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Ðîçãëÿäà¹òüñÿ ìîäåëü ìîäèôiêîâàíî¨ ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè Ïåøëÿ-Òåëëåðà. Äëÿ öi¹¨ ìîäåëi

ðîçâ'ÿçàíî çàäà÷ó ïðî ðîçðàõóíîê ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó ãóñòèíè åëåêòðîíiâ, äîñëiäæåíî âïëè-
âè ïàðàìåòðiâ ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè íà ôîðìó ðîçïîäiëó ãóñòèíè. Ïðîâåäåíi ÷èñëîâi ðîçðà-
õóíêè õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó µ òà îäíî÷àñòèíêîâî¨ åíåðãi¨ ⟨E⟩, äîñëiäæåíî ¨õíþ çàëåæíiñòü
âiä ïàðàìåòðiâ ÿìè òà òîâùèíè ïëiâêè. Ðåçóëüòàòè ÷èñëîâèõ ðîçðàõóíêiâ ïîðiâíþþòüñÿ ç
àíàëîãi÷íèìè ðîçðàõóíêàìè µ òà ⟨E⟩ äëÿ ìîäåëi ïðÿìîêóòíî¨ ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè.
Êëþ÷îâi ñëîâà: òîíêi ìåòàëåâi ïëiâêè, õiìi÷íèé ïîòåíöiàë, ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó.

PACS: 71.45.Gm

ÓÄÊ: 530.145

Âñòóï

Ñó÷àñíi ïiäõîäè äî ìàòåìàòè÷íîãî ìîäåëþâàí-
íÿ ñòðóêòóðíèõ òà òåðìîäèíàìi÷íèõ õàðàêòåðèñòèê
òîíêîïëiâêîâèõ ìåòàëåâèõ ñèñòåì  ðóíòóþòüñÿ íà
iäåîëîãi¨ ìåòîäó ôóíêöiîíàëó ãóñòèíè (DFT), â ÿêié
íàÿâíiñòü ïîâåðõîíü ïîäiëó ìîäåëþ¹òüñÿ îäíî÷àñòèí-
êîâèì ïîòåíöiàëîì çîâíiøíüîãî ïîëÿ V (r⃗i) (r⃗i �
ðàäióñ-âåêòîð ÷àñòèíêè). [1]

Çàïðîïîíîâàíèé ó [2] êâàíòîâî ñòàòèñòè÷íèé ïiä-
õiä äî îïèñó ìåòàëåâèõ ñèñòåì ç ïîâåðõíåþ ïîäiëó
�ìåòàë-âàêóóì�, òåæ âèìàãà¹ ðîçðàõóíêó âëàñòèâî-
ñòåé ñèñòåìè âiäëiêó, çà ÿêó âèáèðà¹òüñÿ íåâçà¹ìî-
äiþ÷à ñèñòåìà åëåêòðîíiâ ó çîâíiøíüîìó ïîëi.

Òîìó çàäà÷à ðîçðàõóíêó õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìè
íåâçà¹ìîäiþ÷èõ åëåêòðîíiâ ç äâîìà ïîâåðõíÿìè ïî-
äiëó �åëåêòðîíè-âàêóóì� ¹ àêòóàëüíîþ. Äëÿ ìîäåëåé
ïîâåðõíåâîãî ïîòåíöiàëó (ùî îïèñóþòü íàÿâíiñòü ïî-
âåðõíi �åëåêòðîíè-âàêóóì�) òèïó �íåñêií÷åííà ÿìà�
àáî ïðÿìîêóòíà ïîòåíöiàëüíà ÿìà òàêà çàäà÷à ðîçâ'ÿ-
çàíà [3].

Ó öié ïðàöi ðîçãëÿíóòî çàäà÷ó ðîçðàõóíêó ñåðå-
äíüî¨ åíåðãi¨, õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà ôóíêöi¨ ðîçïî-
äiëó ãóñòèíè åëåêòðîíiâ äëÿ âèïàäêó ìîäåëþâàííÿ
ïîâåðõíåâîãî ïîòåíöiàëó ïîòåíöiàëîì Ïåøëÿ-Òåëëå-
ðà [4] i ïðîâåäåíî ïîðiâíÿííÿ ç àíàëîãi÷íèìè ðåçóëü-
òàòàìè ðîçðàõóíêó öèõ âåëè÷èí äëÿ ìîäåëi ïðÿìîêó-
òíî¨ ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè.

