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ПЕЛЕЛІК УМОВНИХ СКОРОЧЕНЬ ТА ПОЗНАЧЕНЬ  

 

КТ – квантова точка 

VFF (valence force field model) – модель поля валентних сил 

ДД – дефектно-деформаційні структури 

ФЛ – фотолюмінісценція 

ЦР– циклотронний резонанс 

ВАХ – вольт-амперна характеристика 

klδ – символ Кронекера 

ijσ , klε – тензор механічних напружень та пружних деформацій  

( )i
ca , ( )iaυ  – константи гідростатичного деформаційного потенціалу зони 

провідності та валентної зони 

νi, Еi – коефіцієнт Пуассона і модуль Юнга матеріалу КТ та оточуючої 

матриці 

f  – параметр неузгодження постійних ґраток 

)(i
ru – радіальна компонента зміщення атомів у i -тому напівпровідниковому 

матеріалі 
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ВСТУП 

 

Актуальність теми. 

З сучасним розвитком нанотехнологій і фізики квантових наносистем 

виникає питання про вплив якості та геометрії деформованої гетерограниці, 

форми, розмірів квантових точок (КТ) на квантові стани як вільних, так і 

зв'язаних носіїв заряду [1], на дифузійний перерозподіл дефектів між 

напруженими шарами наногетеросистеми [2] та на електричні властивості 

поверхнево-бар’єрних наноструктур з вбудованим шаром квантових точок в 

область просторового заряду напівпровідника (діоди Шотткі з вбудованим 

шаром квантових точок) [3].  

Відомо, що електронні характеристики напівпровідникових приладів в 

значній мірі залежать від властивостей меж поділу між різними матеріалами 

в гетероструктурах. Наприклад, в гетероструктурах InAs/GaAs (CdTe/ZnTe) з 

квантовими точками, якість та форма гетеромежі (квантова точка – матриця) 

визначає транспортні (рухливість, час життя нерівноважних носіїв заряду) 

характеристики носіїв заряду, оскільки наявність гетеромежі приводить до 

появи додаткового механізму розсіювання носіїв заряду на шороховатостях 

поверхні [4]. Тому результати теоретичних досліджень впливу якості та 

геометрії деформованої гетеромежі InAs/GaAs на квантові стани носіїв 

заряду можуть бути використані для проектування нового класу 

високошвидкісних оптичних перемикачів, надшвидкодіючих 

нанотранзисторів, оптично-реєструючих систем запису інформації та 

приладів високочастотної наноелектроніки. Знаючи закономірності зміни 

електронних станів в наноструктурах під впливом неоднорідно-деформованої 

гетеромежі, можна прогнозовано керувати параметрами цих приладів. Для 

високочастотної наноелектроніки важливим є дослідження умов виникнення 

областей з від’ємною диференційною провідністю (ВДП) на ділянках вольт-
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амперної характеристики у поверхнево-бар’єрних наноструктурах з 

квантовими точками.  

На сьогодні проведено теоретичні дослідження впливу форми поверхні 

ізольованої квантової точки з потенційною ямою з нескінченно високими 

стінками на квантові стани носіїв заряду без врахування взаємодії квантової 

точки з матрицею та деформації матеріалу квантової точки [1], стаціонарного 

розподілу дефектів у межах самоузгодженої дифузійно-деформаційної моделі 

[2] та ВАХ у гетероструктурах з самоорганізованими КТ [3]. 

Нез'ясованими на сьогоднішній день залишаються питання про вплив 

форми напруженої гетеромежі квантова точка – матриця на квантово-

розмірні стани електрона в квантовій точці з врахуванням електрон-

деформаційної взаємодії, про вплив напруженої гетеромежі квантова точка – 

матриця на кінетику перерозподілу дефектів між напруженими шарами 

наногетеросистеми (GaAs/InAs/GaAs; ZnTe/CdTe/ZnTe) та питання 

електричних властивостей поверхнево-бар'єрних наноструктур з вбудованим 

в область просторового заряду напівпровідника шару напружених квантових 

точок і критеріїв виникнення S-подібних нестабільностей у вітках ВАХ діода 

Шотткі з вбудованим шаром квантових точок. 

Тому, теоретичні дослідження впливу неоднорідно-деформованої 

гетеромежі з врахуванням самоузгодженого електрон-деформаційного 

зв’язку на електронні стани в квантовій точці, на просторово-часовий 

перерозподіл дефектів у напружених наногетеросистемах GaAs/InxGa1-xAs/ 

GaAs (ZnTe/Zn1-xCdxTe/ZnTe) та дослідження електричних властивостей 

діодів Шотткі з вбудованим шаром квантових точок в область просторового 

заряду напівпровідника є актуальними, як з наукової, так і з практичної 

сторін в плані створення нового покоління діодів Шотткі. 

Зв’язок роботи з науковими програмами, планами, темами.  

Дисертаційна робота відповідає основним напрямкам наукової 

діяльності Інституту фізики, математики, економіки та інноваційних 
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технологій Дрогобицького державного педагогічного університету імені 

Івана Франка. Основні результати отримані в рамках виконання наступних 

тем: 

1.“Формування електронно-діркових переходів у напружених 

гетеросистемах з самоорганізованими дефектно-деформаційними 

кластерами” (2008–2010 рр., № ДР 0108U000587); 

2.“Теорія струмопереносу через бар’єр Шотткі на основі напружених 

наногетеросистем арсенід індію – арсенід галію з квантовими точками” 

(2011–2013рр., № ДР: 0111U001019). 

Мета і завдання дослідження.  

Метою роботи є з'ясування впливу неоднорідно-деформованої 

гетеромежі InAs/GaAs з врахуванням самоузгодженого електрон-

деформаційного зв’язку на електронні стани в квантовій точці (InAs), 

просторово-часовий перерозподіл дефектів у тришаровій напруженій 

наногетеросистемі GaAs/InxGa1-xAs/GaAs та впливу квантових точок, 

розміщених в області просторового заряду напівпровідника на електричні 

властивості поверхнево-бар’єрної структури метал – n-GaAs: InAs –                  

+n -GaAs. 

Для досягнення поставленої мети необхідно розв’язати наступні 

завдання: 

– розрахувати профіль квантуючого потенціалу та енергетичний спектр 

електрона в наногетеросистемі з квантовими точками з врахуванням 

самоузгодженої електрон-деформаційної взаємодії; 

– теоретично дослідити вплив неоднорідно-деформованої гетеромежі 

квантова точка – матриця на квантові стани зарядів, які локалізовані в 

квантовій точці; 

– розвинути теорію просторово-часового розподілу точкових дефектів 

у тришарових наногетеросистемах GaAs/InxGa1-xAs/GaAs з напруженими 

гетерограницями в межах самоузгодженої деформаційно-дифузійної моделі; 
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– дослідити топологію розподiлу електростатичного потенцiалу в 

бар’єрній структурі Шотткі з вбудованим шаром квантових точок в область 

просторового заряду напівпровідника; 

– розрахувати вольт-амперну характеристику (ВАХ) поверхнево-

бар'єрної структури виду Шотткі з вбудованим шаром  квантових точок в 

межах дрейфово-деформаційно-дифузійного наближення з врахуванням 

самоузгоджених граничних умов. 

Об’єктом досліджень є напівпровідникові квантові структури 

InAs/GaAs з напруженими квантовими точками InAs, напружені тришарові 

гетеросистеми GaAs/InxGa1-xAs/GaAs із точковими дефектами, поверхнево-

бар’єрні структури виду Шотткі: метал – n-GaAs: InAs – +n -GaAs.  

Предметом дослідження є квантово-розмірні стани електрона в 

напруженій наногетеросистемі InAs/GaAs з неоднорідно-деформованою 

гетеромежею  квантова точка – матриця, просторово-часовий перерозподіл 

точкових дефектів у напружених наногетеросистемах GaAs/InxGa1-xAs/GaAs, 

вольт-амперна характеристика (ВАХ) поверхнево-бар'єрної структури виду 

Шотткі з вбудованим шаром квантових точок в область просторового заряду 

напівпровідника.  

Методи дослідження. 

У дисертації застосовано такі методи: метод самоузгодженого 

електрон-деформаційного потенціалу, метод теорії збурення форми поверхні 

квантової точки, метод функції Гріна, метод самоузгодженого дифузійно-

деформаційного зв’язку, метод послідовних надрелаксацій, метод 

самоузгоджених граничних умов. 

Наукова новизна одержаних результатів.  

У рамках дисертаційного дослідження вперше отримано такі нові 

результати:  

1. Розвинуто метод розрахунку квантових станів зарядів, які 

локалізовані в квантовій точці з врахуванням як самоузгодженої електрон-
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деформаційної взаємодії, так і неоднорідно-деформованої гетеромежі 

квантова точка – матриця. 

2. Показано, що самоузгоджений електрон-деформаційний потенціал 

напруженої наногетеросистеми з квантовими точками приводить до 

формування додаткових квазітрикутних потенціальних ям в квантовій точці і 

квазітрикутних потенціальних бар’єрів в матриці та до пониження енергії 

основного та збудженого станів електрона в квантовій точці. 

3. Встановлено, що аксіально-симетричне збурення сферичної форми 

квантової точки InAs і деформація її матерілу приводять до перерозподілу 

густини ймовірності локалізації електрона в квантовій точці, а електрон-

деформаційна взаємодія квантової точки з матрицею InAs/GaAs приводить до 

зменшення ймовірності локалізації електрона в квантовій точці. 

4. Показано, що самоузгоджений дифузійно-деформаційний 

перерозподіл точкових дефектів виду центрів стиску (розтягу), зумовлений 

градієнтом концентрації точкових дефектів та градієнтом деформації, що 

викликана як точковими дефектами, так і напруженими гетеромежами 

GaAs/InxGa1-xAs/GaAs, приводить до зменшення (збільшення) їх концентрації 

в робочій області InxGa1-xAs структури GaAs/InxGa1-x As/GaAs. 

5. Встановлено, що вольт-амперна характеристика (ВАХ) 

низькобар'єрного ( еВ5.0≤∆ ) діода Шотткі (метал – n-GaAs: InAs – +n -GaAs) 

з вбудованим шаром квантових точок в область просторового заряду 

напівпровідника має S-подібний характер за умови, коли шар квантових 

точок знаходиться на відстанях dL  від межі контакту метал – напівпровідник 

порядку 010a  ( 0a – період гратки напівпровідника), тоді як із збільшенням 

висоти бар’єру ∆  від 0.5еВ до 0.9еВ, так і відстані від металу до шару 

квантових точок ( 010aLd > ) S-подібний характер ВАХ зникає. 
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Практичне значення одержаних результатів. 

Результати теоретичних досліджень впливу деформації та геометрії 

гетеромежі InAs/GaAs на квантові стани носіїв заряду та електричні 

властивості діодів Шотткі з вбудованим шаром квантових точок в область 

просторового заряду напівпровідника можуть бути безпосередньо 

використані для проектування та створення низькобар´єрних діодів як 

детекторів мікрохвильового випромінювання без постійного робочого 

зміщення, нового класу високочастотних генераторів і для методу 

електронної спектроскопії енергетичних рівнів у системах низької 

розмірності. Дослідження впливу напружених гетеромеж на просторовий 

розподіл точкових дефектів може бути використане для експериментального 

методу очищення дефектів з епітаксійних шарів способом деформаційної дії. 

Особистий внесок здобувача.  

У всіх наукових працях опублікованих у співавторстві, дисертантка 

брала участь у постановці та обгрунтуванні задач, у проведенні числових 

розрахунків, оформленні наукових публікацій та комп'ютерній обробці 

результатів.  

У роботах [120,121] дисертанткою проведено розрахунок квантово-

розмірних станів електрона в напруженій наногетеросистемі InAs/GaAs з 

неоднорідно-деформованою гетеромежею  квантова точка – матриця. У 

роботах [133,143] розраховано просторово-часовий розподіл точкових 

дефектів у тришарових наногетеросистемах GaAs/InxGa1-xAs/GaAs з 

врахуванням самоузгодженої деформаційно-дифузійної взаємодії та вольт-

амперну характеристику поверхнево-бар'єрної структури виду Шотткі з 

вбудованим шаром квантових точок з врахуванням самоузгоджених 

граничних умов. 

Усі результати, що виносяться на захист та висновки дисертації 

належать дисертантці.  
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Апробація результатів дисертації.  

Матеріали дисертаційної роботи були представлені на міжнародних 

наукових конференціях: XIV Международной научно-практической 

конференции “Современные информационные и электронные технологии” 

(Одесса, 2013); VІІІ Міжнародній школі-конференції “Актуальні проблеми 

фізики напівпровідників” (Дрогобич, 2013); І Міжнародній науково-

практичній конференції молодих вчених “Розвиток сучасної освіти і науки: 

результати, проблеми, перспективи” (Дрогобич, 2013); XII-th International 

Conference “Modern Problems of Radio Engineering, Telecommunications and 

Computer Science”(TCSET'2014) (Lviv-Slavske, Ukraine, 2014); VІ 

Міжнародній науково-технічній конференції “Сенсорна електроніка та 

мікросистемні технології” (СЭМСТ-6) (Одеса, 2014); XVІ Международной 

научно-практической конференции “Современные информационные и 

электронные технологии” (Одесса, 2015). 

Публікації.  

Результати дисертаційної роботи опубліковані в 12 роботах, з них: 7 

статей [120–122,133,134,142,143] у провідних вітчизняних та міжнародних 

наукових журналах, 4 роботи [123,135,144,148] в матеріалах міжнародних 

конференцій, 1 робота [124] – у друкованих тезах наукової міжнародної 

конференції. 

Структура дисертації.  

Дисертаційна робота складається зі вступу, чотирьох розділів, 

висновків та списку використаних джерел, що складається із 148 

найменувань. Повний обсяг роботи становить 128 сторінок друкованого 

тексту, що містить 24 рисунки, 1 таблицю. 
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РОЗДІЛ 1 

ЕЛЕКТРОННІ, ДИФУЗІЙНІ ТА ТРАНСПОРТНІ ХАРАКТЕРИСТИКИ 

НАПРУЖЕНИХ НАНОГЕТЕРОСИСТЕМ 

 

1.1  Розподіл пружних деформацій та електронні стани в напружених 

наногетеросистемах з гладкою і негладкою гетеромежею 

квантова точка – матриця 

 

У цьому параграфі приведено огляд задач, присвячених дослідженню 

впливу якості та геометрії деформованої гетеромежі, форми та розмірів 

квантових точок (КТ) на квантові стани носіїв заряду. 

Електронна структура та оптичні властивості гетероструктур з 

квантовими точками визначаються формою, розміром КТ, розподілом 

механічних напружень, які виникають в результаті неспівпадіння параметрів 

ґраток між КТ і матричним елементом. Невідповідність сталих граток КТ та 

матриці приводить до утворення інтерфейсних дефектів, які можуть істотно 

вплинути на електронні властивості систем з КТ і, отже, на роботу 

електронних та оптоелектронних пристроїв на їхній основі. Зокрема, у роботі 

[5] було вивчено вплив дефектних станів інтерфейсу на провідність та 

фотопровідність гетероструктур GaAsAsGaIn xx /1−  з квантовими точками 

AsGaIn xx −1  різної концентрації GaIn / . Проведено порівняння 

фотоелектричних властивостей зразків з різною концентрацією дефектів х 

індію у структурі GaAsAsGaIn xx /1−  та досліджено властивості латерального 

фотоструму у гетероструктурах з ланцюгами квантових точок з різною 

концентрацією In x. Показано, що при зона-зонному збудженні КТ квантами 

2.1=νh еВ має місце довготривала динаміка наростання та релаксації 

фотоструму, а також ефект залишкової провідності після вимкнення 

збуджувального випромінювання. 
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Існують два основні підходи до опису пружної деформації твердих тіл: 

макроскопічний і мікроскопічний. Макроскопічний підхід, або наближення 

суцільного середовища, оперує величинами, усередненими за масштабом, 

великим в порівнянні із сталою гратки і полягає у використанні рівнянь 

теорії пружності [6]. Ці усереднені величини (вектор зміщення, тензор 

деформації та ін.) розглядаються як неперервні функції координат. 

Мікроскопічні ж моделі, навпаки, оперують величинами, пов'язаними з 

конкретними атомами. 

Для аналізу розподілу деформацій у квантових точках застосовуються 

як метод скінченних різниць, так і метод скінченних елементів. Обидва ці 

методи перетворюють систему диференціальних рівнянь в скінченну систему 

лінійних рівнянь. Для чисельного розв’язання такої системи, як правило, 

використовується алгоритм спряженого градієнта (conjugate gradient 

algorithm). 

