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WITOLD DRABOWICZ

Odań§k

. Równania opisujące §tany elektrgnowe obszaru
powierzchniowego monoatomowych krysztalÓw *

W pracy omówiono model powierzchni kryształu w postaci cienkiej płytki. Podano metody wyz-
naczenia rozkładu ładunkuo potencjału, oraz repręzentacje funkcji falowych w trzech obszarach po.
wierzchniowej komórki elementarnej.

Następnie podano metodę wyznaczenia trzech podstawowych równań dla obszaru powierzchnio-
w€go, w ramach formalizmu funkcji Greena, z których wznacza się widmo energetyczne elektronów
walencyjnych w funkcji wektora falowego.

Omówiono wyniki analizy i podano szereg wartości liczbowych dotyczących obszaru powierzch-
niowego f-Sn.

Wykaz oznaczeń

dr,Źr,8r,i, - podstawowe wektory siecirze-
czywistej i odwrotnej,

fi,o Ę - wektory translacji sieci rzeczywistej
i odwrotnej,

Rp, n, - promień i liczba atomów na poszczegól-
nej kuli koordynacyjnej

po, p(') - gęstość ładunku atomowego i całko-
witego w obszarzeI,

yrł'), v!? ,7j1) - potencjał kulombowski wymia-
ny i całkowity obszaru I,

Z - ładunek jądra
p|"', Vł"), Y!1', Y!"' - rozkład.ładunku otaz po,

- tencjal kulombowski, wymiany l całkowity
obszaru IrI,

2i'- dlugość powierzchniowej komórki elemco-
tarnej,

l,m - |iczby kwantowe,
GQ,I' (ł, i'1, 6<l, t) (i, i'), y.(3, Q) - funkcje

Greena oraz sferyczne harmoniczne,
nr,i, - sferyczne funkcje Neumanna i Bessela,
,,js - promień poszczególnej kuli Slatera,
F - przekrój popr:zeczny powierzchniowej ko-

mórki elęmentarnęj,

1. Wstęp

'W ciągu ostatnich |at, a dokładnie licząc od Ig72 r., opfacowano kilka nowoczesnych
metod teoretycznych ptzeznaczonych do analizy struktury elektronowej powierzchni
kryształów metali, półprzewodników oraz powierzchni, na których adsorbowane są cien-
kie warstwy innego pierwiastka. Do metod tych zaliczamy metodę, pseudopotencjału

* Pracę wykonano w famach problemu międzyresortowego MR. I. 26, ,,Podstawy projektowania
masnyn i wządzeń energetycznych", grupa tematyczna 09.

tlt9J



l20 W. Drabowicz

fl, 2, 3,4], liniową kombinację orbitali typu ,,muffin-tin'' [5], parametryzowaną liniową
kombinację orbitali atomowych [6, 7], jak również rnetodę funkcji Greena [8, 9]. obli-
czenia oParte na tYch metodach są bardzo pracochłonne,|ecz ottzyffianę wyniki dotyczące
rozkładu ładunku, elektronowej gęstości stanów, powierzchniowej struktury pasmowej,
PracY wYjŚcia itP., dobrzę zgadzĄą się z wynikami otrzymanymi na drcdze eksperymen-
talnej, opartej na fotoemisji, emisji polowej i ultrąfioletowej.

KoniecznoŚĆ rozwoju metod teoretycznych i techniki eksperymentalnej wynika z po_
ttzeb Poznania szeregu zjawisk, dotyczących heterogenicznej kata\izy, korozji, kruszenia
krYształów, koĘÓrek fotoelektrycznych, jak również superminiaturowych układów elek-
tronowych, na pracę których efekty powierzchniowe mają duży wpływ.

WszYstkie procęsy fizyczne zachodzące na powierzchni ciała stałego zależą w sposób
zasadniczy od struktury elektronowej obszaru powierzchniowego o grubości kilku warstw
atomowych. Analiza tych procesów wymaga jednak poznania, w pierwszym rzędzie,
struktury elektronowej powierzchni kryształu czystego, gratriczącego z prożnią.

w związku z tym, w ramach formalizmu funkcji Greena, wyprowadzono w pracy
trzY Podstawowe równania służące do wyznaczenia powierzchniowej struktury purńo*.3
monoatomówego kryształu graniczącego z próżnią.