I. Îïèñ ìîäåëi

Ðîçãëÿíåìî ñèñòåìó N íåâçà¹ìîäiþ÷èõ åëåêòðî-
íiâ, ùî çíàõîäÿòüñÿ â ïëiâöi, îáìåæåíié ïëîñêèìè ïî-
âåðõíÿìè ïîäiëó �åëåêòðîíè-âàêóóì�, ðiâíÿííÿ ÿêèõ

¹ z = −
L

2
òà z =

L

2
. Ïîëîæåííÿ åëåêòðîíà áó-

äåìî çàäàâàòè ðàäióñ-âåêòîðîì r⃗i = (xi, yi, zi), i =
1, 2, . . . , N .

Ãàìiëüòîíiàí òàêî¨ ìîäåëi (~ � ñòàëà Ïëàíêà, m �
ìàñà åëåêòðîíà)

H =

N∑
i=1

H(r⃗i) = −
N∑
i=1

{
~2

2m
∆i + V (r⃗i)

}
, (1)

äå V (r⃗i) � îäíî÷àñòèíêîâèé ïîòåíöiàë, ÿêèé îïèñó¹

íàÿâíiñòü ïîâåðõîíü ïîäiëó, ∆i =
∂2

∂x2i
+

∂2

∂y2i
+

∂2

∂z2i
�

îïåðàòîð Ëàïëàñà.
Çìîäåëþ¹ìî V (r⃗i) ìîäèôiêîâàíèì ïîòåíöiàëîì

Ïåøëÿ-Òåëëåðà [4]

V (r⃗i) ≡ V (z) =
~2α2

2m
λ(λ− 1)

(
1−

1

ch2αz

)
, (2)

ÿêèé ïðàâèëüíî ìîäåëþ¹ àñèìïòîòèêó ïîâåðõíåâî-
ãî ïîòåíöiàëó [5]. Òóò α, λ � ïàðàìåòðè ïîòåíöiàëó
(λ > 1).

Õâèëüîâà ôóíêöiÿ Φ ðîçãëÿäóâàíî¨ ìîäåëi, ÿêà
çàäîâîëüíÿ¹ ñòàöiîíàðíå ðiâíÿííÿ Øðåäiíãåðà

HΦ = EΦ, (3)

ìîæå áóòè çàïèñàíà ÷åðåç îäíî÷àñòèíêîâi õâèëüîâi
ôóíêöi¨ φf (r⃗i):

Φ =
1√
N

det ∥φf (r⃗i)∥ . (4)

Îäíî÷àñòèíêîâi õâèëüîâi ôóíêöi¨ φf (r⃗i) çàäî-
âîëüíÿþòü ðiâíÿííÿ Øðåäiíãåðà:{

− ~2

2m
∆+ V (z)

}
φf (r⃗) = Efφf (r⃗). (5)

Ðîçâ'ÿçêè ðiâíÿííÿ (5) øóêà¹ìî ó âèãëÿäi:

φf (r⃗) =
1

√
S
ei(kxx+kyy)ψn(z), (6)
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äå kx =
2π
√
S
nx, ky =

2π
√
S
ny, n = 0,±1,±2, . . .,

f = {kx, ky, n}, à ψn(z) ¹ ðîçâ'ÿçêîì ñòàöiîíàðíîãî
ðiâíÿííÿ Øðåäiíãåðà:(

− ~2

2m

d2

dz2
+ V (z)

)
ψn(z) = εnψn(z). (7)

Îäíî÷àñòèíêîâi åíåðãi¨ Ef ó öüîìó âèïàäêó ¹ òà-
êèìè:

Ef =
~2

2m

(
k2x + k2y

)
+ εn. (8)

Ðîçâ'ÿæåìî ðiâíÿííÿ (7), äëÿ ìîäåëi (2) ïîòåíöià-
ëó V (z). Ââiâøè çìiííó y = ch2αz i çðîáèâøè ïiäñòà-
íîâêó ψ = yλ/2 v(y), ðiâíÿííÿ (7) çâîäèìî äî âèãëÿäó
[4]

y(1− y)v′′ + [c− (a+ b+ 1)y] v′ − abv = 0, (9)

äå c = λ+
1

2
, a =

1

2

(
λ−

√
λ(λ− 1)−

æ2

α2

)
,

b =
1

2

(
λ+

√
λ(λ− 1)−

æ2

α2

)
, æ2 =

2mεn

~2
.

