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Известно, что металлические кластеры из тысяч атомов проявляют 

макроскопическую оболочечную структуру, что наблюдается в различных 
экспериментах по определению их потенциалов ионизации, поляризуемости, 
оптических и других свойств [1]. Это обусловлено тем, что валентные электроны 
заполняют потенциальную яму в рамках целого кластера самосогласованным 
образом, что можно успешно описать с помощью модели желе для ионов и модели 
Хартри-Фока или теории функционала плотности для электронов [2]. Последние, 
подчиняясь принципу запрета Паули, заполняют конечную область пространства с 
дискретным энергетическим спектром, что приводит к формированию характерных 
осцилляций в радиальном распределении электронной плотности связанных 
электронов. При этом, добавление атома в такой кластер может существенно 
изменить распределение электронной плотности, самосогласованное поле и 
энергию связи частиц, что приводит к пилообразной зависимости от числа частиц. 

В данной работе мы обсуждаем проявление макроскопической оболочечной 
структуры в незаряженных изолированных кластерах полусферической формы в 
виде существования электростатического поля вблизи плоской поверхности. 
Качественно этот эффект может быть обнаружен с помощью метода 
квазиклассических функций Грина [3,4,5] следующим образом. Замкнутые 
периодические классические траектории в полусфере получаются путем 
отражения аналогичных траекторий в сфере относительно её плоского сечения, 
проходящего через центр. Таким образом, существование оболочечной структуры, 
предсказанной для сферы, может быть обобщено и на случай полусферы. Другими 
словами, вблизи плоской поверхности полусферы имеется неоднородное 
распределение заряда, что приводит к формированию электростатического поля. 
Представлены количественные оценки поля, полученные с помощью кода 
GPAW [6] для нанометровых кластеров полусферической формы. 
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Рисунок: а) Пример отражения квазиклассических траекторий в полусфере. б) Амплитуда 
электрического поля вблизи поверхности сферы и полусферы, полученная в расчетах GPAW для 
кластера из алюминия радиуса 1 нм. в) Векторное электрическое поле в окрестности полусферы, 
полученное в расчетах GPAW для кластера из алюминия радиуса 1 нм. 
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