2. Powierzchnia kryształu

Do analizY własnoŚci powierzchniowych kryształów stosowane ,ą d*u modele obsza-
ru Powierzchniowego, z których pierwszy ma postac krysztłłu ograniczonego jedną płasz-
czYzną [2], drugi - Postać cienkiej płytki krystalicznej ograniczonej z obu stron płasz-
czyznami graniczącymi z prożnią |3],

Z2

obszar l

powierzchntawql

proznro 
;

Z1

Rys. 1 Model 
tobszaru 

powierzchniowego

PrzYjmuje.się, Że w plaszczyznach graniczących z prożnią zachowana jest niezmi, nni-
czość translacyjna, zaś,w kierunku prostopadłym do powierzchni tych plaszczyzn, ńe-
zmienniczości tej nie ma. Przyjmuje się równieŻ, że struktura sieqi krystalicznej pozostajc
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niezniekształcona w całym obszarZę powierzchniorvym. Jest to słuszne dla wielu kryszta--
łów metali, co zo§tało zbadane za pornacą dyfrakcji elektrcnów o małej energii (LEED},

[10].
Do analizy struktury elektronowej powierzchni (0]0) B-Sn korzystamy z modelu dru-

giego. Obszar powierzchniowy dzielimy na obszar zewnętrzny i rł,ewnętrzn),. Pierwszy
z ntcbleży w próżni i sięga dla B-Sn na odległość 13 jednostek,Iicząc od zewnętrznej po--

lvierzchni z,lub zi gtaniczącej z próżnią. Obszar drugi posiada szerckość 16,695.

R1:, --,,r. .d,, S.i- i\',..,*
N .s.,,,.".\: . _-..
Nt.)Y
e*\_\\ \ \ \

Rys. 2 Struktura powierzchni (100) | _ _ _ _ -€

W pracy prŻyjęto jednostki atomowe h_2mo:ź e3:l,_dla których odległości wyra--
żone są w jednostkach bohrowskich, zaś energia w rydbergach.

Geometryczny model obszaru poŃierzchniowego ilustruje rysunek 1.

Cienka płytka o grubości trzech warstw atomowych ogtanic,zona jest z obu strorr
plaszczyznami z1 i z2. Powierzchniową komórkę elementarną oznaczono linią przery-
waną. Zakreskowana i leżąca między płaszczyznami z1 i z2 część obszaru tej komórki
nazywa się segmentem atomowym. Zawafie są tam wszystkie atomy powierzclrniowej,
komórki elementarnej. Oznaczono je za pomocą podwójnego zakreskowania. Wydzie-

.lone obszary wewnątrz powierzchniowej komórki elementawrcj oznaczono rzymskimi
1iterami.

Przecinając kryształ f-Sn płaszczyznątprostopadłą do kierunku [010] otrzymujemy
dwa rodzaje płaszczyzn atomowych powtarzających się w kolejności ABAB..., wzdłuż.
tego kierunku. Rysunek 2 ilustruje strukturę powierzchni. Czarne okręgi oznaczająatomy
w płaszczyźnie A, zaś białe w plaszczyźnie B.

Dwuwymiarową sieć powierzchniową opisują dwa podstawowę'wektory translacji,

a'": Oi ,

dr:d ,

gdzie i i j to wektory jednostkowe skierowane wzdłuż osi x i y.
Cała sieć powierzchniowa zdefiniowana jest dwuwymiarowym wektorern

ń,-:mli,lłm2Źr,
t

gdzie m 1 i m2 oznacl,ają liczhy całkowitę.
Dwuwymiarową sieć odwrotną opisuje węktor

(2.t}

Q,2y

Gr:fltbr+n2br, (2.3}

1żt

tl)
l

gdzie, podobnie jak poprzednio, n, i n, są liczbami całkowitymi , zaśi, i i, - podstawo-
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wymi wektorami sieci odwrotnej, Wektory tę wznacza się z łastępujących zależności
łIl, 12]:

ż ^ drxd.L 
-Ą*U l - LlL ;--;=--;-:\ ,

ai,\a2x a3)

? ^ d3xż1bz:2Tls--.
al,.|azx a3)

nMektor jednostkołvy k skierowany jest wzdfuż osi z.

