Rozdział 3. Elektrony w sferycznych kropkach kwantowych                                                                     
|

3.4. Układy wieloelektronowe

Podrozdział ten poświęcony jest sferycznym kropkom kwantowym zawierającym od 
1 do 20 elektronów nadmiarowych.  Opisane zostaną sztuczne atomy powstające przy zapełnianiu pierwszych czterech powłok elektronowych (1s, 1p, 1d i 2s) w potencjale uwięzienia typu sferycznej studni kwantowej.  Omówiona zostanie nieograniczona metoda Hartree-Focka i przedstawione zostaną wyniki obliczeń, uzyskane przy jej użyciu, pochodzące z prac autorskich [A4,A5].

3.4.1.  Nieograniczona metoda Hartree-Focka 

W metodzie Hartree-Focka [24,35,67] N-elektronowa funkcja falowa 
[image: image1.wmf]F

 przybliżana jest przez wyznacznik Slatera, zbudowany z wzajemnie ortogonalnych i unormowanych jednoelektronowych spinorbitali 
[image: image2.wmf]i
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, czyli 


[image: image3.wmf]

 EMBED Equation.3  [image: image4.wmf]{

}

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

)

(

!

1

)

(

2

1

2

2

2

2

1

1

1

2

1

1

N

N

N

N

N

N

i

N

x

j

x

j

x

j

x

j

x

j

x

j

x

j

x

j

x

j

x

L

M

O

M

M

K

K

=

F

 ,                                (3.8)

gdzie 
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, ri jest wektorem położenia, a 
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 jest zmienną spinową i-tego elektronu.  Postać wyznacznikowa funkcji falowej (3.8) gwarantuje jej antysymetrię względem zamiany cząstek.  Jednoelektronowe spinorbitale przyjmowane są w postaci iloczynu przestrzennej 
[image: image7.wmf])
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) funkcji falowej: 
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, gdzie 
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 jest funkcją własną operatora z-owej składowej spinu (spinorem Pauliego), a si=±1/2 jest spinową liczbą kwantową.   Można pokazać [24,35], że dla zadanej konfiguracji spinowej, jednoelektronowe funkcje falowe 
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, dla których iloraz Rayleigha 
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 przyjmuje wartość minimalną, spełniają układ równań własnych Hartree-Focka
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gdzie wartość własna ei jest tak zwaną „energią jednoelektronową” a 
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  jest jednoelektronowym hamiltonianem Hartree-Focka o postaci 
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W (3.10) V jest energią potencjalną elektronu w polu zewnętrznym, J jest operatorem oddziaływania kulombowskiego, a K - operatorem oddziaływania wymiennego.  Działanie operatorów J i K na jednoelektronowe funkcje spinowo-orbitalne zdefiniowane jest w następujący sposób:
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gdzie r12 jest odległością między elektronami.  Z powodu ortogonalności funkcji spinowych oddziaływanie wymienne zachodzi tylko między elektronami opisanymi tą samą funkcją spinową (o tym samym „kierunku” spinu).  W metodzie Hartree-Focka oddziaływanie elektronu z samym sobą („samoodziaływanie”), występujące w oddziaływaniu kulombowskim (3.11a), jest dokładnie znoszone przez odpowiedni wyraz w oddziaływaniu wymiennym (3.11b). Należy tutaj zauważyć, że takie znoszenie się samooddziaływania nie występuje w powszechnie używanej metodzie LDA (Local Density Approximation) [68].  

