l =X,z
1 N; +1

a veli¢ine ayp, , bHme 1 ¢y, se izrazavaju na slade¢i
nacin:
1 . v . v
Ay, = )| sin(m, +1)——— —sinm, —— |;
v;m, Nx+1gV( ){ ( x )Nx+1 xNx"'l
1 . U . T |
b,, =——0 o)| sinlm,, +1)———sinm,, —— |;
Holy Ny+1g“( ){ by )Ny+1 YNy +1
1 . o ]
Com. = )| sin(m, +1 —sinm
himy NZ+lg7L( ){ (m: )NZ+1 N, +1)
(2.14)
Posle zamena (2.13) 1 (2.14) u (2.15) i uvodenje oznaka:
&v ((D)gp ((’))gk ((’)) =Gy ((’)) 2.15)
jednacina (2.15) se svodi na:
i 1 (2.16)
Gv,p,k (co) = oo
TO=®y )
gde je
Ev,u,?»
Oy = 5 (2.17)

Spektralna intenzivnost funkcije G je data sa [11-17]:
Glo+i8)-Glow—id) 5(03 — Oy %
ho T e
e® +1 e® +1
50",
Korelaciona funkcija dobija se operatorskom primenom
Kronekerovih = simbola 8, ., , Sny;my 1 8, .y na

Ig =

(2.18)

+00 .
[dolg(w)e ™™ [12,16]. S obzirom na (2.13) i (2.18) nala-
—00

zimo slede¢i izraz za korelacionu funkciju:

O . (6)>= Ll

Oy m, eyt 7 TN R IN, 41
N. Ny N _imvukt
X z ¢ T v v
DI Z—{sin(n +1) —sinn —}
v=l p=l A=l Ev,u,k x Nx +1 X Nx +1
e © +1
\Y
sm(mx+1) —sinm,, T
.t N, +1
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. U . U
-| sin\n,, +1)]————sinn . 2.19
[ (J’ )Ny+1 )}Ny+l} (-19)
. sin(m + l) —sinm .
YN, 1 YN, +1

. A . A
. sm(nZ +1) —sinn, ——— |
N, +1 N, +1

-[sin(mz+1) T —sinm, T }

N, +1 N, +1

z

3. NUMERICKA ANALIZA
ELEKTRONSKIH KONCENTRACIJA

Dobijeni izraz za elektronsku korelacionu funkciju (2.19)
omoguéuje da se odrede elektronske koncentracije u
nanoparalelopipedu. Pre nego Sto se prede na odredivanje
elektronske koncentracije treba se podsetiti da se kod
elektrona i korelaciona funkcija i elektronska koncentracija
moraju izraunavati u reprezentaciji hemijskog potencijala
[13,23] zbog toga §to se broj elektrona u sistemu odrzava. To
znaci da se u izrazu (2.19) za korelacionu funkciju umesto
energije E v,u, mora koristiti razlika te energije i hemijskog

potencijala koji ¢emo oznaciti sa ®@. Prema tome u (2.19) se
vrsi prelaz:

3.1

Hemijski potencijal se moze definisati kao maksimalna
vrednost elektronske energije u prvoj Briluenovoj zoni. To
znaci da je:

EV,u,?» - EVJP-)" -0

.2 Ny =
D =\F = 4Wsin
(V“X) N.+12
N (3.2)
sin? —2 T in? N =
Ny +12 N, +12

Elektronska koncentracija se dobija tako §to se u korela-
cionoj funkciji izvrsi prelaz (3.1), vreme ¢ se izjednaci sa
nulom i izjednace se prostorni indeksi. Tako dolazimo do
izraza za elektornsku koncentraciju:

1 1 1
C(nx,ny,nz)z .
Nx+INy+1 N, +1
PRS-
v=l p=l Al f%u&&:ﬂ?
e +1 (3.3)
2
-| sin(n +1 —sinn
{ . x+ o Nx+l}
2
-sm —sinny e .
+1 Ny+1
2
A . A
-| sin nZ+l —sinn,
2 +1 N, +1

koja je kao $to se vidi funkmja sva tri prostorna ideksa n,,

n,in,.

Na osnovu formule (3.3) numeri¢ki su analizirane
elektronske koncentracije u nanokocki sa ivicama 3x3x3. To
znatida jeu (3.3) uzetodaje Ny =N, =N, =2.Zasobnu

temperaturu 7 = 300 K je @ =kpT =414 107217 . Uzeto

je da konstanta jon-jon interakcije iznosi W =1,885- 107197 .

IzraCunate koncentracije date su u tabeli 3.1. Analiza
rezultata datih u tabeli 3.1 pokazuje da je koncentracija
elektrona najveca u centralnoj tacki posmatrane kocke, tj. za
Koncentracije su najmanje u rogljevima

n,=n,=n,=1.

x =My
kocke. Takode se zapaza da se visoke koncentracije pojavlju-
ju u onim tackama koje sadrze dva centralna indeksa 1, a
nesto manje su u tackama koje sadrze jedan centralni indeks.
Najmanje su koncentracije u onim tackama koje sadrze samo
grani¢ne indekse 01 2.
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Tabela 3.1 Elektronske koncentracije u cvorovima nanokocke

Navedeni pregled rasporeda elektronskih koncentracija
ukazuje na pojavu antiskin-efekta u kvantnoj kocki. Kod
kvantne kocke elektroni su koncentrisani u unutra$njosti
kocke, a na granicama ih ima najmanje. Ovaj rezultat je
fizi¢ki jasan: elektronska stanja u kvantnoj kocki su stojeci
talasi sa ¢vorovima na granicama i maksimalnom elonga-
cijom u centralnim delovima kocke. Iz formule (3.3) se moze
zakljuciti da nikakvo povecavanje jedne od nanodimenzija ne
moze bitno promeniti prostornu raspodelu elektrona u kvan-
tnom nanoparalelopipedu.
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ZAKLJUCAK

U rezimeu analize elektronskih koncentracija u kvan-
tnom naoparalelopipedu bitno je ista¢i sledece ¢injenice. Prva
je da, zbog naruSenja simetrije u tri pravca, koncentracije
zavise od tri prostorna indeksa. Druga Cinjenica — pojava
antiskin-efekta u kvantnom nanoparalelopipedu — je posle-
dica toga $to su elektronska stanja stojeci talasi sa ¢vorovima
na granicama strukture.
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Abstract — Electron concentrations in metallic nano-
parallelepiped are investigated. The Hubbard model electron
Hamiltonian was used in the nearest neighbours
approximation. The electron Green's function depending on
six independent coordinates was calculated. The electron
correlation function and the electron concentrations derived
with help of spectral intensity of electron Green's function are
determined. The electron concentrations in nano-
parallelepiped cotaining 3x3x3 layers were umerically
calculated. It turned out that in nanoparallelepiped the anti
skin-effect takes place: the electro concentration is maximal
in the central point of nanoparallelepiped and takes minimal
values in boundary points. It is quite understandable since the
standing waves have node at boundaries.

ELECTRON CONCENTRATIONS
IN QUANTUM NANOPARALLELEPIPED

Jovan Setraj¢i¢, Vjekoslav Sajfert, Stevo Ja¢imovski,
Bratislav ToSi¢.
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