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П о с т а н о в к а  з а д а ч і . О с т а н н і м  ч а с о м  с п о с т е -
р і г а ю т ь с я  і н т е н с и в н і  я к  т е о р е т и ч н і , т а к  і  е к с п е р и -
м е н т а л ь н і  д о с л і д ж е н н я  в  г а л у з і  н о в о ї  т е х н о л о г і ї  – 
н а н о т е х н о л о г і ї . Н а  п р о т и в а г у  в і д  т р а д и ц і й н о ї , в о н а   
о п е р у є  з  м а т е р і а л а м и  т а  с и с т е м а м и , р о з м і р и  я к и х  х о ч  
б и  в  о д н о м у  н а п р я м і  б у л и  в і д  о д н о г о  д о  с о т е н ь  н а н о -
м е т р і в . С т в о р е н н я  т а к и х  м а т е р і а л і в  с у п у т н є  з і  з м і н о ю  
ї х н і х   ф і з и ч н и х  т а  х і м і ч н и х  в л а с т и в о с т е й  н а  м о л е к у -
л я р н о м у  р і в н і , д у ж е  ч а с т о  у н і к а л ь н и х , п р и в а б л и в и х  
д л я  ї х  п р а к т и ч н о г о  з а с т о с у в а н н я . П р и к л а д о м  м о ж е  
с л у ж и т и  з а с т о с у в а н н я  в и с о к о є м н и х  н а к о п и ч у в а ч і в  
е н е р г і ї , с у п е р к о н д е н с а т о р і в .  

Г л и б о к е  р о з у м і н н я  п р о ц е с і в , щ о  м а ю т ь  м і с ц е  в  
н а н о с т р у к т у р о в а н и х  о б ’ є к т а х , в и м а г а є  я к  т е о р е т и к -
н и х , т а к  і  е к с п е р и м е н т а л ь н и х  д о с л і д ж е н ь . Ва ж л и в у  
р о л ь  у  д о с я г н е н н і  ц ь о г о  н а л е ж и т ь  ф і з и ч н и м  д о с л і д -
ж е н н я м . П о з а  с у м н і в о м , н а н о о б ’ є к т  д л я  с в о г о  т е о р е -
т и ч н о г о  о п и с у  п о т р е б у є  к в а н т о в о -м е х а н і ч н о г о  п і д х о -
д у , т о б т о  р о з в ’ я з к у  р і в н я н н я  Ш р е д і н г е р а , я к и й  д а є  
в и ч е р п н у  і н ф о р м а ц і ю  п р о  п о в е д і н к у  е л е к т р о н а . 

П р о б л е м а  п і д в и щ е н н я  е н е р г о в і д д а ч і  о д и н и ц і  
м а с и  і  о б ’ є м у  р е ч о в и н и  є  о с о б л и в о  а к т у а л ь н о ю . Б у р х -
л и в и й  р о з в и т о к  н а н о т е х н о л о г і й  є  е ф е к т и в н и м  с п о -
с о б о м  р о з в ’ я з к у  т а к о ї  п р о б л е м и  ш л я х о м  п е р е х о д у  д о  
н а н о р о з м і р н и х  ч а с т и н о к  к а т о д н о -а к т и в н о г о  м а т е р і а л у  
в  L i+  і н т е р к а л я ц і й н и х  с т р у м о у т в о р ю ю ч и х  р е а к ц і я х . 

О г л я д  л і т е р а т у р и . В р о б о т і  [1] д о с л і д ж в а л а с ь  
с т р у м о у т в о р ю ю ч а  р е а к ц і я  в  н а н о р а з м і р н о м у  д і о к с и д і  
к р е м н і ю , м е х а н і з м  я к о ї  о п и с у є т ь с я  р і в н я н н я м  

SiO2 + x L i+ + x e – = L ixSiO2  . 
Б у л и  о т р и м а н і  н е о р д и н а р н і  р е з у л ь т а т и , з о к р е -

м а , з а л е ж н о с т і  п р о т і к а н н я  р е а к ц і ї  в і д  р о з м і р і в  н а н о -
д и с п е р с н о г о  д и о к с и д у  к р е м н і ю . 

