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Abstrakt

V predlozené praci aplikujeme model té€sné vazby na molekularni elek-
troniku. Pfedmétem teoretického popisu je molekularni mustek, coz je sys-
tém jedné ¢i nékolika molekul, které preklenuji nepatrnou mezeru mezi
dvéma kovovymi vodici. Informace o vodic¢ich potfebna k urceni pravdépo-
dobnosti prichodu skrz mustek je dana self-energii vodict. Hlavnim cilem
prace je analyticky vypocitat self-energie vybranych modeld v ramci mo-
delu tésné vazby. Pro kazdy model také urcujeme pravdépodobnost pri-
chodu skrz molekularni miistek. V praci rovnéz studujeme uhlikové nano-
trubicky, materidl pozoruhodnych vlastnosti, s potenciadlni moznosti vy-
uziti v molekularni elektronice. Podarilo se ziskat analyticky vyraz pro
self-energii cik-cak nanotrubicek.
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Abstract

In the presented thesis we study application of tight-binding model for
molecular electronics. In particular we analyze molecular junction, which
is a single molecule or system of molecules between two macroscopic me-
tal leads. All the information about the leads needed to determine the
transmission probability across the junction enters through the selfenergy
function. Our main goal is to obtain an analytic expressions for the leads’
self-energy of selected models using the tight-binding approximation. Wi-
thin each model we also calculate the transmission function of molecular
junction. In the work we also study carbon nanotubes, material of remar-
kable properties, from the point of molecular electronics. We have succee-
ded in obtaining analytic solutions for the self-energy of zigzag nanotubes.
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Kapitola ].

Uvod

Molekularni elektronika zaziva v soucasné dobé ohromny rozvoj. Objevuji se za-
jimavé myslenky, jak pouzit jednotlivé molekuly jako samostatné aktivni soucasti
elektronickych obvodi.

Motivaci pro vyzkum v oblasti molekularni elektroniky a nanotechnologii, kdy
se vyvijeji takové systémy, jejichz prostorova struktura je kontrolovana v fadu
nanometri, je jiz nékolik desitek let trvajici prekotny pokrok v elektronickém
pramyslu. Neustale dochézi k miniaturizaci soucastek pro dosazeni vétsi vykon-
nosti a funkénosti. Prekvapivé dobfte plati znamy Mooretv zakon, podle kterého
se hustota poctu tranzistori na ¢ipu zdvojnasobi kazdych 18 mésici. Drive ¢i
pozdéji se velikost elektronickych obvodii zmensi natolik, Ze jednotlivé soucastky
budou mit atoméarni rozméry. Na takové skale jiz hraji dominantni roli kvantové
efekty a soucastky nemohou fungovat na stejnych principech jako na makrosko-
pické tarovni.

Zatim neni pfedstavitelné sériové vyrabét obvody s atomarni presnosti. Vy-
chodiskem by mohla byt pravé molekularni elektronika, ktera jako soucasti elek-
tronickych obvodi vyuziva predem navrzené molekuly pozadovanych vlastnosti.
Takové molekuly je potom mozné pripravovat chemickou syntézou.

V soucasné dobé je experimentalné mozné pripravit obvod, ve kterém je ne-
patrna mezera mezi kovovymi vodici pfeklenuta molekulou ¢i systémem molekul.
Toto uspofadani nazyvame molekuldrni mistek [I]. Prvnim krokem je teoreticky
popsat prichod proudu takovym molekularnim mistkem. Jedna z obtiZnosti ta-
kového popisu je pfipojeni molekuly na makroskopické vodice, jehoz geometrie je
v experimentu tézko kontrolovatelna.

K popisu molekularniho muistku a vodi¢t vyjdeme z modelu tésne vazby.
V tomto modelu bude stavovy prostor generovan béazi atomovych orbitalt pro
jednotlivé atomy miistku a vodi¢t. Reseni Schrodingerovy rovnice se pak pievede
na maticovou algebru, coZ ukdZzeme v kapitole [2| kterd je vénovana modelu tésné
vazby.

V kapitole |3 pfedvedeme, jakym zptisobem je mozné vypocitat Greenovu
funkci molekularniho mustku, kterd zcela popisuje transport skrze molekularni
mustek. Pokud najdeme Greenovu funkci molekularniho mtstku, jsme s jejim
popisem hotovi. Ukaze se, ze vliv pfipojenych vodi¢i na molekularni mustek vy-
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1. Uvod

stupuje pouze prostfednictvim veli¢iny self-energie. Dale v kapitole definujeme
prechodovou funkci, ktera popisuje prichod elektronu molekuldrnim mistkem.

V dalsich kapitolach (4] az [7)) se pokusime analyticky Fesit nékteré jednodi-
menzionalni modely vodi¢i. Konkrétné budeme pocitat jejich pasovou strukturu
a self-energii. U kazdého modelu rovnéz jako nazorny piiklad provedeme vypocet
prechodové funkce v ptipadé jednoduchého molekularniho miistku — jediného ato-
mového orbitalu. Jednotlivé vysledky vSech modeli se budeme snazit porovnat,
zdiiraznime jejich rozdily.

V posledni kapitole [§ budeme studovat uhlikove nanotrubicky. Jedné se o re-
lativné novy materidl s pozoruhodnymi vlastnostmi. Cilem kapitoly je kromé
vypoctu pasové struktury nalezeni jejich self-energie v ramci modelu tésné vazby,
kterému se v pripadé uhlikovych molekul castéji fika Hiickeliv model. Experi-
mentalni vysledky v syntéze nanotrubicek jsou neustale zdokonalovany. Takové
struktury, jez umime ve vétsim mnozstvi vyrobit s presnosti v fadu nanometri,
jisté najdou uplatnéni v molekularni elektronice.
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Kapitola 2

Model tésné vazby

Pokud k sobé ptiblizime neutralni izolované atomy pevné latky tak, aby vytvo-
fily krystalovou miizku, dojde ke vzajemnému piekryvu vlnovych funkci jed-
notlivych atomti. Na krystal pevné latky budeme proto nahlizet jako na soubor
izolovanych atomii s porusenymi elektronovymi vlnovymi funkcemi. Pokud jsou
prekryvy nékterych orbitaltl takové, ze poruchy prislusnych vinovych funkei izo-
lovanych atomt jsou dostatecné malé, je na misté pouzit model té€sné vazby, ktery
podrobné popiseme v této kapitole.

Uvazujme krystalovou mfizku s bazovymi vektory a; (jejich pocet je dan di-
menzi miizky). Mnozina R = {R; R = > _n;a;,n; € Z} je mnoZina miiZzovych
bodt.

Do kazdého miiZového bodu R umistime lokalizovany potencidl V' (R). Céstici
bez spinu v tomto potencidlu popiseme pomoci hamiltonianu Hy(R) = p?/2m +
+ V(R). Déle predpokladame, Ze vazané stavy

Ho(R)|R;n) = E,|R;n), n=1,...,Z (2.1)
jsou v prostorové miizce dobfe lokalizované, tj. pro R’ # R platiE]
{R';m|R;n)| < 1. (2.2)
Po prechodu na celou mtizku budeme pracovat na Hilbertoveé prostoru H =
= L({|R;n), R € R}). V rdmci modelu tésné vazby predpokladame, Ze hamil-

tonian H c¢astice v miizce mlze byt aproximovan hamiltonidnem H,. Celkovy
hamiltonian predpokladame ve tvaru

H=EDHo(R) + A, (2.3)

!Tento piedpoklad lze zajistit piesné Lowdinovou ortogonalizaci vektortt |R;n) = |a).
Oznacime-li Saor = (ala’) a R = (V/S)™!, pak nova baze |[8) = 3 Rasla) je ortogonalni,
nebot vlastni ¢isla S jsou kladn4, a tedy (5]3") = Rga{(a|a/)Rapr = 0.
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2. Model tésné vazby

kde A je mala oprava dana prekryvem potenciali v jednotlivych miiZovych bo-
dechﬂ Vlastni stavy hamiltonianu H jsou lokalizované, proto

[(R;n]A[R; n)| < (R n|H|R;n)| = |En|. (2.4)

Podle Blochova teorému musi pro vinové funkce v periodickém potencialu
> r V(R) platit
U(r+ R) =e“Fy(r).
To obecné zajistime nésledujici volbou vlastnich funkei H (viz [2], strana 187,
paragraf Wannier functions)

|k;m) = ;eik'R\¢R;m> )

Model tésné vazby predpokldda, ze funkce |pg;m) lze vyjadfit jako linedrni
kombinaci atomovych vlnovych funkei (proto se nékdy modelu tésné vazby fika
LCAO - linear combination of atomic orbitals)

celkové tedy ziskavame

|k;m) = Zf;anm(k)eikﬂR; ny. (2.5)

Blochova vlnové funkce |k;m) je periodickou funkci vinového vektoru k, nebot
pro vektor K reciproké miizky z definice plati e!X'® = 1. Nezavislé stacionarni
stavy tedy ¢isluje vlnovy vektor z primitivni buiiky reciproké miizky. Je konvenci,
kterou v této praci dodrzime, za primitivni bunku zvolit prvni Brillouinovu zénu
(Wigner-Seitzova buiika). Ovéfme, Ze zvolend linedrni kombinace vyhovuje
Blochovu teorému.

(r+Rlk;m) = (k) ® (r + R|R';n) =
n,R’
= RS (k)X BB (r|R — Rym) = &% R(r|k;m)
n,R’

Z dtivodu normovéani vektoru | k; m) musi neznamé funkce o, (k) spliiovat vztahy
Z |anm‘2 =1, (26)
n

neboli matice a;y,, je unitarni.

2Do této opravy miizeme také zahrnout piipad, kdy do kazdého m¥iZového bodu umistime
vice ruznych potencidli. Stacionarni stavy v kazdém miizovém bodé pak totiz nejsou ortogo-
nalni.
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Pokusme se najit spektrum operatoru H, tj. hledejme funkce &,,(k)
H|k;m) = &, (k)| k;m) . (2.7)

Pocet funkci &,,(k) je stejny jako pocet energetickych hladin Z. Indexu m fikdme
pasovy index.
Predné vynésobime rovnici (2.7)) zprava (R;n| a vyuzijeme rozklad ([2.5))

S € (R n|HIR' ;7Y = € 2 e R (R n| R0
n',R’ n R’

coZ je za predpokladu ([2.2)) rovnice pro vlastni ¢isla

Z hnn’(k)an/m = gm(k)anm ) (28)
kde .
P (k) = Zelk.R<0§n|H|R§ n'),
R
pfi¢emz vyuzivame translacni symetrii ([H,7g] = 0) krystalového hamiltoni-

fnu (2:3)
(RIH|R') = (0T "H|R') = (0|[HT;'|R') = (0|H|R' — R).

