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PROBLEM JEDNOCZĄSTKOWY

QR QD

Schemat potencjału układu kropka kwantowa – pierścień

Rozwiązaniem problemu jednocząstkowego(
p2

2m∗
+ V (r)

)
ψnl(r) = εnlψnl(r),

z potencjałem układu kropka kwantowa –
pierścień (jak z lewej) są funkcje falowe [1,2]
w postaci

ψnl(r) = Rnl(r)exp(ilφ).

Dla przypadku zdegenerowanego εnl = εnl̄
i Rnl(r) = Rnl̄(r) możemy wyróżnić rzeczy-
wiste rozwiązania w postaci

ϕnl(r) =
ψn|l|(r) + sgn(l)ψn|̄l|(r)√

2sgn(l)
.

METODA
Opis układu wieloelektronowego rozpoczynamy od operatorów pola:

Ψ̂σ(r) =

M∑
i=1;σ=±1

ϕiσ(r)ĉiσ ; Ψ̂†σ(r) ≡
(

Ψ̂σ(r)
)†
,

gdzie {ϕiσ} stanowi ortonormalną bazę jednocząstkowych funkcji falowych,
a ĉiσ (ĉ†iσ) to operatory anihilacji i kreacji elektronu o spinie σ na orbitalu i.

Ostatecznie hamiltonian wieloelektronowy przyjmuje postać:

H ≡
∑
σ

∫
d3rΨ̂†σ(r)H1Ψ̂σ(r)

+
1

2

∑
σσ′

∫∫
d3rd3r′Ψ̂†σ(r)Ψ̂†

σ′ (r
′)V (r− r′)Ψ̂

σ′ (r
′)Ψ̂σ(r)

=
∑
ij

∑
σ

tij ĉ
†
iσ ĉjσ +

1

2

∑
ijkl

∑
σ,σ′

Vijklĉ
†
iσ ĉ
†
jσ′ ĉlσ′ ĉkσ ,

gdzie

tij =

∫
d3rϕ∗i (r)H1ϕj(r),

Vijkl =

∫∫
d3rd3r′ϕ∗i (r)ϕ∗j (r′)

e2

ε|r− r′|
ϕl(r

′)ϕk(r).

Hamiltonian diagonalizowany jest dla ustalonej, dostatecznie dużej, skońc-
zonej bazy funkcji jednocząstkowych, ustalającej parametry mikroskopowe tij ,
Vijkl (patrz ramka Parametry mikroskopowe).

Jako bazę jednocząstkowych funkcji falowych (patrz ramka Baza funkcji jed-
nocząstkowych) wybieramy funkcje własne hamiltonianu jednocząstkowego H1

o najniższych wartościach energii, co skutkuje uproszczeniem

tij = εiδij ,

gdzie εi to energia jednocząstkowa, a δij delta Kroneckera.

MOTYWACJA
Układy kropka kwantowa (QD) – nanopierścień (QR) tworzą

ciekawy układ nanofizyczny (DRN). Postuluje się, że takie struk-
tury podatne będą na tzw. inżynierię funkcji falowej, pozwalającą na
sterowanie właściwości transportowych, czy optycznej absorbcji
układu przy zmianie potencjału kropki [1,2]. Stąd pojawia się py-
tanie o właściwości takiego układu dla Ne > 1 elektronów.

Naszym celem jest:

• jawne wyliczenie wyrazów oddziaływania kulom-
bowskiego,

• wyznaczenie stanów wieloelektronowych układu,

• określenie widma energetycznego i stopni degeneracji
rozwiązań stanu podstawowego i pierwszego stanu wzbud-
zonego,

• wykreślenie prawdopodobieństwa znalezienia elektronu
w kropce i pierścieniu.

BAZA FUNKCJI JEDNOCZĄSTKOWYCH
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Wybrane jednocząstkowe funkcje falowe w bazie rzeczywistej {ϕi} dla wartości
potencjału w kropce kwantowej VQD = 0meV .