(2.4)

(2.5)

Rys. 3. Sieć odwrotna. Lfoią przerywaną
oznaczono powierzchniową strefę Bril-

louiua

Po wstawieniu (2.1) do Q.Ę i wykonaniu działań na wektorach otrzymujemy

-2nbt:- i,
a

z 2n:D2:-J.
c

Na rysunku 3 przedstawiono dwuwymiarową sieć odwrotną. Linią ptzerywaną zazna-
czono powierzchniową strefę Brillouina z oznaczonymi punkómi i liniami symetrii [l2].

3. Ładunek, potencjał i reprezentacie funkcji falowych
w,losz§zegóInych obszarach powierzchniowej komórki elenentarnei,

3.1. Obszar I

Ana|iza powierzcbni oparta na metodzie funkcji Greena wlmaga podziałapowierz_
chniowej komórki elementarnej na trzy obszary, ptzy czym każdy z obszarów charakte_
ryzuje się innym rozkładem ładunku i potencjafu.
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Obszar pierwszy ograniczony jest objętością kuli Slatera o promieniu rr, który wybiera
się zwykle jako wielkość mniejszą 1ub równą połowie wartości najmniejszej odległości
między atomami bailanej sieci krystalicznej. Promień ten dla B-Sn wynosi rs:ż,84g.Kafudy
atom wewnątrz segmentu atomowego otoczony jest kulą o tym promieniu.

Całkowity. radialny rozkład ładunku wewnątrz kuli wyznacza się z zależności [i3]

(3.1)

ap-.

gdzie poQ) jest radialnym rozkładem ładunku_atomowego, zaś wartości patamettów no
i łe dla obszaru powierzchniowego B-Sn podano w tabeli l.

Liczba kul
kocrdynacyjnych

p{l)Q) : p o@) - * 
"_Z, Ę""i' r,ru rn,

4
5,699

Potencjał jądra wynosl

natomiast potencjał V" wyznacza

dla warunków brzegowych

gdzie

zaś

Stąd

Vł'):ViłV".

2ZVł:-,"r
się rozwiązując równanie Poissona

d2v_--+-: -4nrp(r\dr-

./(0):0, y(rJ:Q,

. !:żrY",

2vV":1
f

8
8,334

np

łe
2

5,999
4

7,104
4

9,298

Całkując numerycznie,równanie (3.1) dla parametrów podanych w tabęli l oraz d[a
wartości liczbowych p6(r), zgodnie z programem Hermana-Skillmana, wyz,nacza się
rozkład radialny ładunku.

Potencjał kulombowski Z{1) składa się z potencj ałll, jądra V 1 oruz elektronów Ę

-7s
Q:4n l p@)rzdr.

0

(3.2)

(3.3)

(3.4)

(3.5)

(3.6)

(3.:T)

Tabela 1
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Całkowity potencjał kulombowski wynosi

ł,(7\ 2Z ,2yv;": -;+; . (-ą.2a)

Oddziaływani.e wymienne ęlęktronów walencyjnych z elektronami rdzęnia jonorvego

opisuje się potencjałem wymian

y:?(,': -*[*;r"'ki]" . (3,8}

' Dla B-Sn współczynni k a:0,707.
Metody dotyczące wyboru współczynnika ą omówiono dokładnie w [i3].
Całkowity potencjał dla obszaru I otrzymuje się zatem w wyniku sumowanif składo-

wych (3.2) i (3.8)

V:l)-y(t)4ytt), (3.9}

Dla sferycznie symetrycznego potencjału wevnątrz ku] Slatera funkcjęfalową przedstawia
się,w postaci szeregu fal cząstkowych [8, 9]

R,(r)
v/(i): }.rffi y,^(9, Q), (3.t0}

Kr(rs)

, gdzie C,^to wspólczynniki, zaś funkcja radialna R(r) jest rozwiązaniem równania Schró-
dingera wewnątrz kuli

|- l d/^d\ r(1+1) l
L-ł *\" ń)+'v--1+ /"('J(r)-E_]Rl(r):Q, (3,11)

dla warunków brzegowych

. R,(O):wąrtość skończona, R,(rr):1.

