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Електронний спектр та квантова ємнiсть iнтеркальованих пакет-

но-впорядкованих шаруватих напiвпровiдникових структур

I.В. Стасюк, О.В. Величко

Анотацiя. Вивчено вплив iнтеркаляцiї на електронну зонну структуру
шаруватої наногiбридної сполуки типу GaSe зi стадiйним впорядкуван-
ням, що формується пакетами з невеликим числом шарiв. В основу роз-
гляду покладено модифiковану версiю перiодичної моделi Андерсона. Роз-
раховано густину електронних станiв та дослiджено електронний внесок
у квантову ємнiсть системи, iнтеркальованої нейтральними домiшками з
лоренцовим розмиттям локальних рiвнiв, спричиненим електронними ко-
реляцiями. Виявлено та проаналiзовано аномальну поведiнку електронної
складової ємностi в областi сингулярностей густини станiв, що виникають
при стадiйному впорядкуваннi та внаслiдок ефектiв гiбридизацiї. Дослi-
джено змiни у повнiй густинi електронних станiв та квантовiй ємностi,
якi виникають завдяки розширенню (Γ) домiшкових рiвнiв та збiльшенню
концентрацiї (x) iнтеркалянта.

Electron spectrum and quantum capacity of intercalated packet-

ordered layered semiconducting structures

I.V. Stasyuk, O.V. Velychko

Abstract. Influence of intercalation on the electronic band structure of the
layered nanohybrid compound of the GaSe-type with a stage ordering, formed
by packets with the small number of layers, is studied within the modified versi-
on of the periodic Anderson model. Density of electron states (electron DOS)
and electron contribution into quantum capacity of the system are calculated
and analyzed for the case of neutral impurities with the local level broadening
(of the Lorentzian-type) due to electron correlations. The anomalous behavi-
our of the electron components of capacity in the region of the DOS singulari-
ties (appearing due to stage ordering and hybridization effects) is revealed
and studied. Changes in the total DOS and the quantum capacity because of
impurity level broadening (Γ) and increase of the intercalant concentration (x)
are investigated.
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1. Вступ

Шаруватi напiвпровiдники дослiджуються уже на протязi багатьох
десятилiть [1]. Зокрема, селенiди галiю та iндiю викликають значний
iнтерес через можливiсть їх застосування в приладах з нелiнiйною
оптикою, сонячних батареях, високочутливих датчиках iнфрачерво-
ного випромiнювання i тиску, у тензометрiї, а також як твердотiль-
нi електрогенератори. Їх також вважають перспективними як мате-
рiали, придатнi для функцiонування у ролi катодiв твердотiльних
мiкроакумуляторiв. Цьому сприяє особлива риса даних кристалiв —
легкiсть iнтеркаляцiї атомiв лiтiю в простiр мiж шарами без помi-
тного збiльшення об’єму, особливо у випадках, коли iнтеркаляцiя
можлива у широкому стехiометричному дiапазонi [2].

Вiдомо, що при iнтеркаляцiї вiдповiднi атоми заходять у ван-
дер-ваальсiвськi щiлини мiж шарами. З метою покращення входже-
ння iонiв iнтеркалянта в матрицю чи створення принципової можли-
востi проникнення навiть великих молекулярних груп (типу олiго-
диметиламiно-метакрилату [3,4]) використовується методика стадiй-
ного впорядкування матерiалу-господаря (в даному випадку, моно-
халькогенiдiв iндiю та селену) Для цього монокристал iнтеркалюють
нiтритом натрiю, а потiм деiнтеркалюють його. В результатi настає
стадiйне впорядкування перпендикулярно до шарiв зi значним збiль-
шенням вiдстанi мiж пакетами (у випадку, що був реалiзований у [3],
число шарiв у пакетi в основному дорiвнювало трьом). Слiд заува-
жити, що конфiгурацiї пакетного типу, коли iнтеркалянт входить
лише мiж пакетами, складеними з певного числа шарiв, мають всi
ознаки надґраток. Якщо пiсля деiнтеркаляцiї вiдстань мiж пакетами,
збiльшена пiд впливом атомiв-гостей, зберiгається, то утворюється
надґратка з чистої вихiдної сполуки.

