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Abstract — A quantum mechanical model is proposed for 

describing the dynamic localization of a generalized electron in 

the tetrameric nanoclusters in an external low-frequency electric 

field, taking into account the electron-vibrational interaction and 

the polarization effects at its centers and the ligand (carbon) 

shell. The case of plane-square tetramers with tunnel-connected 

centers is considered. This model allows to perform a detailed 

study of the governing role of the electric field, taking into 

account the contributions of the electron-vibrational interaction 

and the polarization effects, in the realization of the various 

electron localization regimes, thereby revealing the ability of a 

nanocluster of this kind to switch between them.  

Keywords — metal-carbon tetrameric nanoclusters, electron-

vibrational interaction, electronic polarization, periodic electric 

field, electron localization. 

I. ВВЕДЕНИЕ 

Учет влияния нелинейных и коллективных эффектов на 

кинетические процессы в металл-углеродных 

нанокластерных системах является актуальным как с 

теоретической точки зрения, так и для практических 

разработок [1–6]. Цель данной работы – на примере 

плоско-квадратного нанокластера (НК) построить 

динамическую модель, описывающую электронную 

локализацию-делокализацию, которая может быть 

расширена для кластеров с большим количеством центров 

локализации. В предлагаемой модели для описания 

процессов локализации и делокализации общего электрона 

в НК указанного типа помимо его туннелирования между 

центрами рассмотрены также: внешнее низкочастотное 

электрическое поле, наведённая им электронная 

поляризация на центрах НК и на его лигандной 

(углеродной) оболочке и электрон-колебательное 

взаимодействие. Взаимодействие электрона с 

колебательными модами лигандного окружения на каждом 

из центров тетрамерного НК, а также учет поляризации в 

НК приводит в итоге к нелинейной электронной динамике. 

В предложенной далее модели нелинейность явно 

появляется в уравнениях, описывающих электронную 

подсистему, при исключении из них внутрикластерных 

колебательных мод лигандного окружения центров НК и 

поляризационных мод смещений коллективизированной 

электронной плотности на каждом из центров НК с учётом 

его лигандного окружения.  

II. ТЕОРЕТИЧЕСКИЙ ПОДХОД 

Модельный гамильтониан в узельном представлении, 

который даёт возможность с учетом указанных 

внутренних и внешних факторов рассматривать данные 

тетрамерные НК, имеет вид: 
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где: 

m
a , 

m
a  – операторы рождения и уничтожения 

электрона на m-м узле НК; pm и qm – импульс и координата 

локальной внутрикластерной колебательной моды; psm и sm 

– импульс и координата локальной поляризационной моды 

m – энергия электрона на m-м узле; Vmn – константа 

туннельного переноса с m-го на n-й узел; gm – константа 

электрон-колебательного взаимодействия на m-м узле 

кластера; eErmcos(Ωt) – энергия взаимодействия электрона 

на m-м узле НК с внешним периодическим электрическим 

полем, gsm – соответственно константа взаимодействия 

электрона со смещением sm коллективной электронной 

плотности на m-м узле НК (вектор E антипараллелен sm).  

Вектор rm отсчитывает положение электрона на m-м 

узле относительно начала координат, которое удобно 
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выбрать в центре симметрии тетрамерного НК. Более 

подробно этот вопрос изложен в [7], там же используя 

общепринятую модель “желе” [3,4] обсуждается, вопрос 

формирования потенциальной ямы для обобществлённого 

электрона на каждом из центров НК с учётом его 

локального лигандного окружения. В дальнейшем сделаем 

некоторые допущения, упрощающие численный расчет: 

все узлы (центры) считаем энергетически эквивалентными 

(m = ) и начало отсчета энергии выбираем от уровня .  

В итоге получим временные уравнения для амплитуд 

вероятности )(tcm
 обнаружения электрона на центрах НК 

(ниже величина   условно принята за 1):  
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Уравнения для соответствующих локальных 

колебательной и поляризационной мод с частотами ω0m и 

ωsm имеют следующий вид:  
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Применяя метод медленно меняющихся амплитуд, 

считаем, что 
mmm qq 2

0
 

и 
msmm ss 2 , тогда с 

использованием этого приближения колебательные и 

поляризационные степени свободы могут быть исключены 

из (2). В итоге образом из уравнений (3), пренебрегая 

членами 
mq и 

ms , и подставляя результат в уравнения (2), 

получим уравнения для электронной подсистемы:  
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где: 
mg0

~ , 
smg~  и 

effe~  – константы перенормированные в 

соответствии с вышеуказанным приближением, которое 

при пренебрежении в уравнениях (3) вторыми 

производными величин колебательных (
mq ) и 

поляризационных смещений (
ms ) приводит к подстановке 

в (2) данных величин в виде: 
22

00 mmmm cgq    и 

22

msmsmm cgs   . Таким образом, здесь: 2

0

2

00
~  mmm gg  , 

2~  smsmsm gg   и 2~  smeffeff ee  .  

III. ВЫВОДЫ 

Полученная система уравнений (4) существенно 

нелинейна, с нелинейностью третьей степени. Выполнение 

численного анализа решений данной системы при 

различных значениях внешних и внутренних параметров 

исследуемой системы позволяет выявить разнообразные 

режимы в нелинейной динамике локализации электрона, а 

также условия переключения между ними. 

Как было показано в работе [7] (без учёта 

поляризационных эффектов) в тетрамерном НК могут 

быть реализованы следующие характерные режимы 

динамической локализации электрона: 1) – периодический 

режим переключения электронной плотности между 1-м и 

3-м центрами НК с частичным заселением промежуточных 

центров; 2) – режим с эффектом прозрачности 

промежуточных центров; 3) – режим запирания электрона 

на одном из центров.  

Важно отметить что управляющая роль электрического 

поля, позволяет реализовать как режимы с локализацией 

электрона, так и режимы с делокализацией электрона 

вдоль направления действия внешнего электрического 

поля. При этом варьирование частоты и амплитуды поля 

регулирует длительность полной локализации на центрах 

НК и переключает его из состояния с локализованным 

электроном в состояние с делокализованным электроном. 

Таким образом, управление режимами распределения 

электронной плотности  в плоско-квадратном НК внешним 

электрическим полем при учёте поляризационных 

эффектов становится более гибким поскольку учтен 

нелинейный отклик системы на  воздействие поля с одной 

стороны, а с другой стороны увеличение числа 

подстраиваемых параметров облегчает поиск как новых, 

так и уже обнаруженных ранее режимов локализации 

электрона в НК.  
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