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delu pro popis meziatomarniho coulombického rozpadu (ICD). Model je zalo-
zen na analyticky fesitelném neporuseném hamiltonidnu s potencidlem tvorenym
dvéma pravouhlymi konec¢né hlubokymi jamami. Coulombické interakce dvou
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Uvod

Meziatomérni coulombicky rozpad (ICD) je v nejobecnéjsim slova smyslu déj,
pri kterém vzajemnou coulombickou interakeci dvou lokalizovanych skupin elek-
troni dojde k deexcitaci jedné z téchto skupin a k ionizaci druhé [I]. Teoretické
i experimentalni vyzkumy tohoto jevu se zaméruji predevsim na dvé konkrétni
realizace ICD: elektrony lokalizovany v elektronovych orbitalech atomii nebo mo-
lekul, nebo elektrony lokalizovany v polovodi¢ovych nanostrukturach — kvanto-
vycch teckach.

V této préaci se budeme vénovat konstrukei jednoduchého dvouéasticového mo-
delu ICD, ve kterém bude coulombicka interakce mezi elektrony zahrnuta v prv-
nim radu ¢asoveé zavislé poruchové teorie. Zkoumana bude zavislost rozpadovych
sitek na ruznych parametrech modelu, predevsim vzdalenosti jam a energii od-
chéazejiciho elektronu. Vysledky budou porovnany s literaturou. Bude posouzena
vhodnost pouziti tohoto modelu pro kvalitativni analyzu ICD v redlnych atomar-
nich systémech. Zamérem do budoucna je vytvorit numericky resitelny model,
ktery umozni rovnocenné zahrnout dynamiku elektronii a atomovych jader.

Prace je rozclenéna do tii kapitol. V prvni z nich shrneme teoretické znalosti,
které budeme dale pouzivat, a popiseme jednocasticovy potencial, ktery bude
zprostredkovavat lokalizaci elektront. V druhé kapitole okomentujeme nékteré
pouzité vypocetni metody. Ve treti kapitole uvedeme a okomentujeme vypoctené
zavislosti rozpadovych sitek.

V prvni kapitole budeme pouzivat jednotky SI, pokud nebude vyslovné uve-
deno jinak. Ve zbytku préace budeme pouzivat Hartreeho atomové jednotky (a.u.),
které jsou definovany volbou redukované Planckovy konstanty: h = 1, velikosti
naboje elektronu: e = 1, hmotnosti elektronu: m, = 1 a Bohrova poloméru:
ag = 1.



1. Teorie

1.1 Specifikace modelu a separace problému

Budeme konstruovat co nejjednodussi model, na kterém lze ICD popsat. Ome-
zime se tedy na situaci, kdy budeme popisovat pouze elektrony podstupujici ICD
a jejich pohyb omezime na jednu dimenzi (1D). Jejich lokalizaci zajistime dvéma
pravoihlymi potencidlovymi jdmami. Hilbertiv prostor dvoucasticovych stavi
lze zapsat jako direktni soucin dvou identickych kopii Hilbertova prostoru jedno-
¢asticovych stava 2 = 4 ® 4. Dvoucasticové vinové funkce budeme znacit
|W) € 4, jednocasticové 1) € ). Celkovy hamiltonidn H tohoto systému lze
nasledujicim zptsobem rozlozit

H=Hy+ Vi (1.1)

na interakcni ¢ast Vi, kterou zahrneme jako poruchu v ramci ¢asové zavislé
poruchové teorie, a neporuseny hamiltonian H

Hy=hoI+1®h, (1.2)

kde h je jednocasticovy hamiltonian, ktery je dén jako

2
A p A
h=—+V. 1.3
o (1.3)
Konkrétni tvar jednocasticového potencialu V a interakéni ¢ésti hamiltonidnu
Vint bude popsan nize.
Prvnim tkolem tedy bude najit stacionarni stavy neporusené casti H

Hy|W,) =&, |9,). (1.4)

Tento problém lIze separaci redukovat na hledani stacionarnich stavi jednocasti-
cového hamiltonianu

s jejichz pomoci dvoucasticové stavy a jejich energie zrekonstruujeme jako
‘\Dn> = ’wm1> ® |¢m2> ) (1'6)
En = Em, + En,. (1.7)

Spektrum jednocasticového hamiltonidnu se sklada z diskrétni a spojité c¢asti. Po-
¢et vlastnich energii v diskrétni ¢asti zavisi na tvaru a parametrech potencidlu V.
Energetické hladiny jednocasticovych stavii v kontinuu v jedné dimenzi jsou dva-
krat degenerované, kazdé hodnoté energie totiz odpovidaji dvé navzajem opacné
hodnoty hybnosti p = +v2mFE. Dvoucasticové energetické hladiny tedy mohou
byt az ctyrikrat degenerované v pripadé, ze se obé castice nachazi v kontinuu,
s takovymito stavy ovSsem nebudeme pracovat.

Pro pouziti ¢asové zavislé poruchové teorie prvniho fadu potiebujeme najit
,pocatecni a  koncovy“ stav systému, které budeme znacit |¥;), |¥Uy) a jejich
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energie &;, &. Pocatecni stav systému je charakterizovan dvéma vazanymi elek-
trony, koncovy stav jednim vazanym elektronem a jednim elektronem v kontinuu,
pohybujici se smérem od oblasti potencidlovych jam. Ve velké ¢asti vypocti bu-
deme pozadovat splnéni zdkona zachovani energie (ZZE)

& = & (1.8)

1.2 Volba jednocasticového potencialu a hledani
stacionarnich stavia

Jak jiz bylo zminéno, jednocasticovy potencial V mé tvar dvou pravouhlych
potencialovych jam a je tedy dan jako

Vi =0, € (—o0, —dyp —di) = I,

Vo =—-Vp, € (=dijp — dp, —dyjo] = I,
Viz)=1V3=0, € (—=dyja, dij2] = I3, (1.9)

Vi=—Vg, x€ (dij2, dijs+dgr] =14,

Vs =0, x € (dijs + dg, 00) = I,

kde jsme zavedli znaceni I intervalii, na kterych je potencial konstantni. Hranice
téchto intervali budeme znacit

{betiey = {—dijs — dp, —duja, dyja, dijo + dg} (1.10)

Zavedeni tohoto potencidlu muzeme také vidét na obrazku [I.1]

Parametry jednocéasticového potencidlu budeme v duchu minimalismu celého
modelu volit tak, aby v jedné z jam (bez jmy na obecnosti levé) existovaly dva
vazané stavy a v druhé pouze jeden. Prislusnost jednocéasticovych stavi a jejich
energii k levé nebo pravé jamé nebo ke spojité ¢asti spektra budeme znacit dolnim
indexem, tedy postupné |¢1), [¥r), [tc). U vazanych stavii budeme navic hornim
indexem naznacovat jejich poradi pti sefazeni vzestupné dle energie v ramci stavii
prislusnych dané jamé. Celkem tedy tii vazané stavy v nasem jednocasticovém
potencidlu budeme znacit [1/9), [¥1) a [1%). Na obrazku vidime zavedeni
parametri jednocasticového potencidlu V zéroveti se schematickym naznacenim
procesu ICD. V ptipadé, ze dvé z energetickych hladin modelu jsou sobé blizké,
nelze jednoznacné rozhodnout o lokalizaci prislusnych vlastnich stavi k té ¢i oné
jameé. Toto nepredstavuje problém, protoze nasim modelem popisujeme elektrony
— nerozlisitelné castice.

