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- Gdafisk

Roéwnania opisujace stany elektronowe obszaru
powierzchniowego monoatomowych krysztalow *

W pracy oméwiono model powierzchni krysztalu w postaci cienkiej plytki. Podano metody wyz-
naczenia rozkladu ladunku, potencjalu, oraz reprezentacje funkcji falowych w trzech obszarach po-

wierzchniowej komorki elementarnej.

Nastepnie podano metode wyznaczenia trzech podstawowych rownan dla obszaru powierzchnio=
wego, w ramach formalizmu funkcji Greena, z ktérych wyznacza si¢ widmo energetyczne elektronéow

walencyjnych w funkcji wektora falowego.

Ombwiono wyniki analizy i podano szereg wartosci liczbowych dotyczacych obszaru powierzch-

niowego S-Sn.

Wykaz oznaczen

@1,32,b1, b, — podstawowe wektory sieci rze-
czywxstej i odwrotnej, =

=R G,. — wektory translacji sieci rzeczywistej
i odwrotnej,

R,,n, — promien i liczba atoméw na poszczeg()l-
nej kuli koordynacyjnej,

Do, PP — gesto$é ladunku atomowego i catko-
witego w obszarze I,

V(x) V,(,:), Vél) -
ny i calkowity obszaru I,

Z — tadunek jadra

potencjat kulombowski wymia- -

tencjal kulombowski, wymiany { catkowity
obszaru III,

2L — dlugosé pow1crzchmowej komorki elemen-
tarnej,

I, m — liczby kwantowe,

GE2(F, ), G (7, ¥), Yin(9, ¢) — funkcje
Greena oraz sferyczne harmoniczne,

- m,ji — sferyczne funkcje Neumanna i Bessela,

rjs — promien poszczegblnej kuli Slatera,
F — przekrdj poprzeczny powierzchniowej ko=
morki elementarnej.

@ POy e
pz Vxl, €

— rozklad tadunku oraz po-

1. Wstep

W ciagu ostatnich lat, a dokladnie liczac od 1972 r., opracowano kilka nowoczesnych
metod teoretycznych przeznaczonych do analizy struktury elektronowej powierzchni
krysztatow metali, polprzewodnikéw oraz powierzchni, na ktérych adsorbowane sa cien-
kie warstwy innego pierwiastka. Do metod tych zaliczamy metode. pseudopotencjalu

* Prace wykonano w ramach problemu miedzyresortowego MR. I. 26, ,,Podstawy projektowania
maszyn i urzadzen energetycznych”, grupa tematyczna 09.

= » {119}
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[1, 2, 3, 4], liniowa kombinacje orbitali typu ,,muffin-tin” [5], parametryzowans liniowa
kombinacje orbitali atomowych [6, 7], jak réwniez metode funkcji Greena [8, 9]. Obli-
czenia oparte na tych metodach sa bardzo pracochlonne, lecz otrzymane wyniki dotyczace
rozkladu ladunku, elektronowej gestosci stanéw, powierzchniowej struktury pasmowej,
pracy wyjscia itp., dobrze zgadzaja si¢ z wynikami otrzymanymi na drodze eksperymen-
talnej, opartej na fotoemisji, emisji polowej i ultrafioletowe;. - “

Koniecznos¢ rozwoju metod teoretycznych i techniki eksperymentalnej wynika z po-
trzeb poznania szeregu zjawisk, dotyczacych heterogenicznej katalizy, korozji, kruszenia
krysztatéw, komorek fotoelektrycznych, jak réwniez superminiaturowych ukladow elek-
tronowych, na prace ktérych efekty powierzchniowe maja duzy wplyw.

Wszystkie procesy fizyczne zachodzace na powierzchni ciala stalego zaleza w sposob
zasadniczy od struktury elektronowej obszaru powierzchniowego o grubosm kilku warstw
_atomowych. Analiza tych proceséw wymaga jednak poznania, w pierwszym rzedzie,
struktury elektronowej powierzchni krysztalu czystego, graniczacego z proznig.