Funkoje Vm s4 to znormalizowane sferyczne harmoniczne

-, V,^§, d:|UT-lm|>tl+ rJ,l(cosg)ej, q ę.0)
L 4i 1t+|m|l!)'l \\

' spełniające warunek normalizacj

|^*,. (3.13)

' 3.2. Obszar II

Stałą wartość gęstości ładunku w obszarze poza kulami Slatera wyznacza się z za|eż-

ności [13]

^trl_ Z-Q
łs -32*-r-g2r' (3.14)

a
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gdzte Z, Q*_, i Q, oznacza kolejno ładunek jądra oraz objętość komórki Wignera-Seitza
i kuli slatera,

Stałą wartość potencjała wyznaczano metodą uśredniania sferycznego potencjału
Y|') * przestrzeni zawartej między kulą Slatera a kulą o objętości równej objętości ko-
mórki Wignera-Seitza [l5]

125

rw-s
f

) 
v"<l\{Ą12ar.

rs

(3.1 5)

(3.1 8)

3.3. Obszar III

Długość obszaru trzeciego l:lt:lz wybiera się taką, dla której gęstość ęlektronów
w kierunku prostopadłym do powierzchni zmniejsza się o kilka rzędów wielkości, w po-
równaniu z wartością gęstości p?) nu płaszczyźnie z1 lllb z2.

Dla B-Sn stosunek tych wielkości p[3)lptr) jest rzędu kilku milionowych. tlśredniając
rozkład ładunku atomowego dla szeregu plaszczyzn prostopadłych do osi z można wy-
znaczyć rozkład ładunku w obszatze trzęcim

(3,16)

Współrzędne x, y leżące w poBzczególnych płaszczyznach oznaczolo symbolem i:(x, y).
Rozkład gęstości ładunku "dla f-Sn można wyznaczyć aproksymująa w1znaczony

w zóleżności (3.16) przebieg funkcją analityczną

of,3'l7z1: pf;)e-S,, (3.17)

zdzie p$3): p[') 3est wartością gęstości ładunku dla płaszczyzn zl lub z2. Dta /-Sn współ-
czynnik f :I,22. wartość tę wybrano na podstawię rozvłażań tęorętycznyeh w ramach
modelu,jellium?' [16].

Potencjał kulombowski dla rozpatrywanego obszaru wyznacza się rozwiązując równa-
nie poissona

,,,,1,;J!9?!

d2vtsl

ź:-4np!3)(z)
dla zadanych warunków brzegowych na płaszczyźnie z1 i z,

V (zr):V (zr):yt2), y (lr):V (l):0 , (3,19)

Rozwiązaniem równania (3.18) dla warunków brzegowych (3.19) jest funkcja

v[3)(z1: _YĘ: 
"-n, 

a7 lYĘ "-r_!Ę * vu,]*!Ę _v!2). (3.20)p. tLp, " p2 |f _], p, ,s, \J,,vl

Efekt wymiany w obszarze III uwzględniono za pomocą potencjału typu V,*(z) ptzyj-
mując rvartoŚĆ współczynnika ą:0,70']. Podobną metodę wyznaczenia tego potencjału
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stosowano do analizy powierzchni kryształu miedzi, jak również do analizy stanów elek-
tronowych i funkcji falowych różnoatomowych molekuł lub części składowych dużych
molekuł zwanych,,clu§terami".

Całkowity potencjał można zatem zapisać

v!3)1zl:vł3)ęi+v!?(r). (3,21,}

Funkcję falową dla danego ob§zaru przedstarvia się następującą reprezentacją [9]

(3.22}

gdzie k:1,2 odpowiada plaszczyzflolT| z1 i z2. WspóŁczynniki oznaczono symbolem C},
zaś funkcja Uł(z) jęst rozvłiązaniem równania Schródingera

v(i):2"iri+ćs,iciPu,

|- #- v!3lęz1 - w - G +ć")'r] u!:o,

dla warunków brzegorvych odnoszących się do plaszczyzn z1 i z2

a[')1+.o;:g, uf,')ęb1:1.

W tabeli 2 podano ważniejsze dane dotyczące obszaru powierzchniowego B-Sn

Tabela ż

. Formalizm funkcji Greena

Energiapotencjalna w obśzarzę powierzchniowym wykazuje dwuwymiarową niezmien-
niczośó translacyjną

Y (i+ń,1_v ę"1.

