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1. Вступ

Значний прогрес в розвитку експериментальних методiв дослiджень
електронних властивостей поверхонь металiв викликав потребу до
розробки нових теоретичних моделей для розумiння сутi явищ i про-
цесiв, що проходять на межi роздiлу “метал–газ”. Iсторично першою
та найбiльш вживаною теоретичною моделлю для опису електрон-
них властивостей поверхонь простих (з s−p зв’язками) металiв став
метод функцiоналу густини (DFT) [1, 2] i його модифiкацiї (метод
стабiлiзованого желе) [3]. Цi моделi достатньо добре описують ос-
новнi (одночастинковi) властивостi неоднорiдного електронного газу
i не враховують як вплив iонної гратки металу, так i вплив багато-
частинкових ефектiв в неоднорiдному електронному газi. Вплив дис-
кретностi iонної густини на характеристики напiвобмеженого “желе”
шляхом побудови теорiї збурень по псевдопотенцiалу електрон-iонної
взаємодiї був зроблений в роботах [1, 2, 4, 5], в яких однак лiнiйний
вiдгук електронної густини на гратковий потенцiал не враховував
ефекти неоднорiдностi електронної пiдсистеми.

В данiй роботi шляхом узагальнення квантово-статистичного пiд-
ходу до опису властивостей напiвобмеженого “желе” [9–13] пропону-
ється новий пiдхiд до розрахунку впливу дискретностi iонної пiдсис-
теми на характеристики неоднорiдного електронного газу, в основу
якого покладено теорiю збурень по псевдопотенцiалу електрон-iонної
взаємодiї з врахуванням неоднорiдностi електронної пiдсистеми. Для
iлюстрацiї ефективностi запропонованого пiдходу проведено розра-
хунки ефективного парного потенцiалу мiжiонної взаємодiї та до-
слiджено вплив наявностi поверхнi металу на нього. Показано, що
ефективна мiжiонна взаємодiя в приповерхневих шарах рiзко вiдрiз-
няється вiд такої взаємодiї в глибинi металу.

2. Постановка задачi

Розглядаємо напiвобмежений метал, iони якого мають заряд Ze та
координати Rj (−∞ < Xj , Yj < +∞, Zj 6 z0, Z0 = const, z = Z0 —
площина подiлу), j = 1, . . . , Nion. Вважаємо, що iони є нерухомими.
У полi iонiв знаходяться електрони з координатами ri, i = 1, . . . , N .
Тодi гамiльтонiан такої системи записується так:

H =− ~
2

2m

N∑

i=1

∆i +
1

2

N∑

i6=j=1

e2

|ri − rj |
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+
1

2

Nion∑

i6=j=1

(Ze)2

|Ri − Rj |
+

N∑

i=1

Nion∑

j=1

e w(ri,Rj), (2.1)

де першi два доданки представляють вiдповiдно кiнетичну енергiю
електронiв та потенцiальну енергiю мiжелектронної взаємодiї, тре-
тiй доданок — потенцiальна енергiя мiжiонної взаємодiї, а останнiй
— енергiя електрон-iонної взаємодiї. Вважаємо, що система є елект-
ронейтральною, тобто

ZNion = N. (2.2)

Видiлимо з гамiльтонiану (2.1) гамiльтонiан моделi “желе” Hjell,
яка дослiджувалася у працях [9–11]. Цю модель напiвобмеженого
металу будемо використовувати як базову при розглядi термодина-
мiчних та структурних характеристик напiвобмеженого металу. У
результатi отримуємо

H = Hjell +

N∑

i=1




Nion∑

j=1

ewps(ri − Rj) +

∫
dR

eρjell(R)

|ri − R|



+

N∑

i=1

Vion(ri)

+
1

2

Nion∑

i6=j=1

(Ze)2

|Ri − Rj|
− (eN)2

2V 2

∫
dR

∫
dR′ 1

|R − R′| , (2.3)

де

Hjell = Hunif
jell +

N∑

i=1

Vjell(ri), (2.4)