Déle za predpokladu (2.4) a s vyuzitim (2.1]) a (2.3]) miZeme rovnici pro vlastni
Cisla (2.8]) pfepsat na

En(k) = E, + Z -

n'#n n/,R#0

Ap'm

(0; A0 ) + Y T RR (0 AR ). (2.9)

nm

Tato rovnice mé pro kazdé m stejny tvar, méa vSak Z rtiznych feseni. Spolu s nor-
movacimi podminkami mame soustavu Z2+ Z rovnic pro Z2?+ Z nezndmych
Opn, & Ep.-

V réamci modelu tésné vazby budeme hledat vlastni funkce £(k) mfizkového
hamiltonidnu H pro vybrané modely FeSenim rovnice (2.9). Témto funkeim Fi-
kdme disperzni relace elektronu v mfizce. Mnozinu funkci &, (k) nazyvame pasova
struktura, protoZe se skldda z energetickych pasu (intervalti povolenych energii),
ve kterych se mohou elektrony vyskytovat, budto vzajemné oddélenych, ¢i pre-
kryvajicich se. Pasova struktura krystalickych latek ma Siroké vyuziti ve fyzice
pevnych latek, nebot témér plné vystihuje jejich chemické a fyzikalni vlastnosti.
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Kapitola 3

Greenova funkce molekularniho mustku

V Gvodu jsme zminili, Zze molekuladrni elektronika pfichazi s myslenkou pouzit
presné navrzené molekuly jako soucasti elektrického obvodu a zZe je experimen-
talné mozné pripravit obvod, ve kterém je mezera mezi kovovymi vodici prekle-
nuta molekulou ¢i systémem molekul — molekuldrnim miistkem.

Hilberttv prostor, na kterém budeme pracovat, definujeme bazi atomovych
orbitaltt molekularniho mistku a vodi¢t. Pro popis priichodu proudu mtstkem
potiebujeme znat Greenovu funkci systému|

GR(E)=[(E +ie)l — H|™*. (3.1)

Hornim indexem R znacime retardovanou Greenovu funkci, coz souvisi se zna-
ménkem u ¢lenu ie. Pro advanceovanou Greenovu funkci G* volime znaménko
opacné, tudiz G* = (G®)*.

Pii vypoctu této Greenovy funkce musime invertovat nekone¢né rozmeérnou
matici, coz je obecné netrivialni. K popisu priichodu elektronu mistkem vsak staci
znat ¢ast Greenovy funkce na podprostoru, ktery prislusi vlastnim stavim elek-
tronu na molekularnim mustku. Je tedy zbytecné pracovat s tplnou Greenovou
funkci.

Pokud rozdélime Hilbertiiv prostor na dva podprostory — konec¢nédimenzio-
nalni, ktery prislusi molekularnimu mtstku, a nekone¢nédimenzionalni ptislusejici
vodictim, rozpadne se hamiltonian na ¢tyti bloky

H= (;IT gm) , (3.2)

kde H, reprezentuje vodice a H,, reprezentuje mistek. PfepiSme pro tento ha-
miltonidn rovnici (3.1

Gy G\  ((E+ie)l—H, T -
Gume GR) T Tt (E+ie)l— Hy)

Algebraickou tpravou této rovnice dostaneme (viz [3], strana 147)

GR(E) = [El - Hy, — S}E)| ™!, (3.3)

37 Greenovy funkce miizeme pifmo odvodit S-matici miistku, viz [3], strana 139.

15



3. Greenova funkce molekuldrniho mastku

kde X je self-energie
SR(E) = TR (E)T, (3.4)
kde s¢itame pres viechny vodice a g je retardovana Greenova funkce pro samotny
vodic
JME) = [(F +ie)l — H,] . (3.5)

Ve vztahu pro Greenovu funkci invertujeme kone¢nédimenzionalni ma-
tici, jejiz rozmér je dan poctem atomovych orbitalt na molekularnim mistku.
Vliv vodi¢tt na molekulu vystupuje prostfednictvim self-energie . Slozitost
ptivodniho problému se prenesla na vypocet self-energie vodi¢ti, ta vSsak muze
byt v nékterych pripadech vypocitana analyticky, jak ukadZzeme v nasledujici ka-
pitole.

Self-energii zapisujeme ve tvaru

SR=A-1T, (3.6)
pricemz vyznam veli¢in A a I' Ize vidét ze vztahu — A je posunuti energetic-
kych hladin molekuly vlivem pfipojenych vodici, antihermitovska c¢ast I' souvisi
s rozsifenim energetickych hladin molekuly.

3.1 Vypocet self-energie vodice

V tomto paragrafu predvedeme metody vypoctu self-energie polonekonecnych
vodici, které budou déle v praci aplikovany na konkrétni modely. Slovem ,,polo-
nekoneény“ rozumime nekonecné dlouhy vodié, ktery je na jednom konci ufiznut
(zakoncen) a muze jim byt pfipojen k molekuldrnimu mustku.

V ramci modelu tésné vazby predpokladame interakci pouze nejblizsich sou-
sedi, to znamend, Ze v jednodimenzionalnim modelu vodi¢e bude v matici ([3.2))
v bloku T jediny nenulovy prvek Ti; = —t'. Vztah pro self-energii jediného
vodice se potom zjednodusi na

YR =268 (3.7)

Pro urceni self-energie staci tedy znat pouze jediny maticovy element Greenovy
funkce vodice, pro jehoz vypocet jsme zvolili nékolik riznych postupt.

V prvnim z nich nejprve predpokladejme konec¢né rozméry vodice, coz impli-
kuje konecny pocet vlastnich stavi |k) hamiltonidnu vodi¢e H,. Do vztahu pro
self-energii vlozime relace tplnosti >, [k)(k| = 1

SRE) = *(1|[(E +ie)l — H,] 1) =
o~ (LR (R|[(E +ie)T — H 7R (K|1)
s (RIR) (R B
o [(1]K)|?
=1 zk:<k:|k:>[E+ie—€(k)]' (38)

16



3.1. Vypocet self-energie vodice

K dalsimu vypoctu je tfeba znat vlastni stavy a energie hamiltonianu vodice H,
a provést limitu poc¢tu atomi ve vodic¢i jdouci do nekonecna.

Alternativni moznosti je postupovat Cisté algebraicky. Elegantné mizeme vy-
uzit translacni symetrie hamiltonidnu vodice. Tésnovazebny hamiltonian
nekonecného vodice ma pii uvazovani interakce pouze sousednich atomovych or-
bitali tvar

E, -T 0

H= ~Tf B, -T : (3.9)

0 T E,

kde Eq a T jsou maticové bloky, jejichz rozmér je roven poctu energetickych hladin
elektronu v jednom mtizovém bodé fetizku. Hamiltonian polonekone¢ného vodice
zkonstruujeme tak, ze z matice hamiltonianu (3.9) nekonecného vodice vybereme
pouze odpovidajici submatici H,. Vztah (3.5) pro Greenovu funkci vodice méa
potom tvar

gR‘g{‘Z E‘T 0
THE T
0 |TH E - ’

kde E = (£ + ie)I — E,. Tato rovnice implikuje soustavu dvou rovnic

E+ (gf - ) (T 0 ...)T:H,
E T
g (T 0 )+ (g8 - )- Tt E —0.
Ze soustavy vylouc¢ime (glf2 x ) a vSimneme si, ze submatice hamiltonianu H,

kterd se vyskytuje ve druhé rovnici, je zcela shodna s matici H. Jeji inverze je
tedy rovna nezndmé Greenové funkci vodice g®. Dostaneme

coz miizeme prepsat na rovnici pro submatici g?
g" = [E - Te"T]
neboli
— g"TgRT" + g®[(F +ie)l — Ey] = 1. (3.10)

Toto je soustava kvadratickych rovnic pro elementy matice g®. Pro vypocet self-
-energie (3.7)) potiebujeme urcit prvek git. K tomu je tfeba znat hamiltonidn H,
vodice.

17



3. Greenova funkce molekuldrniho mastku

3.2 Prechodova funkce molekularnitho mustku

Kapitolu ukonéime uvedenim vztahu pro prechodovou funkci. Pfechodova fun-
kce T,,(E) molekularniho mistku vyjadiuje pravdépodobnost priichodu elektro-
nové vlny s energii F z vodice ¢ skrz mistek do vodice p. Pro prechodovou funkci
mezi dvéma vodiéi 1ze z odvodit uziteény vztah (viz [3], strana 148)

T,, = Tr [[,GRT,G*], (3.11)
kde I',, resp. I'; je antihermitovska cast self-energie vodice p, resp. q. V pfipade¢,
ze na molekularnim mustku je jediny atomovy orbital, a prislusi mu tedy jedno-

dimenzionalni prostor, zjednodusi se prechodové funkce (3.11)) na

Ty(E) = T,(E)T,(E)|EL — H, — S™(E)| 2. (3.12)

18
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Kapitola 4

Retizek identickych jednohladinovych systémii

Nejjednodussi model, ktery budeme v této praci studovat, je fetizek, ktery vznikne
spojenim jednohladinovych systémt, coz jsou systémy, které jako izolované maji
jediny stacionarni stav s energii Fjy. Timto mizeme napiiklad modelovat jedno-
dimenzionalni molekulu polymeru ¢i tenky kovovy dratek. V fetizku dojde k pre-
kryvu vlastnich funkci sousednich systémi, coz povede k rozsifeni energetické
hladiny Ey tmérné amplitudé preskoku] dané integrlem

t=—[dry™(r— R)A(r)y(r),

kde R je vektor, ktery spojuje sousedy v fetizku. Jak uvidime i u jinych mo-
delii, pro model tésné vazby je charakteristické rozsiteni pasu povolenych energii
umeérné prislusné amplitudé preskoku.