Хоча в цiлому халькогенiди металiв достатньо добре вивченi, роль
iнтеркаляцiї на мiкроскопiчному рiвнi все ще мало дослiджена. Це
стосується, зокрема, впливу iнтеркаляцiї на структуру та особливо-
стi електронних спектрiв, якi у шаруватих кристалах мають суттє-
во анiзотропний характер. Закон Фiваза, який стосується дисперсiї
енергiї електронiв i часто використовується, є занадто загальний.
Розрахунки спектрiв для реальних структур, якi проводять рiзни-
ми методами — вiд бiльш простого наближення сильного зв’язку, що
ґрунтується на використаннi як базисних локалiзованих атомних ор-
бiталей (LCAO), до схем, якi застосовують методику функцiоналу
густини (DFT) та ab initio пiдходи, — дають бiльш повну iнформацiю
i є необхiдними. Незважаючи на свою простоту, метод LCAO засвiд-
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чує свою придатнiсть i вiдтворює основнi особливостi електронного
спектру, отриманi в рамках схеми LMTO, яка є варiантом DFT у
наближеннi локальної густини. Вiн виявився успiшним i при роз-
рахунках електронного спектру дво-, три- (i бiльше) шарового гра-
фену [5]. У надґратках чи гетероструктурах енергетичнi щiлини у
спектрi електронiв, пов’язанi з рухом перпендикулярно до шарiв, мо-
жуть накладатися на неперервний спектр, що описує рух електронiв
у шарах. Такий ефект у випадку пакетного впорядкування не до-
слiджувався, як i не аналiзувалися особливостi самого електронного
спектра.

В рамках дослiдження даної тематики авторами ранiше проведе-
но розрахунки електронного спектру стадiйно впорядкованого ша-
руватого кристалу зi структурою, що отримана пiсля деiнтеркаля-
цiї (коли розширенi промiжки мiж сусiднiми пакетами залишаються
незаповненими) [6]. При обчисленнях використано пiдхiд сильного
зв’язку, який ґрунтується на схемi LCAO. Крiм зонного спектру, роз-
раховано густини електронних станiв i проаналiзовано їх особливостi
при рiзних спiввiдношеннях мiж значеннями основних енергетичних
параметрiв моделi. Розглянуто також електроннi внески до теплоєм-
ностi та дiелектричної сприйнятливостi пакетно-впорядкованих си-
стем.

Наступним кроком [7] наших дослiджень стало вивчення змiн у
електронному спектрi та густинi електронних станiв, спричинених
впливом домiшкових частинок, iнтеркальованих у промiжки мiж па-
кетами. Незважаючи на достатньо спрощений пiдхiд, отриманий ана-
лiтичний опис iнтеркальованої шаруватої системи з пакетним впо-
рядкуванням дозволив дослiдити змiни її електронних властивостей
пiд дiєю iнтеркаляцiї. Модель, на якiй ґрунтуються розрахунки, є
спрощеним варiантом перiодичної моделi Андерсона. Електроннi ко-
реляцiї, що формують структуру домiшкового енергетичного спе-
ктру, враховано шляхом апроксимацiї форми локаторної функцiї Грi-
на за допомогою однорiвневої моделi. Розглянуто ефекти, пов’яза-
нi з перебудовою та розщепленням енергетичного спектру, тонкою
крайовою структурою основної та домiшкової зон (що є наслiдком
стадiйного впорядкування), появою псевдо-щiлини у спектрi, зумов-
леної гiбридизацiйним перемiшуванням електронних станiв.