В подальшому отримав розвиток аналітичний метод знаходження 

розподілу деформації, який базується на використанні функції Гріна [7–11] 

(тензора Гріна) основної задачі теорії пружності. Виявилося, що 

використовуючи деякі спрощені припущення (ізотропність пружних 

властивостей середовища, рівність модулів пружності матеріалу матриці і 

матеріалу включення) можна отримати аналітичний вираз для деформації в 

нескінченному кристалі, що містить включення у вигляді піраміди [8]. Такий 

розв'язок вдалося знайти, розглядаючи вектор зміщення пружного 

середовища у вигляді згортки тензора Гріна з деякою допоміжною функцією.  

Автори робіт [10,11] поширили метод функцій Гріна у квантових 

точках у випадку анізотропних середовищ. Так, у роботі [10] проаналізовано 

вплив анізотропії кристала на пружну деформацію в модельній структурі з 

квантовою точкою у вигляді паралелепіпеда на основі наближеного виразу 

для тензора Гріна. 
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 Вплив форми квантової точки на розподіл деформацій в контактуючих 

матеріалах КТ-структури та межі застосування ізотропного наближення для 

КТ-структур досліджено в роботі [11].  

Тензор Гріна, який визначає зміщення атомів контактуючих ґраток, для 

нескінченних анізотропних пружних середовищ шукається з розв’язку 

рівняння: 
 

( ) ( ) in
mk

ln
iklm r

xx

rG δδ−=
∂∂

∂λ r
r

      (1.1) 

з граничною умовою  ( ) 0→rGln
r

  при  ∞→r
r

, де iklmλ  − тензор пружних 

сталих, ( )321 ,, xxxr =r  − просторова координата. Застосовується правило 

сумування по 1, 2, 3 для індексів, що повторюються, до тих пір, поки сума не 

буде визначена точно. В обчисленнях приймалося, що тензор Гріна є 

однаковий для матеріалу матриці і КТ. Дослідження деформації матеріалу 

КТ-структури проводилось без врахування пружної взаємодії між КТ та 

впливу кривизни поверхні КТ на розподіл деформацій поблизу межі розділу 

КТ – матриця.  

Простий метод для обчислення поля деформацій матеріалу 

відокремленої ізотропної КТ в наближенні пружного континууму з 

використанням функції Гріна розглянутий в роботі [12].  

Авторами  роботи [12] в межах лінійної теорії пружності теоретично 

досліджено вплив полів внутрішніх пружних напружень, спричинених  

неузгодженням параметрів кристалічних ґраток )1(a і )2(a  квантової точки 

InAs та оточуючої матриці GaAs ( ( ) )1()2()1( / aaaf −= ) на ширину забороненої 

зони  InAs.  При розв’язуванні задачі [12] поле зміщень атомів в матеріалах 

КТ з гладкою сферичною поверхнею радіусом R0 та оточуючої матриці 

визначались тільки радіальною компонентою, яка залежить від радіальної 

координати r: 
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( ) ( )
( ) r

R

C
ur 3

0

1

1

212

ν+
ν−−= , ( )

2
2

r

C
ur = ,   (1.2) 

де ν − коефіцієнт Пуассона.  

Постійна С визначається з граничної умови ( ) ( )( ) VuuR Rrrr ∆=−π = 0

122
04  і 

дорівнює ( ) fRC 3
013

1

ν
ν

−
+= . Зміна об’єму сферичної квантової точки V∆  під 

впливом деформації стиску її кристалічної ґратки дорівнює fRV 3
04π=∆ . 

Компоненти тензора деформацій (в сферичній системі координат) 

визначались через поле зміщень (1.2): 

( ) ( ) ( ) ( )
( ) frr ν−

ν−−=ε=ε=ε θθϕϕ 13

212111 ,    (1.3) 

( ) ( )
( ) f

r

R
rr 3

3
02

13

12

ν−
ν+−=ε , ( ) ( )

( ) f
r

R
3

3
022

13

1

ν−
ν+=ε=ε θθϕϕ . (1.4) 

Дилатація ∑ ε=δ
k

kk  в квантовій точці постійна ( ) ( )
f

ν−
ν−−=δ

1

2121 , а в 

матеріалі нескінченної матриці відсутня ( ) 02 =δ . 

Поле пружних напружень ikσ  було знайдене із (1.3),(1.4) та закону 

Гука: 

( ) ( ) ( )
( ) f

E
rr ν−

−=σ=σ=σ θθϕϕ 13

2111 , ( )
( ) f

E
rr ν−

=σ
13

22 , ( ) ( ) ( )211

2

1
rrσ−=σ=σ θθϕϕ ,    (1.5) 

де E– модуль Юнга. 

Тоді тиск ∑=
k

kkP σ
3

1
 в квантовій точці та оточуючій матриці 

відповідно дорівнює: 

( )
( ) f

E
P

ν−
=

13

21 ,  ( ) 02 =P .   (1.6) 

Необхідно зазначити, що при розрахунку компонент тензора 

деформації в задачі [12] припускали, що розмір оточуючої квантову точку 
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матриці є нескінченно великим, а тим самим не враховували всебічну 

деформацію матриці. Крім цього, пружні модулі матеріалів квантової точки 

та матриці вважались однаковими. 

З мікроскопічних методів опису деформації в структурах з квантовими 

точками найбільш часто застосовується модель поля валентних сил (valence 

force field (VFF) model) [13,14,15]. У цій моделі передбачається, що пружна 

енергія залежить тільки від положень атомних ядер, що утворюють гратку 

атомів, причому враховуються тільки взаємодії між сусідніми атомами в 

гратці. Так, у роботі [14] розвинуто методику розрахунку пружної деформації 

в когерентно напружених гетероструктурах в рамках моделі валентних сил  з 

використанням функції Гріна «атомістичної» пружної моделі та досліджено 

просторовий розподіл пружних деформацій в гетеросистемі Ge/Si з 

квантовими точками Ge пірамідальної форми, розміщених в матриці Si. 

Серед робіт, в яких деформація в квантових точках обчислюється на 

основі мікроскопічних методів, більшість використовує потенціал Кітінга 

[16–21]. Найбільш проста форма потенціалу взаємодії в моделі VFF (для 

решітки типу алмазу) була запропонована автором [16]. 

Експериментальні дослідженння механічних напруг в низькорозмірних 

гетероструктурах грунтуються на методиці комбінаційного розсіювання 

світла  [22,23]. Проте, аналіз спектрів комбінаційного розсіювання дозволяє 

оцінити лише усереднені значення деформації і не дає інформації про їх 

розподіл всередині і поблизу острівців. Ефективним інструментом для 

дослідження наносистем є методи комп'ютерного моделювання з 

використанням  методу скінченних елементів [24]. Зокрема, в роботі [24] на 

основі методу  скінченних елементів з використанням рівнянь теорії 

пружності 

,0=
∂
σ∂

j

ij

x
       (1.7) 

[ ]klklijklij C 0ε−ε=σ ,     (1.8) 
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∂
∂+

∂
∂=ε

k

l

l

k
kl x

u

x

u

2

1
,     (1.9) 

розраховано розподіли пружних деформацій в кремнієвих гетероструктурах з 

квантовими точками германію, де ijσ , klε та ijklC – тензори механічних 

напружень, пружних деформацій та модулів пружності відповідно, ku – 

вектор пружних зміщень, kl
s

is
kl a

aa δ−=ε0  – початкові деформації, спричинені  

невідповідністю параметрів гратки матеріалу підкладки та квантової точки, 

sa  і ia – сталі гратки матеріалу підкладки та КТ відповідно, klδ – символ 

Кронекера. 

 Пружні внутрішні напруження в КТ значною мірою  впливають на 

спектр електронних та діркових станів, тому знання характеру поля 

деформацій в матеріалах КТ та матриці є необхідним для подальшого 

моделювання опто- і наноелектронних приладів.  

Для опису спектру електронних та діркових станів використовують  

два підходи: мікроскопічний [25] та макроскопічний [26–33]. У 

мікроскопічному підході детально враховують молекулярно-атомарну 

структуру квантової точки. Розрахунок енергетичного спектру носіїв в КТ у 

цьому підході проводиться кластерним методом [34] або в наближенні 

сильного зв’язку [35–40], методом псевдопотенціалу [41–43] та в наближенні 

локальної густини [44]. Дана група теоретичних моделей розрахунку 

локалізованих електронних та діркових станів не дає можливості врахувати 

вплив зовнішнього середовища на енергетичний спектр носіїв. 

Вплив  гладкої  напруженої гетеромежі квантова точка –  матриця на 

енергетичний спектр носіїв заряду в напружених наногетеросистемах з КТ 

проведений у роботах [25–51].  
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У макроскопічному підході нехтують детальною структурою 

середовищ і базуються на використанні таких параметрів, як ефективні маси 

квазічастинок, діелектричні проникності складових елементів наносистеми та 

потенціалі квазічастинок у КТ відносно навколишнього середовища. У цьому 

підході розрахунок енергії локалізованих електронних та діркових станів у 

КТ базується на використанні характеристик зонного спектру та методу 

огинаючої хвильової функції (наближення ефективної маси [46]). Ця 

теоретична модель придатна для опису систем відносно великих розмірів 

(R0 ≥ 5a, де а – параметр ґратки), коли починає відігравати помітну роль 

фактор кристалічної будови. В такому підході на даний час відсутні 

розрахунки, які б самоузгоджено враховували вплив деформаційних ефектів 

в наногетеросистемах з напруженими квантовими точками.  

Електронні властивості квантових точок вивчалися також відомим  k-p 

методом в моделі з нескінченно високими [47] та скінченними [48] 

потенціальними бар’єрами. 

Авторами [49] теоретично досліджено в рамках деформаційного 

потенціалу спектр носіїв заряду у КТ InAs, перенормований деформацією 

гетероструктури з  сферичною КТ. Зокрема, енергетичний спектр ( )he
nlE ,  та 

хвильові функції електрона і дірки в досліджуваній системі знаходився з 

розв’язку рівняння Шредінгера 

( ) ( ) ( )ϕθ=ϕθ







+∆− ,,ψ,,ψ

1

2
(i)
nl

(i)
nl).()(*

2

rErrU
m

nlheri

h
,  





≡
≡

=
GaAs

InAs
i

2

1
,  (1.10) 

де ( )rU he ).( – потенціальна енергія електрона і дірки у напруженій 

гетеросистемі InAs/GaAs з сферичною квантовою точкою InAs: 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )




ε−ε−∆=
υυυ ,0

,0
2211

,,,
).(

ccc
he aaE

rU     
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00

RrR
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,      (1.11) 
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де ( )0,υ∆ cE  – глибина потенціальних ям для електрона і дірки в ненапруженій 

квантовій точці, ( ) ( )ii Spε=ε , ( )i
ca , ( )iaυ  – константи гідростатичного 

деформаційного потенціалу зони провідності та валентної зони, відповідно. 

Компоненти тензора деформації визначалися із рівняння рівноваги: 

0div =∇ u
rr

        (1.12) 

з такими граничними умовами : 

( ) ( )

( ) ( )

( ) ( )
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VuuR
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1

2
0

0

2

0

1

0

1

0

2
0

,
2

∆4 2

(1.13) 

де R0 – радіус КТ , R1 – радіус матриці, PL – Лапласівський тиск, α  – 

поверхнева енергія КТ (InAs), 3
04 RfV π=∆ . Параметр f  виражає 

неузгодження постійних ґраток )1(a , )2(a  в наноматеріалах InAs і GaAs, 

відповідно.  

Механічні напруги ( )1
rrσ  та ( )2

rrσ  в матеріалах квантової точки та матриці 

дорівнюють: 

( )
( )( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )[ ]ii

i
i

rri
ii

ii
rr

E
θθϕϕ ε+εν+εν−

ν−ν+
=σ 1

211
, (1.14) 

де νi, Еi – коефіцієнт Пуассона і модуль Юнга матеріалу КТ та оточуючої 

матриці. 

Розв’язок рівняння (1.12) у випадку сферичних КТ має вигляд: 

( )
2
2

1
1

r

C
rCur += ,  00 Rr ≤≤    (1.15) 

( )
2
4

3
2

r

C
rCur += ,  10 RrR ≤≤    (1.16) 

Поле зміщень визначає наступні компоненти тензора деформації 

матеріалів КТ і оточуючої матриці: 
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( ) ( ) ( )
1

111 Crr === θθϕϕ εεε ,      (1.17) 

( )
3
4

3
22

r

C
Crr −=ε , ( ) ( )

3
4

3
22

r

C
C +== θθϕϕ εε ,   (1.18) 

Експериментальні дослідження електронної структури 

самоорганізованих квантових точок InAs в матриці GaAs були проведені в 

роботах [50,51] на основі вольт-ємнісної спектроскопії, оскільки 

фотолюмінесцентна спектроскопія дає можливість визначити тільки енергію 

переходу між електронними та дірковими рівнями в КТ. 

Актуальною проблемою в області наноструктур є дослідження 

локалізованих електронних та діркових станів у  наногетеросистемах з КТ із 

негладкою гетеромежею квантова точка – матриця [1,4,52,53,57–62], оскільки 

наявність  нерівної гетеромежі призводить до появи додаткового механізму 

розсіювання носіїв заряду на шороховатостях поверхні [4,52,53], яке  

приводить до змін локалізованих електронних та діркових  станів.  

У роботі  [53] теоретично досліджено квантово-електронні стани 

частинки, рух якої обмежено в одному напрямку нерівною стінкою, що 

представляє собою нескінченно високий потенціальний бар'єр. Показано, що, 

як у випадку періодично нерівної поверхні, так і у випадку шорохуватої 

поверхні при певних умовах виникають поверхневі стани, хвильові функції 

яких експоненційно зростають при віддаленні від стінки. 

Теоретичне дослідження впливу геометрії поверхні КТ та  

деформаційного стану гетеромежі квантова – точка матриця пов'язане з 

проблемою знаходження розв’язку задачі про квантові стани системи, що 

перебувають в потенційній ямі довільної просторової форми та задачею про 

деформацію матеріалу КТ і матриці. Зокрема, в роботі [1] запропоновано 

функціональний метод теорії збурення форми поверхні наносфери та 

проаналізовано вплив спотворення форми сферичного нанооб'єкта на 

квантові стани носіїв заряду в ньому. Цей метод, на відміну від інших [54–56] 



 21 

базується на розвиненні квантових величин у функціональний ряд по варіації 

форми поверхні нанооб'єкта, а не енергії.  

Функціонал енергії квантово-розмірних станів )]([ rSE  представляється 

в наступному вигляді: 

+ξξδ
ξδ

δ+= ∫ = dS
S

rSE
rSErSE

V
SS )(

)(

)]([
)]([)]([ 00  

...)()(
)()(

)]([

!2

1
21210

21

2

+ξξξδξδ
ξδξδ

δ+ ∫∫ = ddSS
SS

rSE

V
SS , (1.19) 

де V – об'єм нанооб'єкта, 
)(ξδ

δ
S

– варіаційна похідна, )()()( 0 ξ−ξ=ξδ SSS –

варіація поверхні нанооб'єкта. 

Враховуючи тільки два члени ряду (1.19) і те, що варіаційна похідна 

)(
)(

)]([

)(

)]([ ξ−δ
ξ

=
ξδ

δ
r

dS

rSdE

S

rSE
, функціонал енергії квантово-розмірних станів 

матиме вигляд: 

)(
)(

)]([
)]([)]([ 0 rS

rdS

rSdE
rSErSE δ+= .   (1.20) 

У роботі [1] рівняння форми спотвореної поверхні відокремленого 

сферичного нанооб’єкта (без наявності матриці, яка оточує нанооб’єкт) має 

вигляд: 

)(cos1)( 2
0 θ+=θ γ kpRR  ,    (1.21) 

де pk,,γ – параметри, від значень яких залежить величина і вид варіації 

сферичної форми. Необхідно зазначити, що рівняння форми спотвореної 

поверхні (1.21) сферичного нанооб′єкта включає тільки геометричну 

складову  зміни  форми  сферичного нанооб′єкта без врахування 

неоднорідно-деформаційного стану на напруженій гетеромежі  КТ– матриця. 

Енергія квазічастинки в потенціальній ямі КТ із спотвореною 

поверхнею (1.21) визначалася у вигляді: 
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 ϕθδ−≈ϕθ
2
0

2
0 ),(

1),(
R

R
EE nlnl ,    (1.22) 

де 2
0

22 ),(),( RRR −ϕθ=ϕθδ – варіація форми поверхні, яка описує відхилення 

форми нанооб'єкта від сферичної. 

Хвильові функції квазічастинки у відокремленій КТ із збуреною 

поверхнею знаходяться з використанням функцій Гріна: 

( ) ρρρ= ∫ ∫∫ ∫
vv

h

rvv
d

E
rGr nl

nlm
r

nlm )(ψ
2m

),(ψ 0
2

1*

0

1 ,  (1.23) 

де 01
nlnlnlm EEE −=  – поправка першого порядку малості для енергії.  