Jednohladinovy hamiltonian je Ho(R) = Ey|R)(R|. Uvazujme Fetizek téchto
systému s mfizkovym parametrem a, tj. R = {R; R = na,n € Z} a ozna¢me
|[R = na) = |n) (toto oznafeni budeme pouzivat i v dalsich kapitolach). Jak
jsme naznacili, budeme uvazovat pouze interakci sousednich orbitalii, hamiltonian
celého nekonecného fetizku v béazi {|n)} tedy budd’]

Ey =t 0

H= —t By —t . (4.1)

0 —t Ey

4.1 Pasova struktura

Porovnanim atomového hamiltonianu Hj s hamiltonidnem celého Fetizku (4.1))
dostaneme

A=> —tln){n+ 1] —tin+ 1)(n|.

4V angli¢iné se hovoii o ,hopping integral®.

5Poznamenejme, Ze tento hamiltonidn mé stejnou strukturu jako hamiltonian diskrétni
Schrédingerovy rovnice, kde operator druhé derivace nahradime d2¢/dz? = [1(z + a) + ¥ (z —
—a) — 2¢(x)]/a®. Podrobnéji viz [4].
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4. Retizek identickych jednohladinovych systémd

Rovnice (2.9) mé v tomto piipadé jednoduchy tvar
E(k) = By — t(e™ + e %) = By — 2t coska, (4.2)

coz je ptimo hledana energie stacionarniho stavu s vlnovym cislem k. Pro vlastni

stavy z ([2.5)) dostaneme
(n|k) =™ nebo (n|k) = e tkna (4.3)

podle vzajemné orientace vektort R a K (k = kK).

Pasova struktura dand vztahem (4.2)) je zobrazena na obrazku 4.1. Vidime,
ze se sklada z jednoho pasu sitky 4¢, ve kterém se nachézi stejny pocet hladin,
jako je atomu v Fetizku. Jelikoz je elektron fermion se spinem 1/2, bude obsazena
pravé polovina viech hladin. Fermiho energie je tudiz rovna Fr = Ej. Retizek se
bude chovat jako kov, nebot k excitaci elektronu staci libovolné malé energie.

Ey— 2t

Obr. 4.1: Pasova struktura fetizku identickych jednohladinovych systémi. Mnozina hodnot k

je prvni Brillouinova zéna (—x/a,n/a).

4.2 Self-energie poloretizku

Na tomto nejjednodussim modelu ukézeme rizné zptisoby vypoctu self-energie
poloretizku. ,, Poloretizkem“ budeme v této a dalSich kapitolach rozumét polone-
konecny fetizek. Hamiltonidn polofetizku ukonceného atomem |1) zkonstruujeme
z hamiltonianu (4.1)) nekonecného fetizku snadno

Ey —t 0
—t Ey —t
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4.2. Self-energie poloretizku

V pripadé hamiltonianu jsme dostali vlastni energii £ (k) a vlastni
funkce . Vlastni energie elektronu na polotfetizku zlistane nezménéna a vlastni
funkce musi vyhovovat rovnici ) ,(n|Hy|n')(n'|k) = E(k)(n|k). Funkce (4.3)
i jejich linedrni kombinace C e'*"* + C_e~*" yyhovuji této rovnici pro n > 2,
pro n = 1 mame

Eo(1lk) — t(2lk) = E(k)(LK) = (2[k) = (" + e )(1]k).
Tudiz C, = —C"_ a vlastni funkce hamiltonianu H, jsou
(n|k) = sinkna .

Nyni dosadime do vztahu (3.8]) pro self-energii polofetizku a provedeme limitu
poc¢tu atomt N jdouci do nekonecna

©/a

in? ka
YR(E) =2 1i — :
() legok;/a (k|k)(E +ie — Ey + 2t cos ka)

Ze vseho nejdfive vypocitdme normu vektoru |k)

N 00
(k|k) = A}im S [n|k) > = 3 sin? nka.
P p=1 n=1

Tato fada diverguje, ovsem snadno urc¢ime nasledujici limitu

1 1 1
]&Enw i ;sinz nka = A}l_ril)o IN nz:l(l — cos 2kna) = 7"
Posledni rovnost plati diky omezenosti ¢astecnych soucti funkce cos 2kna pro k #
# mmn/2a (m € Z).
Vztah pro self-energii mizeme nyni pfepsat na

©/a

2sin? ka
SR(E) =17 1i
() Noo Z N(E +ie — Ey + 2t cos ka)

k=—7/a

a sumu nahradime integralem pfes 1. Brillouinovu zénu

/a
dk 25sin® ka
YR(E) = at”? / — :
(B) =a 27 (E +ie — Ey + 2t cos ka)
—7/a
Mame tedy vypocitat
w/a
a/t/2
YRE) = / dksin® ka(E + ie — Ey + 2t coska) ™. (4.5)
T

—7/a
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4. Retizek identickych jednohladinovych systémd

Tento integral je roven (viz dodatek

= (@)

2 - ViE—1 1
_t* " {(w sgn(z) - vV ) pro|z|>1, (4.6)

t (z—1i-v1—2a?) pro |z| <1,
kde z = (E — Ey)/2t.

Pokusme se urcit self-energii rovnéz algebraickou cestou. Rovnice (3.10|) pro
maticovy element Greenovy funkce ma pro hamiltonidn poloretizku (4.4)) tvar

—t*(g13)* + (E — Eg +ie)gpy = 1,
neboli

t(gR)? —2(x +ie)gR +1/t =0

a mé feseni (po provedeni limity & — 0+)
1
g (z) = Z(x +Va2-1). (4.7)

Nyni potfebujeme na zakladé fyzikalnich argumentt rozhodnout, které znaménko
v tomto vztahu mame povaZovat za spravné. Ziejmé by mélo platit lim, .o gt =
= 1/(F — Ej), po¢itejme tuto limitu pi{f |z| > 1

1 E — Ej
limg =F———— +lim—— (1+ :
Hmon = Fp g Tim g (1Esene)
Tedy pro x > 1 je t¥eba brat v (4.7) znaménko minus a pro x < —1 je tfeba brat
plus. Jaké znaménko zvolit pii |z| < 1 rozhodneme ze spojitosti vétve komplexni
odmocniny vz2 —1 = 4/(z — 1)(z + 1), kde z = x + ic (viz obr. 4.2). Pro retar-
dovanou Greenovu funkci (tj. limita ¢ — 0+4) bereme ve vztahu (4.7) znaménko
minus.

Imz=¢

7N TN

—1 +iv/1 — 22 1 Rez=1=x

Obr. 4.2: Fyzikélni list Riemanovy plochy funkce v/22 — 1 a jeji funkéni hodnoty podél
pfimky Im z = 0.

6Podminku |x| < 1 nelze pro fixni E # Ey v limitnim ptechodu splnit.
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4.3. Prechodova funkce pro rozptyl na nelistoté

Kone¢né dosadime-li do vztahu (3.7)) pro self-energii, dostaneme vysledek (|4.6])
stejny jako ten ziskany predchozi metodou. Pro hermitovskou a antihermitovskou

¢ast self-energie X® = A —il'/2 dostaneme

¢ — Va2 —1 1
Ay = % (z —sgn(z) - vV ) prolz|>1, (4.8)
t x pro |z| <1,
2t 0 pro |z| > 1
[(x) = X ’ 4.9
(=) t {\/l—xz pro |z| < 1. (49)

Tyto funkce jsou zobrazeny na obrazku 4.3. Thned vidime, Ze elektron se nemtize
rozplynout ve vodivém polofetizku pro energie jiné nez energie z energetického
pasu (viz téz graf na obrazku 4.1), nebot tehdy je antihermitovska ¢ast
self-energie I'(E) identicky nulova.

1
t/2/t
2
1..
I'(z)
_____ -1 -7
A('I) \\\\\ ////
-7 1!

Obr. 4.3: Hermitovska a antihermitovska c¢ast self-energie polofetizku identickych

jednohladinovych systému.

4.3 Prechodova funkce pro rozptyl na necistoté

V predchazejicim paragrafu jsme vypocitali self-energii jednoduchého modelu vo-
dice, vysledek vyuzijeme pro vypocet prechodové funkce.

Uvazujme tedy nekonecény fetizek identickych jednohladinovych systémii s jed-
nou necistotou, coz je rovnéz jednohladinovy systém, jehoz jedina energeticka hla-
dina je jina (ozna¢me ji Fy+ F') neZ u ostatnich atomu v fetizku (nedistota muze
byt pfimésovy atom). Hamiltonian takového systému v béazi atomovych orbitali
bude (amplituda pteskoku ¢’ z pfimésového atomu na prvni atom zbylého fetizku
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4. Retizek identickych jednohladinovych systémd

je obecné rtizna od amplitudy pfeskoku )

Ey —t 0 0 0
-t Ej —t/ 0 O

H = 0 —t Eg+F —t 0 . (4.10)
0 0 -t Ey —t

0 0 0 -t Ej

Bude nés zajimat rozptyl elektronu na takovéto necistoté. Resenim Schrodinge-
rovy rovnice s hamiltonianem (4.10)) ve specidlnim pfipadé ¢’ = t pro amplitudu
odrazené viny dostaneme (viz [B], strana 242)
R

f—ivli—a?’
kde x = (F — Ey)/2t a f = F/2t. Pro pfechodovou funkci propusténé vlny pak
plati

B(x)

Tlr) — 1 5 1— 22
() =1—[B(z)]" = Pri—a)

Nyni aplikujeme aparét zformulovany v paragrafu [3.2] na systém s hamilto-
nianem . Hilbertiv prostor necistoty je jednodimenzionalni, proto vypocet
Greenovy funkce pro znamé self-energie polonekonecnych fetizki je
trivialni.

Pro pfechodovou funkei na jednodimenzionalnim prostoru plati vztah (3.12).
7 pro I'(z) vidime, ze pfechodové funkce je nenulova pouze pro |z| < 1, pak
plati

27—\ 1
T(x)_(t 1_x) [E—(E0+F)—2t'2/t-x]2+(2t'2/t-\/1—x2)2'

(4.11)

Po tpravé dostaneme
1 — 22

N ULy e aar

coz je pro t' =t ve shodé se vztahem (4.11).

Ptechodova funkcem je pro ruzné hodnoty t/t' vynesena v grafu na obrazku 4.4.
Vsimnéme si, Ze mé strukturu rezonance s maximem 1 v bodé zoy = f/(1—(t'/t)?),
pokud |z| < 1, jinak pfechodova funkce maxima 1 nedosahuje. Sifka rezonance

: Na
Ok

Cim je hodnota ¢/t vétsi, tim je rezonance uzsi.