П и т а н н я  с т р у м о у т в о р ю ю ч и х  р е а к ц і й  б у л а  п р е -
д м е т о м  т е о р е т и ч н о г о  а н а л і з у  р о б і т  [ 2 ,3 ]. Р о з г л я -
д а л а с я  н а н о п о р а  з  м о д е л ь н и м  п р я м о к у т н и м   п о т е н -
ц і а л о м  у  в и г л я д і  к і л ь ц я  к р у г о в о г о  а б о  е л і п т и ч н о г о  
п е р е т и н у  і  с т р у м о у т в о р ю ю ч а  р е а к ц і я  н і й  я к  я в и щ е  
р е з о н а н с н о г о  т у н е л ю в а н н я . О т р и м а н і  р е з у л ь т а т и  в и -
я в и л и  н е о р д и н а р н у  п о в е д і н к у  я в и щ а  в  з а л е ж н о с т і  в і д  
я к  г е о м е т р и ч н и х , т а к  і  е н е р г е т и ч н и х  х а р а к т е р и с т и к  
с а м о ї  п о р и  і  б о м б а р д у ю ч о г о  е л е к т р о н а . П р и й м а ю ч и  
р о л ь  в і р т у а л ь н и х  е л е к т р о н н и х  с т а н і в  в  д в о б а р ’ є р н і й  
с и с т е м і , з а л и ш а є т ь с я  а к т у а л ь н о ю  з а д а ч е ю  д о с л і д ж е -
н н я  в і р т у а л ь н и х  с т а н і в  у  в и п а д к у  і н ш и х , б і л ь ш  р е а л ь -
н и х  п о т е н ц і а л iв , щ о  м о д е л ю ю т ь  н а н о с т р у к т у р и . 

О с н о в н и й  м а т е р і а л . М е т о ю  д а н о ї  р о б о т и  є  
д о с л і д ж е н н я  п о в е д і н к и  о с н о в н о г о  і  п е р ш о г о  з б у д ж е -
н о г о  с т а н і в  е л е к т р о н а  в  н а н о с т р у к т у р і  з  м о д е л ь н и м  
о д н о в и м і р н и м  W -п о д і б н и м  п о т е н ц і а л о м  , а н а л і т и ч н и й  
в и г л я д  я к о г о  є  

42 )()( axbxxV −+−= .   ( 1)  
Т у т  ba,  д е я к і  п а р а м е т р и , з м і н о ю  в е л и ч и н  я к и х  

м о ж н а  м о д е л ю в а т и  я к  в з а є м н е  р о з т а ш у в а н н я  я м  
( м і н і м у м і в ) , ї х н ь о ї  ш и р и н и , т а к  і  а м п л і т у д  W -п о д і б -
н о г о  п о т е н ц і а л у . В ц ь о м у  м о ж н а  п е р е к о н а т и с я  з  Р и с . 
1, д е  п р е д с т а в л е н и й , з  о д н о г о  б о к у , п о т е н ц і а л  ( 1)  п р и  
о д н а к о в и х  з н а ч е н н я х  п а р а м е т р а  b  ( b = 1)  т а  р і з н и х  a  ( a  
=  0  д л я  V 1( x )  т а  a  =  0 .1 д л я  V 2 ( x ) ) , а  з  і н ш о г о , п р и  
о д н а к о в и х  з н а ч е н н я х  п а р а м е т р а  a  ( a  =  0 .2 )  т а  р і з н и х  b -  
b = 1  д л я  V 1( x )  т а  b = 3   д л я  V 2 ( x ) ) . 