Pojedyncze równanie Hartree-Focka (3.10) ma postać równania Schrödingera opisującego ruch elektronu w polu zewnętrznym o energii potencjalnej  V(r) i w polu wytwarzanym przez pozostałe elektrony.  Przybliżenie całkowitej funkcji falowej przez pojedynczy wyznacznik Slatera pozwala na redukcję problemu  własnego dla N-elektronowego hamiltonianu (3.2) do układu N jednoelektronowych równań własnych.  Energię całkowitą układu N elektronów można zapisać jako
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W sumie energii jednoelektronowych oddziaływanie dla każdej pary elektronów występuje dwukrotnie, stąd konieczność odjęcia drugiego wyrazu w równaniu (3.12).  Każde z równań Hartree-Focka (3.9) zależy od wszystkich jednoelektronowych funkcji falowych, które nie są z góry znane.   Z tego powodu równania Hartree-Focka muszą być rozwiązywane w sposób samouzgodniony.  Odpowiednia procedura iteracyjna wygląda następująco: po zadaniu początkowych wartości jednoelektronowych funkcji falowych, rozwiązywany jest układ równań (3.9), który dostarcza nowych funkcji falowych, używanych w następnym kroku iteracyjnym.  Pętla iteracyjna powtarzana jest aż do momentu, gdy energia całkowita przestaje się zmieniać w sposób zauważalny.  Metoda Hartree-Focka jest metodą wariacyjną. Ze względu na sposób rozwiązywania równań, metodę Hartree-Focka zalicza się do metod pola samouzgodnionego.  Innymi powszechnie używanymi metodami pola samouzgodnionego są  metody Hartree [67] 
i LDA [68].  W metodzie Hartree całkowita funkcja falowa przyjmowana jest w postaci iloczynu funkcji jednoelektronowych, który nie jest  antysymetryczny względem zamiany cząstek.  W równaniach metody Hartree nie występuje więc operator wymiany.  Zgodnie z metodą LDA,  do hamiltonianu jednoelektronowego z metody Hartree dołączane jest lokalne przybliżenie operatora wymiany oraz tzw. potencjał korelacyjny, czyli lokalna poprawka mająca uwzględniać efekty korelacji elektron-elektron.  Metoda LDA wprowadzająca do hamiltonianu odgadnięte poprawki, nie ma charakteru wariacyjnego.

Z hamiltonianem  (3.2) i ze sobą wzajemnie komutują operatory kwadratu całkowitego momentu pędu L2, kwadratu całkowitego spinu S2, z-owej składowej całkowitego momentu pędu Lz , i z-owej składowej całkowitego spinu Sz.  Wieloelektronowa funkcja falowa powinna posiadać pełna symetrię hamiltonianu, tzn. powinna być funkcją własną wszystkich wymienionych operatorów.  Wyznacznik Slatera (3.8) konstruowany jest ze wspólnych funkcji własnych jednoelektronowych operatorów kwadratu spinu s2 i kwadratu momentu pędu l2 oraz operatorów z-owej składowej spinu sz i momentu pędu lz.   Skonstruowana w ten sposób wieloelektronowa funkcja falowa jest zawsze funkcją własną operatora z-owej składowej całkowitego momentu pędu Lz i z-owej składowej całkowitego spinu Sz.  Za pomocą pojedynczego wyznacznika Slatera można skonstruować funkcje własne całkowitego momentu pędu L2 dla stanów podstawowych układów N-elektronowych [24] (chociaż nie każdy wyznacznik Slatera jest funkcją własną L2 i nie każdy stan własny L2 można zapisać za pomocą pojedynczego wyznacznika Slatera).  Pojedynczy wyznacznik Slatera jest funkcją własną operatora kwadratu całkowitego spinu S2 tylko w szczególnych przypadkach [67]: (i) zamkniętych powłok elektronowych, (ii) stanów o całkowitej polaryzacji spinowej, (iii) takich samych orbitali przestrzennych dla stanów różniących się tylko spinową liczbą kwantową.  W  przypadku powłok otwartych, warunek (iii) nie jest spełniony, ponieważ hamiltonian Hartree-Focka (3.10) zależy od spinu  poprzez operator wymiany.  Elektrony o różnych rzutach spinu na oś z, podlegają działaniu innego potencjału, a więc zajmują różne orbitale przestrzenne.  
W ramach  tradycyjnej (ograniczonej) metody Hartree-Focka narzucane jest spełnienie warunku (iii), co związane jest z koniecznością odpowiedniej symetryzacji hamiltonianu Hartree-Focka [67].  Otrzymana w wyniku tego żądania wieloelektronowa funkcja falowa jest nieco gorsza pod względem wariacyjnym, lecz posiada pełną symetrię hamiltonianu (3.2).  W ramach nieograniczonej metody Hartree-Focka pozwalamy elektronom o różnych składowych z-owych spinu zajmować różniące się orbitale przestrzenne, w związku z czym całkowita funkcja falowa dla powłok otwartych nie jest funkcją własną operatora  S2 [67].   W przypadku powłok zamkniętych, metody Hartree-Focka ograniczona i nieograniczona są sobie równoważne.  Dla powłok otwartych różnice w energii całkowitej uzyskanej przy pomocy obu metod są niewielkie.  Wyniki przedstawione w tej rozprawie zostały uzyskane za pomocą nieograniczonej metody Hartree-Focka.  Wybór ten podyktowany był prostotą jej zastosowania.  


