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Tok elektrického pradu v nanostrukturach

| Ab-initio model

Nerovnovazny
kvantovy proces

Kvalitativnhe
porozumenie
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Osnova prednasky

Pohyb elektronu a vinova funkcia — vinovy balik

Pravdepodobnost prechodu cez nanostrukturu
- transmisia

Pohyb mnohych elektrénov — ortogonalne
vinové baliky

Landauerov vztah pre elektricky prud cez
nanostrukturu

ransport cez realistické nanostruktiry



Vinovy balik

- Casovy vyvoj stavu — Schrodingerova rovnica
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Disperzia vinového balika

« Disperzia - nevyhnutna v désledku Heisenbergovho principu neurcitosti:
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Transmisny koeficient, transmisia
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Transmisny koeficient, rezonancia
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Kvantovy popis mnoho elektronov

Nestacionarna tedria funkcionalu hustoty [Time-dependent density-
functional theory, TDDFT, E. Runge, E. K. U. Gross (1984)] — elektrény ako
fiktivhe neinteragujuce Castice, pohybujuce sa v efektivhom potenciali.
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Ortogonalne vinové baliky
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« VSetky baliky dokopy tvoria uplny systém funkcii



Obsadenie balikov

- Fermiho energia - rezervoar elektronov naplni vsetky stavy s E<E_
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» Aplikované napatie — rozdiel Fermiho energii rezervoarov pripojenych na vodic
zlava a zprava AV =(EX—E%)/e




Landauerov vztah pre elektricky
prad
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Rezonancné tunelovanie, I/V
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Rezonancné tunelovanie, I/V
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Rezonancné tunelovanie, I/V
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Rezonancné tunelovanie, I/V
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Transport cez rozhranie AI/AIO /A
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...a Iné realne nanokontakty

Au-Azobenzen-Au
Konépka, Turansky, Stich (2008)

Bonferroni, Ferretti, Molinari (2008).
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Zhrnutie

* VInovy balik — vinova funkcia dostava zmysel

* Ortogonalne vinové baliky pre mnoho
elektronov

* Landauerov vzorec pre elektricky prud

* Realne nanostruktury