Hunif
jell =− ~

2

2m

N∑

i=1

∆i +
1

2

N∑

i6=j=1

e2

|ri − rj |

+
(eN)2

2V 2

∫
dR

∫
dR′ 1

|R − R′| −
e2N

V

N∑

i=1

∫
dR

1

|ri − R| (2.5)

— гамiльтонiан однорiдного “желе”, V = SL — об’єм системи,
S — площа поверхнi напiвобмеженого металу, L визначає об-
ласть змiни нормальної до поверхнi металу координати електрона:
z ∈ (−L/2, +L/2), S → ∞, L → ∞,

Vjell(ri) = e

∫
dR

eN/V − ρjell(R)

|ri − R| (2.6)

— частина поверхневого потенцiалу, який формується напiвобмеже-
ним “желе”.
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Потенцiал електрон-iонної взаємодiї представимо так:

w(ri,Rj) = wps(ri − Rj) + ∆w(ri,Rj), (2.7)

де wps(ri −Rj) — перiодичний потенцiал електрон-iонної взаємодiї у
випадку необмеженого металу (псевдопотенцiал), ∆w(ri,Rj) — вiд-
хилення потенцiалу електрон-iонної взаємодiї напiвобмеженого ме-
талу вiд перiодичного. Тодi

Vion(ri) =

Nion∑

j=1

e∆w(ri,Rj) (2.8)

— частина поверхневого потенцiалу, який створюється вiдхиленням
∆w(ri,Rj) справжнього потенцiалу електрон-iонної взаємодiї напiв-
обмеженого металу w(ri,Rj) вiд такого, що є у необмеженому металi,

ρjell(R) ≡ ρjell(Z) = ρ0θ(−d − Z), ρ0 =
eN

SL/2
(2.9)

— розподiл iонної густини в моделi “желе” напiвобмеженого металу,
параметр d визначається умовою електронейтральностi.

Отже, гамiльтонiан задачi можна представити так:

H = Hunif
jell +

N∑

i=1




Nion∑

j=1

ewps(ri − Rj) +

∫
dR

eρjell(R)

|ri − R|


+

N∑

i=1

V (ri)

+
1

2

Nion∑

i6=j=1

(Ze)2

|Ri − Rj|
− (eN)2

2V 2

∫
dR

∫
dR′ 1

|R − R′| , (2.10)

де
V (ri) = Vjell(ri) + Vion(ri) (2.11)

— сумарний поверхневий потенцiал, в якому знаходяться електрони.
Потенцiал електрон-iонної взаємодiї будемо моделювати нело-

кальним модельним псевдопотенцiалом

w(ri − Rj) = − Ze

|ri − Rj |
+
∑

l

fl(ri − Rj)Pl, (2.12)

де

Pl =

m∑

m=−l

|Yl,m〉〈Yl,m| ≡
m∑

m=−l

|l, m〉〈l, m| (2.13)
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— проекцiйний оператор, причому
∑

l

Pl = 1, (2.14)

l та m — орбiтальне та магнiтне квантовi числа вiдповiдно. Явний
вигляд функцiй fl(ri−Rj) залежить вiд вибраного модельного псев-
допотенцiалу.

Будемо вважати, що поверхневий потенцiал V (r) є функцiєю ли-
ше нормальної до площини подiлу координати електрона

V (r) = V (z).

Тодi у представленнi вторинного квантування, яке побудоване на
хвильових функцiях

Ψp,α(r) =
1√
S

eipr||ϕα(z), r = (r||, z),

де ϕα(z) та εα — власнi функцiї та власнi значення рiвняння Шре-
дiнгера [

− ~
2

2m

d2

dz2
+ V (z)

]
ϕα(z) = εαϕα(z),

гамiльтонiан (2.10) можна записати так:

H =
∑

p,α

Eα(p)a†
α(p)aα(p) +

1

2SL

∑

q

′ ∑

k

νk(q)ρk(q)ρ−k(−q)

− ZNion

SL

∑

q

′ ∑

k

νk(q)Sk(q)ρk(q) +
eNion

SL

∑

q,k

Sk(q)
∑

l

f l
k(q)ρ̃l

k(q)