W zwiazku z tym, w ramach formalizmu funkcji Greena, wyprowadzono w pracy
trzy podstawowe réwnania stuzgce do wyznaczenia powwrzchmowej struktury pasmowej
monoatomowego krysztalu graniczacego z prozmq

2. Powierzchnia krysztalu

Do analizy wlasnosci pow1erzchmowych krysztalow stosowane s3 dwa modele obsza-
ru powierzchniowego, z ktérych pierwszy ma postaé krysztalu ograniczonego jedna plasz-
czyzng [2], drugi — postaé cienkiej plytki krystalicznej ograniczonej z obu stron plasz-
Czyznami graniczacymi z préznia [3].

==
zewnefrznq

!
e obszar [
powierzchnioyy)

proznia

-Rys. 1 Model obszaru powierzchniowego

Przyjmuje sie, ze w plaszczyznach graniczacych z préznia zachowana Jest niezmicnni-
czo$¢ translacyjna, zas§ w kierunku prostopadlym do powierzchni tych plaszczyzn, nie-
zmienniczosci teJ nie ma. Przyjmuje si¢ réwniez, Ze struktura sieci krystalicznej pozostaje



Roéwnania opisujqce stany elektronowe obszaru powierzchniowego... 12F

nieznieksztalcona w calym obszarze powierzchniowym. Jest to stuszne dla wielu kryszta-—
16w metali, co zostato zbadane za pomoca dyfrakcji elektronéw o malej energii (LEED)-
[10]. .

Do analizy struktury elektronowej powierzchni (010) f-Sn korzystamy z modelu dru--
giego. Obszar powierzchniowy dzielimy na obszar zewnetrzny i wewnetrzny. Pierwszy
z nich lezy w prézni i siega dla §-Sn na odleglos¢ 13 jednostek, liczac od zewnetrznej po--
wierzchni z; lub zs graniczacej z proznig. Obszar drugi posiada szerokos¢ 16,695.

Rys. 2 Struktura powierzchni (100)

W pracy przyjeto jednostki atomowe h=2m,=1% et=1, dla ktérych odleglosci wyra~
zone sg w jednostkach bobrowskich, za$ energia w rydbergach.

Geometryczny model obszaru poWierzchniowego ilustruje rysunek 1.

Cienka plytka o grubosci trzech warstw atomowych ograniczona jest z obu stron
plaszczyznami z; i z,. Powierzchniowa komorke elementarng oznaczono linig przery--
wang. Zakreskowana i lezaca miedzy plaszczyznami z; i z, czeS¢ obszaru tej komorki
nazywa sie segmentem atomowym. Zawarte sg tam wszystkie atomy powierzchniowej
komoérki elementarnej. Oznaczono je za pomocg podwdjnego zakreskowania. Wydzie--
_lone obszary wewngtrz powierzchniowej komorki elementarnej oznaczono rzymskimi
literami.

Przecinajac krysztal -Sn plaszczyzna \prostopad}q do kierunku [010] otrzymujemy
dwa rodzaje plaszczyzn atomowych powtarzajacych si¢ w kolejnosci ABAB... wzdhuz
tego kierunku. Rysunek 2 ilustruje strukture powierzchni. Czarne okregi oznaczaja atomy
w plaszczyznie A, za$ biale w plaszczyznie B.

Dwuwymiarowa sie¢ powierzchniowa opisuja dwa podstawowe wektory translacji
B | @1y
52=cf >

gdzie i i}" to wektory jednostkowe skierowane wzdluz osi x i y.
Cala sie¢ powierzchniowa zdefiniowana jest dwuwymiarowym wektorem

ﬁm=mlal +mya,, : 2.2y
gdzie m, i m, oznaczaja liczby calkowite.
Dwuwymiarowa sie¢ odwrotna opisuje wektor

=

G,=ny by +n,b,, 2.3y

gdzie, podobnie jak poprzednio, n, i n, sa liczbami calkowitymi, za$ 51 ih podstawo~
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wymi wektorami sieci odwrotnej. Wektory te wyznacza si¢ z nastepujacych zaleznosci
11, 12]:

-~ a,xa
b1=2ﬂ?_,—#.;— s
a;*(a, xas)
s 2.4)
- - a Xa
b2=21t : . =

511(32x53)

Wektor jednostkowy k skierdwany jest wzdtuz osi z.