Çàãàëüíèé ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿííÿ (9) âiäîìèé [6]:

v(y) = A1 2F1

(
a, b,

1

2
; 1− y

)
+

+A2 (1− y)
1/2

2F1

(
a+

1

2
, b+

1

2
,
3

2
; 1− y

)
,

(10)

äå 2F1(a, b, c; z) � ãiïåðãåîìåòðè÷íà ôóíêöiÿ.
Âðàõîâóþ÷è (10), äëÿ ψn(z) ìà¹ìî

ψn(z) = C1 ch
λαz 2F1

(
n+ 1

2
, λ−

n+ 1

2
,
1

2
;−sh2αz

)
,

(11)
êîëè n � ïàðíå, àáî

ψn(z) = C2 ch
λαz shαz 2F1

(
n

2
+ 1, λ−

n

2
,
3

2
;−sh2αz

)
,

(12)
êîëè n � íåïàðíå.

Òóò C1, C2 � ñòàëi, ÿêi çíàõîäÿòüñÿ ç óìîâè íîð-

ìóâàííÿ, εn = −
~2α2

2m
(λ − 1 − n)2 + U0, n ≤ λ − 1 �

åíåðãi¨ çâ'ÿçàíèõ ñòàíiâ [4], äå

U0 =
~2α2

2m
λ(λ− 1). (13)

II. Õiìi÷íèé ïîòåíöiàë µ ìîäåëi ìî-
äèôiêîâàíî¨ ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
Ïåøëÿ-Òåëëåðà

Äëÿ çíàõîäæåííÿ õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó µ ðîç-
ãëÿäóâàíî¨ ìîäåëi åëåêòðîííî¨ ïëiâêè ñêîðèñòà¹ìîñÿ
îçíà÷åííÿì [7]

N = −∂Ω
∂µ

, (14)

äå

Ω = −β
∑
{f}

∑
σ

ln[1 + exp{β(µ− Ef )}]− (15)

òåðìîäèíàìi÷íèé ïîòåíöiàë ñèñòåìè íåâçà¹ìîäiþ÷èõ
åëåêòðîíiâ, β = (kBT )

−1 � îáåðíåíà òåìïåðàòóðà, kB
� ñòàëà Áîëüöìàíà [3].

Ðiâíÿííÿ (14) ç âèêîðèñòàííÿì (15) ìîæíà ïåðå-
ïèñàòè òàê:

N

V
=

2

V

∑
{f}

n(Ef ). (16)

Òóò

n(Ef ) =
1

1 + exp{β(µ− Ef )}
− (17)

ôóíêöiÿ ðîçïîäiëó Ôåðìi-Äiðàêà, V � îá'¹ì ñèñòåìè.
Â îáëàñòi íèçüêèõ òåìïåðàòóð (βµ ≫ 1)

nf (ε(p, n)) = θ(µ − ε(p, n)), äå θ(t) � ôóíêöiÿ Õåâi-
ñàéäà [6], i òîìó ðiâíÿííÿ (16) ìà¹ ïðîñòèé âèãëÿä:

N

V
=

2

V

∑
{f}

θ(µ− Ef ). (18)

Ââiâøè ïàðàìåòð Ãåëë-Ìàííà-Áðàêíåðà rs =

⟨r⟩
aB

=
3

√
3

4π

V

N

/
aB òà ε0 =

~2

2ma2B
, äå aB � Áîðiâ-

ñüêèé ðàäióñ, ïåðåïèøåìî ðiâíÿííÿ (18) ó áåçðîçìið-
íié ôîðìi:

3

2

L∗

r3s
=

λ−1∑
n=0

{
µ∗ − (α∗)2

[
λ(λ− 1)− (λ− 1− n)2

]}
×

×θ
{
µ∗ − (α∗)2

[
λ(λ− 1)− (λ− 1− n)2

]}
.

(19)

Òóò L∗ =
L

aB
; α∗ = αaB; µ∗ =

µ

ε0
.

×èñëîâèé ðîçâ'ÿçîê ðiâíÿííÿ (19) çîáðàæåíî íà
ðèñ. 1�3, ÿê ãðàôiê çàëåæíîñòi õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó
ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè Ïåøëÿ-Òåëëåðà âiä ïàðà-
ìåòðà rs ïðè çàäàíèõ α, λ, L.