(4.12)

prot/t' >1, V2 prot/t < 1. (4.13)

“Tato prechodové funkce kvalitativné odpovida rozptylu elektronu na dvojité bariéfe.
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4.3. Prechodova funkce pro rozptyl na nelistoté

Obr. 4.4: Pfechodova funkce pro jednodimenzionalni fetizek identickych jednohladinovych

systémi s nedistotou pro rtizné hodnoty ¢/¢', o > 1.
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Kapitola 5

Retizek dvou rtznych jednohladinovych systémi

V této kapitole se pokusime zobecnit model z predchéazejici kapitoly tim, Ze jedno-
dimenzionalni fetizek vytvorime ze dvou rtznych jednohladinovych systémii. Tak
miizeme modelovat napiiklad molekulu polymeru tvofenou dvéma stiidajicimi se
skupinami atomii.

Jednohladinové systémy maji hamiltoniany

Hy(n) = (Bo+ AE)n)(n| a H(n) = (Bg— AE)|n)n|.

Retizek vytvofime tak, ze oba systémy se budou pravidelné st¥idat, do kazdého
miizového bodu tedy umistime vzdy jednu dvojici systému. Vzdalenost dvou
miizovych bodu je a, tj. vzdalenost dvou atomi bude a/2. Hamiltonidn celého
nekonecéného fetizku v béazi {|n; 1), |n;2)} bude (v pfiblizeni interakce pouze nej-
blizsich sousedi)

Ey+ AE —1 0

H = —t  Ey—AE  —t . (5.1)

0 —t Ey+ AE

5.1 Pasova struktura

Pésovou strukturu fetizku urc¢ime feSenim rovnic (2.9)). Nejprve explicitné vyja-
diime opravu atomovych hamiltoniant

A =30 —tn; 1)(n; 2] — tn; 2)(n + 1; 1 — tn; 2)(n; 1] — tln + 15 1)(n; 2] .

Potom méame

Enlk) = By + AE — ¢ "2 (1 4 ¢7ike),

a1m

)

Em(k) = By — AE — t 22 (1 4 ¢fke)

Q2 m
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5. Retizek dvou rtiznych jednohladinovych systémti

Odtud dostaneme

E.(k) = Ey = v/(AE)? + 412 cos? (ka/2) . (5.2)

Pasova struktura danad timto vztahem je zobrazena na obrazku 5.1. Spektrum
hamiltonianu sestava ze dvou energetickych past, mezi nimiz je zakdzany pas
sitky 2AFE. Pii nulové teploté budou obsazeny pouze hladiny spodniho (valenc-
niho) pasu, jelikoz na kazdy miizovy bod pfipadaji dva elektrony, Fermiho energie
je Er = Fy. K excitaci elektronu do neobsazeného (vodivostniho) pasu potiebu-
jeme minimalni energii 2AF, fetizek se tedy bude chovat jako polovodi¢ nebo
jako izolator v zavislosti na hodnoté AFE.

Eo+ (AE? + 421 €

Ey— /(AE)? + 412

Obr. 5.1: Pasovéa struktura fetizku dvou riznych jednohladinovych systémi.

5.2 Self-energie poloretizku

Hamiltonidn nekoneéného fetizku zname ([5.1)), hamiltonidn polonekonecného fe-
tizku zkonstruujeme takto

By +AE  —t 0
—t  Ey—AE  —t
H, = 0 —t  Ey+AE

Metodu vypoctu self-energie, kterd je zminéna jako prvni v paragrafu [3.1]
zde konkrétné aplikovat nebudeme, nebot suma vede na analyticky obtizné
fesitelny integral. Porovnani obou metod z paragrafu jsme provedli v pred-
chozi kapitole na jednoduchém modelu, zde se rovnou vydame snazsi algebraickou
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5.2. Self-energie poloretizku

cestou. Greenovu funkci vypocitame z rovnice (3.10)), kterd ma v tomto ptipadé
tvar

@DCIAD LY
g5 g%) \t 0) \gf ¢5%/) \0 0
+<gg gg)_<E+ig_Eo_AE ¢ >_(1 o>
A t E+ie—FEy+AFE)  \0 1

a ma FeSeni (po provedeni limity & — 0+)

g%(az)z%(:t—l—d:l:\/(x%—é)z—ii_g), (5.3)

kde * = (E — FEy)/2t a § = AE/2t. Clen pod odmocninou je kladny na mnoziné
z € (—o0, =V 1+ 82)U(—|d],]6])U(V1+ 62, 00). Okamzité vidime, ze vztah
prechéazi ve vztah pro maticovy element Greenovy funkce jednoduchého
polofetizku pro 0 = 0, coz urc¢uje volbu znaménka pii |z| > |J|. Pro |z| < |{]
(tj. |E — Ey| < |AE|) pocitejme limitu lim; o g}, ktera by pfi spravné volbé
znaménka méla byt rovna 1/(E — Ey — AFE).

sgn (x4 9) +limE_EO+AE

E— Ey— AE ' =0 NE (1 sgn(z +9)),

limgy; = F

tudiz pro |z| < |d] volime ve vztahu (5.3) znaménko (— sgnd).
Pro self-energii ze (3.7) dostavame

12

ZR(ZE):t— (Z‘+5—Sgn(x—|—5>.\/(x_i_(;)Q_zjg)

t

pro |z| > v/1+ 2 nebo |z| < |4],

xr —

R ¢ . ) 5 5
EHa) = |e+o-1 5~ (@49) pro 8] < |z| < VI+ 02,
(5.4)

Jeji hermitovska a antihermitovska cast jsou

12

A(a:):? (az+5—sgn(x—|—5)-\/(x—i—(S)Q—i—_i_g) , I'(z)=0

pro |x| > /1 + 02 nebo |z| < |0],
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5. Retizek dvou rtiznych jednohladinovych systémti

If/2 2t12 .T—|—(5
A($)27($+5), F(x):T- po—-

— (ZL‘+5)2

pro || < |z| < V14 62.
(5.5)

Vsimnéme si, Ze obé funkce (viz obr. 5.2) diverguji v bodé ¢ (ovSem z riznych
stran)
lim A(z) =—o00, lim I'(z) =400,
xz—06(—sgnd) z—06(+sgnd)

jedna se o singularity, které jako prvni popsal van Hove a nesou jeho jméncﬂ
Podobné jako pro predchozi model dospivame k zavéru, ze aby elektron mohl
polofetizkem uniknout, musi byt jeho energie v jednom z energetickych past (/5.2))
(viz téz graf 5.1). Z obrazku 5.2 rovnéz vidime, Ze pro § — 0 dostane graf podobu
obrazku 4.3 — self-energie jednoduchého tetizku.

1
t/Z/t

I'(x)
A
_____ _ 2 //—5\ X
LN
(x) AN - \
v N
\
\
\

Obr. 5.2: Hermitovska a antihermitovska c¢ast self-energie polofetizku dvou riznych

jednohladinovych systémi, § > 0.

8Cast&ji se mluvi o singularitach ve spektralni hustoté stavt (viz [2], strana 145). Ve tiech
rozmérech typicky diverguje derivace spektralni hustoty stavi, singularity se nachazeji na hra-
nicich pési. V jedné dimenzi mize divergovat samotna hustota stavti.
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5.3. Prechodova funkce pro rozptyl na nelistoté

5.3 Prechodova funkce pro rozptyl na necistoté

Uvazujme systém s hamiltonidnem ([5.1)) dvou rtznych stfidajicich se jednohladi-
novych atomi v jednodimenzionalnim fetizku. Do tohoto fetizku zarfadime necis-

totu — jednohladinovy systém s energii £y + F'. Poruseny hamiltonian bude

Eo—AE  —t 0 0 0
—t  Ey+AE 0 0
H = 0 ' B+ F 1 0 (5.6)
0 0 —t'  Ey+AE  —t
0 0 0 —t  Ey—AE

Zavedeme oznaceni © = (E — FEy)/2t, § = AE/2t a f = F/2t.

Vypocet prechodové funkce bude opét jednoduchy, protoze necistota ma jednu
dimenzi. Plati vztah (3.12), pfechodova funkce je tedy nenulova pouze pro |6| <
< |z| < V/1+ 0%, Vyuzijeme vysledki pro self-energii a a mame

T (e voy

() n-@eo] #2250 wrop

T(x) =

Shrinme nékteré vlastnosti prechodové funkce.

e =1fa TS

,,/ : \‘

7 \

|

/’ [}

.

!

/ |

/! | :

/ I ]

St =1 | i

o

|

|

1 |

’ |

t/t =« :
—V/1+4 42 _f+a% -0

L=
a“ —1

Obr. 5.3: Prechodova funkce pro jednodimenzionalni fetizek dvou riaznych jednohladinovych

systémt s nedistotou pro rtizné hodnoty t/t'; a > 1, 6 > 0.
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5. Retizek dvou rtiznych jednohladinovych systémti

T(£V1+62)=T(-9) =0, lim T(z)=1,

x—d(+sgnd)
dale T'(x) nabyva maxima 1 v bodé

(t/t)2f+6

RN
je-li [0] < |xo| < V14 62, jinak sice pfechodova funkce méa v bodé ¢ hodnotu 1,

ale lokalni maximum hodnoty 1 nedosahuje. Graf prechodové funkce pro rtizné
hodnoty ¢/t je na obrazku 5.3.
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Kapitola 6

Sutiv-Schriefferiiv-Heegertiv model

Sutiv-Schriefferiiv-Heegertiv (SSH) model je tésnovazebny model pro molekulu
polyacetylenu + CH=CH+. Valen¢ni w-elektrony, které tvoii dvojnou vazbu, jsou
ve skutecnosti delokalizovany podél celého fetézce a zpusobuji elektrickou vodi-
vost polymeru, kterd ma charakter polovodicové vodivosti. Myslenka modelu je,
ze amplituda preskoku mezi sousednimi atomovymi orbitaly roste pfi zmensujici
se vzdalenosti atomil. V trans i cis izomeru polyacetylenu se stiidaji dvé rtzné
vzdéalenosti mezi uhlikovymi atomy, které urcuji dvé rtizné hodnoty amplitud pie-
skoku t 4 6t a t — 0t. Tésnovazebny hamiltonian pro nekone¢ny retizek ma v bazi
atomovych m-orbitalt |n) tvar

Ey, —t—6t 0 .
H = —t—6t Ey —t+dt . (6.1)
0 —t+dt E

V avodu kapitoly jesté zminime, zZe Tetézec stfidajicich se dvojnych a jednodu-
chych vazeb je charakteristicky pro témér vSechny silné absorbujici organické
latky, jako je chlorofyl, krev, rhodopsin.