Ky -
®-
C S
= 4D70~~?
‘ |
| s oD
- I
T ———1—9¢ e ¢ ¢
| ra x Kx
i
| 0
|
f ;
s e = A
o Rys. 3. Sie¢ odwrotna. Linig przerywang
- = oznaczono powierzchniowa strefe Bril-

‘5 louina

Po wstawieniu (2.1) do (2.4) i wykonaniu dzialan na wektorach otrzymujemy

- 2157
= 5
. 2%~ - 25
L 25)

Na rysunku 3 przedstawiono dwuwymiarowa sie¢ odwrotna. Linig przerywana zazna-
czono powierzchniows strefe Brillouina z oznaczonymi punktami i liniami symetrii [12].

3. Ladunek, potencjal i reprezentacje funkcji falowych
w poszczeg6lnych obszarach powierzchniowej komoérki elementarnej
3.1. Obszar I

Analiza powierzchni oparta na metodzie funkcji Greena wymaga podziatu powierz- :
chniowej komoérki elementarnej na trzy obszary, przy czym kazdy z obszaréw charakte-
ryzuje sie innym rozkladem ladunku i potencjatu.
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Obszar pierwszy ograniczony jest objetoscia kuli Slatera o promieniu rg, ktéry wybiera
sie zwykle jako wielkos¢ mniejsza lub réwna potowie wartosci najmniejszej odleglosci
miedzy atomami badanej sieci krystalicznej. Promiefi ten dla f-Sn wynosi rg=2,849. Kazdy
atom wewnatrz segmentu atomowego otoczony jest kulg o tym promieniu.

Calkowity radialny rozklad ladunku wewnatrz kuli wyznacza si¢ z zaleznosci [13]

Rp+r

> f por)rdr, G.1)

Rp—r

1
PO=po()+ 5

gdzie po(r) jest radialnym rozkladem tadunku atomowego, za$ wartosci parametréw n,
i R, dla obszaru powierzchniowego f-Sn podano w tabeli 1.

Tabela 1
Liczba k.ul 1 2 3 4 5 6
kocrdynacyjnych
np 4 2 4 8 4 4
R, 5,699 5,999 7,104 8,334 9,298 10,997

Catkujac numerycznie-réwnanie (3.1) dla parametréw podanych w tabeli 1 oraz dla
wartosci liczbowych po(r), zgodnie z programem Hermana-Skillmana, wyznacza sie
rozklad radialny tadunku.

Potencjat kulombowsk1 L skiada sie z potencjalu jadra ¥; oraz elektronéw V,

Vi=V,+V,. (3.2)
Potencjat jadra wynosi :
27
Vi=—, 3.3)
r

natomiast potencjal V', wyznacza si¢ rozwiazujac rownanie Poissona

d2
. , —dr_Jz; = —4gnrp(r) - 34
dla warunkéw brzegov&j/ch : -
' y(©=0, y(r9=0, (3.5)
gdzie
y=¥r¥,,
zas$ ,
5 rs
Q=4n | p(r)ridr. (3.6)
(0]
Stad
2y
= - 3.7
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Calkowity poténcjal kulombowski Wynosi
2Z 2y

- T r

y— (3.22)

Oddzialywanie wymienne elektronéw walencyjnych z elektronami rdzenia jonowego
opisuje si¢ potencjalem wymiany
/3

Vx(;)(r)———6oc|: m(r)] . - (3.8)

Dla g-Sn wspdlczynnik a=0,707.
Metody dotyczace wyboru wspoélczynnika o omdéwiono dokladnie w [13]
Calkowity potencjal dla obszaru I otrzymuje sie zatem w wyniku sumowania sklado-

wych (3.2) i (3.8)
ph_p pl) - (3.9)

Dla sferycznie symetrycznego potencjalu wewnatrz kul Slatera funkcje falowq przedstawia
sie w postaci szeregu fal czastkowych [8, 9]

V()= Cn g (()) Yo, 9), (3.10)

gdzxe C,,» to wspotezynniki, za$ funkcja radialna R(r) jest rozwigzaniem réwnania Schré-
dingera wewnqtrz kuli

[_in(r _)+’”+1) n(1>(r);E:|R,(r)=0, (3.11)
= T dr dr r -

dla warunkéw brzegowych
R/(0)=warto$¢ skoficzona, Ry(rg9=1.