Íà ðèñ. 4 íàâåäåíî ãðàôi÷íå ïîðiâíÿííÿ ðåçóëü-
òàòiâ ðîçðàõóíêó µ(rs) äëÿ ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
Ïåøëÿ-Òåëëåðà (2) ç àíàëîãi÷íèìè ðåçóëüòàòàìè,
îòðèìàíèìè äëÿ ìîäåëi ïðÿìîêóòíî¨ ïîòåíöiàëüíî¨
ÿìè òàêîãî òèïó:

V (z) =

{
−U0, êîëè |z| < α,

0, êîëè |z| > α;
(20)

äå ïàðàìåòð U0 âèçíà÷à¹òüñÿ (13).
ßê âèäíî ç ðèñ.4, âèáið ìîäåëi äëÿ V (z) âïëèâà¹

ÿê íà ÿêiñíó ïîâåäiíêó õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó, òàê i íà
éîãî âåëè÷èíó. Öå îçíà÷à¹, ùî ïðè ðîçðàõóíêó òà-
êèõ õàðàêòåðèñòèê, ÿê õiìi÷íèé ïîòåíöiàë, ñëiä ïðè-
ñêiïëèâî âiäíîñèòèñÿ äî âèáîðó ìîäåëi ïîâåðõíåâîãî
ïîòåíöiàëó.
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Ðèñ. 1. Ãðàôiê çàëåæíîñòi µ ìîäåëi Ïåøëÿ-Òåëëåðà
âiä ïàðàìåòðà rs ïðè α = 2, λ = 2 òà çàäàíîìó L.

Ðèñ. 2. Ãðàôiê çàëåæíîñòi µ ìîäåëi Ïåøëÿ-Òåëëåðà
âiä ïàðàìåòðà rs ïðè λ = 2, L = 100 òà çàäàíîìó α.

Ðèñ. 3. Ãðàôiê çàëåæíîñòi µ ìîäåëi Ïåøëÿ-Òåëëåðà
âiä ïàðàìåòðà rs ïðè α = 2, L = 100 òà çàäàíîìó λ.

Ðèñ. 4. Ãðàôiê çàëåæíîñòi µ âiä ïàðàìåòðà rs ïðè
α = 4, λ = 2, L = 100.

III. Îäíî÷àñòèíêîâà åíåðãiÿ

Îá÷èñëèìî ñåðåäíþ åíåðãiþ íà îäíó ÷àñòèíêó

ε =
⟨E⟩
N

=
1

N

∑
{f}

Efn(Ef ), (21)

äå Ef � îäíî÷àñòèíêîâi åíåðãi¨, ÿêi âèçíà÷àþòüñÿ (8),
n(Ef ) � ôóíêöiÿ ðîçïîäiëó Ôåðìi-Äiðàêà (17).

Â îáëàñòi íèçüêèõ òåìïåðàòóð (βµ≫ 1) âèðàç (21)
ìà¹ âèãëÿä:

ε =
1

N

∑
{f}

Efθ(µ− Ef ). (22)

Ââiâøè ïàðàìåòð Ãåëë-Ìàíà-Áðàêíåðà rs òà ε0,
ïåðåïèøåìî (22) ó áåçðîçìiðíié ôîðìi:
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ε∗ =
r3s
3L∗

λ−1∑
n=0

{
(µ∗)2 − (α∗)4

[
λ(λ− 1)− (λ− 1− n)2

]2}
θ
{
µ∗ − (α∗)2

[
λ(λ− 1)− (λ− 1− n)2

]}
. (23)

Òóò L∗ =
L

aB
; α∗ = αaB; µ∗ =

µ

ε0
; ε∗ =

ε

ε0
.

×èñëîâèé ðîçðàõóíîê ñåðåäíüî¨ åíåðãi¨ ε çîáðà-
æåíî íà ðèñ. 5�7 ó âèãëÿäi ãðàôiêà çàëåæíîñòi ε âiä

ïàðàìåòðà rs ïðè çàäàíèõ α, λ, L.
Ðîçðàõóíîê îäíî÷àñòèíêîâî¨ åíåðãi¨ ïiäòâåðäæó¹

âèñíîâêè ùîäî âèáîðó ìîäåëi V (z), ÿêi ñïðàâåäëèâi
äëÿ ðîçðàõóíêó õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó.