− N

2S

∑

q

′

ν(q|0) +
1

2

Nion∑

i6=j=1

1

S

∑

q

′Z2ν(q|Zi − Zj)e
iq(R||i−R||j), (2.15)

де штрих бiля суми означає вiдсутнiсть за рахунок умови електро-
нейтральностi (2.2) доданкiв з q = 0, νk(q) = 4πe2/(q2 + k2) та f l

k(q)
— тривимiрнi фур’є-образи кулонiвського потенцiалу та нелокальної
частини псевдопотенцiалу (2.12):

e2

|ri − rj |
=

1

SL

∑

q,k

νk(q)eiq(r||i−r||j)+ik(zi−zj),

fl(ri − Rj) =
1

SL

∑

q,k

f l
k(q)eiq(r||i−R||j)+ik(zi−Zj), R||j = (Xj , Yj),
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ν(q|z) = 2πe2e−q|z|/q — двовимiрний фур’є-образ кулонiвського по-
тенцiалу:

e2

r
=

1

S

∑

q

ν(q|z)e−qr|| ,

Eα(p) =
~

2p2

2m
+ εα — енергiя електрона в станi (p, α),

Sk(q) =
1

Nion

Nion∑

j=1

e−iqR||j−ikZj (2.16)

— структурний фактор,

ρk(q) =
∑

p,α1,α2

〈α1|eikz|α2〉a†
α1

(p)aα2
(p − q), (2.17)

ρ̃l
k(q) =

∑

m

∑

p1,α1

∑

p2,α2

〈p1, α1|eiqr||+ikz |l, m〉〈l, m|p2, α2〉a†
α1

(p1)aα2
(p2),

(2.18)

〈α1| . . . |α2〉 =

∫
dz ϕ∗

α1
(z) . . . ϕα2

(z),

〈l, m| . . . |p2, α2〉 =
1√
S

∫
dr||

∫
dz Yl,m(θ, φ) . . . eip2r||ϕα2

(z).

3. Велика статистична сума

Розглянемо велику статистичну суму напiвобмеженого металу

Ξ = Sp e−β(H−µN), (3.1)

де µ — хiмiчний потенцiал електронної пiдсистеми. Враховуючи
(2.15), отримаємо

Ξ = Ce−βHiiSp e−βH′
0
−βHee−βHei , (3.2)

де

C = exp

(
β

N

2S

∑

q

′

ν(q|0)

)
,

Hii =
1

2

Nion∑

i6=j=1

1

S

∑

q

′Z2ν(q|Zi − Zj)e
iq(R||i−R||j),
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H ′
0 =

∑

p,α

(
Eα(p) − µ

)
a†

α(p)aα(p),

Hee =
1

2SL

∑

q

′ ∑

k

νk(q)ρk(q)ρ−k(−q),

Hei =−ZNion

SL

∑

q

′ ∑

k

νk(q)Sk(q)ρk(q)

+
eNion

SL

∑

q,k

Sk(q)
∑

l

f l
k(q)ρ̃l

k(q). (3.3)

Перейшовши до представлення взаємодiї, велику статистичну су-
му запишемо так:

Ξ = Ce−βHiiΞ0〈TS(β)〉0, (3.4)

де

Ξ0 = Sp e−βH′
0 , 〈. . .〉0 =

1

Ξ0
Sp (e−βH′

0 . . .), (3.5)

S(β) = S1(β)S2(β),

S1(β) = exp


− 1

2SL

β∫

0

dβ′
∑

q

′ ∑

k

νk(q)ρk(q|β′)ρ−k(−q|β′)


 , (3.6)

S2(β)= exp


ZNion

SL

β∫

0

dβ′
∑

q

′ ∑

k

νk(q)Sk(q)ρk(q|β′)

− eNion

SL

β∫

0

dβ′
∑

q,k

∑

l

Sk(q)f l
k(q)ρ̃l

k(q|β′)



 , (3.7)

ρk(q|β′) = eβ′H′
0ρk(q)e−β′H′

0 , ρ̃l
k(q|β′) = eβ′H′

0 ρ̃l
k(q)e−β′H′

0 .

