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1 Wstep

1.1 Uktady jednowymiarowe

D=1
e pojedyncze tancuchy polimerowe, DNA
e druty kwantowe

Uwaga:
wymiarowos¢ moze by¢ typu D = 1.2 (np. dopuszczamy

przeskoki el. na sasiednie tancuchy).



1.2 Nieporzadek

e zaburzenie symetrii translacyjnej poprzez

nieporzadek:
— podstawieniowy
— strukturalny
Zrédta
Niedoskonatosci sieci krystalicznej, domieszki, struktura

amorficzna.



Skutki moga byc¢:
e niepozadane — np. wzrost oporu el. w metalu,

e korzystne — poprawa przewodnictwa dla niektérych

polimerdw,

Konsekwencje dla obliczen
Standardowe techniki obliczeniowe skuteczne zwykle

tylko dla uktadéw periodycznych (uporzadkowanych).



1.3 Cele

e wyznaczenie funkcji gestosci stanéw elektronowych
(Density Of States)

_ dS(E)
- dFE

p(E)

ypowe przewidywania analityczne dla kwadratowej

relacji dyspersji:

p(B)  (E — Ep) P~/



Dla D=1
1

OC\/E—Eo

p(E)

Znaczenie p(F) — zwtaszcza dla F = Ep:
— wiasnosci transportowe,
— elektronowe ciepto wtasciwe,

— wtasnosci magnetyczne.



e analiza lokalizacji funkcji falowej stanu
podstawowego, w tym w przestrzeni fazowej, w

zaleznosci od stopnia nieporzadku,

e poréwanie wynikow z innymi modelami uktadéw

nieuporzadkowanych.



2 Model

e Oparty na modelu Kroniga-Penneya: ciag

prostokatnych barier potencjatu

V(x) A
V0 -

i I+1



... przejscie graniczne

b—0, Vg —

Xi_1 Xi Xi+1 Xiv2



.. modyfikacja dopuszczajgca przypadkowe potozenia x;

Vix) = VObZ o(x — ;)

— "Liquid Kronig-Penney” (1) — par. nieporzadku)

V(x) A
N N N N

Xi_q X Xit1 Xito X



2.1 Wyznaczanie funkcji falowej

Rozwigzywanie réwnania Schrodingera dla uzytego

modelu:

e rozwigzania w poszczegoblnych studniach potencjatu

wyznaczone analitycznie,

e sklejenie rozwigzan w weztach x; (pochodna ma
skok),



® narzucenie warunkéw brzegowych

(0) = ¥(L) =0




2.2 Wyznaczanie gestosci stanéw

e konstrukcja ¥ (x),

e w przypadku D =1 liczba zer funkcji falowe]
odpowiadajgcej wartosci wtasnej € jest rowna

liczbie stanow o energiach nie wiekszych niz €.

— wystarczy zlicza¢ miejsca zerowe ()



3 Funkcja gestosci stanow

Uktad uporzadkowany (1 = 0)
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4 Lokalizacja funkcji falowej

e stany zlokalizowane w obszarze tzw. "ogondow"

funkcji gestosci stanéw p(F)

e stany zdelokalizowane blizej Srodka pasma

(wyniki dla n = 0.1)
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4.1 Stan podstawowy
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4.2 Analiza ilosciowa

Miara lokalizacji — parametr IPR (Inverse Participation

Ratio) w przestrzeni potozeniowe;

| odwrotne]
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4.3 Porownanie z innymi modelami

e model Andersona

H = —Z(\n><n+ 1| + |n 4+ 1)(n|) +

+W Y vnln)(n|
e model Aubry-André

H = Z(\n}(n—l— 1| + |n+ 1)(n|) +

+ A\ Z cos (2mBn) |n)(n|



[Ingold et al., Eur.Phys.J.B 30 (2002) 175]
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5 Lokalizacja w przestrzeni fazowej

Funkcja rozktadu (funkcja Husimiego)

FH(T, k) =5

[ exp

[ ar'tr ki)l

AV
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Miara lokalizacj

— parametr |IPR dla przetrzeni tazowe]
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Anderson model

Aubry-André model

FH(ZC, k)

[Ingold et al.]
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Model Andersona [Wobst et al., Phys.Rev.B 68 (2003) 85103]
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[Wobst et al., 2003]
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6 Ograniczenia numeryczne

e Dla duzych L oraz/lub duzych n nie zawsze jest

mozliwe wyznaczenie wartosci wtasnych energii oraz

funkcji falowych.

Procedura wyliczania 1 nie jest w takim przypadku

zbiezna.



{ Podsumowanie

e Uzyty modelowy potencjat umozliwia wyliczenie
struktury elektronowej: wyznaczenie pozioméw en.,
funkcji wtasnych, funkcji gestosci standéw

elektronowych.

e llustracja modyfikacji p(E) wraz ze zmnieniajacym

sie stopniem nieporzadku.

o Szczegdtowy opis procesu lokalizacji stanéw

elektronowych w zaleznosci od 7).
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