Funkeje v, sa to znormalizowane sferyczne harmoniczne

2141 (- |m|)
(Y, P""' 9)e/me 3.12
Vin(9, )= [4n Ty Feos e (3.12)
spelniajace warunek normalizacji » '
ill n =
“ Y, m Y, msinddsd d(o 011 Ot + (3.13)

3.2. Obszar II

Stala wartos¢ gestosci tadunku w obszarze poza kulami Slatera wyznacza sie z zalez-
nosci [13]

Z—
| o 0 (3.14)
Qw—s“‘Qs -
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gdzie Z, Qw5 i Qg oznacza kolejno ladunek jadra oraz objetosé komérki Wignera—Seitza‘
i kuli Slatera. :

Stala wartos¢ potencjalu wyznaczono metodg uéredniania sferycznego potencjatu
v w przestrzeni zawartej miedzy kula Slatera a kula o objetosci réwnej objetosci ko-
morki Wignera-Seitza [15]

Fw-s

: J‘ V. ) rPdr. ‘ 3.15)

3
2
l}( =
]S

rw_S~

rs

3.3. Obszar IIL

- Dlugos$¢ obszaru trzeciego /=I/, =1, wybiera si¢ taka, dla ktérej gestosé elektronow
w kierunku prostopadlym do pow1erzchn1 zmniejsza si¢ o kilka rzedow W1e1k0s01, W po-
réwnaniu z wartoscig gestosci p$ na plaszezyznie z; lub z,.

Dla f-Sn stosunek tych wielkosci pi>/p$ jest rzedu kilku mlhonowych Usredniajac
rozkiad tadunku atomowego dla szeregu plaszezyzn prostopadlych do osi z mozna wy-
znaczy¢ rozklad tfadunku w obszarze trzecim :

j d
Wspdlrzedne x, y lezace w poszczegdlnych piaszczyznach oznaczono symbolem u=(x, y).

Rozklad gestosci ladunku “dla B-Sn mozna wyznaczyC aproksymujac wyznaczony
w zaleznosci (3.16) przebieg funkcja analityczna

P2 =pe 7, , (3.17)
(2)

gdzie pi=p$® jest wartoscia gestosei ladunku dla plaszezyzn z, lub z,. Dla §-Sn wspol-
czynnik f=1,22. Warto$é te wybrano na podstaw1e rozwazan teoretycznych w ramach
modelu ,,jellium” [16].

Potencjat kulombowski dla rozpatrywanego obszaru wyznacza sig rozwiazujac rowna-
nie Poissona : :

p2)=

PV
dz?

— —4mpP(2) , (.18)

dla zadanych warunkéw brzegowych na plaszezyznie z; i z,
V)=V (E)=W? V({)=V()=0. - (319

Rozwigzaniem réwnania (3.18) dla warunkéw brzegowych (3.19) jest funkcja

, 4> z [dnp . 4n 4mp> '
Vé”(z)=—~—l§§’—e ﬁ2+7[ ﬁ;). e 5 ﬁpj V<2>] —ﬁ%——t/m (3.20)

Efekt wymiany w obszarze III uwzgl@dmono za pomoca potencjalu typu V,,(z) przyj-
mujac wartos¢ wspolezynnika «=0,707. Podobna metod@ wyznaczenia tego potenqaiu
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stosowano do analizy powierzchni krysztalu miedzi, jak réwniez do analizy stanow elek=
tronowych i funkcji falowych réznoatomowych molekut lub czesci skladowych duzych
molekut zwanych ,,clusterami”.

Calkowity potencjal mozna zatem zapisaé

Vc(3)(z) = Vk(3)(z)’+ V,f:)(Z) - (3.21)
Funkcje falowa dla danego obszaru przedstawia si@ nastepujaca reprezentacja [9]
y()= T it - @) (3:22)
(Zk)

gdzié k=1,2 odpowiada plaszczyznom z, i z,. Wspolczynniki oznaczono symbolem cr
za$ funkcja UX(z2) jest rozwigzaniem réwnania Schrodingera

[ ;2+V“”(Z) [E—(k+G,) ]]u— (3.23) -

dla warunkéw brzegowych odnoszacych si¢ do plaszczyzn z; i z,

uP(+0)=0, uP(b)=1.