Враховуючи, що згiдно з умовою (2.14)

∑

l

ρ̃l
k(q|β′) = ρk(q|β′),

ICMP–06–16U 7

вираз (3.7) можна представити так:

S2(β) = exp



−Nion

SL

β∫

0

dβ′
∑

q,k,l

wl
k(q)Sk(q)ρ̃l

k(q|β′)

− ZNion

SL

β∫

0

dβ′
∑

k,l

νk(0)Sk(0)ρk(0|β′)


 , (3.8)

де wl
k(q) = −Zνk(q) + ef l

k(q).
Оскiльки ∑

q

. . . =
S

(2π)2

∫
dq . . . ,

то перший доданок в (3.8) пропорцiйний до S0, а другий — 1/S.
Внаслiдок цього при S → ∞ другий доданок зникає, у результатi
отримуємо

S2(β) = exp



−Nion

SL

β∫

0

dβ′
∑

q,k,l

wl
k(q)Sk(q)ρ̃l

k(q|β′)



 . (3.9)

Видiлимо в (3.4) гамiльтонiан напiвобмеженого металу в моделi
“желе”, характеристики якого дослiджено в [9], тодi велику статис-
тичну суму (3.4) можна представити через середнє по видiленому
гамiльтонiану:

Ξ = Ce−βHiiΞjell〈S2(β)〉jell, (3.10)

де

Ξjell = Sp
(
e−βH′

0TS1(β)
)

,

〈. . .〉jell =
1

Ξjell
Sp
(
e−βH′

0TS1(β) . . .
)

. (3.11)

Перейшовши вiд температурного представлення до частотного
згiдно з правилом (A = {ρ, ρ̃l}):

Ak(q|ν) =
1

β

β∫

0

dβ′eiνβ′

Ak(q|β′),

Ak(q|β′) =
∑

ν

e−iνβ′

Ak(q|ν),
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де ν — бозiвська частота, отримуємо

〈S2(β)〉jell =exp




∞∑

n=1

(
βNion

SL

)n
in

n!

∑

q1,...,qn

∑

k1,...,kn

∑

l1,...,ln

Sk1
(q1) . . .

× Skn
(qn)wl1

k1
(q1) . . . wln

kn
(qn)M

l1,...,ln
k1,...,kn

(q1, . . . ,qn)



 ,(3.12)

де

M
l1,...,ln
k1,...,kn

(q1, . . . ,qn) = in
〈
ρ̃l1

k1
(q1|0) . . . ρ̃ln

kn
(qn|0)

〉

jell,c
(3.13)

— незвiдне середнє (кумулянт) n-го порядку.
У частковому випадку локального псевдопотенцiалу w(ri − Rj)

функцiя fl(ri − Rj) не залежить вiд орбiтального квантового числа
l:

fl(ri − Rj) ≡ f(ri − Rj).

Тодi, використавши умову (2.14), отримуємо
∑

l

wl
k(q)ρ̃l

k(q|β′) = wk(q)ρk(q|β′),

де fk(q) — тривимiрний фур’є-образ функцiї f(ri−Rj). Враховуючи
це, S2(β) (3.9) запишеться так

S2(β) = exp



−Nion

SL

β∫

0

dβ′
∑

q,k

wk(q)Sk(q)ρk(q|β′)



 , (3.14)

де wk(q) — фур’є-образ локального псевдопотенцiалу

wk(q) = −Zνk(q) + efk(q).

Усереднивши (3.14) по напiвобмеженому “желе” згiдно з (3.11),
отримуємо

〈S2(β)〉jell =exp




∞∑

n=1

(
βNion

SL

)n
in

n!