Експериментальні дослідженя впливу якості гетеромежі, форми та 

розмірів КТ на електронні властивості наногетеросистем проведено в 

роботах [4,57–62]. Зокрема, найбільш прості і надійні способи оцінки якості 

гетеромежі базуються на основі аналізу зміни спектрів смуги 

фотолюмінесценції (ФЛ), зумовленої  розупорядкуванням гетеромежі [61,62] 

та на основі вимірювання рухливості носіїв заряду в квантовій точці [60]. 

Недоліком оптичного методу є неможливість оцінити поздовжні розміри 

неоднорідностей на гетеромежі і основний тип розсіюювання. Оцінити 

поздовжні розміри неоднорідностей на гетеромежі і тип розсіювання в 

наногетероструктурі можна шляхом аналізу спектрів циклотронного 

резонансу (ЦР) [4]. 
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1.2. Деформаційно-дифузійний розподіл точкових дефектів в напружених 

наногетеросистемах 

 

У цьому параграфі аналізується стан досліджень самоузгодженого 

деформаційно-дифузійного просторового перерозподілу точкових дефектів, 

параметра деформації кристалічної ґратки та ефектів самоорганізації 

дефектно-деформаційних структур в напружених наногетеросистемах. 

Напруження в напівпровідникових матеріалах можуть виникати як за 

рахунок наявності власних точкових дефектів, так і домішок [63, 64–68]. Такі 

напруження суттєво впливають на процес дифузії домішок [65–68] і власних 

дефектів [69], що відображається на їх стаціонарному розподілі. Так, в роботі 

[68] проведено в лінійному наближенні теоретичне дослідження іонної 

імплантації з врахуванням ненульового об’єму імплантованих іонів на основі 

стаціонарного рівняння дифузії. Запропоновано модель “деформаційного 

втягування”, в основу якої покладено потік домішок, модифікований 

деформаційними ефектами. У цій же роботі показано, що деформаційний 

потік протидіє дифузійному і, за певних умов, може його перевищувати.  

У роботі [65] встановлено, що деформаційний потік переважатиме 

дифузійний при умові, коли відносна концентрація домішок  

11

21

rW

Tk
C B ρ

ν−
ν−> ,      (1.24) 

де W – величина дифузійного бар’єра; kВ − стала Больцмана; T – температура; 

ν  – коефіцієнт Пуассона; r1 – характерний радіус дифузійного каналу; ρ –

константа, яка входить у вираз для модельного потенціалу відштовхування 

між атомами: ρ
− r

erU
 

~)( .  

Таким чином, чим менша температура, тим менше граничне значення 

концентрації, при перевищенні якого механізм “деформаційного втягування” 

домішок переважає над дифузією. Враховуючи, що W/kT для 
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напівпровідників становить ~50-60 і відношення 3.02.0
1

−=
r

ρ
, отримаємо, що 

гранична концентрація С змінюється в межах 0.1 – 0.3%.  

Дифузійні процеси, які пов’язані із введенням домішок у 

напівпровідникову структуру відіграють важливу роль у технології 

виготовлення оптоелектронних приладів. Зокрема, відомо, що арсенід галію, 

вирощений методом молекулярно-пучкової епітаксії при низькій 

температурі, містить надлишок миш’яку [63,64]. Впровадження 

надлишкового миш’яку спричиняє тетрагональне спотворення ґратки 

матеріалу GaAs і генерацію в ньому точкових дефектів: міжвузлових атомів 

(Аs), вакансій (Ga) та антиструктурних дефектів (AsGa), що, в свою чергу, 

призводить до їх просторового перерозподілу. 

У роботі [63] експериментально досліджено залежності невідповідності 

параметра ґратки та концентрації точкових дефектів в епітаксійному шарі 

GaAs від співвідношення потоків миш’яку та галію 
Ga

As

J

J
. Показано, що такі 

залежності носять немонотонний характер, а саме в інтервалі 51 <<
Ga

As

J

J
 

параметр ґратки та концентрація дефектів різко зростає, а за межею цього 

інтервалу ( 5>
Ga

As

J

J
) плавно зменшуються. Такі ефекти пояснюються 

утворенням кластерів миш’яку [63,64], які утворюються після відпалу 

напівпровідникового матеріалу GaAs. Утворення кластерів миш’яку 

супроводжується зменшенням деформації ґратки GaAs і зменшенням її 

параметра до величини характерної для стехіометричного  арсеніду галію.  

Напруження, зумовлені неузгодженням ґраток епітаксійного шару і 

підкладки, можуть бути пружними у випадку, коли товщина шару не 

перевищує певного критичного значення [70]. В іншому випадку 

відбувається утворення дислокацій невідповідності, що супроводжується 
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різким погіршенням як оптичних, так і електричних характеристик приладів. 

Однак, в шарах InхGa1-хAs з неузгодженням меншим за критичне при певних 

умовах спостерігається значний спад рухливості та інтенсивності 

фотолюмінісценції [70], що пов’язано із збільшенням числа точкових 

дефектів та відповідним збільшенням дифузійного бар’єру для атомів третьої 

групи. 

У експериментальних роботах  [71, 72] досліджено явище пасивації 

електрично-фотоактивних дефектів і домішок атомарним воднем в 

гетероструктурах GaAs/InGaAs з напруженими квантовими ямами. Однак, у 

зазначених роботах ефект пасивації виражений значно слабше. Однією з 

причин може бути здатність напружених гетерошарів затримувати дифузію 

дефектів і домішок [73]. Причому, залежно від знаку напружень, які 

створюються дефектами і домішками, вони повинні накопичуватися в 

матеріалі бар’єру або квантової ями. Зокрема, в експериментальній роботі 

[74] показано, що напружені квантово-розмірні гетерошари затримують 

дифузію водню і дефектів в об’єм, що призводить до істотної відмінності 

просторового розподілу і процесів утворення рекомбінаційно активних і 

пасивованих комплексів в гетероструктурі та однорідних шарах. 

Опромінення напівпровідникових структур нейтронами, α-частинками, 

γ-квантами, а також лазерним пучком призводить до виникнення точкових 

дефектів – міжвузлових атомів та вакансій [75–78]. Тому, при конструюванні 

приладів мікро- та оптоелектроніки, які експлуатуються в умовах дії різних 

радіаційних факторів та прогнозуванні їх радіаційної стійкості важливою 

задачею є вивчення причин зміни їх властивостей під впливом опромінення 

[79–81]. У роботі [82] побудована модель утворення надгратки 

антиструктурних дефектів під дією ядерного опромінення. В результаті 

відмінності розмірів атомів різного сорту навколо антиструктурного дефекту 

створюється пружне поле, яке призводить до взаємодії між дефектами. При 

значній концентрації антиструктурних дефектів кристал стає нестійким 
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відносно просторово-однорідного розподілу. Така нестійкість призводить до 

періодичної модуляції густини антиструктурних дефектів.  

Взаємодія потужних лазерних імпульсів з поверхнею твердих тіл 

(металів, напівпровідників і полімерів) приводить до утворення періодичних 

структур рельєфу поверхні, які зберігаються після закінчення дії імпульсу 

[76,77,83–88]. Такі структури були ідентифіковані в [83,84] як новий клас 

індукованих дефектно-деформаційних (ДД) структур, а нестійкості, в 

результаті яких вони утворюються названі генераційно-дифузійно-

деформаційними нестійкостями (ГДДН) [85]. 

В основі математичної моделі розвитку деформаційно-дифузійних 

нестійкостей лежить фізична модель пружно анізотропної плівки на 

субстраті [83].  

 

 

 

 

 

 

 

 

  

У моделі [83] дефектно-збагачений шар товщиною h розглядається як 

“плівка” з густиною ρ  і модулем Юнга E, жорстко з’єднана з субстратом, під 

яким розуміють решту частини кристала з параметрами пружності sρ  і sE . 

Площина з’єднання плівки із субстратом 0=z  паралельна поверхні (100), 

Рис.1.1. Модель плівки на субстраті: 

а – вихідний стан: „плівка” недеформована; 

б – деформована плівка при деформаційно-дифузійній нестійкості  
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при цьому вісь z напрямлена в глибину кристалу (рис.1.1), а осі х та у – 

вздовж двох ортогональних кристалографічних напрямків типу [89]. Рис.1.1а 

відповідає стану, коли дефекти рівномірно розподілені вздовж поверхні 

плівки. На рис.1.1б показана плівка при ДД нестійкості (плівка періодично 

вигнута, дефекти виду центру розтягу зібрані в областях максимальної 

деформації розтягу, а дефекти виду центру стиску – в областях максимальної 

деформації стиску). 

Експериментальні результати роботи [90] були використані в [91] для 

апробації теорії нанометрової дефектно-деформаційної самоорганізації. Було 

отримано добре узгодження експериментальних даних та теоретичних 

розрахунків залежності періоду нанометрової ґратки від температури. 

Узгодження дефектно-деформаційної теорії і експерименту досягається при 

параметрі 0ll d  = 6, тобто довжина взаємодії дефектів з атомами структури є 

набагато більшою від довжини взаємодії атомів між собою. В роботах [91,92] 

знайдені умови утворення дефектно-деформаційних структур і визначені їх 

характеристики: розміри і форми кластерів, період періодичної структури, 

просторовий розподіл деформації і концентрації дефектів в об’ємному 

матеріалі з дефектно-деформаційними структурами без врахування електрон-

деформаційної взаємодії. 

У вище згаданих роботах, розрахунки концентрації домішок та 

параметра всебічної деформації проводились в лінійному наближенні без 

врахування ангармонічних доданків, які можуть бути значними при великій 

концентрації дефектів, та без врахування самоузгодженого зв’язку 

електронної системи із ансамблем дефектів. 

У просторовому перерозподілі точкових дефектів та домішок у 

напівпровідниковому матеріалі значну роль відіграє їх взаємодія з 

електронною підсистемою [93–95]. Ця взаємодія проявляється в 

перерозподілі домішок по зарядовим станам, у зміні концентрації дефектів та 

в наявності внутрішнього електричного поля, яке створюється нерівномірно 
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розподіленими домішковими іонами і носіями – електронами і дірками 

[94,95]. Ці ефекти особливо проявляються, коли концентрація домішок 

значно перевищує концентрацію власних носіїв струму [93]. У випадку однієї 

домішки, яка дифундує у власний напівпровідник, таке поле прискорює 

міграцію. При цьому має місце збільшення коефіцієнта дифузії при 

збільшенні концентрації домішок. 

У роботі [63] досліджувалась залежність відносної зміни параметра 

ґратки та концентрації точкових дефектів напівпровідникового матеріалу 

GaAs легованого та нелегованого домішками кремнію від відношення  

потоків миш’яку та галію  
Ga

As

J

J
. Показано, що легування кремнію призводить 

до зменшення параметра ґратки та концентрації дефектів. В цій же роботі 

досліджувалась кореляційна залежність концентрації електронів легованого 

кремнієм напівпровідникового GaAs від середньої концентрації точкових 

дефектів (надлишкового миш’яку). Було встановлено, що при збільшенні 

концентрації дефектів на порядок, концентрація електронів зменшується на 

чотири порядки. Це дає змогу зробити висновок, що існує зв'язок між 

деформаційно-дефектною та електронною системами, що призводить до 

зміни електрофізичних параметрів напівпровідникового матеріалу.  

В роботах [96–98] розвинуто метод розрахунку електрон-

деформаційного потенціалу ізовалентної, неізовалентної домішок та 

плоского дефекту в залежності від ефективного радіусу домішок, ширини 

перехідної області плоского дефекту та ступеня заповнення зони провідності 

( 20 ≤≤ n ), який залежить від складу компонент твердих розчинів. Зокрема, в 

роботах [96–99] запропоновано методику розрахунку електронного спектру у 

кристалічних системах з неузгодженими ґратками та досліджено залежність 

зміни параметра ґратки кристалу з точковими дефектами від ступеня 

заповнення електронами зони провідності, внесок електронної складової 
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деформації в роботу виходу електронів з неоднорідно деформованого 

кристалу, магнето-деформаційні ефекти у дефектній кристалічній ґратці.  

Авторами робіт [97,100,101] було показано, що в результаті 

самоузгодженого електрон-деформаційного зв’язку механічні спотворення 

кристалічної матриці, спричинені дефектами, дислокаціями чи 

контактуючими областями гетероструктур, можуть істотно змінюватися. 

У роботах [97,98] побудована мікроскопічна електрон-деформаційна 

модель напружених гетеросистем. В межах цієї моделі розглянуто механізм 

виникнення у напруженій надгратці локальних електрон-деформаційних ям, 

електрон-деформаційного диполя, розраховано спектр електрона та 

інтенсивність розсіяння Х-променів у напруженій надгратці з врахуванням 

електрон-деформаційної взаємодії в залежності від концентрації носіїв та 

товщини нарощуваного шару (ширини квантової ями). Досліджено вплив 

перехідної області механічно-напруженої гетероструктури на електронний 

спектр і хвильові функції та електричного поля на напружений стан 

гетероструктури. 

Неоднорідна деформація, зумовлена наявністю дефектів у 

гетероструктурах, внаслідок самоузгодженого електрон-деформаційного 

зв'язку призводить до локальної зміни ширини забороненої зони, і 

відповідно, до зміни потенціальної енергії носіїв струму. Так, авторами [102] 

отримано рівняння, які дозволяють розрахувати енергетичний спектр 

електрона в тришаровій гетеросистемі, що містить кластер точкових дефектів 

у квантовій ямі. Досліджено залежність різниці енергій електрона від 

середньої концентрації точкових дефектів виду центру розтягу при різних 

значеннях ефективної маси електрона у матеріалі нанокластера. 

Авторами [2] досліджено стаціонарний просторовий розподіл 

електронів провідності в гетероструктурі GaAs/InxGa1-xAs/GaAs з 

напруженою квантовою ямою InxGa1-xAs в залежності від величини 

неузгодження параметрів ґраток контактуючих матеріалів з врахуванням 
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електрон-деформаційної взаємодії. У роботі [2] розглянуто випадок 

самоорганізації точкових дефектів в гетеросистемі, коли їх середня 

концентрація знаходиться в діапазоні dcddc NNN << 02 . Параметр всебічної 

деформації ( )xU i )(  матеріалів тришарової гетероструктури  в такому випадку 

має вигляд: 
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      (1.25) 

При збільшенні середньої концентрації точкових дефектів в діапазоні 

dcddc NNN << 02  область накопичення дефектів зміщується від центру 

внутрішнього шару InAs до його меж. При зменшенні ширини внутрішнього 

шару тришарової гетероструктури GaAs/InAs/GaAs від 400 Å до 360 Å 

спостерігається зменшення концентрації точкових дефектів та величини 

деформації розтягу в центрі такої структури на ~ 20% і, відповідно, незначне 

їх зростання у зовнішніх шарах . 
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1.3. Електричні властивості поверхнево-бар'єрних  структур  

виду Шотткі  

 

У цьому параграфі приведено огляд задач, присвячених дослідженню 

електричних властивостей поверхнево-бар'єрних  структур виду Шотткі.  

Останнім часом при побудові напівпровідникових приладів широкого 

використання набули контакти металу з напівпровідником з використанням 

проміжного нелегованого i -того шару [103–108]. 

У роботі [106] в дрейфово-дифузійному наближенні отримано 

самоузгоджений аналітичний розв'язок  задачі про інжекцію носіїв струму в 

ізолюючий  i -тий шар скінченної товщини для структур метал – i -тий шар – 

сильно легована напівпровідникова підкладка. Запропонований авторами 

підхід враховує як об'ємні ефекти, що пов'язані з обмеженням струму 

просторовим зарядом, так і контактні явища на межах напівпровідникового  

i -того шару. Отриманий розв'язок  дозволяє розрахувати для структур метал 

– i -тий шар – сильно легована напівпровідникова підкладка вольт – амперну 

характеристику (ВАХ), яка описується функціональною залежністю густини 

струму j
)

 від прикладеної напруги V :    

,
))(())((

))0(())0((
ln2/)()( 0 









⋅+
⋅+⋅−∆−∆+χ+

ε
ε

⋅=
LyBiCLyAi

yBiCyAi

q

kT
qLE

q

kT
V i

s

))
))

 
(1.26) 









−







= x
j

Aj
xy

)
)

)
) 3

1

2
)( , A, C  – сталі інтегрування, )0()0( χ−ϕ−∆=∆ qi – 

висота потенціального бар’єру на межі напівпровідника з металом, i∆ – 

розрив зон провідності на межі напівпровідників, qV−χ=χ 0)0( , 

3

2
2

*

2

0 ))(3(
2

xn
m

sπ=χ h
, *m – ефективна маса електрона, q– заряд електрона, 

)(xns – концентрація електронів, )))0(())0((ln(2()0( *CyCBiyAi
q

KT ++−=ϕ , 



 32 

ε – відносна діелектрична проникливість, sε – відносна діелектрична 

проникливість +n - шару, )(LE
))

– напруженість електричного поля  на 

гетеромежі i -тий шар – +n -підкладка. Теоретичні дослідження вольт-

амперних характеристик у поверхнево-бар’єрних 2-D системах виду метал –

i – +n  (або +p )– напівпровідник проведені авторами у рамках дрейфово-

дифузійного наближення без наявності шару квантових точок в області 

просторового заряду та без врахування деформаційних ефектів [106]. 