Ðèñ. 5. Ãðàôiê çàëåæíîñòi ε ìîäåëi Ïåøëÿ-Òåëëåðà
âiä ïàðàìåòðà rs ïðè α = 2, λ = 2 òà çàäàíîìó L.

Ðèñ. 6. Ãðàôiê çàëåæíîñòi ε ìîäåëi Ïåøëÿ-Òåëëåðà
âiä ïàðàìåòðà rs ïðè λ = 2, L = 100 òà çàäàíîìó α.

Ðèñ. 7. Ãðàôiê çàëåæíîñòi ε ìîäåëi Ïåøëÿ-Òåëëåðà
âiä ïàðàìåòðà rs ïðè α = 2, L = 100 òà çàäàíîìó λ.

Ðèñ. 8. Ãðàôiê çàëåæíîñòi ε âiä ïàðàìåòðà rs ïðè
α = 4, λ = 2, L = 100.
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IV. Ôóíêöiÿ ðîçïîäiëó ãóñòèíè åëåêò-
ðîíiâ

Âèçíà÷èìî ôóíêöiþ ðîçïîäiëó ãóñòèíè F1(r⃗) çãi-
äíî ç îçíà÷åííÿì çà Áîãîëþáîâèì [8]:

F1(r⃗)

V
=
Sp(1) exp{−β(H − µN)}
Sp exp{−β(H − µN)}

, (24)

äå µ � õiìi÷íèé ïîòåíöiàë.
Îïåðàöiÿ Sp(1) â îçíà÷åííi (24) äëÿ äîâiëüíîãî

îïåðàòîðà Â(r⃗1 . . . r⃗N ) âèçíà÷åíà òàê:

Sp(1)

[
Â
]
=

∫
dr⃗1 . . . dr⃗N

∑
{f}

Φ∗
{f}(r⃗1, . . . , r⃗N )×

× Â(r⃗1, . . . , r⃗N )Φ{f}(r⃗1, . . . , r⃗N ),

äå Φ{f}(r⃗1, . . . , r⃗N ) � õâèëüîâà ôóíêöiÿ ðîçãëÿäóâàíî¨
ñèñòåìè, {f} � ñóêóïíiñòü êâàíòîâèõ ñòàíiâ ñèñòåìè.

Âèêîðèñòàâøè ìåòîäèêó [3], âèðàç (24) äëÿ F1(r⃗)
ëåãêî ìîæíà çâåñòè äî âèãëÿäó

N

V
F1(r⃗) = 2

∑
{f}

|φf (r⃗)|2 n(Ef ), (25)

äå n(Ef ) � îçíà÷åíå âèðàçîì (17).
Äëÿ ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè Ïåøëÿ-Òåëëåðà

îòðèìó¹ìî (â îáëàñòi βµ≫ 1)

N

V
F1(z) =

2

π

m

~2
λ−1∑
n=0

|ψn(z)|2
(
µ+

~2

2m
α2(λ− 1− n)2 − U0

)
θ

(
µ+

~2

2m
α2(λ− 1− n)2 − U0

)
, (26)

äå ψn(z) çàäà¹òüñÿ (11)-(12), U0 � âèðàçîì (13).
×èñëîâèé ðîçðàõóíîê íîðìîâàíî¨ îäíî÷àñòèíêî-

âî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó F1(z) ïðè çàäàíèõ ïàðàìåòðàõ
α, λ, L òà rs çîáðàæåíî íà ðèñ. 8�11, ç ÿêèõ âèäíî,
ùî îäíî÷àñòèíêîâà ôóíêöiÿ ðîçïîäiëó ìà¹ ïðàâèëü-
íó ïîâåäiíêó.

ßê âèäíî ç íàâåäåíèõ ðîçðàõóíêiâ äëÿ ôóíêöi¨
ðîçïîäiëó âèáið ìîäåëi äëÿ ïîâåðõíåâîãî ïîòåíöiàëó
V (z) ïðèâîäèòü äî ðiçêî¨ çìiíè (ó äâà ðàçè) ðîçìiðó
ïðèïîâåðõíåâî¨ îáëàñòi, â ÿêié çìåíøó¹òüñÿ êîíöåí-
òðàöiÿ åëåêòðîíiâ. Öå ôiçè÷íî çðîçóìiëî, îñêiëüêè
íà ïîâåäiíêó óíàðíî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó F1(z) áiëüøå
âïëèâà¹ åôåêòèâíà ïëîùà ïîâåðõíåâîãî ïîòåíöiàëó
[4] (äèâ. ðèñ.13).