Дана робота є логiчним продовженням цього циклу дослiджень
iнтеркальованих пакетно впорядкованих напiвпровiдникових сполук
типу InSe. На вiдмiну вiд попередньої, структура домiшкового енер-
гетичного спектру апроксимується за допомогою значно реалiсти-
чнiшої моделi з розширеним рiвнем, яка враховує ефекти загасання.
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Буде дослiджено змiни в густинi електронних станiв, зумовлених за-
гасанням збуджень на iнтеркальованих частинках.

У рамках такого пiдходу буде також проведено розрахунок еле-
ктронного внеску у квантову ємнiсть iнтеркальованої системи. Буде
дослiджено залежнiсть такої ємностi вiд хiмiчного потенцiалу еле-
ктронiв (що дає змогу описати вплив на неї зовнiшнього електрично-
го поля), а також розглянуто вплив таких факторiв, як ефективне
кореляцiйне розширення домiшкового рiвня та змiна температури.

2. Модельний гамiльтонiан типу перiодичної моде-
лi Андерсона

Щоб зекономити час допитливого читача, коротко нагадаємо йому
основнi формули, отриманi в попереднiй роботi [7], на яких базується
дане дослiдження.

Використаємо модель, схожу з перiодичною моделлю Андерсона,
яка описує електроннi збудження в шаруватiй матрицi, iнтеркальо-
ванiй частинками (у загальному випадку, зi складним електронним
спектром):

Ĥ =
∑

k

(εk − µ)a+k ak +
∑

i

∑

p

λpX
pp
i

+
∑

i

∑

k

(
VkeikRia+k ξi + V ∗

k e−ikRiξ+i ak
)
,

де перший доданок описує зонний спектр вихiдної шаруватої стру-
ктури (εk — енергiя електронних збуджень з хвильовим вектором k,
µ— хiмiчний потенцiал, ak i a+k — оператори знищення i народження
електрона з вiдповiдним хвильовим вектором), другий — структуру
електронних рiвнiв iнтеркальованих частинок (λp — енергiя вiдповiд-
ного рiвня, а Xpp

i — проекцiйний оператор у цей рiвень для i-ї ча-
стинки), а третiй описує перенесення електрона через iнтеркальованi
частинки

ξi =
∑

qq′

Aqq′X
qq′

i , ξ+i =
∑

qq′

A∗
qq′X

q′q
i =

∑

qq′

A∗
q′qX

qq′

i .

На основi цих виразiв для комутаторiв можна отримати вiдповiд-
нi двочасовi функцiї Грiна:

〈〈Xqq′

i |a+k′〉〉 =
∑

k1

V ∗
k1

e−ik1RiA∗
qq′

〈Xqq + Xq′q′〉

~ω − λq′ + λq

〈〈ak|a
+
k′〉〉,
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а також функцiї Грiна для оператора ξ

〈〈ξi|a
+
k′〉〉 =

∑

qq′

Aqq′ 〈〈X
qq′

i |a+k′ 〉〉 =
∑

k1

V ∗
k1

e−ik1Rig0(ω)〈〈ak|a
+
k 〉〉,

g0(ω) =
∑

qq′

Aqq′A
∗
qq′

〈Xqq + Xq′q′〉

~ω − λq′ + λq

,

де локатор g0(ω) описує електроннi стани на домiшкових частинках.
Отже, рiвняння для функцiї Грiна, що описує одноелектроннi збу-
дження, матиме вигляд:

~ω〈〈ak|a
+
k′〉〉 =

~

2π
δkk′ + εk〈〈ak|a

+
k′ 〉〉 +

∑

i

VkeikRi〈〈ξi|a
+
k′〉〉.

Остаточно, отримуємо

〈〈ak|a
+
k′〉〉 =

~

2π

δkk′

~ω − εk − |Ṽk|2g0(ω)
,

|Ṽk|
2 = N |Vk|

2 =
∑

i

VkeikRi

∑

k1

V ∗
k1

e−ik1Ri .