У роботі [107] досліджено вплив пружних деформацій, що виникають 

як за рахунок невідповідності параметрів граток контактуючих 

напівпровідникових матеріалів, так і в околі кластера дефектів 

міжвузловинного кадмію у легованій напівпровідниковій підкладці CdTe на 

інжекцію електронів в ізолюючий  i -тий шар структури метал – нелегований 

напівпровідник TeCdZn xx −1  – напівпровідникова підкладка n - CdTe. 

Струмопереніс в основному визначається параметрами потенціального 

бар’єру Шотткі в напівпровіднику поблизу межі з металом. Зокрема для 

арсеніду галію, з середньою концентрацією електронів )10( 318
0

−≤ смn  висота 

бар´єру Шотткі знаходиться в межах 0.6еВ–1.0еВ для більш ніж 40 

розповсюджених металів. Одним із ефективних способів зміни висоти 

бар’єру є δ-легування [108] при якому висота бар’єру набуває значень 0.2еВ –

0.25еВ, а коефіцієнт неідеальності 5.1<n . Важливим є те, що значення 

поверхневої концентрації заряджених донорів +
dN  (наприклад, Si) в δ -шарі 

GaAs можуть перевищувати 21310 −см . При цьому зниження висоти бар’єру 

на 0.6еВ–0.8еВ забезпечується за умови, якщо площина δ -легування 

знаходиться від границі металу на відстанях Å60Å30 −=dL  . 

Явище зміни висоти бар’єру Шотткі в цьому випадку близьке за 

механізмом до того що, відбувається за наявності поверхневих станів на межі 

метал – напівпровідник [109]. Однак, якщо в останньому випадку густина 
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локальних рівнів і їх енергетичний спектр визначається якістю границі і 

практично не контролюється, тоді як параметри при сучасному рівні 

нанотехнологій легко піддаються контролю, що дозволяють ефективно 

керувати електричними характеристиками приладів.  

Змінювати висоту бар’єру та електричні характеристики діодів Шотткі, 

крім легуванням, можна введенням шару КТ у контактуючий з металом 

напівпровідник [3]. В експериментальній роботі [110] введення квантових 

точок InAs у квантову яму GaAs поблизу границь гетероструктури 

AlAs/GaAs/AlAs приводить до збільшення на порядок дрейфової швидкості 

носіїв струму у вузьких квантових ямах GaAs. Це пов’язано з тим, що кожна 

квантова точка є відбивачем для оптичних фононів в GaAs. 

У роботах [111,112] було дослiджено для одновимiрного випадку, без 

врахування деформацiйних ефектiв, розподiл електростатичного потенцiалу 

( )xϕ  в областi просторового заряду в околi межi контакту метал – 

напiвпровiдник GaAs з шаром квантових точок InAs, вольт-фараднi 

характеристики [112] та розподiл потенцiалу i процеси транспорту в 

кремнiєвих дiодах Шотткi, якi мiстять масив нанокластерiв германію [111]. 

Авторами роботи [112] розглянуто модель діода Шотткі тільки з одним 

шаром квантових точок, розміщених на відстані dotL  від контакту з металом, 

як показано на рис.1.2.  

 

Рис.1.2. Профіль діода Шотткі з одиничним шаром квантових точок. 
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Розподіл потенціалу ( )xϕ  в барєрній структурі Шотткі з вбудованим 

шаром квантових точок у область просторового заряду визначався [112]: 
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де dN – густина заряду іонізованої домішки і dotn  – густина заряду в 

квантовій точці.  

 За наявності вбудованих в область просторового заряду КТ у бар'єрній 

структурі виду Шотткі, за певних технологічних параметрів можливе 

виникнення S-подібних вольт-амперних характеристик діодів Шотткі, що 

підтверджено експериментально [113].  

Дослiдження резонансного тунелювання електронiв у двобар’єрнiй 

тунельно-резонанснiй структурi, вбудованiй у бар’єр Шотткi проведено у 

роботі [114]. Для цього випадку обчислено й проаналiзовано електронний 

коефiцiєнт прозорості та вольт-амперну характеристику. 

 

 

Рис. 1.3. Теоретична (суцільні лінії) і експериментальна 

 (пунктирні лінії) залежність струму від напруги. 
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Як видно з рис.1.3, теоретичнi розрахунки проведені в роботі [114] 

добре узгоджуються з даними експерименту.  

У роботі [115] вивчено електричні та електролюмінесцентні 

властивості одиночної вузькозонної гетероструктури на основі p-n-переходу 

в арсеніді індію, що містить одиночний шар квантових точок InSb в матриці 

InAs. Наявність квантових точок істотно впливає на форму зворотньої вітки 

вольт-амперних характеристик гетероструктури.  

Спектри поздовжньої фотопровiдностi та вольт-ампернi 

характеристики фотопольової електронної емiсiї багатошарових 

гетероструктур Ge/Si з квантовими точками SiGe досліджувалися в роботі 

[116].  Електронну структуру дослiджено за допомогою спектроскопiї 

фотоструму при 77 K в дiапазонi hv вiд 0.29eВ до 1.0 eВ. Спостерiгався пiк 

струму на кривiй I–V фотопольової електронної емiсiї з квантових точок, 

який пов’язано з резонансним тунелюванням електронiв iз валентної зони Si 

у вакуум через рiвнi квантування у квантових точках. Внутрiшньозоннi 

переходи з локалiзованих станiв у валентнiй зонi наноострiвцiв Ge 

зумовлюють фотострум та фотопольову емiсiю електронiв, спостережуванi в 

гетероструктурах Si/Ge iз квантовими точками. 
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Висновки до розділу 

 

Виходячи з представленого огляду літератури можна зробити такі 

висновки: 

1. Не повністю розкрите питання про вплив якості та геометрії 

деформованої гетеромежі на квантово-розмірні стани носіїв заряду в 

КТ, зокрема вплив як самоузгодженого електрон-деформаційного 

потенціалу сферичної квантової точки, взаємодіючої з матрицею, так і 

аксіально-симетричного збурення сферичної форми квантової точки, 

оточеної матрицею на квантово-механічні стани зарядів, локалізованих 

всередині деформованої квантової точки. 

2. Відсутня теорія  просторово-часового перерозподілу точкових дефектів 

у напівпровідникових напружених гетероструктурах в  межах  

самоузгодженої  деформаційно-дифузійної моделі. Побудова такої 

теоретичної моделі має науково-прикладне значення для 

прогнозованого керування фізичними параметрами: концентрацією 

дефектів у робочій області гетероструктури, концентрацією носіїв 

струму, рухливістю носіїв та електронною структурою рівнів у 

квантовій ямі наногетероструктури. Зокрема, дослідження  впливу  

напружених гетеромеж на просторовий розподіл точкових дефектів 

може бути використане практично для очищення дефектів з епітаксій 

них шарів способом деформаційної дії. 

3. Не з'ясованими залишаються питання  про вплив вбудованого шару 

напружених КТ в область просторового заряду напівпровідника в 

залежності від розміщення шару КТ відносно контакту металу з 

напівпровідником на електричні властивості поверхнево-бар'єрних 

структур виду Шотткі та критеріїв виникнення S-подібних 

нестабільностей у вітках ВАХ діода Шотткі з вбудованим шаром 

квантових точок.  
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РОЗДІЛ  2 

ВПЛИВ ГЕОМЕТРІЇ НАПРУЖЕНОЇ ГЕТЕРОМЕЖІ  

КВАНТОВА ТОЧКА-МАТРИЦЯ НА ЕЛЕКТРОННІ СТАНИ  

В КВАНТОВИХ ТОЧКАХ 

 

2.1 Вступ 

 

З сучасним розвитком нанотехнологій і фізики квантових наносистем 

виникає питання про вплив форми, розмірів квантових точок, що 

представляють собою область з трьохвимірним обмеженням об’єму 

[111,117,118], і геометрії гетеромежі на квантові стани як вільних, так і 

зв'язаних носіїв заряду.  

Дослідження впливу якості та геометрії напруженої гетеромежі КТ – 

матриця на електронні властивості наногетеросистеми пов'язані із задачею 

про деформацію матеріалу КТ і матриці та проблемою знаходження 

розв’язку задачі про квантові стани системи, що перебувають в потенціальній 

ямі довільної просторової форми. У роботі [1] проаналізовано вплив поверхні 

ізольованої КТ з потенційною ямою з нескінченно високими стінками  на 

квантові стани носіїв заряду без врахування матриці і деформації матеріалу 

квантової точки. 

 Енергетичний спектр просторово обмежених електронів і дірок 

розрахований у роботах [12,14,45,49] з врахування механічної складової 

деформації у межах прямокутного квантуючого потенціалу. Однак, у випадку 

когерентно-напружених КТ за наявності в їх околі полів пружних 

неоднорідних напруг і самоузгодженого електрон-деформаційного зв'язку 

крім механічної складової параметра деформації виникає додатково 

електронна  складова деформації, яка суттєво проявляється у формуванні 

квантуючого потенціалу при значних концентраціях електронів провідності 

)10( 318
0

−≤ смn  в матриці наногетеросистеми, що в кінцевому приводить до 

зміни положення енергетичних рівнів локалізованих у квантовій точці. Таким 
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чином, виникає необхідність побудови нової теоретичної моделі 

перенормування енергетичного спектра квантової точки під впливом 

самоузгодженої електрон-деформаційної взаємодії. Знаючи закономірність 

зміни електронної структури КТ в залежності від її розміру, середньої 

концентрації електронів провідності 0n  в матриці наногеторосистеми, 

геометрії гетеромежі КТ– матриця та поверхневої густини квантових точок 

QDN  можна прогнозовано керувати спектральними характеристиками 

нанооптоелектронних приладів на основі напружених наногетеросистем з 

КТ. 

У цьому розділі досліджено вплив неоднорідно-деформованої 

гетеромежі з врахуванням самоузгодженого електрон-деформаційного 

зв’язку на електронні стани КТ та здійснено розвиток теорії збурення 

напруженої межі поділу "квантова точка – матриця", за допомогою якої 

досліджено вплив деформованої гетеромежі і аксіально-симетричного 

збурення форми сферичної КТ на квантово-механічні стани зарядів, 

локалізованих всередині неї.  

У цьому розділі приведено результати розв′язку наступних задач: 

- розрахунок профілю квантуючого потенціалу та енергетичного спектру 

електрона в наногетеросистемі з квантовими точками з врахуванням 

самоузгодженої електрон-деформаційної взаємодії; 

- теоретичне дослідження впливу неоднорідно-деформованої гетеромежі КТ – 

матриця на квантові стани зарядів, які локалізовані в квантовій точці. 

Результати цих досліджень представлені в роботах [119–124]. 

 

 

 

 



 39 

2.2 Модель самоузгодженої електрон-деформаційної взаємодії у 

напруженій наногетеросистемі з гладкою гетеромежею квантова точка –

матриця  

 

Розглядається наногетеросистема InAs/GaAs з напруженими впорядкованими 

квантовими точками InAs, які не мають чітко вираженої кристалографічної 

огранки, зокрема, квантові точки, форма яких наближено відображає 

сферичну симетрію. Наприклад, в гетеросистемі InAs/GaAs (001) такі КТ 

будуть формуватися при товщині нарощуваного шару InAs порядку 2 

моношарів [125,126]. Тому в подальшому внеском ребер острівця в енергію 

пружної релаксації нехтуємо. 

Впорядковане розміщення 

напружених квантових точок у 

кристалічній матриці зумовлене 

пружною взаємодією між 

острівцями, яка виникає за рахунок 

неузгодження параметрів граток 

InAs/GaAs. Щоб звести задачу з 

великою кількістю КТ до задачі з 

однією КТ, зроблено наступне 

наближення: енергія попарної 

пружної взаємодії КТ замінена 

енергією взаємодії кожної КТ з 

усередненим полем пружної 

деформації )1( −σ Nef всіх інших 

КТ.  
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Оскільки постійна ґратки ( Å08.6)1( =a ) нарощуваного матеріалу InAs 

більша, ніж матриці GaAs ( Å65.5)2( =a ), то при гетероепітаксійному 

нарощуванні в межах псевдоморфного росту InAs на шар GaAs, матеріал 

InAs зазнає деформації стиску, а GaAs – розтягу. Формування напруженої 

сферичної  наногетеросистеми здійснюється таким чином: сферична квантова 

точка радіусом 0R  представляється пружним дилатаційним 

мікровключенням у вигляді пружної сфери (суцільна тонка лінія на рис.2.1), 

поміщеним у сферичну порожнину у матриці GaAs (пунктирна лінія на 

рис.2.1), об’єм якої менший від об’єму мікровключення на V∆ . Щоб вкласти 

таке сферичне мікровключення, необхідно його стиснути )1(
ru  ( )1(

ru – радіальна 

компонента вектора механічного зміщення в матеріалі КТ) і розтягнути )2(
ru  

( )2(
ru  – радіальна компонента вектора механічного зміщення в матеріалі 

матриці) оточуючу матрицю GaAs в радіальних напрямках. Результат 

одночасної дії деформацій контактуючих наноматеріалів описується зміною 

об'єму 3
04 RfV π=∆  через параметр невідповідності граток  

( %7
)1(

)2()1(

≈−=
a

aa
f ) контактуючих матеріалів  InAs/GaAs. 

Під впливом неоднорідної деформації стиску матеріалу КТ (InAs) та 

неоднорідної деформації розтягу матеріалу матриці (GaAs) 

наногетеросистеми локально змінюється зонна структура напруженої 

наногетеросистеми з КТ. Така зміна, внаслідок самоузгодженого електрон-

деформаційного зв’язку, приводить до перерозподілу електронів в околі 

напруженої межі квантова точка – матриця, а це в свою чергу до виникнення  

неоднорідного електростатичного потенціалу як в механічно напруженій КТ, 

так і в матриці, тобто до виникнення +n – n -переходу (електрон-

деформаційного диполя .. defelP − )[127].  
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2.3 Розв’язок самоузгодженої системи рівнянь для деформації 

кристалічної гратки, електростатичного потенціалу та хвильових 

функцій електрона в полі деформаційного потенціалу 

наногетеросистеми 

 

Профіль та глибина потенціальної ями для електрона в напруженій 

наногетеросистемі з КТ із врахуванням внесків електростатичної енергії 

)()( re iφ− та енергії, зумовленої як механічною )()( ri

mech
ε , так і електрон-

деформаційною )()( ri
defel−ε  складовими деформацій матеріалів КТ та матриці, 

описується наступним співвідношенням: 

( )−ε+ε+∆=∆ − )()()0()( )2()2()2( rraErV defelmechccc  

( ) ( ))()()()( )1()2()1()1()1( rrerra defelmechc φ−φ−ε+ε− − , (2.1) 









≤≤≡

≤≤≡
=

10

0

,2

0,1

RrRGaAs

RrInAs
i , 

де 0R – радіус квантової точки, 1R – радіус матриці, )0(cE∆ – глибина 

потенціальної ями для електрона в КТ InAs в недеформованій 

гетероструктурі InAs/GaAs; )1(
ca , )2(

ca – гідростатичні константи 

деформаційного потенціалу зони провідності в матеріалі квантової точки і 

матриці, )()()( )()()( rSprSpr i
defel

i
mech

i
−ε+ε=ε  – параметр деформації i -того 

матеріалу наногетероструктури ( )()()()( )( i
mech

i
mech

i
rrmech

i
mech rSp θθϕϕ ε+ε+ε=ε ), який 

визначається через зміщення атомів )(i
ru , які знаходяться з рівняння 

рівноваги, яке у випадку сферичної симетрії має вигляд: 

( ) ( )
( )

dr

rd
eDu

rdr

du

rdr

ud i
i

r
rr i
ii )(22 )(

)(
22

2 φ=−+    (2.2) 

з такими граничними умовами [12,128,129]: 



 42 

( ) ( )

( ) ( )

( ) ( )













σ−=σ

α=−σ=σ

=




 −π

=

==

==

,1-

,

,

NefRrrr

RrrrRrrr

RrrRrr

R
PP

VuuR

LL

1

2
0

0

2

0

1

0

1

0

2
0

,
2

∆4 2

  (2.3) 

(ліва частина першого з рівнянь системи (2.3) дорівнює геометричній різниці 

V∆  об'ємів мікровключення та порожнини в матриці GaAs, зображених на 

рис.2.1), 
)1()(

)21)(1(
)()(3)(

)()(
)(

iii

ii
i

Ea
D

ν−
ν−ν+= , )(i

ru – радіальна компонента зміщення 

атомів в i -му напівпровідниковому матеріалі, 
)(ia – параметр гратки i -го 

матеріалу наногетероструктури, )(iν , )(iE  – коефіцієнт Пуассона і модуль 

Юнга матеріалу КТ та оточуючої матриці, e – заряд електрона, LP  – 

лапласівський тиск, 
)(

)()()(2

0
)1(

0

1

0

22)(2)()(

RuR

drrrc

r

R
iii

∫ ερ
=α – міжфазна поверхнева 

енергія InAs/GaAs [130], )(ic – поздовжня швидкість звуку в i -тому 

середовищі, )(iρ – густина i -того середовища,  ( )i
rrσ – радіальні складові 

тензора механічного напруження i -го матеріалу . 