Zgodnie z podejściem Roothana [69] jednoelektronowe przestrzenne funkcje falowe rozwinięto w jednoelektronowej bazie złożonej z elementów fj
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gdzie elementy bazowe zostały wybrane w postaci gaussowskiej 
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kj, lj, i mj są liczbami całkowitymi, 
[image: image21.wmf]i
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 oraz j są parametrami wariacyjnymi.  Parametry nieliniowe j zostały wybrane w postaci postępu geometrycznego.  We wzorze (3.13b) wykładniki kj, lj, i mj  zmieniają się od 0 do 2 przy ograniczeniu 
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.  Za pomocą bazy (3.13b) można zbudować wszystkie jednoelektronowe stany własne kwadratu momentu pędu odpowiadające stanom s, p i d.  Przy użyciu rozwinięcia (3.13) równania Hartree-Focka (3.9) można zapisać w postaci macierzowej
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gdzie elementy macierzy Hamiltona h i macierzy całek przekrywania S zdefiniowane są odpowiednio jako 
[image: image24.wmf]j

HF

i

ij

f

h

f

=

h

 i 
[image: image25.wmf]j

i

ij

f

f

=

S

.  Elementy macierzowe hamiltonianu Hartree-Focka są takie same dla wszystkich stanów jednoelektronowych o zadanej składowej 
z-owej spinu.  Dzięki temu w każdej iteracji należy rozwiązać równanie (3.14) dwukrotnie, osobno dla każdej wartości składowej z-owej spinu.  Uogólnione równanie własne (3.14) rozwiązywane jest przy użyciu numerycznej procedury diagonalizacyjnej.  Diagonalizacja tego równania dostarcza zbioru ortonormalnych wektorów własnych c i odpowiadających im energii jednoelektronowych e dla obsadzonych spinorbitali jednoelektronowych.  


Obliczenia wykonano wyłącznie dla stanu podstawowego rozważanych układów N-elektronowych.  Sprawdzono, iż kolejne stany kwantowe zapełniane są zgodnie z regułą Hunda [35].  Elektrony zajmują kolejno powłoki 1s, 1p, 1d i 2s, o degeneracji odpowiednio 2, 6, 10 i 2, przy czym zewnętrzna, otwarta powłoka jest zapełniana tak, aby wartość całkowitego spinu była maksymalna (w wersji nieograniczonej metody Hartree-Focka oznacza to maksymalną bezwzględną wartość z-owej składowej całkowitego spinu).  Maksymalny całkowity spin odpowiada maksymalizacji korzystnego energetycznie oddziaływania wymiennego.  Stan podstawowy charakteryzuje się największym, dopuszczonym przez powyższy warunek całkowitym momentem pędu, który gwarantuje minimalizację odpychającego oddziaływania kulombowskiego.  Domknięcie powłok zachodzi dla następujących liczb elektronów:  N=2 (powłoka 1s), N=8 (powłoka 1p), N=18 (powłoka 1d) i N=20 (powłoka 2s).

