Nanofyzika

Reseni Schrodingerovy rovnice
pro nanostruktury




Motivace — nadhled nad pevnymi latkami

Elektrony v pevné latce
1) Fermiho plyn
2) Pasova struktura, Fermiho hladina, hustota stavu
3) Elektrony a diry v polovodicich
Aproximace efektivni hmotnosti
1) Okrajové podminky — kvantova restrikce
2) Heterostruktury - kvantové jamy, draty a teCky
3) Realni hodnoty pro kvantové teCky
4) Koloidni heterostruktury
Metoda Empirického pseudopotencialu
1) Zakladni principy
2) Aplikace na CdSe a Si struktury

Slozitejsi pfistupy k popisu pevné latky



Pevna latka




Fermiho elektronovy plyn

Elektrony

Fermiony — fidi se Pauliho
vylu€ovacim principem

*vlozime-li do krystalového potencialu jeden
elektron, sedne si na nejnizsi hladinu, dalsi
sedne na vyssi hladinu

*pevna latka obvykle neutralni

Fermiho hladina

*v neutralni pevne latce je dany pocet elektronu - N

*pfi absolutni nule obsazuji N nejnizsich hladin

*nejvySsi obsazena hladina — Fermiho hladina

*chemické, optické, tepelné vlastnosti dany elektrony v okoli
Fermiho hladiny
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Fermiho elektronovy plyn

Konedény systém Nekoneény krystal
Elektronové Hustota Elektronové Hustota
hladiny stavu hladiny stavu
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Vodivostni

*elektronové hladiny v periodickych krystalech Fermiho pas
se zhlukuji da pasu hladina

*spektrum krystalu je tvofeno systémem pasu
*okoli fermiho hladiny rozhoduje o charakteru
pevne latky

" Valenéni
B Valer
pas

Kov Polovodi¢ Dielektrikum

Predmeét naSeho zajmu




Elektrony a diry v polovodici

Vodivostni pas a N
Fermiho




Obecny popis pevné latky |
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Obecny popis pevné latky

u, aby vinové funkce

- problém pak feSime pro
casticovy problém




O ¢em vlastné budou nasledujici dvé prednasky???

*obecny nadhled na to, co se déje v pevnych latkach, zejména v polovodi€ich

*zaméfime se na nanostruktury — elektrony a diry jiz nejsou kuli¢ky, ale musime brat v potaz jejich vinovy
charakter

*nebudeme zabihat do matematickych podrobnosti

*zakladni pfistupy k feSeni problému popisu elektronl v nanostrukturdch — zejména numerickému

*ukazky vysledku




Elekirony a diry v polovodici

*Cisty polovodi¢ za normalnych okolnosti
neobsahuje volné nosice naboje — izolant

*ve prazdném vodivostnim pasu vSak mohou
existovat elektrony, které vedou proud (proto
vodivostni pas)

*podobné, v plném valenénim pasu mohou existovat
vakance — diry — které se mohou pohybovat
(podobna situace jako bublinky v pivu)
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Motivace — nadhled nad pevnymi latkami

Elektrony v pevné latce
1) Fermiho plyn
2) Pasova struktura, Fermiho hladina, hustota stavu
3) Elektrony a diry v polovodicich
Aproximace efektivni hmotnosti
1) Okrajové podminky — kvantova restrikce
2) Heterostruktury - kvantové jamy, draty a teCky
3) Realni hodnoty pro kvantové tecky
4) Koloidni heterostruktury
Metoda Empirického pseudopotencialu
1) Zakladni principy
2) Aplikace na CdSe a Si struktury
SlozitejSi pfistupy k popisu pevné latky



Aproximace efektivni hmotnosti

*elektrony v pevné latce — slozity problém

*polovodi¢ — v zakladnim stavu — valenéni pas obsazeny — vodivostni pas prazdny

*zajimaji nas jenom odchylky od zakladniho stavu — excitace

*elektrony a diry

*za jistych pfedpokladu je Ize popisovat jako volné Castice, které maji ndboj a coulombicky spolu mohou
interagovat — popisu odpovida Schrodingerova rovnice
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*jako volna Castice — hmotnost elektronu je nahrazena tzv. efektivni hmotnosti
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Aproximace efektivni hmotnosti
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Kvantové jamy