Celem wyznaczenia elektronowych stanów powierzchniowych
równania Schródingera

[-V'+ v(i)- E]YG):o

dla warunku okresowego Blocha

(3.23}

(4.1}

szukamy ronłiązania

(4.2)

(4"3}

Konfi guracja elektronowa
Stałe sieci krystalicznej

promień kuli slatera

Objętość kuli Slatera
i Wignera-Seitza
Gęstość ładunku na k-uli Slatera

5s25pz
ą:10,997
c:5,999
rs: 2,86

9s-97,99l
Ow-s:181,5
p(rł:0,0212

Stała gęstość ładunku
Ładunek wewnątrz kuli

Wartość potencjału na kuli
Slatera

Stała wartość potencjału

'Parametry a, B

p§"):0,01,74

Q:47,2078

u"(rs): - 0,961

Vś2>: -0,752

a:0,707
§:i,zz

v(i+ń,*):eił,R*y(i)
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oraz warunku brzegowego w kierunku prostopadłym do powierzchni

lim ty(ń, z):O. {4.4}
z+żL

Korzystając z warunku okresowości (4,1) rozwiązanie równania (4.2) redukuje się
do tozwiązania dla jednej dowolnie wybranej powierzchniowej komórki elementarnej..
Rozwiązanie to winno spełniać warunki brzegowe na powierzcbni tej komórki, wiążąc
wartości funkcji falowej i jej pierwszej pochodnej w punktach sprzężonych i i?"napo-
wierzchni powierzchniowej komórki elementarnej.

Punkty te razdzięla wektor translacji Ż,

Stąd
r":rł ai,

v(i"):"jii,ł(ł) ,
0v(i") _,r.;Ov(ł)
0n" ón

(4.5)

(4.6),

(4.8}

(4,9}

(4.10},

gdzie n" i n oznaczająprostopadłe skierowane na zewnątrz na powierzchni komórki w punk*
tach zadanych wektorami }" i i.

Transformując równanie róźniózkowe @.2) do postaci całkowej otrzymujemy [17}

v(}): Iotł ,ł,lv ęi,ltyę7,;dł,, (4.7>,

gdzie całkowanie wykonuje się dla powierzchniowej komórki'elementarnej o objętości r-
Do analizy wprowadzamy funkcję Greena

gdzie

*:łż dla E>0,

6:iJ -r dla E<0.
Funkcja ta spełnia niejednorodne równanie różniczkowe [8, 17]

(V' +.E) G (i, ł'1 * 5 7i _i,)

oraz warunki brzegowe na powierzchni powierzchniowej komórki elementarnej dla punk*
tów sprzężonych

_ 1 _ "irli-i-i-lG(r , i'): -ńł F:iCii'

G (} 
", 

ł'1 = ęił,ń G (ł, ł, ),

ac(i", i') _ _ 
"it 

ń aG (i,}')
0n" 0n

Funkcję. Greena można podać row;iez 

:_}"i§taci 
[8]

G (i,i,) : i Ęt ejrcnę> - z.), (4.11}.
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gdzie
rcn:|E-{Ć,+t)r7Ź,

zaŚ F jest przekrojem poprzecznym powierzchniowej komórki elementarnej w kierunku
prostopadłym do powierzchni. Symbole z2 i z, oznaczają odpowiednio mniejszą i wię-
ksząwartość z i z'.

Na podstawie twierdzenia Greena możta całkę objętościową (4,7) przekształclć do
postaci układu równań całkowych, przy czym liczba tych równań jest rówń liczbie atomów
w gegmencie atomowym

I J [c(7, V'ly',yli'l-v(?)v'c(i ,7'11dś'*0,
j §i*rlr

(4.I2)

gdzie d§' jest vrektorem powierzchniowym, zaś §*,,, - powierzchnią obejmując ą obszat
1iuI.

Całki powierzchniowe wyzftaaza się dla powierzchni kul Slatera znajdujących się
w segmencie atomowym oraz dwóch płaszczyąn z1 i z2 o powierzclrni .F.

