Stany rezonansowe czastek w nanostrukturach
¢wiczenia

Przedstawiamy tu trzy zadania dotyczgce standw rezonansowych, przeznaczone do wykonania w
czasie ¢wiczen w laboratorium komputerowym i pracy wtasnej. Sg to zadania do wyboru przez
prowadzgcego dla danej grupy studentéw lub w danym cyklu ksztatcenia. (Kazdy student wykonuje
tylko jedno z nich). Zadania polegajg na przeprowadzeniu wstepnych przygotowan analitycznych (na
papierze), przygotowaniu programu do obliczen i graficznej prezentacji wynikéw. Student sam
decyduje o wyborze uzywanego jezyka programowania i Srodowiska, w ktérym chce pracowaé.

Zadanie 1: Stany rezonansowe symetrycznego uktadu studni i dwéch barier

Uktad sktada sie z trzech warstw pétprzewodnikowych. Zachowanie elektronu w tym uktadzie
modelowane jest jednowymiarowym potencjatem typu prostokgtne bariery i studnia:

0, x<-b
Vs, -b<x<-—a
V(x) :4 0, x| <a
L%, a<x<b
0, x=>b.
gdzie V, > 0.

Hamiltonian jest nastepujacy:

Nalezy rozwigza¢ réwnanie Schroedingera dla energii z zakresu od 0 do V, w sposdb analogiczny do
przedstawionego na wyktadzie, w rozdziale ,Stany rezonansowe uktadu studnia bariera”. Nalezy
wykorzystaé symetrie uktadu — poniewaz uktad nie zmienia sie przy inwersji x - —x, gestosc
prawdopodobienstwa powinna by¢ funkcja parzysta, tzn. | (—x)|? = |(x)|?. Same funkcje moga
by¢ parzyste, Y(—x) = Y (x), lub nieparzyste, ¥ (—x) = — P(x). Wykorzystanie symetrii polega na
znajdowaniu oddzielnie parzystych i nieparzystych rozwigzan. Zaktadamy zatem odpowiednie zwigzki
miedzy wspoétczynnikami wystepujgcymi w funkcji z lewej i prawej strony. Zmniejsza to liczbe
niewiadomych i czyni problem nieco tatwiejszym.

Wyniki nalezy przedstawi¢ w postaci graficznej ze szczegdlnym uwzglednieniem rezonansowego
charakteru rozwigzan, podobnie jak w rozdziale ,Stany rezonansowe uktadu studnia bariera”. Mile
widziane wtasne pomysty dotyczace sposobu przedstawienia wynikdw.

Program ma zapewniaé¢ mozliwos$¢ zmiany parametrow fizycznych uktadu dotyczacych potencjatu
a, b, V, i masy efektywnej elektronu m.



Zadanie 2: Stany rezonansowe w symetrycznej strukturze warstwowej
modelowanej potencjatem analitycznym

Struktura podobna jak w poprzednim zadaniu modelowana jest ciggtym potencjatem
V(x) = (ax? — b)e™ %%,
gdzie a, b i g sg nieujemnymi parametrami rzeczywistymi.

Przyjmujemy hamiltonian w postaci

Zadanie polega na zastosowaniu metody stabilizacji do znalezienia stanéw rezonansowych w
zakresie energii od asymptoty potencjatu (poziom energii réwny 0; lim,_,,, V(x) = 0) do
maksymalnej wartosci potencjatu (wysokosci bariery) i standéw zwigzanych, w zakresie
energetycznym pomiedzy minimum potencjatu (—b) a zerem (poziomem asymptotycznym).

Nalezy wykorzysta¢ symetrie uktadu (V (—x) = V(x)) poszukujac oddzielnie rozwigzan parzystych i
nieparzystych. Dla standw parzystych stosujemy baze funkcji parzystych

—R:x2
@;(x) = e F* i=1, N,
a dla stanéw nieparzystych — baze funkcji nieparzystych
—R:x2
0;(x) = xe ¥ i=1.. N

Wartosci parametréw f; w obydwu przypadkach ustalamy tak, aby tworzyty cigg geometryczny.
Zadajemy tylko wartosci 1 i Sy-

Przed przystapieniem do programowania nalezy wyprowadzi¢ wzory na elementy macierzowe
Hij(@) = (@ |[H|pf) i Sij(@) = (of|of).

Warto przy tym zwrdci¢ uwage na nastepujgce zaleznosci

5(@) = (p%]0f) = f i(a0)p;(ax) dx = @~ f 9:(0);(0) dx = 2071 f 0: (), () dx
—0o —00 0

Jo1a?
Tyla) = e\~ 5 o

2mf< oi(x ))( <P1(x)>dx_—j< e )>< goj(x)>

(T;j(a) sa elementami kinetycznej czesci macierzy hamiltonianu)

AU e a d’
®; =—% (Pi(ax)wfpj(ax)dx:_% j‘l’i(x)m‘l’j(x)dx

Sij = Sji

ji» Hij = Hj; .