Jednoéésticovy potencial V je dle po ¢astech konstantni, nabyva hodnot
Vi na intervalech Iy, kde k € {1,...,5}. Na kazdém z intervalu I je tieba TeSit
stacionarni Schréodingerovu rovnici pro vinovou funkei i, (z) ve tvaru

2
ddQ V() = —w
x I

Na kazdé oblasti mé reseni charakter

Vi(z). (1.11)

2m(E -V,

@/)k(ff) = Ape™T 4+ Bpe R gy = \/_m(hzk)’ (1.12>
. : 2m(E -V,

wk(J:) _ Akelkkx + Bke—lkkx’ kk = Tn(h2k)’ (113)



dL < d1/2 > d1/2 dR

R

Obréazek 1.1: Zavedeni nezavislych parametrt (dy /2, dr, dgr, Vi a Vi) jed-
nocasticového potencialu V a zavislého parametru R — vzajemné vzdéle-
nosti stredil jam. Déle vidime schematické znédzornéni modelové situace:
v levé jamé se nachazi c¢astice v excitovaném stavu, v pravé jameé v za-
kladnim. Céstice v levé jamé prejde do zdkladniho stavu a pfebyteénou
energii predda pomoci coulombické interakce ¢astici v pravé jame, ktera
se timto presune do kontinua. Céstice v kontinuu opousti oblast potenci-
alovych jam smérem doprava nebo doleva. VInové funkce jsou zachyceny
pouze schematicky, presna hustota pravdépodobnosti vazanych stava je
v nasem modelu nenulova i v klasicky zakazané oblasti a elektron v kon-
tinuu modelujeme pomoci rovinné vilny namisto vinového baliku.

nebo
Yp(x) = Agx + By, (1.14)
a to v zavislosti na tom, jestli je hodnota vyrazu
_2m(E - V)
72
na dané oblasti kladna , zaporna , nebo nulova . Posledni pripad

nebudeme déle uvazovat, protoze prislusna hodnota energie E neni striktné vzato
prvkem spektra naseho jednocdsticového hamiltonidnu h. VInova funkce ¢ (z) na
celém R je potom déna jako

(1.15)

Yi(x), €,
Vo(z), €I,
(x) = (¢s(2), =€ (1.16)
Uy(z), x € Iy,
vs(z), x € .




Na &tyfech hranicich {b}i_, zminénych oblasti budeme (diky kone¢nosti skokii
potencidlu) pozadovat spojitost vlnové funkce ¢ (x) a jeji derivace

lim ¢(z) = lim ¢(x), (1.17)
x%bz T—b,

lim ¢'(x) = lim ¥'(z). (1.18)
z—bf z—b,

Celkové feseni na vsech péti oblastech méa deset volnych (komplexnich) pa-
rametrii, které jsou vazany osmi navazujicimi podminkami. V kontinuu, tedy
pro E > 0 jsme timto vycerpali vSechny podminky, které lze na vinovou funkci
nalozit. Pro kazdou kladnou energii tvori stacionarni vinové funkce dvoudimen-
zionalni linedrni vektorovy prostor. V tomto prostoru budeme volit bazi, kterou
budeme znadit |E,s), a vinové funkce v kontinuu budeme normovat k delta funkci
v energii, tedy

(B,s|E's) = 6(E — E'),y, (1.19)

kde s je degeneracni index. Budeme rozliSovat dva rozpadové kanaly: castice
opousti oblast jam smérem doprava (s = +) nebo doleva (s = —). Tomuto
podiidime volbu baze v kontinuu. Funkce e** reprezentuje (po piiddni casové
zévislosti) rovinnou vlinu postupujici doprava, funkce e*** reprezentuje rovinnou
vlnu postupujici doleva. Zajimaji nas tedy prispévky k vinové funkci reprezentu-
jici ¢astici odchazejici smérem od jam, tedy ta, kterda ma na intervalu I; pouze
piispévek e ** a ta, kterd md na intervalu I5 pouze piispévek e**. Zbylé dva
stupné volnosti vlnovych funkci v kontinuu tedy odstranime volbou konstant As

a By z (1.13), tato volba je specifikovana v tabulce .
Vazané stavy budeme hledat v oblasti energii

VInové funkce vazanych stavii maji tedy na z jedné strany neomezenych interva-
lech I7 a I5 exponencialni charakter . Od vazanych stavi pozadujeme tra-
di¢ni podminku ¢ € L? (R), jejiZ splnéni zafidime volbou A; = 0 a B; = 0. Tim
nam zbude osm volnych parametri celkové vinové funkce, od které pozadujeme
splnéni osmi navazujicich podminek. To zdanlivé jednoznacné urcuje celkovou vl-
novou funkci. Ve skutecnosti z obecné teorie stacionarnich stav v 1D vime, Ze
pozadavek na FeSitelnost soustavy (nulovost determinantu matice této soustavy)
navazujicich podminek vygeneruje podminku na energii £ — ,nakvantuje energii®.

Tabulka 1.1: Volba konstant z ([1.13]) definujici vlnové funkce v kontinuu
tak, aby reprezentovaly dva rozpadové kandly a zaroven splnovaly nor-
malizaci ([1.19)).

vlnova funkce ‘ konstanta As konstanta B;

Vg = (2| EA+) DRy o 0
Vo = (z|E,—) 0 ThEmE




Splnéni pozadavku Tesitelnosti soustavy (volbou E = E,) ndm umozni najit fe-
seni soustavy — jednodimenzionalni linearni vektorovy prostor. Jako vlnové funkce
Yn(x) vybereme z néj vybereme feseni normované k jednicce

(Vn[tm) = Onm- (1.21)

Ortogonalita je zarucena diky hermitovskosti jednocasticového hamiltonianu h.
Podminka tesitelnosti soustavy je, podobné jako v pripadé jedné konecné hluboké
pravouhlé potencidlové jamy, dana transcendentni rovnici pro E, ktera je zde
navic riznd pro 0 > E > —min{Vy, Vg} a —min{Vy, Vg} > E > —max{V,, Vx}.

1.3 Dvoucasticové vlastni stavy a zahrnuti vza-
jemné interakce

Nejdrive zkonstruujme dvoucéasticové vlastni stavy neporuseného hamiltoni-
anu . Je treba vzit v ivahu, Ze elektron je nerozlisitelna castice se spinem
1/2, tedy fermion, a celkova vlnova funkce systému fermionu je antisymetricka.
Model je jednodimenzionalni, neméame tedy k dispozici jiny nez spinovy moment
hybnosti. Celkové tedy mame soustavu dvou ¢éstic se spinem 1/2; kterd se muze
nachézet ve stavu spinového singletu s antisymetrickou spinovou ¢asti vlnové
funkce, nebo ve stavu spinového tripletu se symetrickou spinovou casti vlnové
funkce. Pro antisymetrii celkové vinové funkce je tfeba prostorové c¢asti priradit
opacnou symetrii nez ma ¢ast spinova. Budeme tedy brat v ivahu obé symetrizace
dvoucasticovych vlnovych funkci

v, = ¢1§ () ® [$ms) % [Prng) © [t ) (1.22)

Symetrické vlnové funkce odpovidaji stavu spinového singletu a antisymetrické vl-
nové funkce odpovidaji stavu spinového tripletu. Nize uvidime, ze nékteré aspekty
zkoumaného problému nebudou zaviset na symetrii dvoucasticovych vlnovych
funkci, proto budeme nékdy pracovat i s nesymetrizovanymi vlnovymi funkcemi
[5).

Nyni mtzeme napsat poc¢atecni a koncovy dvoucasticovy stav systému, které
budeme déle uvazovat. Oba stavy byly popsany na obrazku [I.I nyni navic uva-
zujeme vyse popsanou (anti)symetrizaci

1 1 0 0 1
) = 5 (J1) ® [vh)  [¢h) ® 1)), (1.23)
7)== () @ o) = [u) o [41)). (124)

Stavy ’1Z%> jsou takové dva stavy z kontinua, jejichz energie E¢ spliuje spolu
s energiemi vazanych stavi zdkon zachovani energie, tedy

Ec=E} +E}), — EY. (1.25)

Nyni zahrnme vzajemnou interakci ¢astic. Interakéni ¢ast Vi, hamiltonianu
(1.1) popisuje vzajemnou coulombickou repulzi dvou elektront, ¢dstic s ndbojem
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—e, a ma v souradnicové reprezentaci tvar

~ Coulomb 62 1
int

= — 1.26

471'80 ’1’1 - I‘2| ( )
V nasledujici sekci uvidime, ze bude tfeba pocitat maticové elementy tohoto ope-
ratoru, které v souradnicové reprezentaci prejdou na dvourozmeérné integraly. Vy-
jadteni ([1.26) ma vsak v bodé x; = x4 singularitu, kterou odstranime nasledujici
regularizaci prevzatou z [2]

N e? 1
int = ’
Ame \/(% — 29)? + avexp [~ B(w) — 12)?]