6.1 Pasova struktura

Vypocitejme pasovou strukturu SSH modelu a teoreticky ovéfme jeho polovodi-
¢ovy charakter. Nejdiive preznac¢me vektory baze; |72; 1) bude znacit orbital nalevo
od kratsi vazby a |n;2) bude znadit orbital napravo od kratsi vazby. Potom pro
opravu atomového hamiltonianu plati

A= — S (t+ 6t)(|7; 1)(7; 2| + |73 2) (7 1)) —

n

— zn:(t —ot)(Jn;2) (R + 1; 1| + |n + 1;1)(n;2]) .
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6. Suliv-Schriefferiv-Heegeriiv model

Dosazenim do rovnice ([2.9)) pro vlastni energie miizkového hamiltonidnu ziskame
soustavu

Em(k) = By — zz’m [t + 6t + (t — ot)e k],
1m

Em(k) = By — zl’m [t + 5t + (t — o)t |
2m

kde a jsme oznacili soucet kratsi a delsi vzdalenosti mezi dvéma sousednimi atomy
uhliku. Vyloucenim zlomku oy, /a4 ., dostaneme pro disperzni relaci

Er(k)=Ey+ 2\/152 cos? (ka/2) + (0t)? sin® (ka/2) . (6.2)

Ihned si v§imneme, Ze pro 6t = 0 obdrzime disperzni relaci jednoduchého te-
tizku. Pasova struktura dana odvozenym vztahem je znazornéna na obrazku 6.1.
Vsimneme si, Ze je tvofena dvéma pasy sitky 2(¢ — dt), zakdzany pas ma sitku 40t.
Dostali jsme tedy podobnou strukturu jako pro fetizek dvou riiznych jednohladi-
novych systému (obr. 5.1). Vskutku jsme se ptresvédéili, ze SSH model mé cha-
rakter polovodice s Fermiho energii Fr = Ej.

£

Eo+ 2t

E,— 2t
Obr. 6.1: Pasova struktura SSH modelu.

6.2 Self-energie poloretizku

Uvazujme polonekoneénou makromolekulu polyacetylenu a vypocitejme jeho self-
-energii v rdmci SSH modelu. Hamiltonian takového polotetizku uhlikovych atomi
bude nasledujici

E, —t—6 0
t—6t E, —t+dt
H, = 0 —t+6t E,

34



6.2. Self-energie poloretizku

Dosazenim do algebraické rovnice (3.10) pro elementy retardované Greenovy
funkce polofetizku dostaneme

_(gfﬁ g%),( 0 0)(9{‘1 9?2)'(0 t—5t)+
gy gx%) \t—dt 0) \g5& g5) \0 0O
(9 9\ (Etie—E,  t+dt N _ (10
9o 9 t+6t  E+ic— E 01)"

Pro prvni element matice Greenovy funkce obdrzime feSeni (po provedeni li-
mity € — 0+)

gf‘l(x):ﬁ(m—%i\/<x_£>2_(1_r)2>, (6.3)

kde jsme oznacili x = (F — Ey)/2t a 7 = d§t/t. Predpokladejme, Ze zmény am-
plitudy preskoku nejsou vétsi nez samotnéd amplituda preskoku |0t/t| = || < 1.
Vyraz pod odmocninou je zdporny na mnoziné (—1, —|7|) U (|7],1).

Nyni opét musime vybrat fyzikalné spravnou volbu znaménka pfed odmocni-
nou ve vztahu . Pti 7 = 0 pfechazi tento vztah na Greenovu funkci jed-
noduchého Ttetizku a tim jsme urcili volbu znaménka pied odmocninou
pro |z| > |7]. Pro |z| < |7| (tj. |E — Eo| < 2|dt|) vypocitame limitu lim, . s g5%,
jejiz ofekévana hodnota je 1/(E — Ejp). Pro takovou limitu dostaneme vyraz

1 {E—EO 20t

+ - = sem («) san (7) (

E-E N 20t
20t E—F ’

lim ¢} =
I 2%t | E—E,

t——4dt E

takZe pro |z| < |7| musime ve vztahu (§6.3) volit znaménko sgn (z) sgn (7).
Nyni jiz mizeme napsat vztah (3.7) pro self-energii polofetizku

ER(ﬂf):ﬁ <$—£+Sgn(7)sgn(:v)-\/(93—%)2—(1—7)2)

pro |£l?’ < |7—|’

ER(@"):ﬁ (:E—%—sgn(:ﬁ)-\/(35—%)2—(1—7)2) pro |z| > 1,

ER(x):ﬁ(w—%—i-\/(1—7)2_<x—£)2> pro |7| < |z] <1

(6.4)
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6. Suliv-Schriefferiv-Heegeriiv model

a jeji hermitovskou a antihermitovskou cast

A(z) Z% ($—£+Sgn(7)sgn($)-\/(90—2)2—(1—7)2)

pro |z] < |7,

A(z):ﬁ(x—%—sgn(x)-\/<x—£>2—(1—7')2) pro |z| > 1,

t/2
A(:)s):—(:v—z> pro |7| < |z| <1,

0 pro |z| > 1 nebo |z| < |7/,

L) ={ o N2 (6.5)
_ sttt P <
=) (1—7) (x $) pro |7| < |z| < 1.

Obé funkce A(x) aI'(x) jsou vyneseny v grafu na obrézku 6.2. Srovnejme tento
vysledek s vysledkem, jejz jsme dostali pro fetizek dvou rtznych jednohladino-
vych systémil z kapitoly [p| (viz obr. 5.2). V' SSH modelu nedochézi k divergenci
hermitovské A(z), ani antihermitovské ¢asti I'(z) self-energie, obé funkce jsou
vsude kromé bodu x = 0 spojité. V tomto bodé plati

lim A(z) =0, limI'(z) =0.

z—0 x—0
V ostatnich ohledech jsou priibéhy funkci podobné, pro 7 = 0 dostavame self-

-energii jednoduchého fetizku jednohladinovych systémi.

1
t/2/t

Obr. 6.2: Hermitovskd A(x) a antihermitovka I'(x) ¢4st self-energie polyacetylenového

polofetizku v ramci SSH modelu, 7 > 0.
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6.3. Prechodova funkce pro rozptyl na nelistoté

6.3 Prechodova funkce pro rozptyl na necéistoté

V tomto paragrafu vypocitame prechodovou funkci pro rozptyl elektronu na ne-
¢istoté. Necistotou rozumime cizi atom v Tetézci molekuly polyacetylenu, s od-
lisnou energetickou hladinou Ey + F' a odlisSnymi amplitudami pfeskoku ¢’ 4 t’.
Hamiltonidn takového fetizku mé tvar

Ey —t+ ot 0 0 0
—t+6t By,  —t — 6t 0 0
H= 0 —t'—6t' Eg+F —t'+8t' 0 . (6.6)
0 0 —t'+ 8t Ey, —t—o0t
0 0 0 —t—0t  Ep

Jelikoz prostor pfislusejici pfimésovému atomu je jednodimenzionédlni, méame pro
prechodovou funkci vztah , jen si musime dat pozor, Ze self-energie dvou
polofetizkti ,,pripojenych® k necistoté jsou rtizné, protoze oba polotfetizky jsou
jinak zakoncené. Dosazenim vztahti a pro self-energii z piedchoziho
paragrafu zjistime, ze pfechodova funkce je nenulova pro |7| < |z| < 1, coZ jsou
energie z energetickych past (6.2). Na této mnoziné pak po tpravach dostaneme

T(z) = [(1 )2 (x— %)2] X

kde jsme oznadili f = F/2t a ax = (t +6t) /(' + 6t'), ostatni znaceni prejimame
z predchoziho paragrafu. Predpokladejme, ze 0t/t = §t’ /', potom oy = a_ = «

o) (1-7)2— (m - %)

oo g) a0 (22

(6.8)

X

Prechodova funkce je pro tfi rizné hodnoty a zobrazena na obrazku 6.3,
pro a > 1 méa tvar rezonance s maximem 1 v bod¢ fa?/(a? — 1). MiZeme
ocekavat, ze pro velké hodnoty a bude sitka rezonance stejnd jako pro Tetizek
jednohladinovych systému (4.13])

2/1— f2

)
a2
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6. Suliv-Schriefferiv-Heegeriiv model

v této oblasti se totiz zakazany pas prilis neprojevi. Dale mizeme prechodovou
funkci srovnat s prechodovou funkci pro fetizek dvou riznych jednohladino-
vych systémii, vypocitanou v predchozi kapitole (viz obr. 5.3). Zjistime, Ze tato
mé odlisné chovani kolem bodu 7, resp. d; to je zptsobeno vyse diskutovanou
divergenci imaginarni ¢asti I'(z) self-energie (5.5) v bodé 9.

T(x)
1 1

Obr. 6.3: Prechodova funkce pro rozptyl na primésovém atomu v fetézci molekuly

polyacetylenu v ramci SSH modelu, 7 > 0.
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Kapitola 7

Retizek identickych dvouhladinovych systémii

Rozsifme nyni model predstaveny v kapitole 4| tim, ze kazdy izolovany atom v fe-
tizku bude mit dvé hladiny s energetickym rozdilem 2A F. Hamiltonian takového
dvouhladinového systému je

Ho(n) = (Eo + AE)n; 1)(n; 1] + (Eo — AE)|n; 2)(n; 2| .