3. Густина станiв для iнтеркальованої системи

Якщо видiлити дiйсну й уявну частини, то у загальному випадку
функцiя Грiна для операторiв знищення i народження електрона ви-
глядатиме так:

〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε =

1

2π

1

ω − εk
~
− |Ṽk|2

~
g′0(ω) − i |Ṽk|2

~
g′′0 (ω) + iε

.

де
g0(ω + iε) = g′0(ω) + ig′′0 (ω)

є одновузловою функцiєю Грiна (локатор) на iнтеркальованiй ча-
стинцi. Таким чином, можна видiлити два випадки.

1. В iнтервалi частот, де g′′0 (ω) 6= 0, маємо:

〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε =

1

2π

1

ω − εk
~
− |Ṽk|2

~
g′0(ω) − i |Ṽk|2

~
g′′0 (ω)

=
1

2π

ω − εk
~
− |Ṽk|

2

~
g′0(ω) + i |Ṽk|

2

~
g′′0 (ω)

[
ω − εk

~
− |Ṽk|2

~
g′0(ω)

]2
+
[
|Ṽk|2

~
g′′0 (ω)

]2 .
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Вiдповiдна уявна частина функцiї Грiна матиме вигляд

Im 〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε =

1

2π

i |Ṽk|
2

~
g′′0 (ω)

[
ω − εk

~
− |Ṽk|2

~
g′0(ω)

]2
+
[
|Ṽk|2

~
g′′0 (ω)

]2 .

2. Для iнтервалу частот, де g′′0 (ω) = 0, отримаємо:

〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε =

1

2π

1

ω − εk
~
− |Ṽk|2

~
g′0(ω) + iε

,

Im 〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε = −

1

2
δ

[
ω −

εk
~

−
|Ṽk|

2

~
g′0(ω)

]
.

Вибiр вигляду модельної функцiї Грiна g0(ω) є неоднозначною
задачею i залежить вiд структури та розмiру iнтеркальованих ча-
стинок.

4. Домiшка з електронним рiвнем, розширення за
рахунок одновузлової мiжелектронної взаємодiї
(процесiв розсiяння)

Локаторна функцiя g0 береться у виглядi:

g0(ω) =
b

~ω − λ0 + iΓ
≡

b/~

ω − λ0/~ + iγ
. (4.1)

Присутнiсть уявної частини у спектрi енергiй свiдчить про скiнчен-
ний час життя електрона на даному рiвнi (т.зв. загасання). Можна
явно видiлити дiйсну i уявну частини

g′0(ω) =
b

~

1

ω − λ0/~
, g′′0 (ω) = −

b

~

γ

(ω − λ0/~)2 + γ2
; (4.2)

у даному випадку g′′0 6= 0 для будь-яких частот.
Зауважимо, що лоренцова форма уявної частини функцiї g0(ω)

може також бути використана при моделюваннi багаторiвневого еле-
ктронного спектру, коли домiшка має складну будову (наприклад, це
може стосуватися iнтеркальованих груп чи молекул [8]).
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Рис. 1. Густина електронних енергетичних станiв iнтеркальованої си-
стеми при рiзному ступенi розширення (Γ) домiшкового рiвня та рi-
зному його розташуваннi (λ0); у всiх випадках x = 1.
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Рис. 2. Густина електронних енергетичних станiв iнтеркальованої си-
стеми при рiзних концентрацiях (x) iнтеркалянта та рiзному розта-
шуваннi (λ0) домiшкового рiвня (випадок розширеного рiвня, Γ =
0.1).
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Для уявної частини повної електронної функцiї Грiна маємо те-
пер вираз

Im〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε = −

1

2π
b̃

γ

(ω − λ0/~)2 + γ2
×

×



(
ω − εk/~−

b̃

ω − λ0/~

)
+

(
b̃

γ

(ω − λ0/~)2 + γ2

)2


−1

. (4.3)

Вiдповiдно, повна густина електронних станiв пiсля переходу до iн-
тегрування з «незбуреною» густиною ρ0 запишеться у виглядi