*spektra znamych potencialu

Coulombicky, kvadraticky, nekonecna jama, konecna jama




Princip kvantové restrikce

*v pevné latce odpovidaji jsou elektrony v delokalizovanych stavech, jejich vinové funkce jsou nekonecné
*jestlize je ale krystal koneény, na jeho okraji musi vinové funkce vymyzet — okrajové podminky
*okrajové podminky vnesou




NekonecCna potencialova jama

Castice v nekoneéné potencialové jamé je popsana Schrodingerovou rovnici:

h2 82 82 82

Separaci proménnych Ize rovnici pfepsat na dvé nezavislé:

2m

B2 o2 ot o _
g 1V () = By (axz o2 ) Vo = Eves

2m

Analogie kovového vinovodu — nulové okrajové podminky na okraji jamy
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V (z) =infinityy, AV (2) = infinity
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Nekonecna potencialova jama

h? ( 0? 0? 0?

2m 8x2+3y2+@)w+v($,y,2)¢=E¢
w :wx,y-%

Separaci proménnych Ize rovnici pfepsat na dvé nezavislé

Smeér kolmy na jamu:
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Konecna potencialova jama
Castice v kone&né potencialové jamé je popsana Schrodingerovou rovnici:
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Hustota stavil v nanostrukturach

> Zajimaji nas
hlavné kvantové

> teCky




Ruzné typy kvantovych tecek

Litografické techniky
Pouzijeme planarni strukturu,
obvykle kvhatovou jamu a
litograficky vytvofime omezeni
ve smeéru roviny substratu.
Obecné muzeme vytvaret slozit
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Samoorganizace

P¥i epitaxnim rustu muze
dochéazet k vzniku nestabilit,
které se projevi vznikem
ostruvku. Ovykle pyramidalni
nebo ¢oCkovity tvar.

Mokra chemické cesta
Touto cestou pfipravujeme
nanokrystaly v roztoku,
obvykle sféricky tvar, je ale
mozno pfipravovat i exoticke \ s
tvary jako tyCky, jehly,
Ctyrstény, Ctyfnozky atd.

InAs pyramide
InAs wetting layer
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Realné hodnoty pro kvantové teCky
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Mottlova B, Modelovani a analyza kvantovych tecek, diplomova prace KFE FJFI CVUT



Aproximace efektivni hmotnosti

> siry do roztoku

 se objevila
m a postupne se
m vinovym délkam
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Aproximace efektivni hmotnosti

Ni: pridavani
Si vzniku ostruvku

sulfidU, v které fungovali
jako pasti pro elektrony
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Aproximace efektivni hmotnosti

Oscillator strength rel. u.
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Separace naboje v heterostrukture Agl/Ag.S
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Motivace — nadhled nad pevnymi latkami

Elektrony v pevné latce
1) Fermiho plyn
2) Pasova struktura, Fermiho hladina, hustota stavu
3) Elektrony a diry v polovodicich
Aproximace efektivni hmotnosti
1) Okrajové podminky — kvantova restrikce
2) Heterostruktury - kvantové jamy, draty a teCky
3) Realni hodnoty pro kvantové teCky
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Metoda Empirického pseudopotencialu
1) Zakladni principy
2) Aplikace na CdSe a Si struktury

SlozitejSi pfistupy k popisu pevné latky
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*vychazime z obecného tvaru Hamiltonianu v Born-
Oppenheimerové aproximaci

*chceme odstranit interakéni Clen

*vyuzijeme dva fakty

Do meziatomarni interakce vstupuiji jen valenéni Valenéni elektrony také vytvareji potencial, v kterém
elektrony — nevalenc¢ni vrstvy jsou prakticky se sami pohybuji — tento potencial taky zahrneme
nezménény — nevalencni elektrony vytvareji do krystalového potencialu — dale ho vyhladime a
potencial, vyhlazuji Coulombicky potencial jader, zaroven se zbavime mezielektronové interakce

tento jejich vliv muzeme zahrnout do nevalenéniho

\__ﬁ/ Nevalencni
'1:;' elektrony
|




*metoda byla puvodné pouzita pro popis pasové struktury nekoneénych krystalu

Single atom | Crystal potential

*Hamiltonian s krystalovym potencialem a s interakénim Clenem se zredukuje na jednocasticovy tvar

*Periodicita mfizky umoznuje prejit pfi feseni k fourierové koeficientum — maticovy problém

*pfi volbé pseudopotencidlu existuje jista volnost — umoznuje volit pseudopotencial hladky