3.4.2.  Pojemność kwantowa kropki 
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W publikacjach autorskich [A2-A5] wprowadzono nowe pojęcie „pojemności kwantowej”.  Przez „pojemność kwantową” nanostruktury rozumiemy maksymalną liczbę elektronów nadmiarowych, która może zostać w niej związana. Dobrze znany jest fakt, iż w sferycznej kropce kwantowej traktowanej jako studnia potencjału o głębokości V0 i promieniu R stany związane pojawiają się jeżeli 
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 [63].  Kropka o mniejszej wartości V0R2 posiada pojemność kwantową równą zero.  W podrozdziale 3.3. podano oszacowanie wielkości V0R2 , dla której możliwe jest wiązanie dwóch i trzech elektronów w kropce. Na Rys. 3.8. i 3.9. przedstawione zostały obliczone energie stanu podstawowego dla układu N elektronów (N=1,...,20) uwięzionych w sferycznych kropkach kwantowych o głębokościach odpowiednio 50 i 10 rydbergów donorowych. Przy ustalonej głębokości studni warunek wiązania układu N-elektronowego ma postać
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gdzie EN jest energią stanu podstawowego N elektronów.  Warunek (3.15) jest spełniony, jeżeli promień kropki jest odpowiednio duży.  Schodki widoczne w dolnej części Rys. 3.8. 
i 3.9. odpowiadają maksymalnej liczbie elektronów, która może być związana  w kropce o danym promieniu, czyli pokazują one pojemność kwantową kropki.  W układzie schodków wyraźnie widoczne są kwantowe efekty zapełniania powłok w potencjale o symetrii sferycznej.  Charakterystyczne większe szerokości schodków odpowiadają sztucznym atomom posiadającym  zapełnione powłoki 1s (2 elektrony), 1p  (8 elektronów)   i 1d  (18 elektronów).    Dodanie  następnego  elektronu  wiąże  się  z  otwarciem  nowej  powłoki, na której elektrony
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posiadają znacznie większą energię kinetyczną.  Szerokość pozostałych schodków jest dyktowana wyłącznie przez oddziaływanie elektron-elektron.  Schodki piąty i trzynasty, które odpowiadają połowicznemu zapełnieniu powłok 1p i 1d mają wyraźnie większe szerokości od schodków sąsiednich, co jest oznaką reguły Hunda.  Oddziaływanie wymienne jest szczególnie silne dla układów z połowicznie zapełnioną powłoką zewnętrzną, której różne orbitale przestrzenne są jednokrotnie obsadzone przez elektrony o tym samym kierunku spinu.  

Rys. 3.10. przedstawia obliczoną pojemność kwantową kropki w formie „diagramu fazowego” na płaszczyźnie R-V0 . Na rysunku oznaczono maksymalną liczbę elektronów, która może zostać związana w kropce o danym promieniu i głębokości.  Linie ciągłe oddzielają obszary o różnych pojemnościach kwantowych.  Przedyskutowane wyżej zapełnianie powłok jest dobrze widoczne także na tym rysunku.  
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Diagram fazowy został wykorzystany do oszacowania promieni krytycznych pozwalających na całkowite lub połowiczne wypełnienie powłok elektronowych w przypadku  kropek kwantowych Si w matrycy szklanej, kropek w porowatym krzemie i kropek 
GaAs/Al0.2Ga0.8As  (Tabela  3.5).  


Wyniki rachunków kwantowych, wykonanych w ramach niniejszej rozprawy, zostały porównane z wynikami klasycznego modelu budowy atomu, zwanego modelem Thomsona.  Model ten był stosowany przez kilku autorów do opisu sztucznych atomów [70-72].  W niniejszej rozprawie model Thomsona został użyty do oszacowania maksymalnego ładunku, który może zostać zgromadzony w przewodzącej kuli o promieniu R, zbudowanej z przewodnika o pracy wyjścia V0.   Zagadnienie to jest klasycznym odpowiednikiem problemu pojemności kwantowej.  Rozważmy układ N klasycznych nośników ładunku umieszczonych w polu sferycznej studni potencjału o skończonej głębokości.  Zgodnie z elektrostatyką klasyczną w  warunkach równowagi trwałej nośniki ładunku zajmują położenia na powierzchni kuli i posiadają zerową energię kinetyczną.   Minimalna energia potencjalna układu N-elektronów może być zapisana w jednostkach donorowych jako
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gdzie 
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 jest energią oddziaływania kulombowskiego najkorzystniejszej energetycznie konfiguracji N elektronów umieszczonych na sferze o promieniu jednostkowym.  Warunkiem istnienia stabilnej konfiguracji N elektronów jest spełnienie nierówności 
[image: image33.wmf]klas