ρ(~ω) =
1

~
ρ(ω) =

2

π

∫
dy ρ0(y)

b1Γ

(~ω − λ0)2 + Γ2
×

×

[(
~ω − y −

b1
~ω − λ0

)2

+

(
b1Γ

(~ω − λ0)2 + Γ2

)2
]−1

, (4.4)

де b1 = |Ṽk|
2b ≡ x|Vk|

2b ≡ xw.
Результати числового розрахунку функцiї ρ(~ω), проведеного при

використаннi, як i у попередньому випадку, незбуреної густини зон-
них станiв ρ0(y) для шаруватого кристалу з пакетним впорядкуван-
ням (три шари у пакетi), подано на рис. 1 та 2. Легко бачити, що у
моделi з розширеним рiвнем домiшкова зона також стає ширшою, її
краї згладжуються i при наростаннi параметра Γ щiлина у спектрi
зникає. Цей ефект має мiсце як при початковому розмiщеннi домi-
шкового рiвня λ0 нижче основної зони (λ = −4,0, див. на рисунках),
так i при накладаннi його на зону (λ0 = −2,0). У першому з цих
випадкiв деформацiя густини станiв в околi нижнього краю зони є
значною (рис. 1).

Змiни у формi функцiї ρ(~ω) при рiзному ступенi iнтеркаляцiї x
проiлюстровано для моделi з розширеним рiвнем λ0 на рис. 2. Збiль-
шення концентрацiї x приводить, в першу чергу, до появи псевдощi-
лини у спектрi i збiльшення глибини пов’язаного з нею локального
мiнiмуму густини станiв. Додатковий пiк на функцiї ρ(~ω), який при
цьому виникає, можна пов’язувати з т.зв. вiртуальними домiшкови-
ми станами (якi звичайно прийнято вважати результатом наклада-
ння домiшкової зони на основну).

5. Електроннi внески у квантову ємнiсть

Проведений у попереднiх пiдроздiлах розрахунок густини електрон-
них станiв для iнтеркальованого кристалу дає можливiсть обчисли-
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ти внески як електронiв провiдностi, так i електронiв на домiшкових
зонах чи рiвнях у т. зв. квантову ємнiсть системи [9]. Остання ви-
значається як похiдна вiд повного заряду, пов’язаного iз згаданими
електронами, по потенцiалу прикладеного електричного поля.

C =
∂Q

∂V
=

∂eNel

∂V
≡

∂

∂V
e
∑

k

〈a+k ak〉. (5.1)

Оскiльки при наявностi поля µ → µ + eV , це спiввiдношення можна
переписати як

c =
e2

N

∂Nel

∂µ
=

e2

N

∑

k

∂〈a+k ak〉

∂µ
, (5.2)

де c = C/N — питома ємнiсть (вiднесена до однiєї комiрки ґратки).
Використаємо спiввiдношення, вiдоме з теорiї двочасових темпе-

ратурних функцiй Грiна (див. [10]), яке пов’язує кореляцiйну фун-
кцiю з уявною частино функцiї Грiна. Для Фермi-статистики

〈a+k ak〉 =

+∞∫

−∞

−2 Im〈〈ak|a
+
k 〉〉ω+iε

eβ~ω + 1
dω (5.3)

i, використавши формулу для повної густини станiв, матимемо

1

N

∑

k

〈a+k ak〉 =

+∞∫

−∞

ρ(ω)dω

eβ~ω + 1
≡

+∞∫

−∞

ρ(~ω)d(~ω)

eβ~ω + 1
. (5.4)

Тут при усередненнi за великим канонiчним розподiлом необхiдно
замiнити

1

eβ~ω + 1
→

1

eβ(~ω−µ) + 1
.