W tabeli 2 podano wazniejsze dane dotyczace obszaru powierzchniowego f-Sn

Tabela 2
Konfiguracja elektronowa S§23p= Stala gestos¢ tadunku p$¥=0,0174
Stale sieci krystalicznej a=10,997 Y adunek wewnatrz kuli Slatera| Q=47,2078
€=5999

Promien kuli Slatera rs=2,86 Wartos$¢ potencjatu na kuli

Slatera v(rs)=—0,961 |
Objetos¢ kuli Slatera R:=97,991 | Stala wartos¢ potencjatu V= —0,752
i Wignera-Seitza Qw-_s=181,5
Gestos¢ tadunku na kuli Slatera p(rs)=0,0212 | Parametry a, 8 — a=0,707

- B=122

4. Formalizm funkcji Greena

Energia potencjalna w obszarze powierzchniowym wykazuje dwuwymlarowq niezmien-
niczo$¢ translacyjna
V(E+R)=V (). ‘ (4.1)

Celem wyznaczenia elektronowych stanéw pow1erzchn10wych szukamy rozwiazania
réwnania Schrodingera

[-V2+V(#)—Elw() =0 4.2)

dla warunku okresowego Blocha

= y(F+R,)=c Fry (7) (4.3)
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oraz warunku brzegowego w kierunku prostopadlym do powierzchni
limy(u, z)= 0 v (4.4)

- z>+L
Korzystajac z warunku okresowosci (4.1) rozwiazanie rownania (4.2) redukuje sie
do rozwigzania dla jednej dowolnie wybranej powierzchniowej komorki elementarnej.
Rozwiazanie to winno spelnia¢ warunki brzegowe na powierzchni tej komorki, wigzac
wartosci funkcji falowej i jej pierwszej pochodnej w punktach sprzezonych 7 i 7, na po--
wierzchni powierzchniowej komorki elementarne;j.
Punkty te rozdziela wektor translacji a;

: F.=F+a;. = - (4.5):
Stad
w(ro)=e""y(7),
oy (ry _ _ il 6w(r) (4.6).
on, on ,

gdzie n, i n oznaczaja prostopadle skierowane na zewnatrz na powierzchni komérki w punk--
tach zadanych wektorami 7, i 7. »
Transformujgc réwnanie rézniczkowe (4.2) do postaci calkowej otrzymujemy [17].

v(D)= [ G, FIVE)w () dr, (4.7)

- =,

gdzie calkowanie wykonuje si¢ dla powierzchniowej komorki‘elementarnej o objetosei 7..
Do analizy wprowadzamy funkcje Greena

1 jlc]?—?—iml

G, 7 =—4—_Z = =, (4.8)
gdzie
k=VE dla E>0,
x=jv—E dla E<0.
Funkcja ta spelnia nicjednorodne réwnanie rézﬁiczkowe [8, 17]
(V+E)G(F, #)=5(G—F) (4.9

oraz warunki brzegowe na powierzchni powierzchniowej komoérki elementarnej dla punk- -
téw sprzezonych

o

G, , 7)=e"aG (7, 7),
GG, 7) 220G, 7)
sl ek e] Bl 5o r o =

(4.10)
on, on
Funkcje Greena mozna podaé réwniez w innej postaci [8]
- 1 _ JE+Cna=u) '
G e epc,.(z>—z<)’ 4.11%
(r F ; 2jx, @i
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-gdzie =
x,=[E— (G, +k/'T%,
za$ F jest przekrojem poprzecznym powierzchn_iowej'komérki elementarnej w kierunku
prostopadlym do powierzchni. Symbole z- i z, oznaczaja odpowiednio mniejsza i wie-
~ ksza wartosé z i Z'.

