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В модели свободных электронов и цилиндрической потенциальной ямы конечной глубины получены

размерные зависимости энергии Ферми металлических 1D-систем эллиптического сечения в диэлектриче-

ской среде. Вычисления проведены для проволок Au в SiO2 и Аl2O3 . Показано, что изменение геометрии

поперечного сечения и наличие диэлектрика приводят к уменьшению значений энергии Ферми при

сохранении общего характера размерных зависимостей.

Работа выполнена при поддержке Министерства образования и науки Украины (проект № 04313).

1. Интерес к изучению свойств низкоразмерных кван-

товых систем в последнее время обусловлен перспекти-

вами их применения в элементах микро- и наноэлектро-

ники. В таких системах размерные зависимости харак-

теристик имеют, как правило, осциллирующий характер

(см. работы [1–5] и ссылки в них).
В работе [6] для случая эллиптической проволоки с

малым эксцентриситетом предложен метод возмущения

формы границы и получено уравнение для определе-

ния спектра. Однако при этом использована модель

потенциальной ямы с бесконечно высокими стенками,

что является оправданным при рассмотрении изолиро-

ванной нанопроволоки, находящейся в вакууме. В ре-

альных условиях нанопроволоки располагаются либо

на диэлектрической подложке, либо в диэлектрической

матрице. Учет влияния диэлектрика можно по аналогии

с работой [7] выполнить в модели потенциальной ямы

конечной глубины.

При изучении электронных свойств металлических

наносистем важной характеристикой является энергия

Ферми, которая определяет основной вклад в оптиче-

скую проводиость [2,8]. Поэтому целью настоящей рабо-

ты является анализ влияния диэлектрика на размерные

осцилляции энергии Ферми металлической нанопрово-

локи эллиптического сечения.

2. Представим профиль потенциальной энергии элек-

тронов проволоки длиной L ≫ ρ0 в виде цилиндриче-

ского потенциального ящика глубиной U0 < 0 и радиу-

сом ρ0 ≃ λ0F (λ0F — фермиевская длина волны электрона

в 3D-металле). В этом случае радиальную часть волно-

вой функции можно записать в виде

Rmn(ρ) =

{

AmnIm(kmnρ), ρ ≤ ρ0;

BmnKm(̹mnρ), ρ > ρ0,
(1)

где kmn =
√

k2
0 − ̹2mn, ~k0 =

√

2me |U0|, Im — функция

Бесселя, Km — функция Макдональдa, m = 0, ±1,

±2, . . . (азимутальное квантовое число), me — масса
электрона. Число n = 1, 2, 3, . . . нумерует корни харак-
теристического уравнения для заданного значения m,
которое следует из условия непрерывности логарифми-
ческой производной волновой функции на границе ямы:

kmn
I ′m(kmn ρ0)

Im(kmnρ0)
= ̹mn

K′

m(̹mnρ0)

Km(̹mnρ0)
. (2)

Для решения уравнения (2) воспользуемся теорией
возмущений [9]

kmn = k(0)
mn + k(1)

mn ,
∣

∣k(1)
mn/k(0)

mn

∣

∣ ≪ 1, (3)

где в качестве нулевого приближения k0
mn взято значе-

ние, соответствующее спектру бесконечно глубокой ци-

линдрической ямы. Числа k(0)
mn определяются решением

уравнения
Im

(

k(0)
mn

)

= 0.

Поправка первого порядка имеет вид

k(1)
mn =

k(0)
mnKm

(

̹
(0)
mnρ0

)

ρ0̹
(0)
mnK′

m

(

̹
(0)
mnρ0

)

, (4)

где ̹
(0)
mn =

√

k2
0 − k(0)2

mn .
Уровни энергии металлической нанопроволоки опре-

деляются формулой

εmnp =
~
2

2me

(

k2
mn + k2

z p

)

, (5)

где kz p — проекция волнового вектора на ось симетрии
проволоки.