Jak muZzeme vidét na obrazku [I.2] zdvislost této regularizace na proménné
r = |71 — z3| mize byt pro jisté hodnoty parametrﬁﬂ a, [ na jistém podintervalu
R* rostouci. Na tomto podintervalu takova regularizace reprezentuje pritazlivé
pusobeni ¢astic, které je pro coulombickou interakei dvou ¢astic stejného naboje
nefyzikdlni. Aby tato situace nenastala, budeme pozadovat, aby funkce

1
1) = ——m
N
byla ryze klesajici na intervalu (0, 00). Tento pozadavek da nasledujici podminku
na parametry regularizace

(1.27)

(1.28)

af < 1. (1.29)
Pro zjednoduseni prejdeme k jedinému parametru volbou
1
a=—. 1.30
3 (1.30)

~ Coulomb

Poté Vi — Vint pro 3 — o0.

Coulombickd interakce zprostredkovava vazbu mezi vazanymi stavy a stavy
v kontinuu, a je tedy mechanismem ICD. Kromé toho prispiva k celkovym ener-
gifm &** dvoudasticovych stavii |[¥). Tento piispévek zahrneme pomoci staci-
onarni poruchové teorie prvniho fadu. Presnéji feceno takto zahrneme opravu
energie pouze u pocatecniho vazaného stavu |V;). Interakéni ptispévek k energii
koncového stavu v kontinuu |V ) takto zahrnout nelze, protoze stacionarni poru-
chova teorie je budovand pro stavy, které lze normovat k jednic¢ce. V ¢lanku [3],
kde se problém tesi numericky presné, coz umoznuje urcit prispévek vzajemné
interakce k energiim vSech dvoucasticovych stavii, se ukéazalo, ze tento prispévek
je pro |¥s) maly ve srovnani s piispévkem k energii vazaného stavu |¥;), my ho
tedy budeme zanedbavat. Fyzikalné to je v souladu s nahledem, ze ¢éastice v kon-
tinuu je delokalizovana, a tedy vzajemna repulze s druhou, lokalizovanou, ¢astici
bude zanedbatelnd. Zakon zachovani energie (1.8) po této opravé tedy nabude
tvaru

E A (| Vi |W3) = &, (1.31)
kde &; a & jsou dany dle (1.7). Energie stavi ’@ZJ$> je potom
Ec=FEL +E) — EY 4+ (0| Vi | ) . (1.32)

1V jednotkach SI maji parametry regularizace nasledujici rozmér: [a] = m?, [8] = m™2, my

s nimi budeme pracovat vyhradné v atomovych jednotkach.
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— oulomb
Vint

----- Vint, =2 a.u., f=2 a.u.
Vint, 1/a=B=1 a.u.
Vint, 1/a=p=2 a.u.
Vint, 1/a=p=5 a.u.

V (a.u.)

1.0

0.5

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
r(a.u.)

~ Coulomb

Obrazek 1.2: Zavislost V, (r = |21 — 22|) & Vine(r) pro nékolik kom-
binaci parametrii regularizace. Carkovana ¢ara znadi regularizaci, jejiz
parametry nespliuji podminku (1.29), a tudiz jeji pribéh nenf ryze kle-
sajici na R*. Barevné ¢ary poté znadi regularizaci redukovanou na jeden
volny parametr dle (1.30]) pro rizné hodnoty tohoto parametru (za volny
parametr povazujeme [3). Vidime, Ze pro zvysujici se hodnotu [ se regu-
larizace priblizuje aproximovanému coulombickému potencialu. Na osach
jsou pouzity atomové jednotky.

1.3.1 Zahrnuti casového vyvoje

Nésledujici postup je primou aplikaci odvozeni z [4, str. 1303-1319] na nas
konkrétni problém, pricemz hlavni modifikaci je prechod od spojitého k diskrét-
nimu degeneracnimu indexu, protoze se pohybujeme v 1D. Mame hamiltonian
Hy a jeho staciondrni stavy |¥,). Necht je systém v case t = 0 ve stacionér-
nim vdzaném stavu |¥;) dle (1.23). Na interakéni ¢dst celkového hamiltonidnu
(1.1) reprezentovanou regularizaci potencialu s vyse diskutovanou volbou
a =1/ se divame jako na v Case konstantni poruchu, kterou ,zapneme® v Case
t = 0 a ktera zpusobi ¢asovy vyvoj |¥(t)) puvodné stacionarniho stavu. Pravdeé-
podobnost nalezeni ¢éstice v ¢ase t v koncovém stavu V) dle , ktery patii
do spojité c¢ésti spektra a je charakterizovdn energii &7 a degenera¢nim indexem
s e {+, —}je

Pt Er,8) = (L0 (D) (1.33)

Pravdépodobnost prechodu na jednotku c¢asu je potom

Fs = ((f;fgzz"f(t; gf,S) (134)



a lze pro ni odvodit vztah znamy jako Fermiho zlaté pravidlo J4, str. 1319

2m ~ 2
Ly = 7[00 Vi 12 04(65). (1.35)
V nasi aplikaci je hustota stavii ps(&f) = 1 diky normovani jednocasticovych

vlnovych funkei v kontinuu k delta funkci v energii (1.19). Veli¢ina T’y se také
nékdy nazyva (parcidlni) rozpadovou sitkou. Déle

=T, +I_ (1.36)

je celkova rozpadova sitka, tedy pravdépodobnost prechodu do kontinua bez rozli-
sovani rozpadovych kandl. Prevracena hodnota této veli¢iny ma vyznam stiedni
doby zivota pocatecniho stavu.

1.4 Rozklad na prenos energie a prenos castice

Maticové elementy interakéniho potencidlu vystupujici ve vztahu pro rozpa-
dové sirky (|1.35]) 1ze rozdélit na dva prispévky [5]. Dosadime pocéatecni a koncovy

stav z (1.23) a (1.24) a dostaneme

<\ij| Vint N’z) = <¢2’ ® <¢§’ Vint

1) ® [¥h) (V2] @ (VE| Vins

VR) @ |¥1) -
(1.37)

Prvni ptispévek se nazyva primy clen (energy transfer, prenos energie) a popi-
suje situaci, ktera je zachycena na obrazku tedy castice v levé jamé prechazi
z excitovaného stavu do zakladniho a energii predava castici v pravé jameé, kterou
tim vysune do kontinua. V nasledujici sekci uvidime, Ze tento ¢len na vzajemné
vzdélenosti jam R, viz obrazek zévisi jako 1/R3.

Druhy prispévek se nazyva vyménny clen (particle transfer, prenos cdstice)
a popisuje situaci, kdy castice z pravé jamy prejde do zakladniho stavu v levé
jameé a prebytecna energie je vyuzita k uvolnéni castice z excitovaného stavu v levé
jamé do kontinua. Tento prispévek zavisi na prekryvu vinovych funkei zakladnich
stavil v jednotlivich jamach, a proto na jejich vzdalenosti R zavisi jako e %, kde
a je kladnd konstanta. Je tedy vidét, ze pro vétsi vzdalenosti jam je dominantni
primy clen, ktery prispiva stejné pro symetrizované i antisymetrizované pocatecni
a koncové stavy. Pokud bychom uvazovali nesymetrizované stavy, vyménny c¢len
by se v (1.37)) viibec neobjevil.

1.5 Multipdlovy rozvoj coulombické interakce

Provedme nyni multipélovy rozvoj pfimého ¢lenu z (1.37) [5]. Pro jednodu-
chost pouzijme v této podsekci atomové jednotky, ve kterych ma coulombicky
interakcni potencial tvar

~ Coulomb 1

S — (1.38)

int
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Nyni od operatort souradnic Z, s prejdeme k operatoriim novych soutadnic E 1y
&5, které maji pocatek ve stfedech jednotlivych jam

L\ =31+ dyp+dn/2, 21 E§1®j7 (1.39)
=19 —disp — dr/2, 52 =I® €27 (1.40)

a pro zjednoduseni znaceni ztotoznujeme jednocasticové a dvoucésticové verze
téchto operatori. Zaroven oznacime vzajemnou vzdalenost stred jam jako

R=2dy)s+dp/2 +dg/2. (1.41)

N> Iy
N

Nyni mizeme provést rozvoj interakéniho potencidlu do druhého radu

1 1
\/(R+§2_§1)2 R <1+52;§1>2

1 & —¢& (62—51)2 (52_51)3
rom om0\

Vit = (1.42)

(1.43)

Spocitame-li nyni primy ¢len maticového elementu tohoto rozvoje interakc-
niho potencidlu, zjistime, Ze prvni dva c¢leny diky ortogonalité jednocasticovych
vlnovych funkei vymizi a vedouci ¢len tedy bude fadu 1/R?, konkrétné

. P
(WoI & 1oh) (vE| & k)
R3 ’

kde (49| &, |ibt) (<w§’ & |1%)) je maticovy element dipélového momentu v levé

Y1) ® |¢h) ~ -2 (1.44)

(pravé) jamé zprostiedkujici piechod |1} ) — [¥9) (|¥%) — ‘@/%5>), proto priblizny
vztah vyjadruje, ze ICD je v nejnizsim netrivialnim radu zprostredkovany
dipél-dipélovou interakei.