Nalezy zaleznosci te wykorzystac przy wyprowadzaniu wzordw a nastepnie przy konstruowaniu
programu tak, aby unikngé wielokrotnego obliczania tych samych elementéw macierzowych. W
szczegolnosci elementy macierzy S i T moga by¢ obliczone raz a przy zmianie wartosci a tylko
mnozone przez odpowiednie czynniki.

Do rozwigzania réwnania
H(a)CP' (@) = E()S(a)CP(a),
nalezy uzy¢ gotowej procedury, ktdrg mozna znalez¢ np. w bibliotece LAPACK.

Wsréd danych wejsciowych do programu majg znalez¢ sie dane charakteryzujgce uktad: parametry
potencjatu a, b, q i masa efektywna elektronu m oraz dane dotyczace metody, tzn. uzywanej bazy:
liczba funkcji bazowych N i wyktadniki B, i By.

Wyniki powinny by¢ przedstawione graficznie w postaci grafu stabilizacyjnego (Rys. MB.11 w
wyktadzie) i histogramu przedstawiajgcego gestos¢ pierwiastkow otrzymanych w poblizu poziomu
rezonansowego wraz z dopasowang krzywa Lorentza (Rys. MB.12). Ostatecznym wynikiem majg by¢
wartosci pofozenia poziomu rezonansowego, E, , i jego szerokosci, I, uzyskane z dopasowania profilu
Lorentza.

Zadanie 3: Stany rezonansowe w sferycznie symetrycznej kropce kwantowej

Rozwazana tu sferycznie symetryczna kropka kwantowa jest kulkg z jednego pétprzewodnika
otoczong sferyczng warstwg drugiego i zatopiona w materiale tworzgcym nieskoriczone otoczenie.
Oddziatywanie tej struktury na znajdujacy sie w niej elektron modelujemy sferycznie symetrycznym
potencjatem

V(r) = (ar —b)e 7,
gdzie a, b i q s parametrami o rzeczywistych wartosciach dodatnich.

Problem, cho¢ w zasadzie tréjwymiarowy sprowadza sie do zagadnienia radialnego (zaleznego tylko
od wspoétrzednej r) z hamiltonianem

1 d*2 1(I+1

g= - —— 4+~ 7
2mdr? 2mr?

+ V(r),
gdzie [(l + 1) jest wartoscig momentu pedu czastki; [ = 0,1,2---.

Zadanie polega na zastosowaniu metody obrotu zespolonego wspétrzednych do znalezienia stanow
rezonansowych elektronu w kropce w zakresie energii od asymptoty potencjatu (poziom energii
rowny 0) do maksymalnej wartosci potencjatu (wysokosci bariery).

Nalezy zastosowac baze N funkcji

@i(r) =rhe b,



gdzie n jest takie samo dla wszystkich funkcji a parametry B; tworza ciagg geometryczny, zadany
przez podanie skrajnych elementéw: 51 i Sy.

Przed przystgpieniem do pisania programu nalezy przygotowaé wzory na elementy

macierzowe
H;;(0) = (| H(e®r)|p;) = f(pi(r)ﬁ(eigr)(pj(r) dr
0
oraz
Sij = {oilo;) = f¢i(r)¢j(r) dr.
0

Zwroc¢my uwage na to, ze elementy S;; nie zalezg od kata obrotu 6. Podobnie zalezno$¢ od 6 czgsci
kinetycznej macierzy hamiltonianu da sie wytgczy¢ w postaci statego czynnika

1 dZ e—2i9 b dZ
Ti;(6) = <¢i’—%m <Pj> = _W,f ¢i(r) S5 9;(r) dr =
0
(L ) (L )i = e20ry0 = 0)
T 2m dr P\ g I Jar = € AN
0

Obliczanie elementoéw S;; i T;;(6 = 0) bedzie mozna w programie wyfaczy¢ poza petle, w ktérej

zmieniamy 6. Nie da sie tego zrobi¢ dla czesci potencjalnej macierzy hamiltonianu

[o¢]

Vi;(0) = (p:i|V(e®r)|e;) = f @MV (e“r)p;(r)dr.
0

Uwaga: wszystkie wystepujace tu catki sprowadzajg sie do catek typu

ym+1'

[oe)

m!
f rMe ™ Vdr =
0

Do rozwigzania uogdélnionego problemu wtasnego
H(6)C°PY(9) = E(6)SCOPL(H)
nalezy uzy¢ odpowiedniej procedury z biblioteki LAPACK.

Dane wejsciowe do programu muszg zawierac parametry potencjatu a, b, g , mase efektywng
elektronum i liczbe [ okreslajgcg wartosé momentu pedu elektronu oraz dane dotyczace bazy
funkcyjnej: liczbe funkcji N iich parametry n, ;i . Wyniki powinny by¢ przedstawione w postaci
graficznej, tj. w postaci 8-trajektorii (patrz Rys. MB.14). Ostatecznym wynikiem jest optymalna
wartos¢ zespolonej energii rezonansu.