Wprowadzając oznaczęnia zgodne z oznaczęniami Segalla [1B] i Kambe [19] otrzy-
muJemy

ł:łiłći,

b,-b ar:ritCil

G?il(i,,i?: e (i,}) : c |i-V ;- G j il].
Dla i:j oraz r<r'<r, funkcję Greena można przedstawić następująco [18, 19]:

otii)(i,i'):Z |lrcólró.,,n,(rcr',)j,(rr,)+,l',]j),,^,i,@r,)j,,(rcr',)]Y,,(S,, q)Ył*,(s;, Qi) ,lm l'm' 
(4.15)

zaś dla i*j
Gęi ) (i, i' ) : L I lt|) -, 1,ęrc r,) j I @r ) y,-(S,, r,1 v,f., (Sj, v i),

gdzie At:;|,., i AI'łl,^, oznaczają stałe strukturalne, natomiast n, i jr- sferyczne funkcje
Neumanna i Bessela,

Umniejszając punkt obserwacji poh 7 oraz punkt źródła i' do obszaru powierzchnio-
wej komórki elementarnej otrzymujemy kolejno wyrażeniana funkcję Greena. Dla punkti
7 umieszczonego wewnątrz kuli §, zaś punktu 7' wewnątrz obszaru III dla z>z2 i zlzt,
funkcję Greena można przedstawić następująco [8]:

gdzie

e (i ; i' ) : T, aIł I?i r(rc r ) eir:- G +"ś"fi, + rclz, - b)ly,*(S,, 
ę,),

lm, n'

A!ł, :?' :#{u' .r'r"ł vfi 6|!, rp!|l 1

(4.t3)

(4.I4)

(4.16)

(4.I7)

(4.18)

oraz składowg wektora

FlD :ęk*+ G,*, kr+ Grr, - tc \,
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zaŚ kąt
(9l'), ,p','r) jest kątem wektora Fjl); Ą

G(i,?) .L.ef):"|r)jr(rcłr)ęil{-r+ełu-rl'{z' 
+b)Jy,^(Si, 9), (4.|g)

|m,a'
gdzie

A(.),(D _4n (j)' ei*"'t 
^iź:,?,?,vń(SI?,, E,9,\ G,20)lm,n, -T;ł .F .

Podobnie jak poprzednb składowę wektora FI? orou"rone są

F;''':ęk,+ Gr,, kr+ G,r, ,rcn);

zaś kąt polarny wektora wynosi
(s:?'), ęr?\.

TJmłeszczając punkt 7 -wewnątrz i-tej kuli Slatera i mnoż{c następnie równanie (4.12)
ptzez Y*(9i, tpr\ oraz korzystając z rozwinięcia funkcji Greena (4.15), (4.16), $.1|+@.20)
i wytażenia (3.13), jak również całkując względem 7 du tuti Ę ciraz względem }' dla po-
wierzchni §I*ttI, otrzymujemy równanie

r?" j Ą U, rłs |rcó,, 6,, 6 *^. (n, t(ł,) -, !,) +,ł Ił!, 
^, 

(j,. | !; - 1 s1 c!i), +
|'m'

+ r rjrAIli,\, 
^, 

U,, L? - j ) cIł. + L F ylfl; !? ę - l|1) + j Kn) c ł2') +i*i''n'
+ AY),::)@I.' +jn,,)cjl'1}:6, (4.2I)

gdzie r,, i r;s s4 promieniami kul Slatera oraz
ydu(z\(z1-1

nl :W",(o"')],._,,, rł' :|7rrn],=;

rd li!,:|*:ri,t",')_l.,:"", (4,22)

;dRtl(r';1 rdu(l)(zh

u :|-o-J,,=,, r'ł' :LĘ]"=,
Następnie umieszczamy punkt 7 wewnątrz obsuaru III dla zżzz..Mnożąc równanie

(4.12) ptzez.-irri+Ęl'i1 i korzystając z odpowiedniego rozwinięcia funkcji Greena [8]

G(i,i,1: Z Atr!,::)ej1(i+Ćii+*nę-o)]jr(*r,,)ył.,(s!, ai), G.23)
n,l'm'

gdzie

,|(2),(i) 4rc(- j)' ei*"t 

"ititlł,>y,r,79|rr, 
,p|r\, (4.24)n,rm'- 2i* j

.. " G(i, i,1=2A<r',,trl.irti+d"lti-ł)+Kn(z-z'-2b)l, G.25)