Na zavér teoretické casti se pokusime nahlédnout, jak jednotlivé maticové
elementy dipolovych momenti zavisi na Ex a R. Pro tento tcel uvazme vlnové
funkce v takovém tvaru, ktery neodpovida presné nasemu jednocasticovému po-
tencidlu, ale umozni ndm maticové elementy spocitat jednoduse analyticky. Zaji-
maji nas pouze tvary zavislosti, nebudeme tedy vlnové funkce presné normovat.
Jako vazané stavy vezmeme vlastni stavy harmonického oscilatoru s vlastni th-
lovou frekvenci w;

(&) o wtexp (—wf%), (1.45)
PL(&) x 204G exp<—w12§%>, (1.46)
0 (&) ox wy!* exp <—W22£%> ; (1.47)

kde pouzivame atomové jednotky. Pro vyssi hodnotu w; je potencial harmonického
oscilatoru uzsi, stejné jako profily vinovych funkci vazanych stavi. Jako stav
v kontinuu vezmeme rovinnou vlnu postupujici doprava

eikEQ

Yo(&) o T (1.48)

11



kde k o< v/ E¢ a faktor 1/ V'k pochézi z normovani k energii. S vyse zavedenymi vl-
novymi funkcemi vychazi pro jednotlivé maticové elementy dipolovych momenti
vztahy

<¢c’§2 ’¢R> —i—e 2, (1.49)
Wo

<¢L’ 3 ‘¢L> X \/Z (1.50)

Celkem dostavame pro rozpadovou $itku v aproximaci ([1.44]) zavislost na Ec a R

ve tvaru
~ —— _Ec 1
I' x E(;e w2 m (].5].)
1w

12



2. Vypocetnim metody

Pii feSeni byl ke vSem vypoctum pouzit program Mathematica [6]. K vykres-
leni graft zavislosti rozpadovych sifek na riznych parametrech a jejich pripadnym
fittim, vykreslenim zavislosti spekter jednotlivych modeli na jejich volnych para-
metrech a hustot pravdépodobnosti jednocasticovych stavii byl pouzit program
Origin [7].

2.1 Reseni soustavy navazujicich podminek

Jak jiz bylo zminéno v prvni kapitole, podminka fesitelnosti soustavy navazu-
jicich podminek (1.17), prejde na transcendentni rovnici. Jeji feseni je tedy
tfeba hledat numericky, a proto je nutné numericky resit i samotnou soustavu.
Zabudovana funkce softwaru Mathematica na numerické feseni soustav rovnic
ovSem pro jisté parametry jam, zejména velkd d; /o, selhdva.

Popiseme zde dvé metody hledani vinovych funkei vazanych stavi, které bu-
dou v dalsich vypoctech pouzity. Separdtni metoda spociva v nezavislém hledani
vlnovych funkci vazanych stavii v potencialu s jednou pravothlou jamou o para-
metrech levé nebo pravé jdmy naseho modelu. Jak uvidime, tato metoda bude
vyhodna v oblasti, kde zabudovand funkce selhala. Napf. pro malé d, , bude vSak
davat odlisné vysledky od ptresného reseni.

Divodem zavedeni postupné metody Teseni namisto pouziti zminéné zabudo-
vané funkce bude osvétlit pri¢inu jejiho selhani pro urcité konfigurace modelu.
Diky ¢(z) € L*(R) dostdvame B; = 0 = Aj, viz (L.12)). Déle ponechdme kon-
stantu Bs, volnou pro dourceni z pozadavku normalizace k jedni¢ce na konci
procesu. Metoda poté spociva v postupném feseni navazujicich podminek v bo-
dech by, b3, a by, ¢imz ziskdvame vyjadreni koeficientt A;, B;, j € {2,3,4} pomoci
Bs. V tomto momenté mame k dispozici posledni volny parametr A;, a potfebu-
jeme splnit jesté dvé rovnice reprezentujici navazujici podminky v bodé b;. Obé
rovnice vSak nelze presné splnit soucasné, protoze podminka resitelnosti soustavy
je splnéna pouze v ramci numerické presnosti feseni vyse zminéné transcendentni
rovnice. Vybereme si tedy rovnici pro spojitost derivace vlnové funkce (|1.18]).
Ukéazalo se, ze volba druhé navazujici podminky, ani jind volba parametru dour-
c¢ovaného normalizaci, nezlepsi numerickou stabilitu postupné metody.

Separdtni metoda Teseni je pouze aproximace, kterd je tim presnéjsi, ¢im je
mensi prekryv vazanych stavi prislusejicich rtiznym jamam. Postupnd metoda
je z analytického hlediska presna, nicméné numericky nestabilni v pripadé velmi
malé hustoty pravdépodobnosti dané¢ho stavu na I3 — mezi jaAmami. To zpiisobuje
mnoharadovy rozdil mezi hodnotami koeficientia Ay, By, prislusejicich jednotlivym
intervalim [, coz omezuje presnost stanoveni téch koeficienti, jejichz hodnoty
maji nejnizsi rad.

Na obrazku vidime srovnani hustot pravdépodobnosti jednocédsticovych
vazanych stavi vypoctenych obéma vyse zminénymi metodami pro rizné vzdale-
nosti jam. Vidime, ze pro blizké jamy se hustoty mirné lisi a pro jamy vzdalenéjsi
jsou hustoty v ramci rozlisSeni totozné. Pro jesté vétsi hodnoty dy/, vidime, Ze
numerickd nepresnost zptisobila presunuti hustoty pravdépodobnosti vlastniho
stavu prislusejictho pravé jamé do jamy levé. Prislusna hustota pravdépodob-
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Obrézek 2.1: Hustoty pravdépodobnosti jednocédsticovych vazanych stavi
vypoctenych pomoci postupné a separatni metody feSeni soustavy nava-
zujicich podminek pro tii rizné hodnoty d, jo. Grafy hustot pravdépodob-
nosti jsou vertikdlné posunuty o hodnotu energie prislusného vazaného
stavu.

nosti je nespojita v bodé by, coz odpovida tomu, ze jsme podminku na spojitost
vlnové funkce v tomto bodé v postupné metodé nepozadovali a numerické chyby
se ,nascitaly“ tak, ze neni splnéna automaticky:.

Pro ilustraci disledkii neptresnosti nalezeni jednocasticovych vazanych stavi
muzeme na obrazku vidét srovnani rozpadovych sitek vypoctenych s vyuzitim
vazanych stavl nalezenych obéma vySe popsanymi metodami. Vidime, ze pro
dij2 < 3a.u. se vysledky obou metod lisi. Charakter zavislosti je vSak pro obé
metody priblizné stejny. Pro vétsi d;, davaji oba pristupy stejné vysledky, ale
pro dij2 £ 10a.u. za¢ind postupnd metoda TeSeni davat rozpadové sitky o mnoho
radt vyssi nez metoda separdini v disledku nespravné lokalizace stavu [¢%), viz
obrazek 2.1l

Pti vypoctech findlnich zavislosti parcidlnich rozpadovych §ifek na d; /o byly
nejprve provedeny vypocty obéma metodami (s vétsim krokem d /»), a z intervalu,
kde se vysledky jednotlivych metod prekryvaly, byla vybrana mezni hodnota dy}5’
ktera v dalsich vypoctech vymezovala prechod mezi pouzitim jednotlivych metod.