 

  
  Р и с . 1 .  П о т е н ц і а л  ( 1 )  п р и  :  1 )  о д н а к о в и х  з н а ч е н н я х  п а р а м е т р а   b  

( b = 1 )  т а  р і з н и х  a  ( a  =  0  д л я  V 1 ( x )  т а  a  =  0 . 1  д л я  V 2 ( x ) )   і  2 )  
о д н а к о в и х  з н а ч е н н я х  п а р а м е т р а   a  ( a  =  0 . 2 )  т а  р і з н и х  з н а ч е н н я х  

п а р а м е т р а  b = 1   д л я  V 1 ( x )  т а  b = 3   д л я  V 2 ( x ) )  
 
Р и с .1  п р е д с т а в л я є  п о в е р х н ю  ),( axV  п р и  ф і к с о -

в а н о м у  з н а ч е н н і  b  =  1. 
 

 
 

Р и с .  2 .   М о д е л ь н и й  п о т е н ц і а л  п р и  р і з н и х  з н а ч е н н я х  п а р а м е т р а    т а  
п р и  b  =   1  (   в  у м о в н и х  о д и н и ц я х )  

 
Д л я  о т р и м а н н я  е л е к т р о н н и х  о с н о в н о г о  1E  і  

п е р ш о г о  з б у д ж е н о г о  с т а н і в
2E  в  н а н о о б ’ є к т і , щ о  

о п и с у є т ь с я  п о т е н ц і а л о м  ( 1) , с к о р и с т а є м о с я   в а р і а -
ц і й н о ю  п р о ц е д у р о ю  в  с т а ц і о н а р н о м у  р і в н я н н і  Ш р е -
д і н г е р а .  

а )  О с н о в н и й  с т а н   
Ви б е р е м о  в а р і а ц і й н у  ф у н к ц і ю  у  в и г л я д і  [ 4 ]  
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1/ 4 2

1( , ) exp 2
x

x
 α α ψ α = −  π    ,  ( 2 )  

д е  α – ва р і а ц і й н и й  п а р а м е т р . 
 З н а х о д ж е н н я о с н о вн о г о  с т а н у  з во д и т ь с я д о  

ви к о р и с т а н н я н е р і вн о с т і  

( )1 1E J α< , д е  *
1 1 1

ˆ( ) ( , ) ( , )J x H x dx
∞

− ∞
α = ψ α ψ α∫   

В і д п о ві д н о  1E  з н а х о д и т ь с я м і н і м а л ь н и м  з н а ч е -
н н ям  ( )J α , як е  д о с яг а є т ь с я ва р і а ц і є ю  ( )1J α  п о  α  
П і с л я п і д с т а н о вк и  ( 2 )  в ( 3 )  і  п е вн и х  п е р е т во р е н ь , 
о б м е ж и вш и с ь  п о т е н ц і а л о м  ( 1 )  з і  з н а ч е н н ям  п а р а м е т р а  
b =  1 ,  о т р и м а є м о  ви р а з , д е  вс і  і н т е г р а л и  м о ж у т ь  б у т и  
п р и ве д е н і  д о  е л е м е н т а р н и х  і н т е г р а л і в а б о  д о  і н т е г -
р а л а  П у а с с о н а . О с т а т о ч н о  о т р и м а є м о  
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J ++


 ++=

αα

α
α

� .    ( 4 )  

У м о ва  е к с т р е м у м у  ( )1 / 0J∂ ∂ =α α  п р и во д и т ь  д о  
к у б і ч н о г о  р і вн ян н я ві д н о с н о α : 

03α
2
13α 23 =−


 −− BaB  ( 5 )  
д е  24 / .B m= �  

Р о з в’яз к и  т а к о г о  р і вн ян н я м о ж у т ь  б у т и  п р е д -
с т а вл е н і  ф о р м у л а м и  К а р д а н о , а  с а м е  

322, 3,21
CAiCACA −

±
+

−=+= αα  

Т у т  33
2,2 QqCQqA −−=+−=  
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1,33

2
23

−=


 −=


+


=  
б )  П е р ш и й  з б у д ж е н и й  с т а н   
С к о р и с т а є м о с я н а й п р о с т і ш о ю  п р о б н о ю  х ви -