PARAMETRY MIKROSKOPOWE
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3-site: 〈 φ0,0(r) φ0,1(r') | V | φ0,2(r) φ0,1(r') 〉

4-site: 〈 φ0,0(r) φ0,1(r') | V | φ0,-1(r) φ0,-2(r') 〉

〈 φ0,0(r) φ0,2(r') | V | φ0,-1(r) φ0,2(r') 〉

〈 φ1,0(r) φ0,2(r') | V | φ0,-1(r) φ1,-1(r') 〉

d)

Ewolucja wybranych parametrów mikroskopowych: hubbardowskie odpychanie
Ui ≡ Viiii, międzystanowe odpychanie Kij ≡ Vijij , całka wymiany Jij ≡ Vijji, i

wielostanowe parametry V[ijkl].

Wszystkie całki (przy M = 10 jednocząstkowych funkcji
falowych 10000) liczone są metodą Monte Carlo przy zastosowa-
niu biblioteki CUBA [4], z dokładnością 0.005 meV. Gwał-
towne zmiany wartości parametrów mikroskopowych w okoli-
cach VQD = −2meV i VQD = 3meV są skorelowane z przecinaniem
się i odpychaniem jednocząstkowych poziomów energetycznych.
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WYNIKI: 2 I 3 ELEKTRONY
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1 electron: ground state

1 electron: 1st excited state
2 electrons: ground state

2 electrons: 1st excited state
3 electrons: ground state

3 electrons:  1st excited state

Ne = 1

Ne = 2

Ne = 3

Energia stanu podstawowego i pierwszego stanu wzbudzonego dla Ne = 1, 2, 3.

2 elektrony

Możemy zaobserwować ewolucję układu wieloelektronowego
ze stanu, gdzie elektrony znajdują się w kropce kwantowej,
do stanu gdzie znajdą się w pierścieniu.

Profile gęstości (a), b)) i obsadzenia poszczególnych stanów (c)) dla
VQD = −4meV , −2meV , 2meV , 4meV

Podobną ewolucję można zaobserwować dla pierwszego stanu
wzbudzonego.

Profile gęstości (a), b)) i obsadzenia poszczególnych stanów (c)) dla
VQD = −6meV , 4meV

3 elektrony

W przypadku trzech elektronów układ podobnie ewoluuje
z sytuacji, gdzie dwa elektrony są w kropce, a jedna w pierścieniu,
do stanu gdzie wszystkie elektrony znajdują się w pierścieniu.

Profile gęstości (a), b)) i obsadzenia poszczególnych stanów (c)) dla VQD = −6meV

Część ładunku znajdująca się w kropce (QD) i pierścieniu (QR) w funkcji potencjału
kropki VQD dla 2 (L) i 3 (P) elektronów.

QUANTUM METALLIZATION TOOLS

https://bitbucket.org/azja/qmt

Obliczenia zostały wyko-
nane korzystając z biblioteki
QMT, pozwalającej na
szybkie rozwiązywanie
podobnych problemów [3].

DEGENERACJA
Stopnie degeneracji dla różnych potencjałów QD, dla Ne = 2, 3.

2 elektrony 3 elektrony
stan podstawowy stan wzbudzony stan podstawowy stan wzbudzony

VQD (meV) deg. Stot deg. Stot deg. Stot deg. Stot

-6 1 0 3× 2 1 2× 3 1/2 2× 2 1/2
-5 1 0 3× 2 1 2× 3 1/2 2× 2 1/2
-4 1 0 3 1 2× 3 1/2 4× 2 3/2
-3 1 0 3 1 2× 3 1/2 4× 2 3/2
-2 1 0 3 1 2× 3 1/2 4× 2 3/2
-1 1 0 3 1 2× 3 1/2 4× 2 3/2
0 1 0 3 1 2× 3 1/2 4× 2 3/2
1 1 0 3 1 2× 3 1/2 4× 2 3/2
2 1 0 3× 2 1 4 3/2 2× 2 1/2
3 1 0 3× 2 1 4 3/2 2× 2 1/2
4 1 0 3× 2 1 4 3/2 2× 2 1/2
5 1 0 3× 2 1 4 3/2 2× 2 1/2
6 1 0 3× 2 1 4 3/2 2× 2 1/2

WPŁYW PARAMETRÓW WIELOSTANOWYCH
W zaprezentowanej metodzie możemy dowolnie włączać
i wyłączać wybrane oddziaływania, stąd możliwa jest analiza
wpływu oddziaływań trój- i czterostanowych na rozwiązanie.
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Ewolucja profilu gęstości elektronowej w funckji potencjału kropki VQD (L)
i różnica w profilach gęstości w momencie wyłączenia oddziaływań trój-

i czterostanowych (P).
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