Pti interakci pouze sousednich orbitalti ma hamiltonian celého nekone¢ného fe-
tizku v bazi {|n; 1), |n;2)} tvar

- —s —to 0 0 0
—s | By + AE 0 —t1 —s 0
. —tg 0 EO — AFE —S _tQ 0
= 0 —t —s Ey+ AE 0 —t (7.1)
0 —S —tg 0 EQ —AF | —s
0 0 0 —1; —5

7.1 Pasova struktura

Pro jednoduchost polozime t; = t5 = ¢, tim zjednodusime diskusi, aniz bychom
ublizili fyzikalni podstaté modelu. Pro opravu atomového hamiltonidnu mame

A=) —tn;1)(n+1;1] —tln;2)(n+ 1;2| — tin + 1;1)(n; 1| — t|n + 1; 2)(n; 2|+
+ > —=sin; 1) (n+ 1;2| — s|n; 2)(n + 1; 1] — s|n + 1; 1) (n; 2| — s|n + 1;2)(n; 1].
Hleddme vlastni energie &,,(k) hamiltonidnu H, ty jsou FeSenim soustavy rov-
nic (2.6) a (2.9). V tomto modelu konkrétné
gm(k,) — EO +AE — 2f(eilm 4 efika) — s A2,m (eika + efika) 7

a1.m

5m(k) = EO — AE — t(eika 4 efika) — s Zl_,m(eika + efika).
2m
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7. Retizek identickych dvouhladinovych systémi

(g7 — 2S/NS) /1 IV —]soooxe 0

-1

SY T+ 2(HV)

(# = ¢5M5) /3 - AV § sooore

ST+ av) /N +i1g— g

(gt — S N8) /- avs—]soome—  p/y_
(= 25s)/1- AV § s090Te — _

ST+ av) /N +i1g+ g

3

Obr. 7.1: Pasova struktura fetizku identickych dvouhladinovych systému pro s > t.
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7.1. Pasova struktura

Odtud dostaneme

E+(k) = Ey — 2tcoska & \/(AE)? + 452 cos? ka . (7.2)

Jak uvidime dale, pasova struktura méa odlisny charakter pro s >t a pro s < t.

Pro pfipad s > t je pasova struktura zobrazena na obrazku 7.1. Struktura
je tvofena dvéma disjunktnimi pésy, Sitka zakdzaného pasu je 2AE /1 — t2/s2%.
Pokud budou na kazdy atom v fetizku pripadat dva elektrony, bude pfi nulové
teploté zaplnény jenom spodni pas, Fermiho energie bude Ep = Ej. Retizek se
bude chovat jako polovodic.

Je-li s < t, budou péasovou strukturu (viz obr. 7.2) tvofit dva prekryvajici se
pasy Siroké 4t. Pro urceni Fermiho energie si vSimneme, ze dvé vétve disperzni
relace nabyvaji hodnoty . (k+) = Ey pro

AFE
kia = arccos (i—) )
212 — 52

Tudiz k; +k_ = ©/a a Fermiho energie fetizku se dvéma elektrony na kazdy atom
jerovna Frp = Ej. Usporadani, ve kterém se valenc¢ni pas prekryva s vodivostnim,
a cast elektronti z valen¢niho pasu tak miize ptejit do vodivostniho pasu, je typické
pro polokov, Tetizek bude vodic.

Ey+ 2t ++/(AFE)? + 452

Eqo + 2t —

Ey—2t++/(AE)? + 452

N

Ey—2t — \/(AE)? + 452

Obr. 7.2: Pasova struktura Fetizku identickych dvouhladinovych systémi pro s < t.
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Kapitola 8

Uhlikové nanotrubicky

V této kapitole budeme studovat elektronové vlastnosti uhlikovych nanotrubi-
cek, které jsou prototypem jednodimenzionalniho vodic¢e — elektronové viny se
skutecné mohou $ifit pouze jednim smeérem.

Idealni nanotrubicka je do valecku srolovana dvoudimenzionalni Sestitthelni-
kova grafitovd miizka. Typickd nanotrubicka ma v priméru nékolik nanometria
a je na obou koncich uzaviena polovinou fullerenové molekuly. Experimentalné
dosahované délky nanotrubicek jsou radové mikrometry. Pro zajimavé elektro-
nické vlastnosti se takovou strukturu nabizi aplikovat v molekularni elektronice,
a proto bude uzite¢né analyzovat jeji pasovou strukturu a vypocitat self-energii.
Nanotrubicky maji také dobré mechanické vlastnosti (obrovsky modul pruznosti
v tahu, tvarova pruznost), a proto mohou byt vyuzity ve slouc¢eninach pro zpev-
néni struktury nebo zvyseni elektrické vodivosti; pfikladem je kombinace s poly-
mery.

Prvni nanotrubic¢ky pozoroval Sumio Ijidzima v roce 1991 transmisnim elek-
tronovym mikroskopem v laboratotich NEC v Tsukubé [6]. Od té doby experi-
mentalni metody pripravy nanotrubicek pokrocily. Podafilo se vyvinout postup
pro vyrobu souboru jednosténnych nanotrubic¢ek shodnych vlastnosti. Mnohem
snazsi je totiz priprava mnohosténnych nanotrubicek, kdy jednu strukturu tvori
dvé nebo vice soustifednych nanotrubicek. V této praci budeme studovat pouze
jednosténné nanotrubicky.

8.1 Pasova struktura grafénu

K analjze pasové struktury nanotrubicek bude potifeba znat pasovou strukturu
dvoudimenzionalni mfizky grafénu a na tomto misté ji odvodime. Grafén, coz je
oznaceni pro jednu krystalovou vrstvu grafitu, ma strukturu dvoudimenzionalni
hexagonalni miizky s dvouatomovou bézi (0,0) a (5, 3) (viz obr. 8.1). Velikost
primitivnich vektori je

|a,| = |as| = a\/§>

kde a znaci vzdalenost uhlikovych atomt v mfizce. Vinovy vektor budeme zna-
¢it k = kib1 + kobs, kde by a by jsou primitivni vektory reciproké mrizky, pro
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8. Uhlikové nanotrubicky

Obr. 8.1: Polohy atomt ve dvoudimenzionalni mfiZce grafénu. Krouzkem jsou oznaceny body
hexagonalni mtizky, a; a a5 jsou primitivni vektory.
néz plati
|b1| = |bs| = 4_7T
3a

Na kazdém atomu uhliku je jeden valenc¢ni w-elektron, jehoz energii v izolo-
vaném atomu je Fy. Kazdy atom je jednoznac¢né urcen miizovym vektorem R =
= ma; + nas a symbolem o, resp. e pro zakrouzkovany, resp. nezakrouzko-
vany atom. Stacionarni stav elektronu na takovém atomu oznaéme |m,n;o),
resp. |m,n;e). Problém budeme fesit v rdmci modelu tésné vazby. Hamiltonian
bude proto vypadat nasledovné

<ml7 n/; O‘H‘m7 n; O> = Eodm/m(sn’n )
<m/7 n/; .|H|m7 n; .> = E05m’m6n’n )
<m/7 n,; O|H|m7 n; .> = _t(ém’man’n + 5m’,m—16n’n + 5m’m6n’,n—1) )

<m/7 TL/; .‘H‘m7 n; O> = _t((sm’m(sn’n + 5m’,m+15n’n + 6m/m5n’,n+1) )

(8.1)

tj. predpokladame interakci kazdého atomu pouze se svymi tfemi nejbliz§imi sou-
sedy. Disperzni relace elektronu v grafénové miizce je dana feSenim rovnic ((2.9)),
které v tomto konkrétnim pripadé maji tvar

En(kr, ka) = Eg — t (1 + e®™h 4 &Mk . Som

Qlom
Em(ki ky) = Ey —t (1 + e 2k 4 e*2“1k2) . Qom
Qom,

a TFeSeni

Ex(ky ko) = Byt -/342cos2m(ky — ko) +2cos 2mk; + 2cos2mhky.  (8.2)

Pro stacionarni stavy dostaneme

1 + eZ'ﬁikl + eZ'Nikz
1 + cos 2wk + cos 2mks)

(m,m;o|ky, koy £) = ie2“i(k1m+kzn)\/2(
(8.3)

1+ e—2wiki + e—2miky
1+ cos 2wk + cos 2mks)

(m,n; elky, ky; £) = e2“i(k1m+k2n)\/2(
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8.1. Péasova struktura grafénu

Energie nezavislych stacionarnich stavti jsou oznaceny vlnovymi ¢isly k1 a ko
z prvini Brillouinovy zény (viz obr. 8.2). Pésova struktura grafénu dané vzta-
hem je znazornéna na obrazku 8.3. Jelikoz na kazdy miizovy bod pfipadaji
dva elektrony (viz obr. 8.1), bude spodni pés pfi nulové teploté zcela zaplnén,
Fermiho energie je Fr = Ey. Grafit se tedy bude chovat jako vodi¢ (polokov),
protoze zakazany pas ma v bodech K nulovou sitku.

Obr. 8.2: Reciproka mfizka grafénu, spojitou ¢arou je ohranicena prvni Brillouinova zoéna, b,
a by jsou primitivni vektory reciproké mtizky. V obrazku jsou vyznaceny polohy bodu I, X
a K.

By + 3t

Ey + 1

o

By — 3t

Obr. 8.3: Disperzni relace elektronu v grafénové miizce podél lomené ¢ary KI'X K v prvni

Brillouinové zoéné.
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8. Uhlikové nanotrubicky

8.2 Struktura uhlikové nanotrubicky

Nanotrubicka je do valce srolovana ¢ast hexagonalni grafénové miizky. Jeji struk-
tura je jednoznac¢né urc¢ena miizovym vektorem, ktery v hexagonalni mfizce spo-
juje dva body, které po srolovani na nanotrubicce splyvaji. Tento vektor, jehoz
velikost urcuje obvod nanotrubicky, se nazyva chiralni vektor C = ma; + nas.
Nanotrubicku muzeme tedy charakterizovat dvojici ¢isel (m,n). Jind moznost je
urc¢it chiralni vektor prﬁméremﬂ d nanotrubicky a thlem 9, ktery svira chiralni
vektor s vektorem a;. Pro tyto veliciny je snadné odvodit

nv3
m-4+n’

d=aV3/x - Vm?+mn+n?, ¥ = arctg

Ze symetrie miizky (viz obr. 8.1) plyne, Ze chiralni vektor lze zvolit tak, Ze
0<n<m &l 0°<9<30°. (8.4)

Pro pfipad m = n se uZiva oznaceni kieslovd nanotrubicka (armchair nano-
tube), chiralni thel je ¥ = 30°. Je-li n = 0 neboli ¥ = 0°, mluvime o cik-cak
nanotrubicce (zigzag nanotube). Nazvy jsou odvozeny od tvaru nanotrubicky po-
dél chiralniho vektoru (pro lepsi pfedstavu — viz obr. 8.1).