2.2 Maticovy element a regularizacni parametr

Vypocet maticovych elementt (U | Vint |W;), potfebnych pro stanoveni roz-
padovych sitek pomoci Fermiho zlatého pravidla ([1.35) prejde v soufadnicové
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Obrézek 2.2: Srovnani parcialnich rozpadovych sitek vypoctenych pomoci
postupné a separdtni metody Teseni soustavy navazujicich podminek. Pa-
rametry vypoctu: 5 =5a.u., L = 3ba.u.

reprezentaci na integral

oo oo v \II'L )
(| Vi | T) / / 7 f(xl’m (@1, 72) dzy dzs,  (2.1)
Ty

- $2 3 exp [—5(901 - $2)2]

kde jsme pouzili regularizovany potenciél s redukci parametrii regularizace
(1.30)). Z tvari jednotlivych vinovych funkei 1ze nahlédnout, ze ¢itatel integrandu
exponencialné klesd pro x5 — £o0, zatimco jmenovatel pro |z1 —z3] =1 — 400
roste pouze linedrné. Toto spoleéné s odrazenosti jmenovatele od nuly zajistuje
nejen konvergenci integralu, ale také moznost nahrazeni celé integracni oblasti
R x R ¢tvercem (—L, L) x (—L,L) se zanedbatelnou chybou pro dostatecné velké
L. Omezeni integrac¢ni oblasti umoznuje numerickou integraci, kterou provedeme
pomoci zabudované funkce programu Mathematica. Parametr regularizace [ a po-
lovinu strany L ¢tverce, pres ktery integrujeme, budeme souhrnné oznacovat jako
parametry vypoctu.

Na obrazku muzeme vidét srovnani vypoctenych rozpadovych sitek s pou-
zitim riznych hodnot 3. Vidime, Ze pro dy/» £ 3a.u. davaji vSechny regularizace
témér stejné vysledky. Pro mensi vzdalenosti jam dava vyssi hodnota parametru
regularizace § vyssi hodnoty rozpadovych sitek, coz koresponduje s vlivem 3 na
regularizovany potenciél, viz obrézek [I.2]
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Obrézek 2.3: Srovnéani parcidlnich rozpadovych sitek vypoétenych s riiz-
nymi hodnotami parametru regularizace 5. L = 35a.u.
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3. Vysledky a diskuse

Zameérime se na zavislost rozpadovych sitek na dvou parametrech jednocasti-
cového potencialu. Prvnim z nich bude polovina vzdalenosti jam d; /2, potazmo
vzajemnd vzdalenost jejich stredi R, a druhym hloubka pravé jamy Vgz. Zavis-
lost na Vg souvisi se zavislosti na energii ¢astice v kontinuu E¢, protoze zménou
hloubky pravé jamy se bude ménit energie v ni lokalizovaného vazaného stavu
a tedy prostrednictvim ZZE , nebo ,opraveného* ZZE , se bude analo-
gicky ménit i energie odpovidajiciho stavu v jednocasticovém kontinuu. Zavislost
rozpadovych sitek na Eo budeme vySetrovat i nezavisle na ZZE. Ziskanou I'( E¢)
Ize interpretovat jako aproximaci k rozpadové sifce ve Fanové teorii rezonanci [§]
a [9], ktera predstavuje v principu presné feseni rozpadového problému.

Zéavislost na d;/, budeme nazyvat modelem A, zdvislost na Vi modelem B
a zavislost na F¢ bez pozadavku na ZZE modelem C. V tabulce muzeme
vidét specifikaci hodnot fixovanych parametri jednocasticového potencialu v jed-
notlivych modelech.

Tabulka 3.1: Oznaceni jednotlivych modelti, na kterych budou déle pro-
vadény vypocty, specifikace jejich volného parametru a hodnot fixovanych
parametri jednoc¢ésticového potencidlu V (1.9). Zdkonem zachovani ener-
gie zde myslime jeden ze vztahii ((1.25)) nebo ((1.32)).

oznaceni | dysp (a.u.) dp(au.) dgr(au.) Vi(au) Vg(au) E¢
Al volny 3 1,6 1 1 Z7E
A2 volny 1,8 0,2 4 4 77E
Bl 10 1,5 1,1 4 volny  ZZE
C1 10 1,5 1,1 4 1 volny

3.1 Zavislost na vzdalenosti jam — modely A

Na obrézku [3.1]jsou vykreslena energeticka schémata modeli Al a A2. V obou
modelech vidime, ze pro velké vzdalenosti jam odpovidaji energie vazanych stavi,
energiim vazanych stavil v potencialu s jednou pravothlou jamou o parametrech
levé nebo pravé jamy potencidlu V. Vzajemna blizkost jam zptsobi zménu ener-
getickych hladin vazanych stavi v celkovém jednocasticovém potencialu. Energie
stavu v kontinuu prislusejici na zakladé ZZE je pro mensi d jp vyssi. Oprava
energie prvniho radu zpusobi dalsi zvyseni energie stavu v kontinuu odpovidajici
na zékladé opraveného ZZE (1.32)). Pro velké vzdalenosti jam nicméné oprava po-
zvolna klesa k nule. Navic jsou takovéto hodnoty E¢ obecné vyssi pro symetrizo-
vané nez pro antisymetrizované dvoucasticové vlnové funkce a pro symetrizované
je také vidét vyrazny narust pro zvolenou vyssi hodnotu parametru regularizace.
Oba tyto fakty souvisi s tim, ze antisymetrizaci se snizi hustota pravdépodob-
nosti v okoli 1 = x5, tedy r = 0, kde se regularizovany potencial nejvice 1isi od
pivodniho coulombického, a nejvice se tam méni s rostouci hodnotou f.
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(b) Model A2.

Obrazek 3.1: Energeticka schémata modeli A1 a A2, tedy zavislost ener-
gif vazanych jednocasticovych stavit E?, E} a E% na poloviné vzdélenosti
jam d; /5. Dale je uvedena zdvislost energie jednocasticového stavu v kon-
tinuu E¢ dle a dle pro symetrizované i antisymetrizované
dvoucasticové vinové funkce a pro dvé rizné hodnoty parametru regu-
larizace 3. Vodorovné tusecky oznacené Eyounq 0znacuji hodnotu energii
vazanych stavllt v jedné pravouhlé koneéné hluboké potencidlové jame
o parametrech odpovidajicich levé nebo pravé jamé v prislusném mo-
delu.

Déle si vSimnéme, ze jednocasticovy potencidl modelu A2 nema dle obrazku
tfi vazané stavy pro dij» 5 0,2a.u., a tudiz zavislost rozpadovych sirek
v tomto modelu nemé smysl pocitat pro tyto malé vzdalenosti jam. Zavislost
hodnot E¢ v modelech A1 a A2 klesa (alespon pro symetrizované dvoucés-
ticové vlnové funkce) s klesajicim d; /2 pro malé hodnoty d; so. Tento efekt souvisi
s priblizovanim energie nejvyse excitovaného vazaného stavu k hrané potencia-
lové jamy. V dusledku toho je vlnova funkce prislusného stavu méné lokalizovana
v oblasti jam, tedy i v oblasti maxima regularizovaného interakéniho potencidlu,
coz vysveétluje pokles prispévku Vi k energii, a tedy i pokles pifslusného Fc.
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Obrazek 3.2: Srovnani parcialnich rozpadovych sitek vypoctenych presné
dle (plné kiivky) a v dipélové aproximaci (prerusované
krivky) v modelech A1 a A2 pro nesymetrizované vlnové funkce. Uva-
zujeme opraveny ZZE (1.32)). Parametry vypoctu: § = 5a.u., L = 35a.u.

Nyni obecné popisme charakter zavislosti I'y(dy/2). Na obrazku vidime
zavislost parcidlnich rozpadovych sifek na poloviné vzdalenosti jam d;/, v mode-
lech A1 a A2 srovnanou s rozpadovymi sitkami odpovidajicimi dipélové aproxi-
maci . Zévislost v modelu Al mé pro dy/» £ 3a.u. dveé slozky, a to slozku,
ktera ma v grafu s logaritmickou skdlou na obou osach charakter klesajici linearni
funkce, a slozku periodickou. Tvar periodické slozky se navic lisi pro jednotlivé
rozpadové kandly.

V modelu A2 pozorujeme podobné chovani s néasledujicimi rozdily: asympto-
tické podoby zde zavislost nabyva az pro di, £ 5a.u., rozpadové sitky jsou
pfiblizné o dva fady nizsi pro stejnou hodnotu d;/, nez u modelu Al, a ampli-
tuda periodické ¢asti je nizsi nez u modelu A1l. Posledni z rozdili je lépe zachycen
na obrazku , kde je vykreslena zéavislost podilu I'; /T'_ na poloviné vzdalenosti
jam d;jo. Kromé vétsi amplitudy periodické ¢dsti u modelu Al je zde také vidét,
ze u modelu Al dominuje kandl I',. U modelu A2 tento zavér ucinit nemuzeme,
protoZe krok hodnoty dy/2, s jakym byl proveden vypocet, k tomu neni dosta-
tecny. Nakonec z tohoto grafu také vidime, ze perioda oscilacni slozky zavislosti
I'4(dy/2) je pro model A2 nizsi nez pro model Al, coz souvisi s vyssi hodnotou
energie F¢.