∑

q1,...,qn

∑

k1,...,kn

Sk1
(q1)wk1

(q1)

× . . . Skn
(qn)wkn

(qn)Mk1,...,kn
(q1, . . . ,qn)

]
, (3.15)

де Mk1,...,kn
(q1, . . . ,qn) = in〈ρk1

(q1|0) . . . ρkn
(qn|0)〉jell,c.
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4. Ефективний потенцiал мiжiонної взаємодiї

Велику статистичну суму Ξ (3.10) у випадку локального псевдопо-
тенцiалу можна представити так

Ξ= C Ξjell exp


−β

1

2

Nion∑

i6=j=1

(
(Ze)2

|Ri − Rj |
+ vind(Ri,Rj)

)

− β

∞∑

n>2

1

n!

Nion∑

i1,...,in=1

v(Ri1 , . . . ,Rin
)


 , (4.1)

де

Nion∑

i,j=1

vind(Ri,Rj) =

(
Nion

SL

)2 ∑

q1,q2

∑

k1,k2

Sk1
(q1)Sk2

(q2)v
ind
k1,k2

(q1,q2),

(4.2)
vind

k1,k2
(q1,q2) = −βwk1

(q1)wk2
(q2)Mk1,k2

(q1,q2) (4.3)

— фур’є-образ iндукованого двочастинкового потенцiалу мiжiонної
взаємодiї, який спричинений непрямою взаємодiєю мiж iонами через
електронну пiдсистему,

Nion∑
i1,...,in=1

v(Ri1 , . . . ,Rin
) =

(
Nion

SL

)n

× ∑
q1,...,qn

∑
k1,...,kn

Sk1
(q1) . . . Skn

(qn)vk1,...,kn
(q1, . . . ,qn), (4.4)

vk1,...,kn
(q1, . . . ,qn)=−βn−1inwk1

(q1) . . . wkn
(qn)

×Mk1,...,kn
(q1, . . . ,qn), n > 2, (4.5)

— фур’є-образ n-частинкового потенцiалу мiжiонної взаємодiї.
Розглянемо ефективний двочастинковий потенцiал мiжiонної

взаємодiї

v(R1,R2) =
(Ze)2

|R1 − R2|
+ vind(R1,R2) (4.6)

в (q, z)-представленнi

v(q|Z1, Z2) = Z2ν(q|Z1 − Z2)

+
β

SL2

∫
dz

∫
dz′w(q|Z1 − z)M(q|z, z′)w(q|z′ − Z2), (4.7)
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де використано властивiсть перiодичностi системи в площинi XY ,

M(q1,q2|z, z′) =
∑

k,k′

eikz+ik′z′

Mk,k′ (q1,q2),

M(q1,q2|z, z′) ≡ M(q1|z, z′)δq1+q2,0,

w(q|z) — двовимiрний Фур’є-образ псевдопотенцiалу:

w(q|z) =

∫
dr|| e

iqr||w(r)

У працi [13] отримано iнтегральне рiвняння двочастинкової коре-
ляцiйної функцiї M з врахуванням поправки на локальне поле

M(q|z1, z2) = M
0(q|z1, z2) +

β

SL2

∫
dz

∫
dz′ M0(q|z1, z)

× [ν(q|z − z′) − ν(q|z − z′)] M(q|z′, z2), (4.8)

де

νk(q) = Gk(q)νk(q), ν(q|z − z′) =
1

L

∑

k

eik(z−z′)νk(q).

Для двочастинкової кореляцiйної функцiї електронного газу в на-
ближеннi iдеального обмiну M

0 в працi [12] отримано такий вираз:

M
0(q|z1, z2) =

L2

β

∑

α1,α2

Λα1,α2
(q)ϕ∗

α1
(z1)ϕα2

(z1)ϕ
∗
α2

(z2)ϕα1
(z2), (4.9)

де

Λα1,α2
(q) =

2m

~2

S

2π

α2
1 − α2

2 − q2

q2

[
1 −

√

1 − 4q2
p2
F − α2

1

(α2
1 − α2

2 − q2)2

× θ

(
1 − 4q2 p2

F − α2
1

(α2
1 − α2

2 − q2)2

)]
θ(pF − α1), (4.10)

де pF = (9π/4)1/3/rS — iмпульс Фермi, rS — параметр Бракнера в
одиницях радiуса Бора aB,

5. Результати чисельних розрахункiв ефективного

потенцiалу парної мiжiонної взаємодiї

Для подальших чисельних розрахункiв будемо використовувати для
Gk(q) апроксимацiю у такому виглядi [6–8]:

Gk(q) =
1

2

q2 + k2

q2 + k2 + ξp2
F

, (5.1)
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тодi

ν(q|z − z′) =
πe2

√
q2 + ξp2

F

exp

(
−
√

q2 + ξp2
F|z − z′|

)
.