Na podstawie twierdzenia Greena mozna cah«; objetosciowa (4.7) przekszta}cw do
-postaci uktadu réwnan catkowych, przy czym liczba tych rownan jestréwna 1a liczbie atomow
W segmencw atomowym

ZSJ" GG, ) Vy(F)—w(F)VG(EF, ¥)1ds'=0, (4.12)
J O +m = 2

gdzie ds”’ jest wektorem powierzchniowym, za$ Si.y; — powierzchnia obejmujaca obszar
IilllL :
Calki powierzchniowe wyznacza sic dla powierzchni kul Slatera znajdujacych si¢
‘W segmencie atomowym oraz dwéch plaszezyzn z, i z, o powierzchni F.
Wprowadzajqc oznaczenia zgodne z 02naczen1am1 Se galla [18] i Kambe [19] otrzy-
“mujemy

r=1+C, ‘ (4.13)
P74, |
GG, ¥ =G (F,7)=G[F—F |-G =)]. (4.14)
Dla i=j oraz rér’<rs funkcje Greena mozna przedstawi¢ nastepujaco [18, 19]:

G- Z Z[K‘Su T (T )Jz(Kr,)+A§,’J,) e ) ()] Y1, 09) Vi (85, 00)
(4.15)

= =,

za$ dla i#j
GG, )= 3 A jr)jier) Yin(S:, 0) Yt (9 s 01 (4.16)

im U'm’
gdzie A%, . i ASiD.., oznaczaja stale strukturalne, natomiast n; 1 j, — sferyczne funkcje
Neumanna i Bessela.
Umniejszajge punkt obserwacji pola 7 oraz punkt zrédla ¥’ do obszaru powierzchnio-
wej komorki elementarnej otrzymujemy kolejno Wyrazema na funkcje Greena. Dla punktu
7 umieszczonego wewnatrz kuli S;, za$§ punktu 7 wewnatrz obszaru Il dla z>z, i <z
funkcje Greena mozna przedstawi¢ nast@pujqco [8]:

GG )= 3 AR Pir)es Beiinebiy (9, p), ' @17
_gdzie
: 4n( j)’ &I (enb)

T Ry (4.18)

); (2
A=

-oraz skladowe wektora

POk, 4G,  k,1G,,, —5);
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za$ kat .
O, ) jest katem wektora P(D:
@ *’)MZH AL DGl FreE s iy g oy (4.19)
gdzie
- 41!: (j)l ejtcnb
S G A IR (4.20)

2j1cn’ .
Podobnie jak poprzednio skladowe wektora P oznaczone sa
P2
za$ kat polarny wektora wynosi
&2, 0 2))

Umieszczajac punkt 7 wewnatrz i-tej kuli Slatera i mnozac nastepnie réwnanie (4.12)
przez Y*(9;, p;) oraz korzystajac z rozwiniecia funkcji Greena (4.15), (4.16), (4.17)+(4.20)
i wyrazenia (3.13), jak réwniez catkujac wzgledem r dla kuli S; oraz wzgledem 7' dla po-
wierzchni Sy, otrzymujemy réwnanie

zs]l{ Z rtS [Kéu 511 6mm (nl (1)_ ny )+Al(r::)l ‘m’ (.]] L(n Jl)] Cl(lt)n
+ Y A G L= CE + 3 FLAD: P(— D + jrn’) P4
iz jim n
+ AR DALY +jx,) P =0,  (4.21)

gdzie r;5 i rjs sa promieniami kul Slatera oraz

dum(z)
d -
ol 2 . el
hy [dr’ nl(Kr )}r“—_rs n U(Z)(Z)
! d . ’ 3
jll:[d_' Julxr )] ) (4.22)
r r’'=rg -
dRO(r") du't(z)
s
R 15 - u(z) 1:=s

Nastepnie umieszczamy punkt 7 wewnatrz obszaru III dla z>z,.. Mnozac réwnanie

(4.12) przez ¢ I+ Gyl 4 korzystajac z odpowiedniego rozwiniecia funkcji Gfeena [8]

G(F 1= T AQ DMt rmE ey, (xr,)Y,m(s,, o), (4.23)
n, lm :
gdzie.
Knb
2), () _ 4n(~ ]) ¢/ J(Pmc.)Y (9(2)’ (05.2)), (4.24)

nin - O F

=1

. G(@7, ’—:I)=ZA512)' (l)ej[(k+Gn)(u-u')+k,,(z—z’—2b)]’ : '(4_25),

n

9 Prace IMP, z. 82
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przy czym
el 2%nb
AR O - (4.26)
G(" "') ZA(Z),(Z)eJ[(k+Gn)(u #)FKn(z— z)] ‘ (4.27)‘
gdzie
i
A2 (2)=2j;c = - : (4.28)

o}az nastepnie catkujac wzgledem 7 po przekroju poprzecznym powierzchniowej komoérki
elementarnej dla plaszezyzny z=>5 o powierzchni F, za$ wzgledem 7' po powierzchni Sy, 1, ;
otrzymujemy nastepne réwnanie ' ,