N

klas

N

E

E

1

-

<

.  Konfiguracje równowagi trwałej oraz odpowiadające im wartości oddziaływania kulombowskiego zostały uzyskane w wyniku minimalizacji energii UN metodą Monte-Carlo [A5].  Podane 
w Tabeli 3.6. wartości UN wartości bardzo dobrze zgadzają się z wartościami podanymi przez Morrisa et al. [72]. 
Na Rys. 3.11. przedstawiona jest zależność energii 
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od promienia kropki i liczby nośników ładunku dla V0=50RD.   Rys. 3.11. podaje wyniki klasyczne, które odpowiadają kwantowym wynikom przedstawionym na Rys.  3.8.  Jak widać z Rys. 3.11. jeden klasyczny elektron może być umieszczony w studni o dowolnie małym promieniu.  W modelu klasycznym promienie krytyczne kul, w których mogą być umieszczone kolejne elektrony są znacznie mniejsze od promieni krytycznych przewidywanych przez mechanikę kwantową.   Jest to spowodowane cechą kwantowo-mechanicznych stanów związanych, które posiadają niezerową wartość oczekiwaną energii kinetycznej.  Rys. 3.11. pokazuje, że w modelu klasycznym nie występuje efekt zapełniania powłok elektronowych.  Schodki oznaczające maksymalną liczbę elektronów przedstawione na dolnej części Rys. 3.11, nie posiadają jednak równej szerokości.  Nieco szersze schodki pojawiają się w sposób dość przypadkowy a ich większa szerokość wynika z tego, iż dla pewnych liczb elektronów konfiguracje równowagowe są szczególnie stabilne [70-72]. Wykonane przez Belkhira [73] rachunki kwantowo-mechaniczne dla gazu elektronowego uwięzionego ściśle na powierzchni sfery również nie wykazują efektu zapełniania powłok.  Należy podkreślić, iż w przypadku kwantowym ograniczenie ruchu elektronów do powierzchni kropki nie ma żadnego uzasadnienia fizycznego.
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Przedstawione w tym podrozdziale rozważania na temat pojemności kwantowej kropek kwantowych mają charakter oryginalny i zostały po raz pierwszy opublikowane w pracach autorskich [A2-A5].

3.4.3. Potencjały chemiczne 
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Rys 3.13.  Energia ładowania (czarne punkty) kropek kwantowych o (a) R=aD, V0=50RD oraz (b) R=2.5aD, V0=100RD.  Punkty połączono liniami ze względów este​tycznych.  W przy​padku (a) w kropce mieści się tylko 11 elektronów


Za pomocą metod spektroskopii pojemnościowej i transportowej badane są procesy ładowania kropek kwantowych kolejnymi elektronami.  W doświadczeniach tego typu uzyskano wyraźny obraz zapełniania powłok w cylindrycznej kropce sterowanej bramką [17] 
i w kropkach samozorganizowanych InAs/GaAs [23], których opis teoretyczny zostanie podany 
w dalszej części rozprawy.  W doświadczeniach transportowych wyznaczany jest potencjał chemiczny, zdefiniowany jako
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gdzie EN  jest energią stanu podstawowego układu N elektronów uwięzionych w kropce.  Potencjał chemiczny jest energią, jaką należy dostarczyć, aby dodać do układu kolejny elektron.  Kropka kwantowa może „pomieścić” N elektronów, jeżeli 
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.  Wartość bezwzględna potencjału chemicznego 
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 odpowiada ilości energii uwalnianej, gdy N-ty elektron jest wiązany się w kropce.  Obliczone metodą Hartree-Focka potencjały chemiczne w funkcji promienia kropki przy głębokości potencjału uwięzienia V0=40RD zostały  przedstawione na Rys. 3.12. Charakterystyczne są znacznie powiększone odstępy pomiędzy 2 a 3,  8 a  9 i  18 a  19, oraz nieco powiększone  - pomiędzy  5 a  6 i  15 a  16.  Znacznie powiększone odstępy odpowiadają całkowitemu zapełnieniu powłok elektronowych a nieco powiększone - połowicznemu ich zapełnieniu.   