В якостi поверхневого потенцiалу будемо розглядати нескiнчен-
но високу потенцiальну стiнку. У цьому випадку власнi функцiї та
власнi значення є такими:

ϕα(z) =
2√
L

sin(αz)θ(−z), εα =
~

2α2

2m
, α =

2πk

L
, k = 1, 2, . . . . (5.2)

В якостi модельного локального псевдопотенцiалу вiзьмемо псев-
допотенцiал Краско-Гурського [15, 16]

w(r) = −Ze2

r
+

Ze2

r

(
1 +

r a

rc

)
exp

(
− r

rc

)
, (5.3)

двовимiрний фур’є-образ якого

w(q|z) = −2πZe2

q
exp(−q|z|) + 2πZe2

×
[

a|z|
1 + (qrc)2

+ rc
1 + a + (qrc)

2

(1 + (qrc)2)3/2

]
exp

(
−
√

1 + (qrc)2
|z|
rc

)
.

(5.4)

Подальшi чисельнi розрахунки ефективного потенцiалу мiжiон-
ної взаємодiї проведено для калiю. У цьому випадку параметри rS,
a та rc є такими: rS = 4.86 aB, a = 2.0333, rc = 0.7777 aB, Z = 1.
На рис.1–рис.5 подано результати цих розрахункiв. Суцiльна лiнiя
вiдповiдає наближенню хаотичних фаз, тобто Gk(q) = 0. Штрихова
— наближення хаотичних фаз з використанням апроксимацiй, якi
запропонованi у працi [12]; у цьому випадку двочастинкова кореля-
цiйна функцiя в наближеннi iдеального обмiну має такий простий
вигляд:

M
0(q|z, z′) = −SL2

β

2m

~2

1

π2

1

q

(
e−q|z−z′| − e−q|z+z′|

)
θ(−z)θ(−z′)

×
[
pF cos(pF(z + z′))

(z + z′)2
− pF cos(pF(z − z′))

(z − z′)2

+
sin(pF(z − z′))

(z − z′)3
− sin(pF(z + z′))

(z + z′)3

]
. (5.5)

Проведено розрахунки v(R||, Z1, Z2) з використанням поправки
на локальне поле (5.1): штрихпунктирна — ξ = 1 (аналог апрок-
симацiї Хаббарда для однорiдного електронного газу), пунктирна
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— ξ = 2 (аналог апроксимацiї Гелдарта та Воско для однорiдного

електронного газу), штрихдвопунктирна — ξ = 1 +
2

πpFaB
(аналог

апроксимацiї Анiмалу для однорiдного електронного газу), штрихо-

ва (з короткими штрихами) — ξ = 1 +
4

πpFaB
(аналог апроксимацiї

Шема для однорiдного електронного газу).
На рис.1 та рис.2 подано ефективний потенцiал мiжiонної взає-

модiї

v(R||, Z1, Z2) =
1

2π

∞∫

0

dq q J0(qR||)v(q|Z1, Z2)