Na obrazku dale vidime vypoctené parcialni rozpadové sirky odpovida-
jici dipdlové aproximaci maticového elementu (| Vit |U;). Vidime, Ze
pro hodnotu dy 2, pro kterou prejde zavislost 'y (dy/2) do vySe popsané asympto-
tiky, se zaroven zacne velmi dobfe shodovat s prislusnou zavislosti danou pouze
prispévkem vedouciho ¢lenu multipélového rozvoje.
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I (a.u.)

dyz (a.u.)

Obrazek 3.3: Srovnani zévislosti veliciny I'y /T’ na dy /2 pro modely Al
a A2 a nesymetrizované vlnové funkce. Uvazujeme opraveny ZZE ([1.32]).
Parametry vypoctu: g = 5a.u., L = 35a.u.

V redlnych slabé vazanych systémech, napr. atomérnich klastrech s van der
Waalsovou nebo vodikovou vazbou, rozpadové sitky podobnou periodickou slozku
zavislosti I'(d; ;2) nevykazuji [10]. Podobné oscilace se naopak objevily v ¢lanku
[3], kde byl zkouméan ICD v kvantovych teckdch pomoci ¢asové Schrodingerovy
rovnice. Zde byly oscilace vysvétleny pomoci efektivniho potencialu ptisobiciho na
odchazejici elektron, daného souctem jednocasticového potencialu a coulombické
repulze od vazaného elektronu v levé jamé [3]

‘A/eff - ‘7 + <w%‘ Vint

¥l). (3.1)

Pokud ma tento efektivni potencidl na okrajich levé jamy maxima, a mezi nimi
nizsi hodnoty, miize se v ném odchézejici elektron docasné zachytit v metastabil-
nim stavu. My jsme vSak v nasem modelu dostali oscilace i presto, ze s takovymto
efektivnim potencialem viibec nepracujeme. V ramci naseho pristupu lze oscilace
dosledovat do maticového elementu dipélového momentu <1p§‘ 52 [0%) (1.44), vy-
kresleného na obrazku . Svislé ¢ary jsou vykresleny pro stejné hodnoty d; /o
také na obrazku [3.2], vidime, Ze se shoduji polohy maxim obou zévislosti, a profil
oscilaci je velice podobny.

Také dominanci rozpadového kandlu + lze vysvétlit pomoci efektivniho po-
tencialu , ten totiz predstavuje dodatecnou bariéru pro odchézejici elektron,
ktery se uvolnil z pravé jamy. Pro elektron bude snadnéjsi se od bariéry odra-
zit, a odejit doprava (kandl 4), nez skrz ni protunelovat a odejit doleva (kanél
—). V prvnim fadu poruchové teorie, aplikovaném v této praci, kde neni efek-
tivni potencial zahrnut, lze stdle dominanci kanalu + vysvétlit odrazem elektronu
v kontinuu od levé jamy, ke kterému dochazi i bez dodateéné bariéry.
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Obrazek 3.4: Zavislost Dy

dyz (a.u.)

metry vypoctu: f =5a.u., L = 35a.u.
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<¢§‘ & [¥%) | na di/2 v modelu Al. Para-
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Obrazek 3.5: Srovnani parcidlnich rozpadovych sitek vypocétenych se za-
hrnutim ZZE ([1.25) a opraveného ZZE (1.32) v modelu Al pro nesyme-
trizované vinové funkce. Parametry vypoctu: f = 5a.u., L = 35a.u.
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Narozdil od oscilaci zavislosti I'(d;/2) je dominance jednoho z rozpadovych
kanalt skutecné pozorovana. Napi. ¢lanek [12] popisuje nasledujici schéma

Ne?*(2s7'2p~!) — Ne LLSLEN Ne?*(2p~2) — Ne™(2p~1). (3.2)

VvV

Ne®(2p~!), ze kterého byl uvolnén. Tento smér odpovidd nasemu kandlu +.

Nyni se vénujme rozdilu mezi vypoctenymi zavislostmi, uvazujeme-li ZZE
(1.25)) nebo opraveny ZZE . Na obrazku muzeme vidét porovnani téchto
dvou piistupii v modelu Al. Pro malé hodnoty d;/» ddva opraveny ZZE vyssi hod-
noty rozpadovych sifek. Pro vyssi hodnoty d; /2, pro které obé zavislosti prechazi
do asymptotiky popsané vyse, vidime, ze profil periodickych slozek zavislosti pro
jednotlivé rozpadové kanaly je témér stejny v obou pristupech. Periodické ¢éasti
se vsak zdaji byt posunuté o ptiblizné polovinu periody.

Pro lepsi charakterizaci klesajictho trendu asymptotické zavislosti I'y(d/2)
byly tyto vypoc¢tené hodnoty nafitovany v modelu A1 pro d; /2 > 5a.u. a v modelu
A2 pro dyjp > 7a.u. funkel I'y = adlb/Q. Vysledky fitu mizeme vidét v tabulce
B.2] Nafitovana zdvislost pro model A2 neni vykreslena v grafu, protoze by se
v rdmci rozliseni prekryvala se samotnymi vypoc¢tenymi hodnotami I';.. VSechny
nafitované hodnoty koeficientu b lezi v rozsahu b € (—5,8; —5,4) a.u., jsou tedy
systematicky vyssi nez hodnota b = —6 a.u., kterd odpovida asymptotice I'(R) dle
multipolového rozvoje . Hodnoty statisticky urc¢ené odchylky jsou ptiblizné
o rad vétsi v modelu Al, coz je zpusobeno vétsi amplitudou periodické slozky
zavislosti. Dale vidime, ze hodnota koeficientu fitu a je v modelu Al vyrazné
vyssi pro rozpadovy kandl oznaceny +, coz jsme jiz diskutovali vyse. V modelu
A2 jsou hodnoty koeficientu a pfiblizné o dva fady nizsi, nez ty v modelu Al.
Pri¢inu muzeme nahlédnout v odhadu I’ . V modelu A2 je totiz priblizné
desetkrat vetsi Eo nez v modelu Al a zaroven jsou v ném vazané stavy vice
lokalizovany z duvodu jejich nizsi energie, viz obrazek [3.1]

Tabulka 3.2: Tabulka koeficientii fitu vypoctenych zavislosti rozpadovych
sifek Ty (dy/2) funkef ve tvaru Ty = ady),. Prvnf tii sloupce specifikuji
model, rozpadovy kandl, a informaci o zahrnuti ZZE (neop.), ¢i oprave-
ného ZZE (op.). Jsou uvedeny také standardni statistické odchylky oy,
koeficientu b.

model kandl ZZE | a(au.) b(au) op(au.)
Al + neop. | 5,6 x 1072 —5,55 0,57
Al — neop. | 3,9 x 1072 —5.77 0,38
Al + op. |3,1x10"2 —541 0,55
Al — op. | 1,5x1072 —541 0,36
A2 + op. |2,1x107* —5,67 0,08
A2 — op. |2,7x107* —574 0,03
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Na obrazku muzeme vidét zavislosti parcialnich rozpadovych sitek pro
rizné symetrizace dvoucasticovych vlnovych funkei pro dy — 0% v modelu Al.
Vidime, ze se pro vSechny symetrizace blizi rozpadové sitky pti zmensujici se hod-
noté dyp k urcité hodnoté priblizné konstantné. Navic se v této limité sobé blizi
parcialni rozpadové sitky pro jednotlivé kanaly. Tato skutecnost souvisi s tim,
ze v limité dy /o se jamy spoji v jednu, a jednocasticovy potencidl se tedy stane
symetrickym. Déle vidime, Ze pro velmi malé hodnoty d; > je nejvyssi I' odpovi-
dajici symetrizovanym vinovym funkcim a nejnizsi I' odpovidajici antisymetrizo-
vanym vlnovym funkcim. Vysvétleni je analogické jako u poruchovych prispévki
k energiim dvoucasticovych stavi, antisymetrizace zptisobi pokles hustoty prav-
dépodobnosti vlastnich stavii v okoli x; = w9, kde ma regularizovany potencial
maximalni hodnotu. Pro dy» £ 3a.u. je pifspévek vyménného clenu nizsi nez
¢len pfimy (nesymetrizované vinové funkce). Pro dyp £ 4a.u. je jiz rozdil fa-
dovy, vyménny clen je tedy zanedbatelny a rozpadové sitky vychéazi stejné pro
symetrizované i antisymetrizované vlnové funkce.