Na wstawce do Rys. 3.12. przedstawiono obliczone wartości tzw.  energii ładowania kropki 
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, zdefiniowanej [44] jako różnica między potencjałami chemicznymi układów N+1 i N elektronów, czyli 
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oraz pojemności elektrostatycznej, obliczanej według wzoru [44]
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Wartości te są interesujące z eksperymentalnego punktu widzenia i mogą być bezpośrednio porównane z ich klasycznymi odpowiednikami.  Obliczona pojemność elektrostatyczna wykazuje liniową zależność od promienia kropki (wstawka do Rys. 3.12.) a energia ładowania jest odwrotnie proporcjonalna do promienia.  Podobną zależnością od promienia charakteryzują się odpowiednie wielkości klasyczne.  W przypadku klasycznym, przy
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, wielkości te stają się niezależne od liczby elektronów zgromadzonych na powierzchni kondensatora.  Wstawka do Rys. 3.12. pokazuje silną zależność obu tych wielkości od liczby elektronów, co jest efektem kwantowym.  Na Rys. 3.13. przedstawiono energie ładowania kropki kolejnymi elektronami dla parametrów odpowiadającym kropkom występującym w porowatym krzemie (a) oraz kropkom typu Si/SiO2 (b).   Wartość energii ładowania wyraźnie wzrasta dla wartości N odpowiadających połowicznie lub całkowicie zapełnionym powłokom elektronowym.  Dla pozostałych wartości N energie ładowania są w przybliżeniu równe.  Energia ładowania kropki jest więc kolejną mierzalną wielkością, która pozwala na obserwację efektu zapełniania powłok elektronowych.  

3.4.4.  Rozkład gęstości ładunku

Na Rys. 3.14. przedstawiono porównanie rozkładu gęstości ładunku dla sztucznych atomów z N=1,...,8 (a) oraz dla atomu tlenu i jego jonów (b). Rys. 3.14. przedstawia radialną gęstość ładunku wyliczoną metodą Hartree-Focka 
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dla kropki sferycznej (a) zawierającej N=1,...,8 elektronów oraz dla atomu tlenu i jego dodatnich jonów (b).  W atomach sztucznych, niezależnie od liczby elektronów, uwięziony w kropce ładunek zajmuje całą objętość kropki wykazując małą penetrację do obszaru bariery.  
W miarę wzrostu liczby elektronów maksimum radialnej gęstości ładunku przesuwa się nieznacznie w stronę powierzchni kropki. Powoli rośnie również penetracja ładunku w głąb bariery.  Natomiast rozmiar jonów tlenu rośnie bardzo szybko wraz ze wzrostem liczby elektronów.  Dla jonów tlenu wyraźnie widoczne  jest pojawienie się powłoki p (dla trzeciego elektronu).  W przypadku sztucznego atomu radialne gęstości prawdopodobieństwa dla powłok s i p są podobne, efekt ten nie jest więc widoczny.

3.4.5. Podsumowanie

W tym podrozdziale przedyskutowane zostały własności układów N elektronów uwięzionych w sferycznych kropkach kwantowych dla N=1, ..., 20.  Problem własny dla stanu podstawowego N elektronów w potencjale sferycznej studni został rozwiązany za pomocą nieograniczonej metody Hartree-Focka.  Wprowadzono nowe pojęcie pojemności kwantowej kropki, rozumianej jako maksymalna liczba elektronów, jaka może zostać w niej uwięziona.  Wyniki przedstawione w postaci diagramu fazowego pozwalają oszacować pojemność kwantową kropki o danej głębokości i rozmiarze.  Przedstawione zostało porównanie otrzymanych wyników kwantowych z wynikami modelu klasycznego. Omówiono znaczenie reguły Hunda w mechanizmie zapełniania powłok sferycznych sztucznych atomów. Zbadano ewolucję rozkładu gęstości uwięzionego w kropce ładunku przy wzrastającej liczbie elektronów.  