як функцiю вiддалi мiж iонами в площинi подiлу R|| при однако-
вих нормальних до площини подiлу координатах iонiв Z1 = Z2. При
Z1 = Z2 = −30 aB ефективний потенцiал має такий ж вигляд, як у
випадку необмеженого металу. Тобто при таких нормальних iонних
координатах обмеженiсть металу не впливає на ефективний потен-
цiал мiжiонної взаємодiї. При використаннi наближення хаотичних
фаз спостерiгається при R|| ' 18 aB потенцiальна яма з дуже малою
глибиною. Врахування поправок на локальне поле призводить до
зсуву влiво потенцiальної ями та до її поглиблення, у цьому випадку
потенцiальна яма знаходиться приблизно на вiддалi постiйної гратки
для калiю. Наближення хаотичних фаз з використанням апроксима-
цiй, якi призводять до простого аналiтичного виразу (5.5), дає фi-
зично правильний результат — глибока потенцiальна яма, яка знахо-
диться приблизно на вiддалi постiйної гратки. При наближеннi двох
iонiв до площини подiлу спостерiгається зменшення глибини потен-
цiальної ями та зсув ями вправо (рис.1(нижнiй) та рис.2(верхнiй)).
Це призводить до того, що рiвноважна вiддаль мiж iонами в площинi
подiлу зростає. Це може призвести до перебудови гратки у площинi
подiлу бiля поверхнi. При подальшому наближеннi двох iонiв до пло-
щини подiлу (рис.2(нижнiй)) потенцiальна яма зникає, iони вiдштов-
хуються. Фiзично така поведiнка є зрозумiлою, оскiльки ефективне
мiжiонне притягання виникає за рахунок екранування електронами,
якi знаходяться мiж ними. Як вiдомо (див., наприклад, [11]), бiля по-
верхнi подiлу електронна густина є меншою, нiж в глибинi металу.
При наближеннi двох iонiв до площини подiлу мiж ними стає менше
електронiв, за рахунок яких вiдбувається ефективне притягання, i
прямий вiдштовхувальний потенцiал переважає над притягуючим.

На рис.3 — рис.5 подано ефективний потенцiал мiжiонної взає-
модiї як функцiю координати одного з iонiв (Z1), тодi як коорди-
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Рис. 1. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами в площинi подiлу. Верхнiй рисунок — нормальнi
до площини подiлу координати iонiв рiвнi −30 aB, нижнiй — нор-
мальнi до площини подiлу координати iонiв рiвнi −5 aB.
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Рис. 2. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами в площинi подiлу. Верхнiй рисунок — нормальнi
до площини подiлу координати iонiв рiвнi −4 aB, нижнiй — нормальнi
до площини подiлу координати iонiв рiвнi −3 aB.
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ната iншого iона (Z2) зафiксована, два iони знаходяться на однiй
нормальнiй до поверхнi подiлу прямiй (R|| = 0). В глибинi металу
(рис.3(верхнiй)) ефективний потенцiал мiжiонної взаємодiї є симет-
ричним, глибина потенцiальної ями та її положення таке ж, як i
на рис.1(верхнiй), тобто ефективний потенцiал в глибинi металу має
цилiндричну симетрiю. При наближеннi до поверхнi подiлу одного
з iонiв (з координатою Z2) спостерiгається порушення симетричнос-
тi потенцiальних ям. Глибина потенцiальної ями в областi Z1 > Z2

спочатку зменшується (рис.3(нижнiй)), потiм зростає (рис.4), а при
подальшому наближеннi до площини подiлу — зникає (рис.5). Така
поведiнка ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї спричинена
тим, що електронна густина є осцилюючою функцiєю нормальної
до поверхнi подiлу координати, а бiля поверхнi подiлу вона спадає
до нуля. Внаслiдок цього, якщо мiж iонами є мало електронiв, то
глибина ями зменшується, посилюється ефективне вiдштовхування
(рис.3(нижнiй), рис.5). Якщо мiж iонами є надлишок електронiв,
то глибина ями збiльшується, посилюється ефективне притягання
(рис.4). Така поведiнка ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї
спричинює змiщення по нормалi приповерхневих iонних шарiв.