*k popisu béznych polovodi¢u staci 3/6 realnych koeficientu a dostavame velmi dobrou shodu s realnou pasovou
strukturou




*pasova struktura kfemiku *pasova struktura CdSe




*v 80. letech vznikla mysSlenka, ze by se tato metoda mohla pouzit na neperiodické struktury — nanocastice
*nyni uz nemuzeme pseudopotencial rozvijet do fourierovi fady, ale potfebujeme znat jeho tvar pro samostatny atom
*tvar ziskame fitovanim
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*  pocitali sme spektrum klastra Cd__Se_

* postupne sme zvySovali poCet bazickych

rovinnych vin

* asi pri 31x31x31 rovinnych vinach sme dosiahli

konvergenciu — fluktuacie klesli pod 0.01eV
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* zakladna otazka — ako zavisi band-gap na velkosti

* naSe vypocCty sme porovnali s pracami inych autorov — praca Reboredo et al. je najrelevantnejSia,
pretoze pouziva taktiez EPM — dobra zhoda
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* optické vlastnosti — prechody z valencného do vodivostného

pasu

* absorbcia — nehomogénne rozsirenie vplyvom nemonodisperzity

vzorku — gaussovsky rozSirenie
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na nanostruktiru aplikujeme

externé elektrické pole formou | - - L
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pevna latka = kontinuum

vychadzaju zo znalosti pasovej Struktury
polovodica

vhodné pre vacsie objekty ~ >2nm

EMA, k.p aproximacia

polohy jednotlivych jadier
elektrony sa pohybuju v potenciali jadier
postihuju viac efektov

vacsia vypoctova naroénost




* metddy sa vyvijali uz dlho — obmedzenie na prisne periodické Struktury

* posledné desafrocia — aplikacia metéd na nanostruktiry
* vznikaju Specifické problémy

takmer vzdy uvazujeme Born-Oppenheimerovu aproximaciu — jadra su pevné pocas rieSenia
elektronového obalu — neznamend, Ze polohy jadier nerieSime

* rdzne moznosti, ako ziskat polohu jadier

RieSenie polohy

jadier
| | |
Ziadne — Nekvantoveé rieSenia Kvantoveé rieSenia
predpokladame ze - jadra su body, vazby su 1) zvolime vychodzie polohy
vzajomna poloha usecky, minimalizujeme 2) vyrieSime el. problém — ziskame
jadier sa nelisi od energiu podia daného sily pésobiace na jadra
bulkového pripadu modelu - VFF 3) posunieme jadra v smere sil -> 1)

N

Pre koloidné nanostruktury je predpoklad dobre
splneny — d'alej budeme uvazovat tuto aproximaciu




Mikroskopicky (atomarny) pristup

‘ 1
Metoda, ktorou sa i - N_'e \
: , no
budeme dalej zaoberat. . _ y mlesanl‘e g
RieSenie el. interakcii | |
@ | | Ano Nie
EPM Hartree-Fock k.o aproximacia @ EMA
. Self-konzistentné Dobre funguji v mikrooblasti —
vplyv elektrénov je . o
T opotoncidli riesenie DFT polovodicové sudiastky...
- . mnohocasticovéh podobne ako HF
pocas riesenia ho uz e
— . o] RieSenie
explicitne neuvazujeme o, ; :
,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, probléemu— [ _ A elektronovej
7 ¢ W \ . : korelovanosti
Ziadne Ziadne, existuje ale skupina Specificky pristup, v skuto¢nosti
metdd (tzv. post-HF), ktorych nehladame vinove funkcie ale iba
cielom je aspon CiastoCne celkovu el. hustotu — vplyv
riesit el. korelovanost korelacie aproximujeme pomocou
istého modelu — LDA, GGA




Medze pouzitelnosti jednotlivych pristupov

ejSie a najpresnejsie
aj vypoctovo najnarocnejsie.
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QMC a HF, resp. post-HF metddy su
pouzitefné skér v oblasti molekulovej
chémie

metéda DFT bola aplikovana na
nanostruktiry,limitovana velkost

metoda empirického
pseudopotencialu je idealny kandidat
— boli demonstrované vypocty pre
10° atbmov — nemozné inou
(mikroskopickou) metodou

EPM zachovava atomarny pristup —
velka vyhoda oproti EMA




Dekuju za pozornost!