8.3 Pasova struktura uhlikovych nanotrubicek

Jiz zname pasovou strukturu elektronu v hexagonalni mtizce grafénu. Tento vy-
sledek bude v nanotrubi¢ce pozménén, nebof musime na vinovou funkei elektronu
nalozit dodatecnou periodickou okrajovou podminku ve sméru obvodu nanotru-
bicky. Jinymi slovy vlnova funkce v bodech r a r + C musi byt totozna, protoze
v nanotrubicce se jedna o identické body.
Mame tedy podminku (r|k) = (r + C|k). Ze vztahu vidime, ze ta bude
splnéna, je-li
ekC =1, Gl km+kn=1, kdeleZ. (8.5)

Elektron se tak mtize pohybovat jen ve sméru osy nanotrubicky.
Disperzni relaci nanotrubicky dostaneme, kdyz vztah (8.5) dosadime do dis-
perzni relace pro grafén (8.2))

E (k) = Ept

l l
+t¢- \/3+200s27r {—— <1+2> kz] + 2 cos 2T |:——ﬁk'2:| + 2cos2nksy .
m m m m

(8.6)

Podivejme se nejdiive, kdy bude mit zakazany pas v okoli Fermiho energie
nulovou sitku. To bude zfejmé tehdy, kdyz vlnovy vektor odpovidajici bodu K

9Délka chiralniho vektoru je m-nésobek priméru nanotrubicky.
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8.3. Pasova struktura uhlikovych nanotrubicek

z prvni Brillouinovy zény bude vyhovovat relaci (8.5). Bodu K odpovida kazda
z nésledujicich Sesti souradnic (kq, k2)

<_%’%)7 (%’_%)7 (_%7_§)a (%’%)7 (_§7_%)7 (%’%)

Zjistime, ze pokud
m—n =3, kde [ € Z, (8.7)

prochazi disperzni relace vSemi Sesti body K a nanotrubicka ma tak polokovovy
charakter. Pokud podminka splnéna neni, neprochazi disperzni relace ani
jednim bodem K a nanotrubicka ma pak vlastnosti polovodice, nebot zakazany
pas méa nenulovou sitku. VSechny kfeslové nanotrubicky tak maji kovovy charak-
ter.

Daéle uré¢ime pocet energetickych pasti nanotrubicky. Soutadnice vinového vek-
toru z primitivni bunky reciproké hexagondlni mtizky spliuji tyto vztahy

|k1|§%7 |k2|§%a

do kterych dosadime z (8.5). Pokud budeme mit na paméti podminku (8.4,

muzeme odvodit

(
1 2l4+m
—5,7) pro —(m+n) <2l < —(m —n),
ke € —%,% pro —(m—n) <2l <m—n, (8.8)
2l—m 1
5 ,§> prom—n<2l<m-+n.

Pro jiné hodnoty [ nelezi zddna hodnota ke v prvni Brillouinové zéné. Pocet

pripustnych hodnot [ je polovina poc¢tu energetickych péast, nebot grafén ma dva

energetické pasy. Vsimnéme si, ze pri substituci | — [ = m zlstava disperzni

relace nezménéna. Tato substituce spojuje [ z prvni a posledni podminky

v , navic intervaly pripustnych hodnot ks odpovidajici [ a [4+m jsou navzajem
11

disjunktni a jejich sjednoceni dava interval (—3, 5). To znamend, Ze [ dohromady

s [ = m dava jeden energeticky pas. Pro celkovy pocet energetickych pasi tak
dostavamd™|

N =2([3m—m)] = 1) + 1+ [3m+0)] = (T30 —m)] ~ 1) .
Po upravé ziskdme jednoduchy vztah

N =2m. (8.9)
Vztah spolu s (8.8)) urc¢uje pasovou strukturu nanotrubicky (m,n). Pro

cik-cak nanotrubic¢ku mame

l l
Ei(kz) =Fy=+t- \/3+2C082’K <— —k‘g) +2cos 21 — + 2 cos 21k, ,
m m

10Symbolem |z], resp. [2] rozumime dolni, resp. horni celou ¢4st ¢isla .
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8. Uhlikové nanotrubicky

pricemz
ky € (—%,%) pro —m <2l <m.

Pro kieslovou nanotrubicku mame

l l
Ej[(k:g) = FE :I:t\/?)—i- 2 cos 2T (— - 2k2) + 2 cos 2 (— — k:g) + 2cos 2wk, ,
m m

pricemz
—%, Ql;;nm pro —2m < 2[ <0,
2 €N Pl 1
2mm7§> pro 0 < 21 < 2m.

Péasové struktury pro nékteré vybrané nanotrubicky jsou zobrazeny na ob-
razcich 8.4 az 8.15, ve kterych mimo jiné vidime naplnéni podminky (8.7) pro
nulovou §itku zakazaného pasu.

8.4 Self-energie cik-cak nanotrubicek

Pfi vypoctu self-energie nanotrubicky postupujme stejné jako v paragrafu 3.1}
kde jsme odvodili vztah (3.8). Pfedpokladejme, Ze je molekularni mistek piipo-
jen k zakrouzkovanému atomu uréenému miizovym vektorem a, z obrazku 8.1.
Odpovidajici element Greenovy funkce, ktery bude vystupovat ve vztahu pro
self-energii, je

(0,1;0[[(E +1ie)I — H,] 7|0, 1;0) .

Self-energie (3.4) bude Gmérnd tomuto maticovému prvku Greenovy funkce —
konstantou imérnosti je druhd mocnina amplitudy pieskoku t’, ktery paruje mo-
lekularni mistek s nanotrubickou. Pokud do uvedeného vztahu vlozime relace

flplnostﬂ D owa B U H) ks L+ + |k; 1, —) (ks 1, —| = 1 dostaneme

2 |<O,1,O|k,l,+>|2 |<0,1,O|k,l,—>|2
— (ks 14k L) [E +ie = EL(R)] - (ksl, =k 1, —)[E +ie — EL(R)]

S(E) =

Ptedstavme si, ze je nanotrubicka ufiznuta podél vektoru a;, na rozhrani tedy
plati n = 0. Z vlastnich stavi (8.3) elektronu v mfiZce grafénu a okrajové pod-
minky pro nanotrubicku odvodime vlastni stavy elektronu na ufiznuté nekonecné

1V tomto paragrafu prezna¢ime ko na k. Jelikoz k1 je uréeno okrajovou podminkou (8.5),
neni pirehledné pouzivat k rozliSeni indexy, protoze jako proménnd reciprokého prostoru nam
bude slouzit praveé k.
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8.4. Self-energie cik-cak nanotrubicek

,polotrubicce®
(L n :
(u,v,olk; 1, £) = L exp [Qﬂl,u (— - — k:)} sin 2wk X
m m
. v (8.10)
1 + exp 2wik + exp 2~i (E - k:)
2 [1 + cos 2wk + cos 2w (% — %k‘)} ’
l
(u,v,o|k;l,£) = texp |:2’Ki,u (— _n l{:)} sin 2wk x
m m
8.11
1+ exp [—2mik] + exp [—2wi (L — 2 k)] (8.11)
2[1+c032ﬂk+0052ﬂ (#—%k‘)} '
Dosadime-li tyto vlastni stavy do vztahu pro self-energii, ziskdme
S(E) — 1 Z sin? 2wk|1 + exp 2wik + exp 2;11 (L —2g)) y
v 2|1+COSQT¥]€+COSZ‘R(E—% )|
" 1 n 1 B
(ks 1 +lks L) [E +ie = EL(R)] - (kL —|k; L —)[E +ie = EL(R)])

P Z sin? 2mk - \/A(k) < T+ ie )
ot — (k; Uk; 1) |1+ cos2mk 4 cos2m (£ — 2 k)| \ (z +ie)? — A(k) )

pfi¢emz jsme oznadili x = (F — Ey)/t a
I n
— — — k| + 2cos2nk.

A(k) = 3+ 2cos 2w {L - (1—1—2) k] + 2cos 2w [
m m m o m

Déle vypocitame velikost vlastniho vektoru (k;l|k;[), kterd vystupuje ve jmeno-
vateli sumy. Vyuzijeme pii tom vyrazy (8.10) a (8.11]) pro vlastni stavy elektronu

v nanotrubicce.
S [y vsolks L £) P 4 (e, v; o] s 1, )P =
l,Ll/
Ak
(k) > sin? 2nvk =

- ’1+C0821Tk}+(30827t (%—%k)‘ o
N/ A(k)

- 4|1—|—0052ﬂk+cos2ﬂ (%—%kﬂ ’

kde N je celkovy pocet atomt uhliku v nanotrubicce. Vztah pro self-energii se
tedy velice zjednodusi
() = 4" sin? 27(1{:(3: + ig) '

tN <= (x +1ie)? — A(k)

)
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8. Uhlikové nanotrubicky

(€ — Eo)/t
3

(€ — Eo)/t
3

ko ko ks

_1 1 _1 1 _1 1

2 2 2 2 2 2
Obr. 8.4: Pasové struktura Obr. 8.5: Pasova struktura Obr. 8.6: Pasova struktura

nanotrubicky (1,0), nanotrubicky (1, 1), nanotrubicky (2,0),
d=aV3/x =0,55a,9=0°. d=3a/x=0,95a, 9 =30°. d=2a3/n=1,1a,d=0°.
(€ — Ep)/t (€ — Ey)/t
3 3

ko ko Ky
_1 1 _1 1 _1 1
2 2 2 2 2 2

Obr. 8.7: Pasova struktura Obr. 8.8: Pasova struktura Obr. 8.9: Pasova struktura
nanotrubicky (2,1), nanotrubicky (2, 2), nanotrubicky (3,0),
d=av2l/n =15a, 9 =19°. d=6a/x =1,9a, 9 = 30°. d=3aV3/n = 1,7a, 9 = 0°.
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8.4. Self-energie cik-cak nanotrubicek

(€ — Eo)/t
3

o
o

2

o

2 2

DN~
[N
NI
N[ =
D=
NI

Obr. 8.10: Pasova struktura Obr. 8.11: Pasovéa struktura Obr. 8.12: Pasova struktura
nanotrubicky (3,2), nanotrubicky (3,3), nanotrubicky (4,0),
d=aVb7/n =24a,9 =23°. d=9a/n =2,9a, ¥ =30°. d = 4aV/3/m = 2,2a, 9 = 0°.