 Необхідно зазначити, що радіальна компонента вектора зміщення n -

того атома )(
,
i
nru  у i -тому матеріалі визначається через  радіальне поле 

зміщень )(i
ru , знайдене в континуальному наближенні з рівняння (2.2) шляхом 

розвинення в ряд ( ) )()()(
0

)(
, ruuu i

rn
ii

nr ∇ρ≈−
rr

 [131], де nρr – радіус вектор 

найближчих сусідів; )(
0
iu – вектор зміщення центрального атома. 

Загальний розв’язок неоднорідного рівняння (2.2) представляється у 

вигляді суми механічної та електрон-деформаційної складових зміщень: 

)()()( )()()( rururu i
defrel

i
rmech

i
r −+= ,     (2.4) 



 43 

де 
2

)(
2)(

1
)( )(

r

C
rCru

i
ii

rmech += ,  '')(2'
2

)(
)( )()( drrr

r

eD
ru i

i
i

defrel ∫ φ=− . (2.5) 

Поле механічних зміщень визначають наступні компоненти тензора 

механічних деформації матеріалів КТ і оточуючої матриці: 

)1(
1

)1()1()1( Cmechmechrrmech =ε=ε=ε θθϕϕ  ,    (2.6) 

3

)2(
2)2(

1
)2( 2

r

C
Crrmech −=ε ,  

3

)2(
2)2(

1
)2()2(

r

C
Cmechmech +=ε=ε θθϕϕ ,  (2.7) 

Коефіцієнти )1(
1C , )2(

1C , )2(
2C знаходяться з розв’язку системи (2.3) з 

врахуванням виразів (2.4) – (2.7), (2.12) та виразів для електростатичного 

потенціалу )()( riϕ  (2.20), (2.21). 

Механічна складова всебічної деформації: 

)(
1

)()()()( 3 ii
mech

i
mech

i
rrmech

i
mech C=ε+ε+ε=ε θθϕϕ .   (2.8) 

Поле електрон-деформаційних зміщень описується такими 

компонентами тензора електронних деформацій: 








 φ−φ=ε ∫− )()(
2 ')('')(2'
3

)()( rdrrr
r

eD iiii
defrrel ,  (2.9) 








 φ=ε=ε ∫−θθ−ϕϕ ))(
1 '')(2'
3

)()()( drrr
r

eD iii
defel

i
defel .  (2.10) 

Електрон-деформаційна складова всебічної деформації: 

)()()()()()()( reD iii
defel

i
defel

i
defrrel

i
defel ϕ=ε+ε+ε=ε −θθ−ϕϕ−− . (2.11) 

Механічні напруження ( )1
rrσ  та ( )2

rrσ  в матеріалах квантової точки та 

матриці дорівнюють: 

( )
( )( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )[ ]ii

i
i

rri
ii

ii
rr

E
θθϕϕ ε+εν+εν−

ν−ν+
=σ 1

211
.  (2.12) 

Потенціал )()( riϕ  знаходиться з рівняння Пуассона 

)()( )(

0
)(

)( rn
e

r i
i

d

i rr ∆
εε

=ϕ∆ ,      (2.13) 
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де )(i
dε – відносна діелектрична проникність і -того матеріалу 

наногетеросистеми, ))(()( 0
)()( nrnrn ii −=∆ rr

– зміна електронної густини в 

околі гетеромежі квантова точка  матриця, яка визначається через 

суперпозицію добутку хвильових функцій: 

∑
+






 µ−
ψψ=

n n

i
n

i
ni

kT

E
rr

rn
1exp

)()(
)(

)()*(
)(

rr
r

,     (2.14) 

які знаходяться з рівняння Шредінгера (2.15):  

( ) ( )rErrV
m

ncri

rrrh
r

(i)
n

(i)
n)(*

2

ψψ)(
2

- =







∆+∆    (2.15) 

з граничними умовами: 

( ) ( )
( ) ( )









=

=

==

==

00

00

)2(

)2(*

)1(

)1(*

)2()1(

11

;

Rr

nl

Rr

nl

RrnlRrnl

dr

rdR

mdr

rdR

m

rRrR

,   (2.16) 

де )*( im  – ефективна маса електрона в і -му матеріалі КТ, nE –енергія 

електрона на n -рівні в квантовй ямі, )(rVc
r∆  – потенціальна енергія 

електрона (2.1), 0n , )()( rn i r
– середня концентрація електронів провідності та 

концентрація носіїв заряду в напруженій наногетероструктурі з КТ, µ  – 

хімічний потенціал наногетероструктури, що визначається з рівняння:  

∫ =
Ω 0

0

)(
1

nrdrn
rr

,        (2.17) 

де 0Ω  – об´єм елементарної комірки.  

Розв’язок рівняння Шредінгера (2.15) в сферичній системі координат 

шукаємо у вигляді ( ) ( ) ( )( ) ( )( )ϕθ⋅=ϕθ ,,,ψ i
lm

i
nl

i
nlm YrRr , де ( )( )ϕθ,i

lmY  – сферичні 

функції Лежандра. 

Рівняння Пуассона (2.13), для сферичної симетрії запишеться у вигляді: 

 



 45 

0
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0
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)(
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)(2
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nrn
e

dr
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rdr
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i
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ii

−
εε

=ϕ+ϕ
.    (2.18) 

Концентрація носіїв заряду в напруженій наногетероструктурі з КТ 

розраховувалась за формулою: 
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∆π
+  (2.19) 

де QDN  – поверхнева густина квантових точок, E∆  – півширина гаусівської 

лінії, 1E – енергія електрона на першому локалізованому рівні в квантовій 

ямі.  

Розв`язок рівняння Пуассона (2.18) в квантові точці та матриці, з 

врахуванням виразу для концентрації електронів (2.19) знаходився з 

усередненою густиною імовірності 
2)(iψ  і має наступний вигляд: 
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де   dt
t

t
zE

z
i ∫

∞
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−= )exp(
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∆
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∆
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Коефіцієнти 1A , 1B , 2B  у виразах (2.20), (2.21) визначаються з умов 

неперервності потенціалів )()1( rϕ  і )()2( rϕ  на напруженій гетеромежі та 

нормальних складових векторів електричного зміщення і умови 

електронейтральності: 
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  (2.22) 

Таким чином, підставивши отримані вирази для компонент тензора 

механічної та електронної складових деформацій (2.6) – (2.11) та вирази для 

електростатичного потенціалу (2.20), (2.21) у формулу (2.1) отримаємо вираз 

для квантуючого потенціалу електрона та дірки в напруженій 

наногетеросистемі з квантовими точками з врахуванням самоузгодженої 

електрон-деформаційної взаємодії. 

 



 47 

2.4 Вплив електрон-деформаційної взаємодії на формування 

зонного профілю квантуючого потенціалу та на енергетичні рівні 

електрона у напруженій наногетеросистемі з КТ 

 

Розрахунок глибини  квантуючого скінченного потенціалу та 

енергетичного спектра електронів здійснювався на прикладі 

наногетеросистеми InAs/GaAs з такими параметрами [129]: Å1000 =R , 

Å10001 =R , eVac 08.5)1( −= , eVac 17.7)2( −= , Å08.6)1( =a , Å65.5)2( =a , 

( )
0

1 057.0 mm = , ( )
0

2 065.0 mm = , 318317
0 1010 −− −= смсмn , eVEc 83.0)0( =∆ , 

мН /657.0=α . Відлік енергії як для потенціальної ями, так і для 

енергетичних рівнів ведеться від дна потенціальної ями електрон-

деформаційного потенціалу. 

На рис.2.2. представлені результати числового розрахунку глибини 

потенціальної ями )(rVc∆ для електрона в напруженій КТ від її розмірів із 

врахуванням внесків електростатичної енергієї та енергії, зумовленої 

деформацією матеріалів КТ і матриці . Як бачимо, із збільшеням розміру 0R   

КТ, глибина квантуючого потенціалу електрона як з врахуванням тільки 

механічної складової електрон-деформаційного потенціалу, так і з 

врахуванням електрон-деформаційного та електростатичного потенціалів 

монотонно зростає. Зокрема, при концентрації електронів провідності в 

матриці наногетеросистеми 317
0 10 −= смn  та поверхневій густині квантових 

точок 210105.5 −⋅= смNQD , глибина потенціальної ями з врахуванням 

електрон-деформаційного та електростатичного потенціалів для Å300 =R та 

Å1000 =R  становить 0.652eВ, 0.69eВ відповідно, тоді як без врахування 

електростатичного потенціалу 0.67eВ, 0.692 eВ. Зменшення глибини 

квантуючого потенціалу (рис.2.2, суцільна лінія 2) зумовлене внеском 

електростатичної енергії та дією додаткового стиску матеріалу КТ, що 
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виникає за рахунок самоузгодженої електрон-деформаційної складової 

)()( ri
defel−ε  потенціалу, який залежить від розміру квантової точки 0R , ступеня 

заповнення зони провідності 0n  матриці та поверхневої густини QDN  КТ.  

 

 

Рис.2.2. Залежність глибини потенціальної ями електронів у напруженій 

сферичній КТ від її радіуса 0R  при ( 210105.5 −⋅= смNQD , 317
0 10 −= смn ) :  

1 (штрихова лінія) - з врахуванням тільки механічної складової електрон-

деформаційного потенціалу; 2 (суцільна лінія) - з врахуванням як електрон-

деформаційного, так і електростатичного потенціалів.  

 

На рис. 2.3, 2.4 зображено профіль та глибину квантуючого потенціалу 

для електронів у наногетеросистемі  InAs/GaAs з КТ InAs при різних 

значеннях концентрації електронів провідності ( 317
0 10 −= смn , 318

0 10 −= смn ) у 

матриці GaAs з поверхневою густиною КТ 210105.5 −⋅= смNQD  . Як видно з 

рис. 2.3, 2.4 електрон-деформаційна складова деформаційного потенціалу 

)()( ri
defel−ε  та електростатична енергія )()( re iϕ−  зумовлюють енергетичне 
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зміщення країв дозволених зон )()()()()( reaE iii
c

i
c ϕ−ε=∆ . Зокрема, при 

Å1000 =R , 317
0 10 −= смn , 210105.5 −⋅= смNQD  відбувається неоднорідне 

енергетичне зміщення (“випучування”) дна квантової ями в сторону більших 

енергій відносно деформованого дна зони провідності, зумовленого 

механічною деформацією  матеріалу КТ ~ 45меВ та країв дозволених зон 

матриці в сторону менших енергій ~ 70меВ . Із збільшенням середньої 

концентрації електронів провідності на порядок ( 318
0 10 −= смn ) електрон-

деформаційна складова деформації приводить до енергетичного пониження 

країв дозволених зон матриці на 130 меВ. 

 

 

Рис.2.3. Профіль квантуючого потенціалу наногетеросистеми InAs/GaAs з 

квантовою точкою InAs радіусом Å1000 =R , 317
0 10 −= смn  , що формується : 

 тільки за рахунок розриву зон провідності )0(cE∆  (а);  за рахунок розриву 

зон провідності )0(cE∆  та механічної складової деформаційного потенціалу 

(b, пунктирна лінія);   за рахунок розриву зон провідності )0(cE∆ , механічної 

і електрон-деформаційної складових деформаційного потенціалу та внеску 

електростатичної енергії (b, суцільна лінія). 
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Рис.2.4. Профіль квантуючого потенціалу наногетеросистеми InAs/GaAs з 

квантовою точкою InAs радіусом Å1000 =R , 318
0 10 −= смn , що формується: 

тільки за рахунок розриву зон провідності )0(cE∆  (а);  за рахунок розриву зон 

провідності )0(cE∆  та механічної складової деформаційного потенціалу (b, 

пунктирна лінія);  за рахунок розриву зон провідності )0(cE∆ , механічної і 

електрон-деформаційної складових деформаційного потенціалу та внеску 

електростатичної енергії (b, суцільна лінія). 

 

Енергетичні спектри електронів розраховувалися чисельним методом 

стрільби [141] на основі розв’язку рівняння Шредінгера (2.15) з квантуючим 

потенціалом (2.1), що формується як механічною, так і електронною 

складовими електрон-деформаційного потенціалу ))r()r((a )i(
defel

)i(
mech

)i(
c −ε+ε  та 

енергією електростатичної взаємодії зарядів ( )()( re iϕ− ) в околі межі КТ – 

матриця, яка виникає внаслідок перерозподілу електронів, зумовленого дією 

неоднорідної деформації матеріалів КТ- матриця .  
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На рис. 2.5 і 2.6 приведені результати числових розрахунків залежностей 

енергії електрона в основному і збудженому станах від розміру 0R   КТ InAs 

при 210105.5 −⋅= смNQD , 317
0 10 −= смn .  

 

Рис.2.5. Залежність енергії основного стану електрона eE00 від розміру КТ 

InAs ( 210105.5 −⋅= смNQD , 317
0 10 −= смn ):  штрихова лінія (1) – з врахуванням 

тільки механічної складової електрон-деформаційного потенціалу; суцільна 

лінія (2)–з врахуванням як електрон-деформаційного, так і електростатичного 

потенціалів.  

 

Порівняння кривих 1 та 2 на рис. 2.5 і 2.6 показує, що електрон-

деформаційна складова деформаційного потенціалу )()( ri
defel−ε  та 

електростатична енергія )()( re iϕ−  приводять до немонотонного пониження 

енергії основного та збудженого станів електрона в діапазоні розмірів КТ 

Å100Å30 0 ≤≤ R  відносно енергії електрона розрахованого з врахуванням 

тільки механічної складової електрон-деформаційного потенціалу )()( ri
mechε . 

Зокрема, пониження енергії основного та збудженого станів електрона менш 
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проявляється в діапазоні розмірів КТ Å100Å30 0 ≤≤ R  (6 меВ) ніж у діапазоні 

Å100Å60 0 ≤≤ R  ( 8-16 меВ).  

Такий характер поведінки енергетичних рівнів електрона в КТ в 

залежності від її розміру 0R  можна пояснити таким чином: ріст 0R  зумовлює 

зменшення впливу поверхні (тиску Лапласа) і всесторонньої механічної 

деформації кристалічної гратки матеріалу КТ (КТ стає більш масивною), що 

приводить до збільшення глибини потенціальної ями, тоді як складова 

електростатичної енергії квантуючого потенціалу приводить до підняття 

(пониження) дна зони провідності в КТ при 317
0 10 −= смn  ( 318

0 10 −= смn ) 

відносно механічної складової електрон-деформаційного потенціалу 

відповідно (див.рис.2.3). 

 

Рис.2.6. Залежність енергії збудженого стану від розміру сферичної КТ InAs 

( 210105.5 −⋅= смNQD , 317
0 10 −= смn ) електрона eE11; штрихова лінія (1) – з 

врахуванням тільки механічної складової деформаційного потенціалу; 

суцільна лінія (2) – з врахуванням як електрон-деформаційного, так і 

електростатичного потенціалів. 



 53 

 

Із збільшенням середньої концентрації електронів провідності в 

матеріалі матриці на порядок ( 318
0 10 −= смn ) енергетичні рівні електрона в 

КТ із врахуванням сумарного електрон-деформаційного та 

електростатичного потенціалів підвищуються на 7 меВ для Å1000 =R , що 

пов’язане із збільшенням перерозподілу електронів у наногетеросистемі між 

КТ та матрицею . 

Крім цього, збільшення поверхневої густини QDN  КТ в інтервалі 

210210 105.5103 −− ⋅≤≤⋅ смNсм QD  при фіксованій середній концентрації 

електронів провідності 317
0 10 −= смn  у матриці GaAs, приводить до 

пониження енергетичних рівнів електрона в КТ, оскільки з ростом середньої 

концентрації електронів провідності електронна складова деформації 

збільшується, створюючи додатковий стиск матеріалу матриці і КТ, що 

приводить до зменшення глибини квантуючого потенціалу та пониження 

енергетичних рівнів електрона відповідно. Зокрема, при Å1000 =R , 

210103 −⋅= смNQD  енергія основного та збудженого станів електрона в КТ 

становить 44 меВ, 98 меВ, тоді як при 210105.5 −⋅= смNQD  37 меВ, 88 меВ 

відповідно. 