Пiсля пiдстановки (5.4) у формулу (5.2) отримуємо для питомої єм-
ностi наступний вираз

c = e2
+∞∫

−∞

ρ(~ω)
∂

∂µ

(
1

eβ(~ω−µ) + 1

)
d(~ω) =

= e2
+∞∫

−∞

ρ(~ω)
βeβ(~ω−µ)

(eβ(~ω−µ) + 1)2
d(~ω). (5.5)

При прямуваннi температури до абсолютного нуля похiдна вiд роз-
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подiлу Фермi прямує до δ-функцiї

∂

∂µ

(
1

eβ(~ω−µ) + 1

)
→ δ(~ω − µF ). (5.6)

У цiй границi µ → µF i

 

 

c/
e2 x

 

 

c/
e2 x

 

 

c/
e2 x

 

 

c/
e2 x

 

 

c/
e2 x

 

 

c/
e2 x

Рис. 3. Електронний внесок у квантову ємнiсть шаруватого кристалу
з стадiйним впорядкуванням. Проiлюстровано вплив iнтеркаляцiї на
залежнiсть функцiї c/e2 вiд хiмiчного потенцiалу електронiв бiля
нижнього краю електронної зони ((a): неiнтеркальована система (x =
0); (б): x = 1; λ0 = −4.0; Γ = 0; (в): x = 1; λ0 = −4.0; Γ = 0.1) при
температурах Θ = 0.02 i Θ = 0.1 (Θ = kBT в одиницях t⊥).
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c = e2ρ(µF ), (5.7)

де µF — рiвень Фермi для електронiв.

x
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e2 0 x
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e2 0 x
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e2 0

x
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e2 0 x
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e2 0
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c/
e2 0 x

 

 

c/
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Рис. 4. Електронний внесок у квантову ємнiсть шаруватого кристалу
з стадiйним впорядкуванням при рiзних концентрацiях (x) iнтерка-
лянта. Показано залежнiсть c/e2 вiд µ при λ0 = −4.0 (а) i λ0 = −2.0
(б); Γ = 0.1; Θ = 0.05.
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Таким чином, густина електронних станiв визначає поведiнку кван-
тової ємностi електронної пiдсистеми при T → 0. Оскiльки при наяв-
ностi потенцiалу V µF → µF + eV , можна тим самим дослiджувати
польову залежнiсть ємностi (те ж стосується i вiдмiнних вiд нуля
температур).

На рис. 3 представлено графiки залежностi c(µ), розрахованi за
формулою (5.5) у трьох випадках: (а) — неiнтеркальованого криста-
лу; (б) — iнтеркальованого з максимальним заповненням (x = 1) до-
мiшковими частинками, якi описуються простою однорiвневою еле-
ктронною моделлю (Γ = 0); (в) — iнтеркальованого кристалу (x = 1),
з використанням моделi з розширеним електронним рiвнем (Γ = 0,1);
наведено результати, що вiдповiдають двом рiзним температурам:
Θ = 0,02 i Θ = 0,1 (Θ = kBT в одиницях t⊥). Наявнiсть домiшко-
вої зони бiля нижнього краю основної суттєво впливає на величину
квантової електронної ємностi та форму її залежностi вiд хiмiчного
потенцiалу електронiв (при T = 0 ця залежнiсть визначається безпо-
середньо функцiєю ρ(µ)). Абсолютнi значення ємностi збiльшуються
у порiвняннi з чистим (неiнтеркальованим) кристалом в середньому
втричi (а у максимумi домiшкового пiка й значно бiльше), а сама її
залежнiсть вiд µ стає сильно немонотонною (мiнiмум, що при цьому
з’являється, вiдповiдає псевдощiлинi у густинi станiв ρ(~ω)). Пiдви-
щення температури згладжує залежнiсть c(µ), зменшуючи амплiту-
ду змiн ємностi в областi немонотонностi.

Хiд кривої c(µ) при рiзних концентрацiях iнтеркалянта та рiзних
розташуваннях домiшкового рiвня λ0 (iз ступенем розмиття Γ = 0,1)
подано на рис. 4. Графiки демонструють наростання аномалiй i немо-
нотонностей у поведiнцi квантової ємностi як функцiї µ у тих обла-
стях значень хiмiчного потенцiалу електронiв, якi вiдповiдають по-
ложенню вихiдного електронного рiвня домiшкової частинки.