(€ — Eo)/t

o
o

2

o

2 2

N~
[N
NI
N[
N[
NI

Obr. 8.13: Pasova struktura  Obr. 8.14: Pasovéa struktura  Obr. 8.15: Pasovéa struktura
nanotrubicky (5,0), nanotrubicky (5,5), nanotrubicky (6, 0),
d=>5aV3/mn =28a,9=0° d=15a/% =4,8a, 9 =30°. d=6aV3/t=33a,J=0°.
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8. Uhlikové nanotrubicky

Nyni provedeme limitu poctu atomit /N jdouci do nekone¢na a sumu nahradime
integralem pfes 1. Brillouinovu zénu. Pro nanotrubicku (m,n) méme

[30mtm)) 12

2 4(x +ie) sin® 2wk
di(r) = — dk . 8.12
@=7 2 / (z +1e)2 — A(k) (8.12)
l:—f%(m—n)-\+1_1/2

Horni a dolni mez sumy jsme urcili z podminek s uvazenim diskuse v odstavci
pod nimi.

Nadpis tohoto paragrafu napovida, Ze nechceme zlstat u tohoto obecného
vztahu pro self-energii nanotrubicky. Podrobné se budeme zabyvat cik-cak nano-
trubickami, pokusime se najit analyticky vyraz pro jejich self-energii. Polozme
tedy n = 0 a vypocitejme integral (viz dodatek . Dostaneme

[m/2]—1 .
¢ — A+ 4sin’ A
Y(z)=— x (p=q)geosA + 4sin pro 14 2cos\/2 < |z],
2t q(1+cos))
I=—[m/2]+1
() 2 me—l pcos , ( )q2cos/\+4sin2>\
r)=— r——— —izsgn(x
2t A (14 cos ) q(1+cos))
pro |1 —2cos \/2| < |z| <1+ 2cos\/2,
[m/2]—1 .
¢ A — 4sin’® A
Y(z) = 5 x (p+4) qlcos )\ o pro |z| < |1 —2cos \/2|,
= {2141 4(1+cos )
(8.13)
kde A = 2xl/m,

—3 —2cos \ + 22,

q(z) = /|p? — 8cos A|.

Pro konkrétni nanotrubicku (m,0) zbyva provést sumaci pfes [. Ze sumy jsme
odebrali ¢len [ = m/2 pro sudé m. Tento ¢len odpovida energetickému pasu Ey=t,
ve kterém maji elektrony nulovou rychlost (viz obr. 8.6, 8.12 a 8.15). V tomto

ptipadé je A(k) =1 a integral (8.12) dava prispévek

=

—
8

g
Il

27
t z2—-1"

52



8.4. Self-energie cik-cak nanotrubicek

Formu zépisu self-energie jsme zvolili tak, abychom snadno vyjadrili jeji her-
mitovskou a antihermitovskou c¢ast.

[m/2]—1 :
1 — A+ 4sin® A
Alr) = — x<p 9)qcos A + 4sin pro 1+ 2cos \/2 < |z|,
2t q(14cos )
I=—[m/2]+1
[m/2]-1
¢ A
Az) = — E x% pro |1 —2cos\/2| < |z] <14 2cos\/2,
I=—[m/2]+1
[m/2]-1 :
12 A — 4sin® A
Alz) = — g P @)geosA— dsin pro |z| < |1 —2cos /2.
2%t q(1+cos))
I=—[m/2]+1

(8.14)

Funkce I'(z) je nenulovad pouze pro |1 —2cosA\/2| < |z| < 1+ 2cos\/2 a tehdy

se rovna
m/2]—1
7 m2 ¢?cos \ + 4sin? \

q(1+cos )

[(x) xsgn () (8.15)

I=—[m/2]+1

Self-energie ¢tyt nejtencich cik-cak nanotrubicek jsou vyneseny v grafech na

obréazcich 8.16 az 8.19. Z graft je patrné, Ze imaginarni ¢ast I'(x) self-energie je

nulové v oblasti zakdzanych energii (srov. pasové struktury na obr. 8.4, 8.6, 8.9
a 8.12). To umoziiuje napsat vztah pro sitku zakdzaného pasu

1 —2cos <“—l)
m

kde minimum pocitame pres vSechny pripustné hodnoty [. Pokud si uvédomime,
ze absolutni hodnota ma minimum pro [/m = 1/3, mizeme odvodit

Eqp = 2t min ,

0 pro m = 3p,
Egap =2t X { [1 = 2cosm (3 + 5=)| prom =3p—1, (8.16)
|1—2cosw(%—3im)| prom = 3p — 2,

kde p € N. To vyhovuje tvrzeni (8.7) o nulové sifce zakdzaného pasu. Pro velice
tlusté nanotrubicky (m — o) se zakdzany péas zuZuje

T
mvV3

Vsechny dostatecné tlusté nanotrubicky budou mit témér kovovy charakter.

Egop =~
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8. Uhlikové nanotrubicky

Obr. 8.16: Hermitovskd A(z) a antihermitovska I'(z) Gast self-energie nanotrubicky
typu (1,0).

\
\
\
‘.

Obr. 8.17: Hermitovskd A(x) a antihermitovska I'(x) ¢ast self-energie nanotrubicky
typu (2,0).
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8.4. Self-energie cik-cak nanotrubicek

Obr. 8.18: Hermitovskd A(z) a antihermitovska I'(x) Gast self-energie nanotrubicky

typu (3,0).

Obr. 8.19: Hermitovskd A(x) a antihermitovskd I'(x) ¢4st self-energie nanotrubicky

typu (4,0).
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{
Kapitola 9

Zavér

Na zavér prace shrime dosazené vysledky. Nejprve jsme se zabyvali jednoduchymi
jednodimenzionalnimi modely vodicti — Fetizkem identickych jednohladinovych
systému, Tetizkem dvou rdznych jednohladinovych systémit, tetizkem identic-
kych dvouhladinovych systémii a Suovym-Schriefferovym-Heegerovym modelem.
Nalezli jsme analyticky jejich pasovou strukturu a povrchové Greenovy funkce
(resp. self-energie) vzdy pro pfislusny polonekonecny fetizek.

Predmétem studia byly rovnéz uhlikové nanotrubicky rtznych typt. Kromé
toho, ze jsme prehledné uvedli jejich pasovou strukturu, podafilo se najit analy-
tické vyrazy pro self-energii cik-cak nanotrubicek. VSechny vysledky jsou ilustro-
vany v grafech.
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’Dodatek A

Vypocitame hodnotu integralu (4.5)

ot w/a
YRE) = / dksin® ka(E + ie — Ey + 2t cos ka) ™" (A.1)
T
—7/a

pro ¢ — 0+ (déle v textu budeme zanedbavat ¢leny fadu £?). Zavedeme substi-
tuci z = e**, abychom integrovali po uzaviené kiivce v komplexni roviné

SR(E) £ / i(z2 —1)%dz
" 4x 2[t22+ (B — Ey+ig)z +1]
|z]=1

Dalsi diskusi usnadni oznaceni z = (E — Ejy)/2t, potom

SR (z) = £ / i(22 —1)%dz
4wt 22[22 + 2(x +ie)z + 1]
|z|=1

Integrand ma t¥i poly
20=0, 2z = —(x +ie) £ Va? — 1 + 2xie,
vypocitejme hodnoty rezidui funkce

(2 1y
22[22 + 2(z +ie)z + 1]

f(z) =
v téchto bodech:

Res,, /(2) = lim = (:2/(2)) = ~2( +12).
Res., f(z) = £2V2? — 1 + 2zie.

Déle je tfeba rozhodnout, zda body z,, resp. z_ lezi uvnitt ¢i vné kruznice |z| = 1.
Z vlastnosti z, z_ = 1 vime, Ze uvnitt kruznice lezi pravé jeden z téchto bodi.

2Vz2 —1- (Va2 —1Fz) <2Va?2—1-(|z|Fz) pro |z[ >1,

|Z:|:|2—1: 2¢e

¢\/1—:162

pro |z| <1.
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Dodatek A

To znamena, Ze z, lezi uvnitf kruznice pro x > —1 a z_ pro x < —1. Nyni
provedeme limitu ¢ — 0+ a pro (A.1]) dostavame

:fx {(x_Sgn(x)'\/IQ—l) lz] > 1,

YR (2) t (:U—i«/l—;ﬁ) | < 1.
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’Dodatek B

V tomto dodatku vypocitame hodnotu integralu ve vztahu (8.12) pro self-energii
nanotrubicky v pfipadé, Ze se jednd o cik-cak nanotrubicku (n = 0). Konkrétné
jde o integral

1/2
A(x + ie) sin® 2nk
/ dk | (x +lle) sin” 2w l ' (B.1)
(z+ie)> — (34 2cos2n (£ — k) + 2cos2nL + 2cos 2mk)
~1/2

Substituci z = e?>™* piejdeme na integraci po jednotkové kruznici v komplexni

roviné, integral ziska tvar
1 dz (z +ig)(2% — 1)?

I7i 221+ Z(3 + 7 — (.T + iE)Z) + (1 + Z)(eZ‘nil/m + ZefZﬂil/m) :
|z|=1

Déle v dodatku budeme znacit A = 2xnl/m.
Integrand ma pdly v bodech zy =0 a

=3 —2cos A+ (z+ig)? £ /(=3 —2cos A + (x +1ie)?)? — 8(1 + cos \)
=T 2(1 + &) '
7 dvojice bodll z; a z_ se uvnitf jednotkové kruznice nachéazi vzdy pravé jeden.
Bod z, lezi uvnitf jednotkové kruznice, je-li
x € (—=1—2cosA/2;—|1 —2cos\/2|) ,

bod z_ v ostatnich pripadech. Vypocitame prislusna rezidua a pro integral
dostaneme vysledek

(p — q) gcos A + 4sin* \

2¢(1+cos\)

pro 1+ 2cos\/2 < |z|,

q? cos A + 4sin® \
2q (14 cos))
pro |1 —2cos\/2| < |x| <14+ 2cos /2,

. P COS A
2(1 + cos \)

— iz sgn (x)

(p+ q) gcos A — 4sin® \
2¢(1+4cos))

pro |z| < |1 —2cos\/2|,
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Dodatek B

kde

p(z) = -3 —2cos A\ + 2?, q(z) = /|p? — 8cos A|.
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