Отже, знаючи закономірності зміни положення енергетичних рівнів у 

КТ перенормованих як електрон-деформаційним, так і електростатичним 

потенціалами, в залежності від її розміру 0R , середньої концентрації 

електронів провідності 0n  в матриці наногеторосистеми та поверхневої 

густини квантових точок QDN  можна прогнозовано керувати спектральними 

характеристиками нанооптоелектронних приладів (резонансно–тунельні 

діоди) на основі напружених наногетеросистем з КТ (InAs/GaAs з КТ (InAs). 
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2.5 Модель напруженої наногетеросистеми з неоднорідно-

деформованою гетеромежею квантова точка – матриця 

 

Розглядається гетеросистема InAs/GaAs з когерентно-напруженими КТ 

InAs із збуреною формою у вигляді аксіально-симетричної поверхні. Таке 

збуренння зумовлено як флуктуацією товщини квантової ями, так і 

анізотропією сталих пружності матеріалів КТ і матриці. Збурення форми 

сферичного нанооб′єкта з врахуванням неоднорідно-деформованої 

гетерограниці описується рівнянням: 

)),(()()(
~ )1( θθ+θ=θ RuRR r ,     (2.22) 

де )(cos1)( 2
0 θ+=θ γ kpRR ; pk,,γ – параметри, від значень яких залежить 

величина і вид варіації сферичної форми; θ– кут між радіусом-вектором, 

наведеним з початку координат до точки на поверхні і віссю Z (рис.2.7); 

(1)
ru (R( ), )θ θ – радіальна компонента вектора зміщення атомів.  

Щоб звести задачу з великою кількістю КТ до задачі з одною КТ, 

зроблено наступне наближення. Енергію попарної пружної взаємодії КТ 

замінено енергією взаємодії кожної КТ з усередненим полем пружної 

деформації )1( −σ Nef  всіх інших КТ )1( −N . Оскільки постійна гратки 

матеріалу InAs більша, ніж матриці GaAs, то при гетероепітаксіі в межах 

псевдоморфного росту InAs на GaAs матеріал InAs піддається деформації 

стиску, а GaAs – деформації розтягу. Тому неоднорідно-деформовану 

сферичну КТ можна представити пружним дилатаційним нановключенням з 

радіусом )(θR , поміщеним в порожнину матриці GaAs радіусом 1R . Об’єм 

порожнини менший від об’єму нанооб'єкта на V∆ .  
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Для визначення компонент 

тензора деформації використо-вували 

рівняння рівноваги [129]  

0=∇ udiv
rr

   (2.23) 

з граничними умовами: 

( ) ( )( )
( ) ( )

( ) ( )












σ−=σ

α=−σ=σ

=−θπ

=

θ=θ=

θ=θ=

(2.24),

,
2

,

,∆)(4

1

2

21

12

0
)()(

)()(
2

1-NefRrrr

RrrrRrrr

RrrRrr

R
PP

VuuR

LL  

де )(i
ru – радіальна компонента 

зміщення атомів в i -тому 

напівпровідниковому матеріалі, LP  – 

лапласівський тиск; α  – міжфазна 

поверхнева енергія InAs/GaAs.  

 

Різниця об’ємів пружного дилатаційного мікровключення і порожнини 

в матриці GaAs дорівнює fRV )(4∆ 3 θπ= , де %7
)1(

)2()1(

≈−=
a

aa
f – параметр 

невідповідності постійних гратки матеріалів КТ (InAs) і матриці GaAs.  

Розв’язок рівняння (2.23) має вигляд: 

2

)(
2)(

1
)( )(

)(),(
r

C
rCru

i
ii

r

θ+θ=θ , 




≡
≡

=
GaAs

InAs
i

2

1
   (2.25) 

Поле зміщень визначають наступні компоненти тензора деформації: 

)(),(),(),( )1(
1

)1()1()1( θ=θε=θε=θε θθϕϕ Crrrrr ,    (2.26) 

3

)2(
2)2(

1
)2( )(2

)(),(
r

C
Crrr

θ−θ=θε ,     (2.27) 

3

)2(
2)2(

1
)2()2(

r

)(C2
)(C),r(),r(

θ+θ=θε=θε θθϕϕ .    (2.28) 
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Механічні напруження в матеріалах квантової точки ( )1
rrσ  і матриці ( )2

rrσ  

дорівнюють: 

( )
( )( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )[ ]),(),(),(1

211
)()(

)()(
θε+θεν+θεν−

ν−ν+
=σ θθϕϕ rrr

E iiii
rr

i
ii

ii
rr , (2.29) 

де )(iν  – коефіцієнти Пуассона, iE – модуль Юнга матеріалу КТ та оточуючої 

матриці. Коефіцієнти )()1(
1 θC , )()2(

1 θC , )()2(
2 θC  знаходяться з розв’язку  

системи рівнянь (2.24) з урахуванням (2.25) – (2.29). 

 

 

2.6  Спектр енергії носіїв заряду в наногетеросистемі з неоднорідно-

деформованою гетеромежею квантова точка – матриця 

 

У цьому параграфі розглядається задача про вплив деформованої 

форми сферичної КТ на енергетичний спектр носіїв заряду всередині цього 

нанооб′єкта, який знаходиться в матриці. Розв’язок  цієї задачі виконувався в 

наближенні ефективної маси.  Квантову точку з деформованою її поверхнею 

моделювали скінченною потенціальною ямою з формою поверхні ))(( rS
rε . 

Форму потенціальної ями отримували способом варіюювання незбуреної 

поверхні )(0 rS
r

 КТ [1] з врахуванням рівняння механічної рівноваги (2.23). 

Спектр енергії )),(),,(( 0
)2(

0
)1( θεθε RRE квазічастинки в деформованій 

потенціальній ямі з аксіально-симетричним збуренням форми сферичної КТ, 

знаходився на основі функціонального методу збурення форми поверхні 

нанооб'єкта [1] з врахуванням неоднорідної деформації гетеромежі КТ– 

матриця 








 θεδ−εε≈θεθε
2
0

0
)1(2

0
)2(

0
)1(0

0
)2(

0
)1( )),((

~
1))(),(()),(),,((

R

RR
RRERRE nl , (2.30) 

де 2
0

2
0

)1(2 )(
~

)),((
~

RRRR −θ=θεδ ; ),(),( 0
)(

0
)( θε=θε RSpR ii .  
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Спектр енергії квазічастинки в деформованій квантовій точці з 

незбуреною поверхнею ))R(),R((E 0
)2(

0
)1(0

nl εε  знайдено з розв′язку рівняння 

Шредінгера спільно з рівнянням механічної рівноваги (2.23) 

( ) ( )ϕθψθεθε=ϕθψ ,,)),(),,((,,0
,

0
nl0

)2(
0

)1(00
nl rRRErheH nl

)

  (2.31) 

з гамільтоніаном 

( ) ( )rU
mheH hei ),(*

2 1

2
0
,

)rrh)
+∇∇−= ,    (2.32) 

де ( )rU he ),(
ˆ – потенціальна енергія квазічастинки в напруженій 

наногетеросистемі з InAs/GaAs з деформованими сферичними КТ InAs 

( ) ( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( )



ε−ε−∆=
υυυ ,raraE

rU
ccc

he 2211
,,,

),( 0

,0
ˆ    

,

,0

10

0

RrR

Rr

≤≤
≤≤

   (2.33) 

 

( )im* – ефективні маси електрона і дірки; ( )0,υ∆ cE  – глибина потенційної ями 

для електрона і дірки в ненапряженной квантовій точці; ( )i
ca , ( )iaυ – константи 

гідростатичного деформаційного потенціалу зони провідності і валентної 

зони  i -того матеріалу, відповідно.  

Зокрема, енергія  основного 0
10E  і збудженого станів 0

11E  електрона і 

дірки в сферичній КТ є коренями наступних трансцендентних рівнянь: 

 

( )[ ]
( ) ( )

( )10),(2
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2

),(2
2
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де  ( ) ( ) )),(),((
2

00
0

2

)1(
),(2

),(1
21 RRE

m
k nl

he
he εε=

h
 

( ) ( ) ( )( )))(),((
2

00
0

),(2

)2(
),(2

),(2
21 RRErU

m
k nlhe

he
he εε−=

)

h
,  

  ...5,3,1=n  

Коли системи координат, в яких описуються рух квазічастинки і форма 

поверхні квантової точки збігаються, то кут θ  )( zr
∧

≡θ r
 можна розглядати 

як кут між вектором моменту кількості руху квазічастинки і виділеним 

напрямком у просторі. Тоді кут θ  у виразах для квантових величин 

квазічастинки повинен квантуватися 
)1(

cos
2

2

+
=θ

ll

m
lm , де ml , – орбітальне і 

магнітне квантові числа квазічастинки, відповідно. 

З урахуванням останнього виразу, формула (2.30) набуде вигляду 

( ) ( )











































+
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+
−εε=

2

2

1
22

3
2

2
00

0

)1(
3

)1(
41))(),(( 21

ll

m

ll

m
pRREE nlnlm .  (2.34) 

Як видно із співвідношення (2.34), знімається енергетичне виродження 

по квантовому числу m. Це пов'язано з пониженням симетрії форми 

квантової точки, тобто з переходом від сферичної симетрії до аксіальної. 
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Поправки першого порядку малості до хвильових функцій у квантовій 

точці і матриці запишуться у вигляді: 

),,(
2

),,(ψ),,(ψ )1(0
2

1)1(
12

1
1 ϕθψ∆−=ϕθ+ϕθ∆ r

Em
rkr nl

nlm
nlmnlm

h
, )(0 θ≤≤ Rr , (2.35) 

),,(
2

),,(ψ),,(ψ )2(0
2

1)2(
22

2
2 ϕθψ∆−=ϕθ+ϕθ∆ r

Em
rkr nl

nlm
nlmnlm

h
,  1)( RrR ≤≤θ ,  

де 







≤≤

≤≤
=ϕθ

10
)2(

0
)1(

)(0

,)(

0,)(
),,(ψ

RrRYrR

RrYrR
r

lmnl

lmnli
nl  , 

( ) ( ) ))(),(( 00
01 21 RREEE nlnlmnlm εε−=∆  – поправка першого порядку малості для 

енергії. 

Використовуючи метод функції Гріна знаходимо розв´язок  задачі 

(2.35). Рівняння для функцій Гріна задачі (2.35) мають такий вигляд: 

)(),(),( 1
2
11 ρ−δ−=ρ+ρ∆ rrGkrG ,  

)(),(),( 2
2
22 ρ−δ−=ρ+ρ∆ rrGkrG ,    (2.36) 

                                     )(2)(1 ),(),( θ=ρθ=ρ ρ=ρ RR rGrG .  

Функція Гріна з початком в центрі КТ, для областей всередині і зовні 

нанооб'єкта представляється у вигляді:  
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Використаємо наступний розклад [132] : 

{ }




ρ>γ⋅−ρ⋅−
ρ<γρ⋅−⋅−

+−=
ρ−

ρ−−
∑
∞

= rPrkhkj

rPkhrkj
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r

rik

lll
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l ),(cos)()(

),(cos)()(
)12(
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, (2.38) 

∑
−=

∗ ϕθϕθ
+
π=γ

l

lm
lmlml YY

l
P ),(),(

12

4
)(cos 11 ,  ρ=γ

∧ rr
r  . 

З врахуванням виразу (2.38) функція Гріна в сферичних координатах 

запишеться:  
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 (2.39) 

Тоді, хвильова функція квазічастинки у неоднорідно-деформованому 

сферичному нанооб'єкті, що знаходиться в матриці  матиме вигляд:  
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)2(0 sin),,(ψ ϕθρθρϕθρ× dddnl  ,  (2.40) 

де 
2

1)*(2

h

nlm
i

i

Em ∆−=χ .  

Розрахунки проведено для  напруженої наногетеросистеми InAs/GaAs з 

КТ InAs при наступних значеннях параметрів [129,49]: Å1000 =R , Å5001 =R , 

еВac 08.5)1( −= , еВac 17.7)2( −= , Å08.6)1( =a , Å65.5)2( =a , 0
)1( 057.0 mm = , 

0
)2( 065.0 mm = , мH /657.0=α , еВEc 83.0)0( =∆ . Енергія відраховується від 

дна  деформованої потенціальної ями. 
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На рис.2.8 приведені результати числових розрахунків залежностей 

енергії електрона в основному і в першому збудженому станах від розміру 

КТ InAs : 

в деформованій потенціальній ямі 

• із збуренням сферичної форми КТ (рис.2, крива 0;0;11 ===− mln ; 

крива  1;1;11' ±===− mln );  

• без збурення сферичної форми КТ (рис.2, крива 0;1;11 '' ===− mln );  

в недеформованій потенціальній ямі  

• із збуренням сферичної форми КТ (рис.2, крива 0;0;12 ===− mln ; 

кривая 1;1;12' ±===− mln ); 

•  без збурення сферичної форми КТ (рис.2, крива 0;0;13 ===− mln ; 

крива 0;1;12 '' ===− mln ) .  

Як видно (рис.2.8) енергія електрона монотонно спадає із збільшенням 

розміру  0R  КТ, тобто енергетичні рівні зсуваються в довгохвильову область 

спектра, а енергетична відстань між ними зменшується. Величина енергії 

зростає із збільшенням квантових чисел l  і m відносно основного стану. 

Слід відмітити, що збурення сферичної форми КТ, що знаходиться в матриці 

призводить до зменшення енергії електрона в основному стані 100E  у 

неоднорідно-деформованій скінченній потенціальній ямі (крива - 1) відносно 

енергії '
100E  у недеформованій скінченній потенціальній ямі (крива - 2) на 132 

меВ при Å300 =R , а при Å1000 =R – 10меВ. Це пов'язано з тим, що 

деформаційний потенціал зменшує глибину потенційної ями в КТ. Зокрема, 

енергія першого збудженого стану електрона в деформованій потенціальній 

ямі в КТ (крива - '1 ) з аксіально-симетричним збуренням її форми є меншою 

відносно енергії збудженого стану електрона '
111E у недеформованій 

скінченній потенціальній ямі (крива - '2 ) на 385 меВ при Å300 =R , а при 
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Å1000 =R  - 15 меВ . У випадку відсутності аксіально-симетричного збурення 

форми КТ характер функціональної залежності енергетичних рівнів першого 

збудженого стану від 0R  як з деформацією матеріалу КТ, так і без деформації  

зберігається такий же як і з аксіально-симетричним збуренням форми. 

 

 

Рис.2.8.  Спектр енергії електрона в квантовій точці: 

a) з аксіально-симетричним збуренням її форми: 1, '1– з врахуванням 

деформації матеріалу КТ в основному 100E  і в першому збудженому 111E  

станах, відповідно; 2, '2 – без врахування деформації матеріалу КТ в 

основному '
100E  і в першому збудженому '

111E  станах, відповідно; б) без 

аксіально-симетричного збурення її форми: ''1 – з врахуванням деформації 

матеріалу КТ в першому збудженому стані 110E ; 3, ''2 – без врахування 

деформації матеріалу КТ в основному ''
100E  і в першому збудженому '

110E  

станах, відповідно. 
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Збурення  сферичної форми КТ понижує енергію збудженого стану 

110E  електрона в деформованій потенціальній ямі до енергії збудженого 

стану 111E  електрона в сферичній КТ (криві - '1 , ''1 ). Крім цього, рівень 

енергії електрона 110E  в деформованій потенціальній ямі з незбуреною 

сферичною формою КТ при Å500 =R  перемішується з енергетичним рівнем 

електрона '
111E  у недеформованій потенціальній ямі із збуреною сферичною 

формою КТ (криві - ''1 і '2 ) . 

На рис.2.9 представлені нормовані на максимальне значення квадрата 

модулів хвильових функцій електрона 0
,,ψ mln  в основному )0,1( === mln  і в 

першому збудженому )0,1,1( === mln  станах в сферичній деформованій КТ 

без збурення її форми (3а, 3b-відповідно), а також поправки першого порядку 

до цих хвильових функцій електрона 1
,,ψ mln  (3c, 3d) в деформованій КТ із 

збуреною формою .  

Відхилення форми від сферичної приводить до перерозподілу густини 

ймовірності локалізації електрона всередині КТ, а взаємодія КТ з матрицею 

до зменшення ймовірності локалізації електрона в КТ. 

Хвильова функція квазічастинки у неоднорідно-деформованому 

сферичному наноб'єкті, що знаходиться в матриці, чутлива як до збурення 

форми поверхні нанооб'єкта, так і до деформації його матеріалу. Зміна 

густини ймовірності локалізації квазічастинки буде проявлятися на 

оптичних, фотолюмінісцентних, контактних і поверхневих властивостях 

наногетероструктур. 
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Рис.2.9. Нормовані на максимальне значення квадрати модулів хвильових 

функцій квантово-розмірних станів електрона в КТ: без збурення  сферичної 

форми КТ в основному  0
100ψ  (a) і в першому збудженому 0

110ψ  станах (b),  

а також поправки першого порядку 1
100ψ , 1

110ψ  до цих хвильових  

функцій – 3c , 3d, відповідно. 
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Висновки до розділу 

 

1. У межах  самоузгодженого електрон-деформаційного зв’язку  побудовано 

модель впливу механічної складової електрон-деформаційної потенціалу, 

енергії електростатичної взаємодії  зарядів на межі КТ– матриця на 

характер квантуючого потенціалу в  напруженій наногетеросистемі 

InAs/GaAs з квантовими точками InAs .  