л ь о во ю  ф у н к ц і є ю  [ 4 ]  
2

2 ( , ) exp 2
xx R x  βψ β = −       ( 6 )  

д е  к о н с т а н т а  R м о ж е  б у т и  ви з н а ч е н а  з  у м о ви  
о р т о г о н а л ь н о с т і  т а к о ї  ф у н к ц і ї  і  х ви л ь о во ї  ф у н к ц і ї  
о с н о вн о г о  с т а н у . П р и  ц ь о м у . 

        П о р а х у є м о  і н т е г р а л  
*

2 2 2
ˆ( ) ( , ) ( , ) ,J x H x dx

∞

− ∞
β = ψ β ψ β∫   

як и й  є  ве р х н ь о ю  м е ж е ю  1 -г о  з б у д ж е н о г о  с т а н у .  
В  р е з у л ь т а т і  о т р и м а є м о  

4
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2
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3)( aa
m
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 ++= ββ
ββ �  

Р і вн ян н я н а  ви з н а ч е н н я п і д о з р і л и х  н а  е к с т р е -
м у м  т о ч о к  у  п о з н а ч е н н ях , п р и й н ят и х  ви щ е , м а є  ви -
г л яд :  

0
2
5

2
13 23 =−


 −− BaB ββ  

т о б т о , як  і  ви щ е , ц е  к у б і ч н е  р і вн ян н я. 
П р о а н а л і з у є м о  ц і  д ва  н а й н и ж ч и х  е л е к т р о н н и х  

р і вн і  з а л е ж н о  ві д  п а р а м е т р а  п о т е н ц і й н о ї  ям и  п р и  ф і к -
с о ва н и х  з н а ч е н н ях  п а р а м е т р а  
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Рис.3. Залежност і  основ ног о,  п ер ш ог о з б у д женог о ст ані в  т а р і з ниц і  
м і ж ним и в і д  п ар ам ет р а a  п р и ф і к сов аном у                               

п ар ам ет р і  b (  b = 1 )   
 

Висновки. З  а н а л і з у  к р и ви х  н а  р и с .3  м о ж н а  
з р о б и т и  н а с т у п н і  ви с н о вк и : 

• 21, EE як  ф у н к ц і ї  α в і н т е р ва л і  [ ] 21 ,16.0,0 EEa∈  во л о д і ю т ь  н е м о н о т о н н о ю  з а л е ж н і с т ю . Є д и н і  ї х  е к с т -
р е м а л ь н і  з н а ч е н н я α  – 1E  м і н і м у м и  - д о с яг а ю т ь с я 
п р и  р і з н и х  α  – 1E  т а  п р и  м е н ш и х  з н а ч е н н ях  2E . 

• З  і н ш о г о  б о к у  р і з н и ц я м і ж  
12 EE − , в д о с л і д -

ж у ва н і й  о б л а с т і  α є  м о н о т о н н о  п а д а ю ч о ю  ф у н к ц і є ю . З  
н е м о н о т о н н о г о  х а р а к т е р у  як  ф у н к ц і ї  ви п л и ва є  ви с н о -
во к , щ о  з б л и ж е н н я м і н і м у м і в п о т е н ц і а л у  с и с т е м и  т а  
ї х  п о г л и б л е н н я, с у п р о во д ж у ю ч і  з б і л ь ш е н н я, м а ю т ь  
п р о т и л е ж н и й  х а р а к т е р . Т о м у , як щ о  р о з г л яд а т и  с и с т е -
м у  н а н о ч а с т о к , щ о  х а р а к т е р и з у ю т ь с я р і з н и м и  α, т о  т а -
к а  п о ве д і н к а  р і вн і в б у д е  п о  р і з н о м у , і н к о л и  п о л яр н о  
п р о т и л е ж н о , п р о явл ят и с я н а  с т р у м о у т во р е н н і . 
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