Энергия Ферми определяется путем подсчета числа
занятых электронных состояний в проволоке с учетом
размерного квантования [2]

n =
2

π2ρ2
0

∑

m,n

√

k2
F − k2

mn, (6)

где n — концентрация электронов проводимости
(ε0F ≡ ~

2k02
F 2me — энергия Ферми электронов в 3D-ме-
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талле, k0
F =

3
√
3π2n); числа kmn определяются выраже-

нием (3). Здесь суммирование выполняется по всем

значениям m и n, для которых kmn < kF.

3. Для нахождения спектра электронов в эллиптиче-

ской квантовой проволоке с малым эксцентриситетом

(ε = (a − b)/a ≪ 1, a и b — соответственно большая

и малая полуоси эллипса), как и в работе [6], воспользу-
емся методом возмущения формы границы. Вследствие

того что в гамильтониане отсутствуют члены, про-

порциональные первому порядку по ε, модифицируем

граничное условие (2). За нулевое приближение для вол-
новых функций примем радиальные волновые функции,

определяемые соотношением (1). В этом случае

ρ0 =
a + b
2

— эффективный радиус.

Ввиду малости эксцентриситета эллиптического сече-

ния проволоки значение волновых функций на границе

можно разложить в ряд Тейлора и ограничиться первы-

ми двумя членами разложения

R1 = R(0)
1 + ερ0

d
dρ

R(0)
1 ,

R2 = R(0)
2 + ερ0

d
dρ

R(0)
2 , (7)

где индексы 1 и 2 обозначают радиальные волновые

функции внутри и вне проволоки.

Подставляя разложение (7) в граничное условие (2),
после ряда математических преобразований получаем

уравнение

Im(kmnρ0)(1 + ε)

×
[

̹mnIm(kmnρ0) − kmnKm(̹mnρ0)Im+1(kmnρ0)
]

= ερ0
(

k2
mn − ̹2mn

)

Im(kmnρ0)Km(̹mnρ0). (8)

Соотношение (8) определяет спектр электронов в

эллиптической квантовой проволоке с малым эксцентри-

ситетом в случае потенциальной ямы конечной глубины.

В дальнейшем используем формулы (6) и (8) для

определения размерной зависимости энергии Ферми.

4. Расчеты были проведены для нанопроволок золота

с концентрацией электронов n = 3/4πr3s (r s = 3.01a0,

a0 — боровский радиус), погруженных в SiO2

(χ = 1.1 eV, ǫ = 4, где χ — электронное сродство, ǫ —

диэлектрическая проницаемость) и Аl2O3 (χ = 1.35 eV,

ǫ = 9) [10].
Учет зонной структуры диэлектрика [5] требует пере-

определения работы выхода электронов из проволоки, а

следовательно и значения глубины ямы. Так, в отличие

от случая проволоки в вакууме

U0 = ε0F + W0, (9)

где W0 — работа выхода полубесконечный металл−ваку-

ум, наличие диэлектрика приводит к зависимости глуби-

Рис. 1. Размерная зависимость энергии Ферми нанопроволоки

Au с эксцентриситетом ε = 0 (1), 0.05 (2), 0.1 (3) в различных

средах. а — вакуум, b — Al2O3.

ны потенциальной ямы U(ǫ) от величины диэлектриче-

ской проницаемости

U(ǫ) = ε0F + Wd, (10)

а величина Wd представляет собой барьер Шоттки

(высоту потенциального барьера на границе металл−
диэлектрик).
Существует два подхода к определению Wd : I — рабо-

та выхода в диэлектрик определяется как Wd = W0 − χ;

II — значения Wd берутся из результатов самосогласо-

ванных расчетов [5].
Влияние геометрии поперечного сечения проволоки,

находящейся в вакууме, на размерные осцилляции энер-

гии Ферми продемонстрировано на рис. 1, а. Кривая 1

соответствует случаю круговой проволоки (ε = 0), а

кривые 2 и 3 — эллиптической проволоке с эксцен-

триситетoм ε = 0.05 и 0.1 соответственно. Как видно из

рисунка, деформация поперечного сечения приводит к

незначительному уменьшению амплитуды осцилляции и

сдвигу минимумов и максимумов влево, что объясняется
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Рис. 2. Размерная зависимость энергии Ферми нанопрово-

локи Au с ε = 0.1 в Аl2O3 (а) и SiO2 (b): 1 — подход I,

2 — подход II.