Âèñíîâêè

Ó ðîáîòi ðîçãëÿíóòî ìîäåëü òîíêî¨ ïëiâêè,
ùî îïèñó¹òüñÿ ìîäèôiêîâàíîþ ïîòåíöiàëüíîþ ÿìîþ
Ïåøëÿ-Òåëëåðà. Äëÿ öi¹¨ ìîäåëi ðîçãëÿíóòî çàäà÷ó
ïðî ðîçðàõóíîê õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó i ôóíêöi¨ ðîçïî-
äiëó ãóñòèíè åëåêòðîíiâ, äîñëiäæåíî âïëèâè ïàðàìå-
òðiâ ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè òà òîâùèíè ïëiâêè íà ôîðìó
ðîçïîäiëó ãóñòèíè. Ïîêàçàíî, ùî ðîçðàõîâàíi õàðà-
êòåðèñòèêè çàëåæàòü (ÿêiñíî òà êiëüêiñíî) âiä âèáîðó
ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè, ùî íåîáõiäíî âðàõîâóâàòè
ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ òîíêèõ åëåêòðîííèõ ïëiâîê.

Ðèñ. 9. Ãðàôiê F1(z) ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
Ïåøëÿ-Òåëëåðà ïðè α = 2, λ = 10, rs = 2.

Ðèñ. 10. Ãðàôiê F1(z) ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
Ïåøëÿ-Òåëëåðà ïðè λ = 2, L = 100, rs = 6.
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Ðèñ. 11. Ãðàôiê F1(z) ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
Ïåøëÿ-Òåëëåðà ïðè α = 4, λ = 4, L = 1000.

Ðèñ. 12. Ãðàôiê F1(z) ìîäåëi ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
Ïåøëÿ-Òåëëåðà ïðè α = 2, L = 10, rs = 2.

Ðèñ. 13. Ãðàôiê F1(z) ïðè α = 2, λ = 2, L = 100, rs = 2.
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ÎÁ ÎÄÍÎÉ ÌÎÄÅËÈ ÒÎÍÊÎÉ ÝËÅÊÒÐÎÍÍÎÉ ÏËÅÍÊÈ

Ï.Ï. Êîñòðîáèé, È.À. Ðûæà

Íàöèîíàëüíûé óíèâåðñèòåò �Ëüâèâñüêà ïîëèòåõíèêà�,
óë. Ñ. Áàíäåðû, 12, Ëüâîâ, 79013, Óêðàèíà

Ðàññìàòðèâàåòñÿ ìîäåëü ìîäèôèöèðîâàííîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû Ïåøëÿ-Òåëëåðà. Äëÿ
ýòîé ìîäåëè ðåøåíà çàäà÷à ðàñ÷åòà ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ, èñ-
ñëåäîâàíî âëèÿíèå ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëüíîé ÿìû íà ôîðìó ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè.
Ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà µ è îäíî÷àñòè÷íîé ýíåðãèè ⟨E⟩,
èññëåäîâàíà èõ çàâèñèìîñòü îò ïàðàìåòðîâ ÿìû è òîëùèíû ïëåíêè. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåí-
íûõ ðàñ÷åòîâ ñðàâíèâàþòñÿ ñ àíàëîãè÷íûìè ðàñ÷åòàìè µ è ⟨E⟩ äëÿ ìîäåëè ïðÿìîóãîëüíîé
ïîòåíöèàëüíîé ÿìû.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: òîíêèå ìåòàëëè÷åñêèå ïëåíêè, õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, ôèíêöèè ðàñïðå-
äåëåíèÿ.
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A MODEL FOR THIN ELECTRON FILM
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The P�oschl-Teller potential model is considered. For this model the problem of calculation
of electron density distribution function is solved, the in�uence of parameters of well potential
on the form of distribution function is examined. Calculations of chemical potential µ and one-
particle energies ⟨E⟩ are computed, their dependencies on parameters of well potential and
thickness of a thin metal �lm are investigated. Results of the calculations are compared to the
similar calculations of µ and ⟨E⟩ for the �nite potential well model.
Key words: thin metal �lms, chemical potential, distribution functions.

PACS: 71.45.Gm

ÓÄÊ: 530.145

Applied Mathematics and mechanics 95

Lviv Polytechnic National University Institutional Repository http://ena.lp.edu.ua