Rys. 3.8.  Energia stanu pod�stawowego układów N–elektronowych (N=1,...,20) w sferycznej kropce kwantowej o pro�mieniu R i głębokości 50RD.  Schodki w dolnej części rysunku odpowiadają mak�symalnej liczbie elektro�nów, które mogą zostać uwięzione w kropce.  Pio�nowe linie odpowiadają zamkniętym powłokom.  Rydberg donorowy używany jest jako jednostka energii, a donorowy promień Bohra jako jednostka długości.








Rys.  3.10.  Pojemność kwantowa kropki sferycznej w formie „diagramu fazowego”, na płaszczyźnie R-V0.  Liczby na rysunku odpowiadają maksymalnej liczbie elektronów, które mogą zostać związane w kropce o danym promieniu i głębokości.  Linie ciągłe oddzielają obszary o różnych pojemnościach kwantowych kropki.  











Rys.  3.9. Energia stanu pod�stawowego układów N-elektronowych (N=1,...,20) uwięzionych w sferycznej kropce kwantowej o pro�mieniu R i głębokości 10RD.  Schodki na dolnej części rysunku odpowiadają mak�symalnej liczbie elektro�nów, które mogą zostać uwięzione w kropce.  Pio�nowe linie odpowiadają zamkniętym powłokom.  Jednostki jak na Rysunku 3.8.

















Materiał�
V0�
1 (1s1)�
2 (1s2)�
5 (1p3)�
8 (1p6)�
13 (1d5)�
18 (1d10)�
20 (2s2)�
�
Si/SiO2�
3.1�
0.33�
0.39�
0.75�
0.87�
1.26�
1.44�
1.66�
�
p-Si�
1.7�
0.47�
0.56�
1.14�
1.36�
2.2�
2.43�
2.86�
�
GaAs�
0.21�
2.75�
3.3�
6.8�
8.2�
12.7�
14.6�
17.3�
�



Tabela 3.5.  Pojemność kwantowa kropek typu Si/SiO2, porowatego krzemu i GaAs/Al0.2Ga0.8As.  W drugiej kolumnie zostały podane przyjęte głębokości potencjału uwięzienia (w elektronowoltach).  W wierszach od drugiego do czwartego podane są (w nanometrach) minimalne promienie kropki, dla których możliwe jest związanie podanej w pierwszym wierszu liczby elektronów (w nawiasach podano obsadzenie zewnętrznej powłoki).





Rys.  3.12. Potencjały chemiczne układów N-elektronowych dla V0=40RD w funkcji promienia kropki obliczone metodą Hartree-Focka.  Na wstawce przedstawiono energie ładowania kropki (linie ciągłe, lewa skala) oraz jej pojemność elektrosta�tyczną w funkcji pro�mienia dla N=9 i N=13.





N�
1�
2�
3�
4�
5�
6�
7�
8�
9�
10�
�
UN�
0�
1�
3.464�
7.348�
12.949�
19.970�
28.906�
39.350�
51.520�
81.193�
�



Tabela 3.6.  Minimalne energie oddziaływania kulombowskiego dla N  klasycznych nośników ładunku umieszczonych na sferze o jednostkowym promieniu.  Użyto jednostek donorowych. 





Rys.  3.11.  Energia potencjalna� EMBED Equation.3  ���klasycznego układu N nośników ładunku, odpowiadająca najbardziej stabilnej konfigu�racji,  oraz maksy�malna liczba elektronów w funkcji promienia R.  Głębokość potencjału uwięzienia (praca wyjścia) V0=50RD.  
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Rys.  3.14.  Radialna gęstość ładunku dla kropki sferycznej(a) o promieniu R=2aD i głębokości V0=10RD dla liczby elektronów N od 1 do 8 oraz dla atomu tlenu i jego dodatnich jonów(b).
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