”
проседанием“ энергетических уровней и уменьшением

расстояния между ними.

На рис. 1, b приведены размерные зависимости энер-

гии Ферми для проволок золота в А12O3, кривые 1−3

соответствуют аналогичным кривым на рис. 1, а. На-

личие диэлектрического окружения приводит к более

значительному уменьшению амплитуды осцилляции по

сравнению со случаем вакуума, особенно выраженному

для двух первых максимумов. Это связано с умень-

шением глубины потенциальной ямы, обусловленным

наличием диэлектрика. При этом величина сдвига ми-

нимумов и максимумов влево для кривых 2 и 3 остается

неизменной.

Сравнение результатов расчетов, приведенных на

рис. 1, а и b свидетельствует о том, что наличие диэлек-

трического окружения для любой геометрии поперечно-

го сечения приводит к уменьшению значений энергии

Ферми примерно на 5−6%.

Результаты расчетов энергии Ферми нанопроволок

Au в А12O3 и SiO2, иллюстрирующие применение

подходов I и II, приведены на рис. 2 (кривые 1 и 2

соответственно). В обоих случаях независимо от вида

диэлектрика имеет место следующее.

1. Для проволоки любого диаметра значения энергии

Ферми, рассчитанные в рамках подхода I, больше, чем

в подходе II, однако это различие составляет ∼ 3−4%

для Аl2O3 (рис. 2, а) и ∼ 5−6% для SiO2 (рис. 2, b), что
связано с большим различием в значениях χ и Wd для

SiO2.

2. Bеличины εmax
F −εmax

F для подходов I и II различают-

ся незначительно.

3. Расположение миниумов и максиумов на размерных

зависимостях и
”
период“ осцилляции не меняются.

Отметим, что аналогичные осцилляции энергии Фер-

ми имеют место в объемном металле, находящемся в

квантующем магнитном поле [11–13]. При этом роль

эффективного диаметра d для 1D-систем в 3D-случае

играет индукция магнитного поля B. Качественно ха-

рактер зависимости ε3D
F (B) объясняется тем, что при

изменении магнитного поля расстояние между пиками

плотности состояний также меняется и пики периоди-

чески пересекают уровень Ферми, что и обусловливает

появление
”
зубцов“ на зависимости энергии Ферми от

индукции магнитного поля, аналогичных
”
зубцам“ на

зависимости ε1DF (d). Kpoмe того, размах осцилляции

для трехмерного и одномерного случаев близок по

величине [11].
5. В работе исследовано влияние диэлектрическо-

го окружения на осцилляции энергии Ферми 1D-

металлических систем с различной геометрией попереч-

ного сечения. В рамках метода возущения формы грани-

цы с учетом конечной глубины ямы рассчитан энерге-

тический спектр электронов в ультратонких эллиптиче-

ских нанопроволоках с малым эксцентриситетом.

Показано, что деформация кругового сечения прово-

лок приводит к уменьшению значений энергии Ферми с

увеличением эксцентриситета вследствие
”
проседания“

энергетических уровней и уменьшения расстояний меж-

ду ними. Влияние диэлектрика сводится к уменьшению

максимумов на размерной зависимости энергии Ферми.

Преиуществом предложенной в работе процедуры

определения энергии Ферми по сравнению с ее опре-

делением с помощью самосогласованных расчетов яв-

ляется относительная простота. В дальнейшем восполь-

зуемся полученными результатами для расчета ком-

понент тензора оптической проводимости эллиптиче-

ской нанопроволоки. Этому будет посвящена отдельная

публикация.

Авторы выражают благодарность рецензенту за цен-

ные замечания.
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