FIrh 3 ASPUrLP=jf) O+ FAD LD + ) G0+

J, Um’

+FAP (- P —jic, ) CP1=0. (4.29)

W podobny sposéb dla punktu 7 umieszczonego réwniez w obszarze 111, lecz dla Z< 7,
otrzymamy kolejno trzecie podstawowe réwnanie. Mnozac (4.12) przez to samo co i po-
przednio wyrazenie i korzystajac z odpowiedniego rozwinigcia funkcji Greena [8]

6G lz A(” (i)ej[(k+6n)u Kulz+D)); (m.)ylm(,gn o), (4.30)
gdzie
. 4n et
A =TI E iy, (o) o), 3
. Ju X
66 ) ZA,(,I)"(Z)éj[(Z+ Gn) (3-:7)+vcn(z"-z-2b)]’ (4.32)
n - - >
- >
przy czym
e2/%nb :
Azl)’(‘z)=-———— - (4.33)
2ji, F .
GG, o ZAr(tl)’ (Deillk+Gn) =) +x(z'=2)] (4.34)
gdzie . ,
qam L (4.35)
- 2j;c F :

a nastepnie catkujgc wzgledem 7 po obszarze F dla plaszezyzny z= —b za$ wzgledem 7’
po powierzchni Sy, otrzymujemy poszuklwane réwnanie

Fris 3 At GrLP —ji) eify + FAT (LD + i) P+
Js

FAD O(—ID 4 )] (D=0, (4.36)
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Roéwnania (4.21), (4.29) i (4.36) tworza uklad, rozwigzanie ktérego daje poszukiwanai
zalezno$é energii od wektora falowego, czyli powierzchniowg strukture pasmowa.

Praca wplyneta do Redakcji we wrzesniu 1978 r,
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Ypannemm ONuCHIBAIOIINE ﬂOBépXHOCTHLIe 3JICKTPOHHEBIC COCTOSHNS
: MOHOATOMHBIX KPHCTAJLIOB

Pesmme

B craTtee IIpe,JICTaBHeH METOJ DACUETA MOBEPXHOCTHEIX BIICKTPOHHEIX COCTOSHAY B paMKax dhopma-
smsma ysximi Tpuna. TIOBEpXHOCT KpHCTAllIa IPEACTABICHA B ¢$opMe TOHKOTO aTOMHOTO CIIOs, KO-
TOpBI COCTOUT W3 TOBEPXHOCTHBIX SIIEMEHTapHEIX sueek. Kaxnas sieiika pasaenseTcs Ha TPH obuacra,
TS KOTOPBIX PACCMOTPEHEI METOZBI pacdeTa BIICKTPOHHON MIOTHOCTH, noremmaﬂa ¥ BOJIHOBBIX (hyHK-
LUl 57CKTPOHOB.

9‘
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B pabote nam BEIBOI Tpex ypaBHeHWif, DemieHNe KOTOPBIX HPEICTABIAET 3ABUCHMOCTE TIOBEPXHOCT-
HOM 30HBI SHCPIHA OT BOIHOBOTO BEKTOPA, & TAKKe MPHUBENEHE JAHHBIE PACUETa HeCKOTBKHX dusuuecKkux
BEJIMYKH, KaCAIOIMXCS MOBEPXHOCTH KPHCTAIUia GENoro oJoBa.

5

The Equation Determining the Electron States of the Surface
- ~ Region of Monatomic Crystals

Summary

The paper presents the formalism of the Green’s-function method for computing the bound energy
eigenstates in thin-film. The film is divided into surface unit cells (SUC), and each SUC is geometrically
partitioned into three regions. The electron density, potential and wave function representation have
been determined for each region.

Finally three basic equations which deﬁne the relationship between the energy E and two-dimensio-
nal wave vector % have been derived. As an example several physical quantities are given concerning the
surface region of white tin.

&