01k 4
0,001 f 1
185 e | —— T, nesym. 3

T e £~ - -T.nesym. /\_/\ 3
> iy

S —1I', sym. UN 3

_ f - —-T.sym. 3

1E-9 3 T, antis. 3

3 I'_antis. 3

1E11 I vym. :

f - - -T_vwym. :

1E-13 | 1

1E-15 £ N : NN B

1 10

dyz (a.u.)

Obréazek 3.6: Srovnani parcidlnich rozpadovych sitek pro nesymetrizo-
vané, symetrizované a antisymetrizované vinové funkce a parcialnich roz-
padovych sitek odpovidajicich vyménnému clenu (1.37) v modelu Al.
Parametry vypoc¢tu: f = 30a.u., L = 30a.u.

Shrime nyni podstatné vysledky této kapitoly. Nas model dobte popisuje
asymptotiku oc R~ parcidlnich rozpadovych &ifek, které se pro vétsi vzdalenosti
jam R shoduji s dipélovou aproximaci. Pro nizké energie odlétajiciho elektronu
se vsak v modelu projevi vyrazné nefyzikalni oscilace. Porovnanim s literaturou
[3] jsme zjistili, Ze tyto oscilace se objevuji v efektivné 1D modelu i bez pouziti
poruchové teorie. Koncepéné primocarym rozsitenim by bylo prejit do vyssi di-
menze. Oscilace se vSak v zavislosti I'(R), byt s mensi amplitudou, ukézaly také
v dvourozmérném casové zavislém modelu ICD, viz [11]. Pro nizké energie odlé-
tajiciho elektronu nas model predpovida experimentalné pozorovanou dominanci
rozpadového kanalu +.
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3.2 Zavislost na hloubce pravé jamy — model B

Na obrazku |3.7] jsou vykreslena energetickd schémata modelu Bl. Jamy se
v ném nachazeji pomérné daleko od sebe, d;/, = 10a.u., jsou tedy v takové vzda-
lenosti, kdy jsou zanedbatelné rozdily mezi hodnotami F¢, ziskanymi opravami
pro symetrizované a antisymetrizované dvoucasticové stavy, a pro rizné hodnoty
£, proto jsou na obrazku uvedeny pouze zdvislosti E¢(Vz) pro 8 = Ha.u..
Zaroven vidime, Zze v rdmci rozliSeni na daném obrazku je E odpovidajici na zé-
kladé opraveného ZZE mirné vyssi nez E¢ odpovidajici na zédkladé neopraveného
Z7FE, nicméné rozdil mezi témito dvéma hodnotami je velmi maly. Budeme proto
v tomto modelu pocitat s neopravenym ZZE.

Rozsah hodnot hloubky pravé jamy Vz v modelu B1 je zdola omezen podmin-
kou na existenci tif vdzanych stavi: Vg £ 0,03 a.u., a zhora omezen podminkou
na kladnou hodnotu E¢ odpovidajictho na zékladé ZZE: Vi g 3,84 a.u. (viz obréa-
zek. V okoli Vi =~ 1,4 a.u. nejsou stavy s energiemi F, Fs lokalizovany kazdy
v jedné jamé. Kdybychom se na spektrum energie modelu B1 na obrazku po-
divali s vyssim rozliSenim, vidéli bychom, ze zde dochazi k tzv. vyhnutému krizend
[13], str. 415]. Na obrazku 3.8 mizeme vidét hustoty pravdépodobnosti jednocésti-
covych vazanych stavi v modelu Bl pro dvé rizné hloubky pravé jamy Vi, které
jsou v blizkém okoli zminéného vyhnutého kiiZeni. Vidime, Ze pro nizsi hodnotu
Vi je [tn) = [} a [1h) = [113), pro vy hodnotu Vi je naopak [¢r) = [v%)
a [ts) = [0L).

1= EL,bound’ Sep

Vg (a.u.)

Obrazek 3.7: Zavislost energii vézanych jednocasticovych stavii E?
a {Ey, Es} = {FE}, E%} na hloubce pravé jamy Vi v modelu B1l. Déle
je uvedena zavislost energie jednocasticového stavu v kontinuu Eq dle
a dle pro symetrizované dvoucasticové vinové funkce pro
hodnotu parametru regularizace 5 = 5a.u.. Vodorovné usecky oznacené
Epouna 0znacuji hodnotu energii vazanych stavi v jedné pravothlé ko-
necné hluboké potencidlové jamé o parametrech odpovidajicich levé jamé.
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Obrazek 3.8: Hustoty pravdépodobnosti jednocédsticovych vazanych stavi
v modelu Bl pro dvé rtizné hodnoty V. Grafy funkei jsou vertikalné
posunuty o hodnotu energie ptislusného vazaného stavu.

Zavislost 'y (Vg) v modelu Bl muzeme vidét v plném rozsahu hloubek pravé
jamy na obrazku Pomineme-li chovani v obou koncich rozsahu Vg, vidime
kromé obecného rostouciho trendu zavislosti opét i oscilacni slozku, jejiz ampli-
tuda roste a perioda klesé s rostoucim V.

Dale vidime, ze pro Vg £ 0,7a.u. se v rdmci rozliSeni v grafu nelisi hodnoty
odpovidajici symetrizovanym a antisymetrizovanym vlnovym funkcim. To souvisi
s tim, Ze pro vétsi hodnoty hloubky pravé jamy Vg jsou vSechny vazané stavy
v jednocasticovém potencidlu dobte lokalizovany v prislusnych jaméach, a tudiz
prekryv mezi vazanymi stavy prislusejicimi riznym jamam, ktery vystupuje ve
vyménném clenu, je zanedbatelny. Pro mensi hodnoty Vi se vyménny ¢len projevi,
protoze vazany stav prislusejici pravé jamé se priblizovanim ke kontinuu stava
méné lokalizovanym.

Podrobnéji muzeme vidét rozdil mezi zavislostmi I'y(Vg) pro symetrizované
a antisymetrizované vlnové funkce pro Vg < 0,7a.u. na obrazku [3.10} Pro zmen-
sujici se Vi vysledné parcidlni rozpadové sitky rostou a nabyvaji maxima pro
Vi &~ 0,06 a.u., pti dalsim zmensovanim Vy zacinaji opét klesat. Nartust souvisi
s delokalizaci vazaného stavu s nejvyssi energii, jak bylo zminéno vyse. Stejny
efekt mé zrejmé za nasledek i maximum zavislosti I'y, protoze od jistého mo-
mentu dalsi delokalizace daného vazaného stavu zac¢ne zmensovat prekryv s vaza-
nymi stavy v druhé jamé. VSimnéme si, ze pro symetrizované i antisymetrizované
vlnové funkce je pro malé hodnoty Vx dominantni rozpadovy kanal —. Toto lze
vysvétlit podobné jako dominanci kanalu 4+ v modelu Al: pro malé hodnoty Vg
prevladne vyménny ¢len reprezentujici uvolnéni elektronu z levé jamy, ten se poté
muze odrazit od jamy pravé.
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Na obrazku muzeme vidét zavislost parcialnich rozpadovych sitek na
energii ¢, ktera odpovidd energiim vazanych stavi skrze ZZE. Je zobrazena
oblast pro velmi malé hodnoty E¢ a zdvislost je nafitovana funkei I'y = a E&.
Vysledky fitu shrnuje tabulka [3.3] Vidime, Ze pro oba rozpadové kandly jsou
parcidlni rozpadové §itky v asymptotice Ec — 0% dany piiblizné jako 'y o< /E¢,
coz odpovida limitnimu chovani funkce r (1.51). Dale opét vidime dominanci
rozpadového kanalu oznaceného jako +, hodnoty I'; jsou pro malé hodnoty E¢
o 3 rady vyssi nez hodnoty I'_.