9 Prace IMiP, z. 82
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przy czym

gdzie

gdzie

oraz następnie całkując względem 7 po przekroju poprzecznym powie?zchniowej komórki
elementarnej dlaplaszczyzn! z:b o powierzchni F, zaś względem 7' po powierzchni §*r,r,
otrzymujemy następne równanie

F tń I A!u;[i>g,, Lźł - j ł) c!l), ę p a<zl, ę\IĘ 
+ j*,) c:D +j,l'm! 

+ FArI},Q,Ię_I,Q} _ j,co) C[r)]:o. (4.2g)

W podobny sposób dla punktu 7 umieszczonego również w obszarzelll, lecz dla z<z1,
otrzymamy kolejno trzecie podstawowe równanie. Mnożąc (4,12} ptzez to samoco i po_
przednio wyrażenie i korzystając z odpowiedniego rozwinięcia funkcji Greena [8]

,.lę),(D - 
ej2*"b

Ąn - )-,
-J Kn I,

G (}, i, } : |.,ąt'',, 
1z 1";11ł * c")ti- ł 1 + r 

^1z 
- z, ),1,

A:2),(2): ' ," 2jrc,F

(4.ż6)

(4.27)

(4.28)

(4.30)

(4.31)

(4.32)

(4.33)

(4.34)

(4.35)

a naętepnie całkując względem i po obszarze F dla płaszczyzny z- -b, z.aś względem}'
pl.J porvierzchni §*rrr, otrzymtljemy poszukiwane równanie

r t.;. I at!l;!i>li, tljl -yrl c!i], + r,łQ, @(L$ + jrc,) c|' +
j, r'm'

+ pa{t),<z)7_7{z)+j,r")] ćI2):0. (4.36)
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Równania (4.2I), (4.29) i (4.36) tworzą układ, rozwiązauie którego daje poszukiwaną

zależnośó energii od wektora falowego, czyli powierzchniową strukturę pasmową.

Fraca wpłynęla do Redakcji we wześniu 1978 r.
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Vpannennn ofi|cblBaloryne lloBćpxHocTtlhle oJrenTpollllhle cocToflHlIn

MoIIoaToMI{hIx Kp[cTaJIJIoB

Pegpve

B crarre trpeAcTaBJIeH MeToA pacqęTa [oBepxHocTHb]x,9JleKTponllbu<.cooTpr*rfift B PaMKax ÓoPua'

JII{3N{a óyiIK]iIrź fpuHa. florepxuocrs KpI-{cTaJIJIa IIpeA§TaBJIeHa n ł$oplre Toltroro aToMIIoro cJlofi, Ko-

Topbń cocTofiT I{3 EoBepxHocTHBIx 3IeMeIITapHbrx xueex. Kaxgax 1lefua pa3,q§nreTcfi fla rprł o6łacrr,

,qJl.fl KoTopblx paccMoTpeEEI MeToAbI pacqeTa 3JręKTpoHHofi [JIoTHocTIl, troTeHlMaJIa Ił BolIIloBbIx QPr-
uuń 3,,IeKTpoHoB.

9r

l31
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B Padore IaH BblBoA TPex ypaBnelfl.d, pemeHue KoTopBIx trpe.acTaBJuleT 3aBuclłMocTb lloBeprutocT-
xoB gosrr 9EOPIEE oT BoJIEoBoro Be(Topa, a Taxxe trpfiBeAeHbI AaHIIbIe pacqeTa HecKollbl(trx $usłuecrox
BeJIulIEIl, xacaloqn(cf, IIoBępxEocTtr I{plłcTźilIfia 6ełoro orrora,

The Ęuation Determining the Elechon States of the Surface
Region of Monatonnic Crystals

Summa ry

The paper presents the formalism ol the Green's-function nlethod foi computing the bound energy
eigenstates in thin-fiIm. The film is divided into surface unit cells (SUC), and.u"n sóc i. g."*",.i*llv
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.Eand two-dimensio_
nal wave vector ł have been derived. As an example several physical quantities are given concerning the
au.r*a" region of white tin.