2. Показано, що врахування  електронної складової електрон-

деформаційного потенціалу та енергії електростатичної взаємодії зарядів 

приводять до утворення в квантуючому потенціалі додаткових 

квазітрикутних бар’єрів та квазітрикутних потенціальних ям,  енергетична 

висота яких залежить як від концентрації електронів провідності 0n  в 

матриці напруженої наногетеросистеми, так і поверхневої густини QDN  

КТ. Такі напружені наногетеросистеми з КТ з  таким модифікованим 

квантуючим потенціалом можуть використовуватись як елементи для 

створення резонансно-тунельних діодів, транспортними властивостями 

яких можна керувати як ступенем легування 0n матриці, так і поверхневою 

густиною квантових точок QDN . 

3. Показано, що електронна складова електрон-деформаційного потенціалу 

та   складова електростатичної енергії, зумовленої деформацією матеріалів 

КТ і матриці приводять до пониження енергії основного та збудженого 

станів електрона в КТ розміром Å1000 =R  на 16 меВ, 21 меВ відповідно.  

4. Показано, що енергія електрона в основному і в першому збудженому 

станах у неоднорідно-деформованій скінченній потенціальній ямі КТ з 

аксіально-симетричним спотворенням її форми є меншою ніж енергія 

електрона у недеформованій скінченній потенціальні ямі з таким же 

спотворенням її форми. 
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5. Встановлено, що енергія електрона в основному і в першому збудженому 

станах в деформованій скінченній потенціальній ямі КТ з аксіально-

симетричним спотворенням її форми є меншою ніж енергія електрона в 

сферичній КТ. 

6. Показано, що перший збуджений рівень енергії електрона 110E  у 

деформованій потенціальній ямі з незбуреною сферичною формою КТ при 

Å500 =R  перемішується з першим збудженим енергетичним рівнем '
111E  

електрона в недеформованій потенціальній ямі з незбуреною сферичною 

формою КТ. 

7. Встановлено, що аксіально-симетричне збурення сферичної форми 

квантової точки InAs і деформація її матерілу приводять до перерозподілу 

густини ймовірності локалізації електрона в КТ, а електрон-деформаційна 

взаємодія КТ з матрицею InAs/GaAs приводить до суттєвого зменшення 

густини ймовірності локалізації електрона в КТ. 
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РОЗДІЛ  3 

ПРОСТОРОВО-ЧАСОВИЙ ПЕРЕРОЗПОДІЛ ТОЧКОВИХ ДЕФЕКТІВ 

У ТРИШАРОВИХ НАПРУЖЕНИХ НАНОГЕТЕРОСИСТЕМАХ 

У МЕЖАХ САМОУЗГОДЖЕНОЇ ДЕФОРМАЦІЙНО-ДИФУЗІЙНОЇ 

МОДЕЛІ 

 

3.1 Вступ 

 

Останнім часом широке використання у мікроелектронних приладах 

знайшли гетероструктури  з напруженими границями. Відомо, що оптичні та 

електричні властивості напівпровідникових приладів на основі квантових ям 

значною мірою залежать як від деформації ґратки, так і від просторового 

розподілу точкових дефектів. Такі дефекти можуть проникати ззовні або 

виникати в процесі росту.  

Також у технології виготовлення оптоелектронних приладів відіграють 

важливу роль дифузійні процеси, які пов’язані із введенням домішок у 

напівпровідникову структуру. Зокрема, відомо, що арсенід галію, вирощений 

методом молекулярно-пучкової епітаксії при низькій температурі, містить 

надлишок миш’яку [63,64]. Впровадження надлишкового миш’яку спричиняє 

тетрагональне спотворення ґратки матеріалу GaAs і генерацію в ньому 

точкових дефектів: міжвузлових атомів (Аs), вакансій (Ga) та 

антиструктурних дефектів (AsGa), що, в свою чергу, призводить до їх 

просторового перерозподілу.Деформація ґратки і концентрація генерованих 

точкових дефектів, які визначають фізичні властивості матеріалу, залежать 

від невідповідності параметрів ґраток контактуючих шарів гетероструктури, 

температури росту, молекулярних потоків Ga і As, концентрації і хімічної 

природи легуючих домішок.  

Напруження, зумовлені неузгодженням ґраток епітаксійного шару і 

підкладки, можуть бути пружними у випадку, коли товщина шару не 
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перевищує певного критичного значення [70]. В шарах InхGa1-хAs з 

неузгодженням меншим за критичне при певних умовах спостерігається 

значний спад рухливості та інтенсивності фотолюмінісценції [70], що 

пов’язано із збільшенням числа точкових дефектів та відповідним 

збільшенням дифузійного бар’єру для атомів третьої групи. 

Стаціонарний  просторовий розподіл дефектів у межах самоузгодженої 

дифузійно-деформаційної моделі проведено в роботі [2]. 

Тому для створення приладів з наперед заданими фізичними 

властивостями виникає необхідність побудови теоретичної моделі, яка б 

описувала самоузгоджені дифузійно-деформаційні явища в гетероструктурах 

з власними точковими дефектами та домішками. 

У цьому розділі побудовано самоузгоджену дифузійно-деформаційну 

модель нестаціонарного розподілу точкових дефектів (міжвузлових атомів та 

вакансій) у тришарових напружених  наногетеросистемах GaAs/InxGa1-x 

As/GaAs (ZnTe/Zn1-x CdxTe/ZnTe). В межах цієї моделі: 

- розвинуто теорію просторово-часового розподілу точкових дефектів у 

тришарових наногетеросистемах GaAs/InxGa1-xAs/GaAs з напруженими 

гетерограницями; 

- розраховано просторово-часовий профіль розподілу точкових дефектів 

(міжвузлових атомів та вакансій) у тришаровій напруженій 

наногетеросистемі GaAs/InxGa1-xAs/GaAs.  

Результати цих досліджень представлено в роботах [133–135]. 
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3.2 Модель просторово-часового перерозподілу точкових дефектів у 

тришаровій напруженій наногетеросистемі з врахуванням 

самоузгодженої  деформаційно-дифузійної взаємодії 
 

Розглянемо напружені наногетеросистеми GaAs/InxGa1-xAs/GaAs 

(ZnTe/Zn1-xCdxTe/ZnTe) з внутрішніми шарами InxGa1-xAs, Zn1-xCdxTe 

товщиною 2а, що складається з трьох шарів (рис. 3.1), в яких вихідна середня 

концентрація дефектів становить ( ) ( ) ( )3
0

2
0

1
0 ,, ddd NNN  відповідно, а коефіцієнти 

дифузії 321 ,, DDD . Вважаємо, що зовнішні шари GaAs (ZnTe) мають 

товщини, які значно перевищують ширину внутрішнього шару 

гетероструктури ( 1
2 <<
L

a
), тому деформацією цих шарів можна знехтувати 

( ( ) 3,1,0)( ==ε izi ).  

Механічна деформація, яка виникає за рахунок неузгодження 

параметрів ґраток контактуючих матеріалів гетеросистеми, моделюється 

функцією [2]: 

( )
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00 <ε+ε+ε=ε zzyyxx − відносна зміна об’єму елементарної комірки 

нарощеного шару на гетеромежах z=│a│; ,
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C

C
ε−=ε  де і=1,3 відповідає зовнішнім шарам GaAs (ZnTe), і=2 – 

внутрішнім шарам InxGa1-xAs (Zn1-xCdxTe), )(ia – параметри кристалічних 

ґраток матеріалів GaAs (ZnTe) та InxGa1-xAs (Zn1-xCdxTe) гетероструктури; 

( )2
11C  та ( )2

12C  – пружні константи матеріалу InxGa1-xAs (Zn1-x CdxTe). 
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 Рис. 3.1. Модель напружених наногетероструктур  

GaAs/InxGa1-xAs/GaAs (ZnTe/Zn1-xCdxTe/ZnTe). 

 

Епітаксійний ріст на підкладці з неузгодженими параметрами граток 

відбувається одночасно з дифузійним процесом,  який зумовлений як 

градієнтом концентрації точкових дефектів ),()( tzNdgra i
dl

r
, так і градієнтом 

параметра деформації ),()( tzUdgra i
r

. Останній індукує додатковий 

дифузійний потік дефектів, який є протилежним до звичайного градієнтного 

концентраційного потоку дефектів. Тому основу цієї моделі складає 

самоузгоджена система нестаціонарних рівнянь для параметра деформації 

( )tzU i ,)(  та концентрації домішок ( )( )tzN i
d ,  у напруженій гетеросистемі, 

перерозподіл яких, здійснюється як звичайним дифузійним потоком  

( ) ( )
( ) ( )

z

tzN
i

i
dyf

i
dDtzJ ∂

∂−= ,
. , , 

так і деформаційною складовою потоку 

( ) ( )
( ) ( )( ) ( )

z
tzUi

dTk
ii

def

i

B

i
d tzNDtzJ ∂

∂θ−= ,)(
.

)((

,, , 
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де  ( ) )()( iii
d K ∆Ω=θ  −механічний деформаційний потенціал, )(iD  − коефіцієнт 

дифузії точкових дефектів в i -тому шарі, 
3

2 )(
12

)(
11)(

ii
i CC

K
+= – модуль 

всестороннього стиску i -того матеріалу, )(i∆Ω –зміна об'єму елементарної 

комірки за наявності дефекта в i -тому шарі. 

Нехай в даній гетеросистемі розподілені точкові дефекти з вихідною 

середньою концентрацією i -тому шарі ( )i
dN 0 . В результаті їх самоузгодженої 

взаємодії через поле деформації, створеної як невідповідністю параметрів 

ґраток контактуючих матеріалів гетеросистеми, так і наявністю дефектів 

відбувається зміна концентраційного профілю точкових дефектів та 

характеру деформації.  

Механічна напруга в епітаксійних шарах, створена як точковими 

дефектами, так і неузгодженням параметрів ґраток контактуючих матеріалів, 

описується виразом: 

( ) ( ) )()(),(),()(),( )()()()(2)()()( zctzNtzUctz iiii
d

i
d

iiii ερ−θ−ρ=σ ,  (3.2) 

де )()( , ii cρ − густина i-того середовища та повздовжня швидкість звуку. 

 Хвильове рівняння  для параметра деформації  ( )tzU i ,)(  запишеться:  

2

)(2

2

)(2
)(

zt

U ii
i
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∂
∂ρ .     (3.3) 

Враховуючи (3.2) рівняння (3.3) для перенормованої деформації ( )tzU i ,)(  

набуде вигляду: 
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Рівняння для концентрації дефектів (міжвузлових атомів або вакансій) 

запишеться у вигляді [2]: 
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( )i
dG  – швидкість генерації дефектів; ( )i

dτ - час життя дефекта в i -тому шарі, 

який визначається частотою та амплітудою механічних коливань у 

мегагерцовому діапазоні ( ( ) мксГц i
d 1,106 ≈τ≥ω ), що виникають в процесі 

формування гетерограниць в напружених наногетероструктурах і 

виникнення дефектів (акустична емісія) [136]. 

 В результаті отримали самоузгоджену систему рівнянь (3.4),(3.5) для 

визначення просторово-часового розподілу концентрації дефектів ( )( )tzN i
d , та 

параметра деформації ( )tzU i ,)(  в різних областях тришарової 

наногетероструктури. 

 

 

3.3 Розв’язок самоузгодженої системи рівнянь для просторово- 

часового розподілу концентрації дефектів дефектів та деформації 

кристалічної гратки гетероструктури 

 

Представимо концентрацію дефектів у вигляді: 

),(),( )()(
0

)( tzNNtzN i
d

i
d

i
d += ,     (3.6) 

де )(i
dlN – просторово-неоднорідна складова концентрації дефектів. 

Враховуючи вираз (3.6) в наближенні ( ) ( )i
d

i
dl NN 0<< , рівняння дифузії 

запишемо у вигляді:  
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де ( ) ( )
( )

( )i
d

i
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d
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d

tzN
GG

τ
−= ),(

' 0 –– швидкість генерації  точкових дефектів під 

впливом механічних коливань у мегагерцовому діапазоні ( Гц610≈ω ), що 
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виникають в процесі формування гетерограниць в напружених 

наногетероструктурах. 

В подальшому розв'язок самоузгодженої системи рівнянь (3.4),(3.5) 

будемо шукати в наближенні 

( ) ,0
,

2

2

)(
2

)(2

)(

2)(

ε<<







∂
∂

t

tzU

D

L i

i

i
d

тобто
( ) 02

)(2 , ≈
∂

∂
t

tzU i

 . (3.8) 

У наближенні (3.8) з рівняння (3.4)  знайдемо 
( )

2

)(2 ,

z

tzU i

∂
∂

і підставимо в 

рівняння (3.7). В результаті отримуємо диференційне рівняння для 

визначення просторово-часового розподілу дефектів у  напруженій 

гетеросистемі  
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де ( )
)(

2)()( )(
i

d

ii
bi

dc

cTk
N

θ

ρ
= − критична концентрація дефектів після перевищення 

якої відбувається самоорганізація дефектів [92]. 

Крім того, на межах шарів гетероструктури, зображеної на рис. 3.1, 

повинні виконуватись умови рівності концентрацій домішок, а також їх 

потоків:  

0
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( )( ) ( )( ) ( )( ) ( )( )taNtaNtaNtaN dldldldl ,,,,, 3221 =−=− ,    (3.10) 

( ) ( ) ( ) ( )taJtaJtaJtaJ ,,,,, 3221 =−=− ,   
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В початковий момент часу 

 ( )( ) 00, =zN i
dl       (3.11) 

Ввівши безрозмірні змінні: 
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Параметр β  (ф-ла 3.12) описує характер деформаційного впливу, 

зумовленого як дією напруженої гетеромежі, так і дією точкових дефектів 

виду центрів стиску або розтягу. Цей параметр може приймати як додатні 

0>β ( ) ( ) )0,0;0,0( 2
0

2
0 <∆Ω<ε>∆Ω>ε , так і від’ємні 0<β  значення 

( ) ( ) )0,0;0,0( 2
0

2
0 >∆Ω<ε<∆Ω>ε . 

Розв’язок рівнянь (3.13) з крайовими умовами (3.14) шукаємо у вигляді: 
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 задовольняє наступним рівнянням: 
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з такими крайовими умовами: 
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Для знаходження розв’язку диференційних рівнянь (3.16) з крайовими 

умовами (3.17) скористаємось інтегральними перетвореннями Лапласа: 

( ) ( ) θθ= θ−
∞

∫ dezZpzX p
ii ,,

0

))
    (3.18) 

Тоді диференційні рівняння (3.16) та крайові умови (3.17) приймуть 

вигляд: 

( ) ( ) 0,ˆ,ˆ 1
1

111 =+−′′ −ppxXppxXH  

( ) ( ) 0,ˆ,ˆ 1
1

222 =+−′′ −
+β

ppxXppxXH    (3.19) 
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iH 01 . 

 

Аналітичні розв’язки диференційних рівнянь (3.19) в кожному із шарів 

мають наступний вигляд: 
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.   

    

Константи інтегрування 4321 ,,, CCCC  визначаємо із наступної системи 

алгебраїчних рівнянь: 
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. 

   

Здійснивши обернене перетворення Лапласа, отримано просторово-

часовий перерозподіл точкових дефектів в першому, другому та третьому 

напружених шарах відповідно:  

 

( ) ( ) 1,, 11 +−θ=θ θ−θ− ezZezY ))
,  

( ) ( )( )( )β+−θ=θ θ− 11,, 22 ezZzY ))
,     (3.23) 

( ) ( ) 1,, 33 +−θ=θ θ−θ− ezZezY ))
,  

 

де функції ( )θ,1 zZ ) , ( )θ,2 zZ )  та ( )θ,3 zZ )  є розв’язками диференційних рівнянь 

(3.16) з крайовими умовами (3.17) відповідно: 
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3.4 Просторово-часовий профіль розподілу концентрації дефектів у 

тришаровій напруженій наногетеросистемі  

 

Числові розрахунки проводили для таких значень параметрів: ;07.00 =ε  

LLa 1.0;05.0= ( L -товщина наногетероструктури); 
( )

( ) 5.01

1

=
dc

do

N

N ;
( )

( ) 8.02

2

=
dc

do

N

N ; 
( )

( ) 6.03

3

=
dc

do

N

N ; 

;833.0)2(
11 MbarC = ;453.0)2(

12 MbarC = ;223.1)1(

11 MbarC = ;571.0)1(

12 MbarC =  

T=300K;  eVi

d 5)( =θ ; 
с
см

D i
2

5)( 10−= ; мксd 1)2( =τ [92]. 