1E'6 E T T T T T T T T T T T T T
E o T,, sym. ]
e - I, sym. § °
1E-8 ;_O' I',, antis. | . A _
F o T, antis. N ASALEL SN
[ o3l
1E9 L o '. -
= . t
L 1E0f o et H
Li f . :... e . »
ek e .
1E-12 L .
113 | ]
1E_14 I 1 " 1 " 1 " 1 " 1 " 1 " 1 "
0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 3,5 4,0

Vi (a.u.)

Obrazek 3.9: Srovnani zavislosti parcidlnich rozpadovych sitek 'y na
hloubce pravé jamy Vi pro symetrizované a antisymetrizované vinové
funkce v modelu B1. Parametry vypoctu: § = 5a.u., L = 25a.u.

Tabulka 3.3: Tabulka koeficienti fitu vypocétenych zavislosti rozpadovych
Sfiek T'L(E¢) z modelu Bl funkei ve tvaru 'y = a E}. Prvni sloupec
specifikuje rozpadovy kanal. Jsou uvedeny také standardni statistické
odchylky o, koeficientu b.

kanél‘ a(auw)  b(au) op(au)

+ 3,1 x 107" 10,5017  0,0002
— 1,4 x 10719 10,5087  0,0008
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Obréazek 3.10: Srovnani zavislosti parcidlnich rozpadovych sitek 't na
hloubce pravé jamy Vi pro symetrizované a antisymetrizované vlnové
funkce v modelu B1, detail pro Vx < 0,7a.u. Parametry vypoétu g =
S5a.u., L =2ba.u.
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Obréazek 3.11: Srovnani zavislosti parcidlnich rozpadovych sitek 'L na
energii E¢ elektronu v kontinuu odpovidajici na zakladé ZZE (|1.25)) pro
symetrizované vinové funkce v modelu B1. Nafitovana asymptotika pro
Ec — 07. Parametry vypoctu 3 = 5a.u., L = 25a.u.
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3.3 Zavislost na energii odchazejiciho elektronu
— model C

Pripomenme, Ze model C zkoumd zévislost '+ (E¢) bez poZzadavku na splnéni
Z7FE, tedy pro fixni hodnoty vSech parametrii jednocasticového potencialu. Tato
zéavislost je vykreslena na obrazcich a pro symetrizované vinové funkce.
Zéavislosti pro antisymetrizované vlnové funkce jsou v rdamci rozliseni na grafech
totozné. Zavislost byla nafitovana pro Eg — 07 funkei ve tvaru I' = aE&. V-
sledky fitu muzeme vidét v tabulce [3.4] Opét vidime, Ze v limité nizkych energif
priblizné plati 'y o< /E¢, a opét je dominantni rozpadovy kanal +, s hodnotami
vyssimi priblizné o t¥i fady nez pro druhy kanél. Zavislosti na obrazku byly
pro Ec > 2a.u. nafitovany funkef ve tvaru I'y = a E2e“Pe | vysledky fitu muzeme
opét vidét v tabulce . Zde se nepodarilo data nafitovat funkci ve tvaru I' ((1.51])),
v limité vysokych energii tedy tato aproximace neni pouzitelna. Vidime, ze pro
vysoké energie je oscilacni slozka zavislosti ['_ ve srovnani s I'; velmi mala. Pro
vysoké energie E¢ Z la.u. jsou parcidlni rozpadové sitky pro oba kanaly srov-
natelné. Takto rychly elektron jiz ,nevidi“ potencidlové jamy a je velmi mala
pravdépodobnost, ze se od nich odrazi.

Ve zminénych obréazcich téz vidime analogické zavislosti z modelu B1. Vidime,
ze pro rozsah energii FEq, které povoluje ZZE v kombinaci s parametry modelu B1
jsou zavislosti pro oba modely velice podobné, vykazuji podobné oscila¢ni chovani
a pro Ec < la.u. jsou hodnoty z modelu Bl systematicky nizsi. V obrazku
také vidime svislou ¢arou naznacenu energii F¢, ktera odpovidd energiim
vazanych stavi v modelu C1 na zakladé ZZE (1.25]). Pro tuto energii musi vyjit
stejné parcialni rozpadové sitky pro model B1 a C1. Tak se skutec¢né stalo, jak
muzeme vidét na detailnim pohledu na podoblast grafu vyznacenou obdélnikem.

Tabulka 3.4: Tabulka koeficientii fitu vypocétenych zavislosti rozpadovych
Sfiek T (F¢) z modelu C1 funkef ve tvaru I'y = a E§ pro asymptotiku
Ec — 0% a funkef ve tvaru I'y = a EBle“Pc pro Ec > 2a.u.. Prvni
sloupec specifikuje oblast hodnot energii E-, v které byl proveden fit,
druhy sloupec specifikuje rozpadovy kanal. Jsou uvedeny také standardni
statistické odchylky oy, 0. koeficientl b, c.

asymptotika kandl | a(a.u.) b(aw.) op(au.) c(au) o.(au.)

Ec — 0* + 4,6 x 1077 0,50042  0,00006 - -

Ee — 0F — 143x107 0507 0,001 - -
Ec>2au.  + |25x107° —257 0,39  —045 0,09
Ec>2au.  — |22x10° -231 006 -051 0,01
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Obrazek 3.12: Srovnani zavislosti parcialnich rozpadovych sitek 'y na
energii F¢ elektronu v kontinuu vypoctenych v modelech B1 a C1 pro
symetrizované vinové funkce. Nafitovand asymptotika Fx — 07 v modelu
C1. Parametry vypoctu: § = 5a.u., L = 25a.u.
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Obréazek 3.13: Srovnani zavislosti parcidlnich rozpadovych sitek 'L na
energii F¢ elektronu v kontinuu vypoctenych v modelech B1 a C1 pro
symetrizované vinové funkce. Hodnoty z modelu C1 jsou pro Es > 2a.u.
nafitovany funkei I'y = a EfeFe. Svisld ¢ara oznafuje na vodorovné
ose hodnotu E%“F — energii elektronu v kontinuu odpovidajici energiim
vazanych stavi v modelu C1 na zakladé ZZE ([1.25)). Parametry vypoctu:
B =5a.u., L=25a.u.
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Z.aver

V prvni kapitole jsme zformulovali nas model ICD, zavedli jsme jednocasti-
covy potencial se dvéma pravothlymi konecné hlubokymi potencialovymi jamami
a shrnuli postup hledani stacionarnich stavii prislusného hamiltonidnu. Déale jsme
zahrnuli coulombickou interakci elektrontt pomoci Fermiho zlatého pravidla a in-
terakéni potencidl jsme pro ucely numerické integrace zregularizovali. Ukazali
jsme multipolovy rozvoj elementu interakéniho potencidlu a jeho rozklad na pfimy
a vyménny clen.

V druhé kapitole jsme popsali numericky pristup k vypocttm, predevsim k re-
seni soustavy navazujicich podminek. Srovnali jsme hustoty pravdépodobnosti
vypoctené dvéma zavedenymi metodami a srovnali jsme vhodnost jejich vyuziti
v ruznych konfiguracich modelu. Zvolili jsme volné a fixované jednocasticového
potencialu urcené pro dalsi vypocty a vykreslili jsme zavislost energii vazanych
stavi v jednocasticovém potencidlu v zavislosti na volnych proménnych.

Ve treti kapitole jsme uvedli vypoctené zavislosti parcialnich rozpadovych Si-
rek na rtznych parametrech modelu. Zavislost na vzdalenosti jam v asymptoté
velkych vzdalenosti vykazuje pokles o néco pomalejsi nez R~6, pfedpovézeny mul-
tipélovym rozvojem. Model dobte popisuje zavislost rozpadovych sitek na vzda-
lenosti atomti pro vyssi hodnoty energie odchazejictho elektronu. Pro pomale;jsi
elektrony se ukdzala vyznamna nefyzikalni periodicka slozka a fyzikalni domi-
nance jednoho z rozpadovych kanali. Déale byla uvedena zavislost parcidlnich
rozpadovych sitek na hloubce pravé jamy a zavislost na energii odchéazejiciho
elektronu bez pozadavku na ZZE. Obé tyto zavislosti vykazovaly v limité ma-
Iych energii chovani pfimo tmérné odmocniné z energie odchazejiciho elektronu
a silnou dominanci jednoho z rozpadovych kanali.
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