На рис.6 та рис.7 подано ефективний потенцiал мiжiонної взає-
модiї як функцiю координати одного з iонiв (Z1) та мiжiонної вiд-
далi в площинi подiлу (R||), тодi як координата iншого iона (Z2)
зафiксована. Розрахунки проведено для випадку ξ = 1. З цих ри-
сункiв також видно порушення цилiндричної симетрiї при набли-
женнi до поверхнi подiлу. При наближеннi iона до поверхнi подiлу
(рис.6(середнiй та нижнiй)) виникає найглибша потенцiальна яма
мiж зафiксованим iоном та площиною подiлу. При подальшому на-
ближеннi (рис.7(верхнiй та середнiй)) ця яма зникає, утворюється двi
симетричнi вiдносно R|| = 0 ями з меншою глибиною. При Z2 = 0
виникає одна потенцiальна яма при Z2 = −9.4 aB (рис.7(нижнiй)). З
останнього рисунку видно, що мiжiонна взаємодiя для останнiх ша-
рiв в площинi подiлу має вiдштовхувальний характер, а мiж шарами
— притягальний. Така анiзотропна поведiнка ефективного потенцiа-
лу є причиною перебудови гратки металу бiля поверхнi подiлу.
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Рис. 3. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами по нормалi до площини подiлу (R|| = 0). Верхнiй
рисунок — нормальна координата одного з iонiв рiвна −30 aB, нижнiй
— нормальна координата одного з iонiв рiвна −15 aB.

ICMP–06–16U 17

-40 -30 -20 -10 0 10 20
-3.0

-2.5

-2.0

-1.5

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

 Z
1
, a

B

R
| |
=0, Z

2
=-12 a

B

 G = 0
 G = 0, approx.
  = 1
  = 2
  = 1+2/( p

F
a

B
)

  = 1+4/( p
F
a

B
)

 

 

v(
R

| |,Z
1,Z

2),
 1

0-3
e2 /a

B

-40 -30 -20 -10 0 10 20 30

-4.0

-3.5

-3.0

-2.5

-2.0

-1.5

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

 Z
1
, a

B

R
| |
=0, Z

2
=-10 a

B

 G = 0
 G = 0, approx.
  = 1
  = 2
  = 1+2/( p

F
a

B
)

  = 1+4/( p
F
a

B
)

 

 

v(
R

| |,Z
1,Z

2),
 1

0-3
e2 /a

B

Рис. 4. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами по нормалi до площини подiлу (R|| = 0). Верхнiй
рисунок — нормальна координата одного з iонiв рiвна −12 aB, нижнiй
— нормальна координата одного з iонiв рiвна −10 aB.
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Рис. 5. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами по нормалi до площини подiлу (R|| = 0). Верхнiй
рисунок — нормальна координата одного з iонiв рiвна −7 aB, нижнiй
— нормальна координата одного з iонiв рiвна −6 aB.
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Рис. 6. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами. Верхнi рисунки — один з iонiв зафiксований в
точцi R|| = 0, Z2 = −20 aB, середнi — один з iонiв зафiксований в
точцi R|| = 0, Z2 = −12 aB, нижнi — один з iонiв зафiксований в
точцi R|| = 0, Z2 = −10 aB.
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Рис. 7. Залежнiсть ефективного потенцiалу мiжiонної взаємодiї вiд
вiдстанi мiж iонами. Верхнi рисунки — один з iонiв зафiксований в
точцi R|| = 0, Z2 = −7 aB, середнi — один з iонiв зафiксований в
точцi R|| = 0, Z2 = −6 aB, нижнi — один з iонiв зафiксований в точцi
R|| = 0, Z2 = 0.
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6. Висновки

Запропоновано пiдхiд для врахування впливу дискретностi iонної
пiдсистеми напiвобмеженого металу на характеристики неоднорiд-
ного електронного газу, в основу якого покладено теорiю збурень
по псевдопотенцiалу електрон-iонної взаємодiї з врахуванням неод-
норiдностi електронної пiдсистеми. Ефективнiсть цього пiдходу про-
iлюстровано проведенням розрахункiв ефективного парного потенцi-
алу мiжiонної взаємодiї. Показано, що наявнiсть поверхнi приводить
до анiзотропної поведiнки ефективного потенцiалу, що є причиною
перебудови приповерхневих шарiв кристалiчної гратки.
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