6. Числовi оцiнки

Поданий вище графiчний матерiал зображено у безрозмiрному ви-
глядi, нормуючи величини, що мають розмiрнiсть енергiї, на пара-
метр t⊥, який є матричним елементом електронного перенесення мiж
найближчими сусiднiми атомами у ковалентно зв’язаному шарi (при
модельному описi в рамках схеми LCAO). За рiзними оцiнками, у то-
му числi у вiдповiдностi з результатами ab-initio розрахункiв [11], t⊥
може складати 0,8 . . . 1,5 eB. Значенню |Vk|

2b = 0,2 у безрозмiрних
одиницях вiдповiдає оцiнка |Vk| ∼ 0,4 . . . 0,55 eB (при b ∼ 1), що ле-
жить у межах можливих значень iнтеграла перекриття, який визна-
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чає гiбридизацiю електронних станiв на домiшцi iз зонними станами.
Якщо t⊥ = 1,0 еВ, то безрозмiрнiй температурi Θ = 0,02 вiдповiдає
абсолютне значення T = 232 К.

Можна оцiнити абсолютну величину розрахованої квантової єм-
ностi c = C/N . Для ρ = 0,1 (взятого у безрозмiрних одиницях) при
t⊥, що може приймати значення у згаданих межах, матимемо ρ =
0,07 . . . 0,125 eB−1. Вiдповiдно, отримуємо e2ρ = (1,12 . . . 2,0)·10−20 Ф,
що дає оцiнку для c при нульовiй температурi. Вiд ємностi, що припа-
дає на одну комiрку, можна перейти до ємностi, вiднесеної до одиницi
об’єму. Якщо взяти об’єм комiрки vc = 6,25 ·10−22 см3 (що вiдповiдає
комiрцi 5 × 5 × 25 Å, яка може розглядатися як ефективна для па-
кетно впорядкованої ґратки з трьому шарами у пакетi), то ємнiсть,
що припадає на 1 см3 кристалу, складатиме (1,8 . . . 3,2) Ф. Очеви-
дно, що дана оцiнка стосується лише електронного внеску. Повна
квантова ємнiсть матиме ще внесок вiд iнтеркальованих iонiв, якi
несуть електричний заряд [12]. Заповнення ними позицiй у кристалi
та пов’язаний з цим перерозподiл заряду визначають другу, не менш
важливу, складову ємностi.

7. Висновки

Незважаючи на спрощений пiдхiд, отриманий аналiтичний опис iн-
теркальованої шаруватої системи з пакетним впорядкуванням дозво-
лив дослiдити змiни її електронних властивостей пiд дiєю iнтерка-
ляцiї. Основна перебудова електронного енергетичного спектру та
вiдповiдної густини станiв зводиться до появи домiшкової зони бi-
ля дна основної. При достатнiй вiддаленостi вiд основної, домiшкова
зона вироджуєтся у домiшковий рiвень, тодi як при зближеннi вiдбу-
вається гiбридизацiя зон з перебудовою вiдповiдного краю основної
зони.

У рамках такого пiдходу проведено також розрахунок електрон-
ного внеску у квантову ємнiсть iнтеркальованої системи. Дослiдже-
но її залежнiсть вiд хiмiчного потенцiалу електронiв та вплив таких
факторiв, як розширення домiшкового рiвня i змiна температури.

Вибранi наближення вельми спрощують внутрiшню енергетичну
структуру iнтеркальованих домiшок, однак це дозволяє отримати
аналiтичнi вирази для спектру збуджень, густини станiв та кванто-
вої ємностi, а результати розрахункiв дають добру якiсну картину
впливу iнтеркаляцiї на електронну пiдсистему вихiдної матрицi.
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