На рис.3.2 та 3.3 зображено просторово-часовий перерозподіл вакансій 

та міжвузлових атомів у тришаровій напруженій наногетеросистемі 

GaAs/InxGa1-xAs/GaAs під впливом деформації, зумовленої як неузгодженням 

параметрів контактуючих граток %)7( 0 =∆=ε
a

a , так і дією точкових 

дефектів. 

 

Рис.3.2. Профіль  нестаціонарного розподілу концентрації вакансій 

тришаровій напруженій наногетеросистемі з неоднорідно - стиснутим 

внутрішнім шаром (
( )

( ) 5.01

1

=
dc

do

N

N ;
( )

( ) 8.02

2

=
dc

do

N

N ;
( )

( ) 6.03

3

=
dc

do

N

N ; β =10.2). 
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Як показує профіль нестаціонарного розподілу концентрації дефектів 

виду центрів стиску (вакансії, рис.3.2) або розтягу (міжвузлові атоми, 

рис.3.3), розрахований при різних середніх значеннях концентрації дефектів 

у шарах, у випадку, коли внутрішній епітаксійний шар зазнає неоднорідної 

деформації стиску ( 00 <ε ) за рахунок неузгодження параметрів граток 

контактуючих епітаксійних шарів, спостерігається збільшення (зменшення) 

концентрації міжвузлових атомів (вакансій) у цьому шарі, тоді як у випадку 

розтягу ( 00 >ε ) внутрішнього епітаксійного шару буде спостерігатись 

зменшення (збільшення) концентрації міжвузлових атомів.  

 

Рис.3.3. Профіль  нестаціонарного розподілу концентрації міжвузлових 

атомів у тришаровій напруженій наногетеросистемі з неоднорідно- 

стиснутим внутрішнім шаром (
( )

( ) 5.01

1

=
dc

do

N

N ;
( )

( ) 8.02

2

=
dc

do

N

N ;
( )

( ) 6.03

3

=
dc

do

N

N ;β =-10.2). 

 

Такий ефект спостерігався в експериментальних роботах [73,74] по 

дослідженню спектрів фотолюмінісценції  напружених гетероструктур, де 

було показано, що напружені гетерошари GaAs/InxGa1-xAs/GaAs затримують 

дифузію водню та дефектів в об'єм кристалічної системи. А це в свою чергу 
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приводить до збільшення деформації розтягу (стиску) у середньому 

епітаксійному шарі тришарової наногетерострури. 

На рис.3.4 та 3.5 представлені числові розрахунки перерізу просторово-

часового розподілу концентрації вакансій вздовж осі росту (ОХ)  

гетеросистеми в різні моменти часу t=0; )2(
dτ ; )2(5 dτ  ( )2(

dτ  – середній час 

знаходження дефекта в одному із положень рівноваги у внутрішньому шарі 

наногетеросистеми, тобто час осілого життя) для різних товщин 

внутрішнього шару наногетероструктури ( La 05.0= , рис.3.4 та La 1.0= , 

рис.3.5). 

 

Рис. 3.4. Переріз просторово-часового розподілу вакансій вздовж осі росту в 

різні моменти часу: 1– в момент часу  t= )(2
dτ ; 2 – t= )(2

d5τ ; La 05.0= . 

 

Як видно із рис.3.4 та 3.5, починаючи з моменту часу  )(2
d5t τ≥  

практично відбувається встановлення стаціонарного стану розподілу 

дефектів у тришаровій  напруженій наногетеросистемі.  На проміжку часу 

)2(50 dt τ≤≤  відбувається просторово-часовий перерозподіл дефектів так, що в 

неоднорідно-стиснутому внутрішньому шарі  (рис.3.1, область 2) їх стає 
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менше відносно вихідного середнього значення )(2

0d
N  на ≈13,7% ,16% в 

моменти часу )2(
dτ , )2(5 dτ  відповідно. Таким чином, деформаційне поле 

внутрішнього шару ( aza <<− ) очищає робочу від дефектів, що в кінцевому 

робить матеріал робочої області з більшою інтенсивністю фотолюмінесценції 

[73]. У зовнішніх шарах (рис.3.1 області 1,3) гетеросистеми концентрація 

дефектів асиметрично монотонно зростає від межі поділу контактуючих 

матеріалів і стає більшою за їх середнє значення )1(
0dN , )3(

0dN . 

 

 

Рис.3.5.Переріз просторово-часового розподілу вакансій вздовж осі росту в  

різні моменти часу: 1– в момент часу )2(
dτ ; 2 – )(2

dτ ; La 1.0= . 

 

У випадку відсутності дефектів ( ( ) 00 =i
dN ) у контактуючих матеріалах 

створюється неоднорідна деформація тільки за рахунок неузгодження 

параметрів граток контактуючих матеріалів ( ( ) 2,2

2

0
)( =ε=ε iz

a
zi ), а при 

відсутності неузгодження параметрів граток ( 00 =ε ) деформація 

( ( ) ( )

( )
( )i
dK

i NU i

i
dθ= ) зумовлена тільки точковими дефектами. 
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Висновки до розділу 

 

1. Встановлено, що концентраційний профіль точкових дефектів при 

( ) ( )i
dc

i
d NN <0  має немонотонний характер з мінімумом всередині 

внутрішнього шару InxGa1-xAs, який збіднюється точковими дефектами 

виду центрів стиску, коли внутрішній шар гетероструктури GaAs/InxGa1-x 

As/GaAs зазнає неоднорідного стиску, а у випадку неоднорідного розтягу 

має місце обернений ефект. 

2. За умов, коли відношення вихідних середніх концентрацій точкових 

дефектів виду центрів стиску 
)(

)(
0
i

dc

i
d

N

N
( 3,2,1i = ) і деформаційний параметр β  

становлять 0.5, 0.8, 0.6 та 10.2, відповідно, показано: якщо товщина 

середнього шару InxGa1-xAs наногетеросистеми GaAs/InxGa1-xAs/GaAs 

становить La 05.0= , то встановлена концентрація вакансій 
)2(

)2()2(
0 )5,(

dc

d

N

zN τ)

в 

цьому шарі є меншою за вихідну середню концентрацію )2(
0dN  на 16%. 

3. Встановлено, що зменшення концентрації точкових дефектів виду центрів 

стиску в  середньому шарі InxGa1-xAs напруженої наногетеросистеми 

GaAs/InxGa1-xAs/GaAs зумовлене градієнтом деформації матеріалу 

внутрішнього шару цієї структури. При цьому індукований неоднорідним 

деформаційним полем дифузійний потік точкових дефектів виду центрів 

стиску (розтягу) має напрям протилежний (співпадає) до градієнта 

деформації матеріалу в середньому шарі гетероструктури. 
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РОЗДІЛ  4 

ЕЛЕКТРИЧНІ ВЛАСТИВОСТІ  ПОВЕРХНЕВО-БАР′ЄРНИХ 

СТРУКТУР ВИДУ ШОТТКІ З ВБУДОВАНИМ ШАРОМ  

КВАНТОВИХ ТОЧОК  

 

4.1 Вступ 

 

Побудова наноелектронних приладів на основі масивів КТ (InAs/GaAs, 

CdTe/ZnTe(ZnNe)) дозволяє ефективно керувати їхніми електричними та 

оптичними характеристиками. Зокрема, за наявності вбудованих в область 

просторового заряду КТ бар'єрної структури виду Шотткі за певних 

технологічних параметрів можливе виникнення S- подібних вольт-амперних 

характеристик діодів Шотткі, які можуть бути використані у високочастотній 

електроніці. Тому, інтенсивний розвиток нанотехнологій в останні роки 

привів до необхідності побудови математичних моделей, які б описували 

фізико-механічні та електричні властивості нанооб’єктів (2D, 1D, 0D – 

наногетеросистем).  

Відомо, що струмопереніс в основному визначається параметрами 

потенціального бар’єру Шотткі в напівпровіднику поблизу межі з металом, а 

змінювати висоту бар’єру та електричні характеристики діодів Шотткі, крім 

звичайним  та δ -легуванням, можна введенням шару КТ у контактуючий з 

металом напівпровідник [3]. Теоретичні дослідження вольт-амперних 

характеристик у поверхнево-бар’єрних 2-D системах виду метал – i –

+n (або +p ) – напівпровідник були проведені у рамках дрейфово-дифузійного 

наближення з врахуванням самоузгоджених граничних умов [106] без 

наявності шару квантових точок в області просторового заряду та без 

врахування деформаційних ефектів. 
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У цьому розділі в межах дрейфово-деформаційно-дифузійної моделі  

доліджено ВАХ поверхнево-бар’єрної структури  метал – n-GaAs: InAs – +n -

GaAs з вбудованим шаром КТ в область просторового заряду 

напівпровідника з врахуванням самоузгоджених граничних умов  та 

встановлено критерії на технологічні параметри (розмір квантової точки 

(КТ), поверхневу густину квантових точок, розміщення шару квантових 

точок відносно контакту метал – n - GaAs) поверхнево-бар’єрної структури 

виду Шотткі з вбудованим шаром КТ при яких вольт-амперна 

характеристика (ВАХ) має S-подібний характер. 

На основі методу послідовних надрелаксацій [137] досліджено вплив 

квантових точок розміщених в області просторового заряду напівпровідника 

на топологiю розподiлу двовимiрного електростатичного потенцiалу ( )yx,ϕ  з 

врахуванням деформацiйних полiв, що виникають на межi КТ – матриця 

(~7% – InAs/GaAs; ~4% CdTe/ZnTe). Для розв’язку такого виду задач широке 

застосування отримали скінченно-різницеві [130,137,138], варіаційні методи 

[139], метод інтегральних рівнянь [140] та функціонально-дискретні (FD) 

методи [141].  

У цьому розділі приведено результати розв'язку наступних задач: 

- досліджено топологію розподiлу електростатичного потенцiалу в бар’єрній 

структурі Шотткі з вбудованим шаром квантових точок в область 

просторового заряду напівпровідника; 

- розраховано вольт-амперну характеристику (ВАХ) поверхнево-бар'єрної 

структури виду Шотткі з вбудованим шаром  квантових точок в межах 

дрейфово-деформаційно-дифузійного наближення з врахуванням 

самоузгоджених граничних умов. 

Результати цих досліджень представлено в роботах [142–144]. 
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4.2 Математична модель розподілу електростатичного потенціалу в 

поверхнево-бар'єрній структурі виду Шотткі з вбудованим шаром 

квантових точок  

 

Геометрична модель структури метал – нелегований напівпровідник (i -

шар, GaAs) з вбудованим шаром КТ (InAs), який розміщений на відстані 

dLx =  від поверхні металу та сильно легований напівпровідник ( +n - GaAs), 

представлена на рис. 4.1. У шарі (напрямок OY, рис. 4.1) квантові точки 

розміщені періодично на відстані h  одна від одної. Початок координати x  

відраховується від межі контакту метал − напівпровідник у напрямку 

напівпровідника. 

 

Рис.4.1. Геометричне представлення діода Шотткі структури 

метал – n-GaAs: InAs – +n -GaAs 

 

Топологія розподілу потенціалу ( )yx,ϕ  в бар’єрній структурі метал – n-

GaAs: InAs – +n -GaAs описується розв’язком двовимірного рівняння 

Пуассона: 
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з крайовими умовами: 

,
22

1
),(

,
22

1
)0,(

,0),(

,),0(

2

0

2

0

x
eN

Lx

x
eN

x

yL

x

d
BSy

d
BS

x

BS

εε
−ϕ=ϕ

εε
−ϕ=ϕ

=ϕ
ϕ=ϕ

    (4.2) 

де ( )i
dε – відносна діелектрична проникність i -того матеріалу 

наногетеросистеми; 0ε  – діелектрична стала; e – заряд електрона; QDN  – 

поверхнева густина квантових точок; dN  – концентрація донорів; dL  – 

відстань від металу до шару КТ; h  – відстань між квантовими точками в 

напрямку OY; BSϕ − висота потенціального бар’єру на межі метал − 

напівпровідник. 

У правій частині рівняння (4.1) перший доданок описує густину заряду 

іонізованої домішки, другий доданок – густину заряду, зумовлену 

захопленням електронів у стани квантових точок, які виникають за рахунок 

просторового квантування та виникненням дискретного спектру у квантовій 

точці. Ці стани локалізовані в просторі, тому густину заряду в квантових 

точках можна змоделювати за допомогою добутку узагальненої функції 

d

x
( 1)
L

δ −  на  ряд із узагальнених функцій 
n

y
( n)
h

∞

=−∞

δ −∑ . 

За правилом сумування за Пуассоном ряд з узагальнених функцій 

∑
∞

−∞=
−δ

n

nhy )(  можна звести до вигляду: 








 π+=−δ=−δ ∑∑ ∫∑
∞
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∞
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∞
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)(
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k
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h
nhy . (4.3) 
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Підставивши співвідношення (4.3) у рівняння (4.1) та здійснивши 

перехід до безрозмірних величин отримуємо двовимірне рівняння Пуассона: 

,
~

2cos21)1~(1~

~

~

~

1
2

2

2

2








 π+−δ+−=
∂

ϕ∂
+

∂
ϕ∂

∑
∞

=k

d

dd

QDii

h

Ly
kx

LN

N

yx
  (4.4) 

з крайовими умовами: 

  ,~),0(~
BSx ϕ=ϕ  

,0),
~

(~ =ϕ yLx        (4.5) 

  ,~
2

1~)0,(~ 2xx BS−ϕ=ϕ  
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2

1~)
~

,(~ 2xLx BSy −ϕ=ϕ  
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20
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)(,~,
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dd
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d

x
x

dd

L
eNL

L
L

L

L
L

L

y
y

L

x
x

d

εεεε=ϕ
ϕ
ϕ=ϕ==== .  

 

Розв’язування крайової задачі (4.4),(4.5) здійснюється на основі методу 

послідовних надрелаксацій [137]. Для апроксимації двовимірного рівняння 

Пуассона прямокутна область ( yx LyLx
~~0,

~~0 ≤≤≤≤ ) розбивається 

рівномірною сіткою, на вузлах якої, використовується п'ятиточкова різницева 

схема .  

Для знаходження розподілу потенціалу у внутрішніх вузлах сітки 

використовується наступна ітераційна різницева схема: 
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 −ϕ−ϕ+ϕ+ϕ+ϕ
+ϕ=ϕ −+−++ , (4.6) 

де ,...1,0,1,...,2,1;1,...,2,1 =−=−= kmjni ; 0R –  радіус КТ; 
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Крайові умови представлялись наступним чином: 

,~
BS,0 ϕ=ϕ j  

                                      ,0, =ϕ jn         (4.7) 

,~~ 2
2
1

0, iBSi x−ϕ=ϕ  

,~~ 2
2
1

, iBSmi x−ϕ=ϕ  

.,...,1;,...,1 mjni ==       

У методі послідовних надрелаксацій коефіцієнт p  може приймати 

значення 2p1 <≤ . Оптимальне значення параметра p  обчислюється за 

допомогою формули [137]:  

2

1
cos

1
cos42

4


















−
+








−
−+

=

mn

p
ππ    (4.8) 

Умовою зупинки ітераційної розрахункової схеми (4.6)−(4.7) є 

виконання такої нерівності: 

,|||| ε≤r       (4.9) 

де 
( ) ,max|||| ,

,

k
ji

ji
rr =  .0>ε  

У табл. 1 приведені чисельні дослідження швидкості збіжності 

ітераційної розрахункової схеми (4.6)−(4.9) при різних значеннях параметра 

p  (кількість ітерацій при різних значення p , при якому точність 

чисельного розв’язку не перевищує 0.0001) . 

1p =  1,5p =  p  –  визначається за формулою (4.8) 

1335 1158 1051 

 

Таблиця 1. Кількість ітерацій при різних значення p . 
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4.3 Топологія розподілу двовимірного електростатичного потенціалу 

з врахуванням деформаційних полів на межі КТ– матриця 

 

На рисунках 4.2а, 4.3а приведені чисельні розрахунки розподілу 

електростатичного потенціалу ( )yx,ϕ  в площині XY шару квантових точок 

(InAs), вбудованих у область просторового заряду в напівпровіднику (GaAs) 

на відстанях dLx =  від межі контакту метал − легований напівпровідник.  

Квантові точки розміром 0R  технологічно вбудовані в шар 

напівпровідника на відстані dLx =  від металу. Як видно (рис.4.2с), сімейство 

потенціалів ( )yϕ  при ÅÅ,200Å,250Å,100Å,15050=x  вздовж напрямку 

розміщення КТ,тобто  в напрямку OY має осциляційний характер з періодом 

h, причому, період осциляції визначається кроком розміщення КТ. У 

напрямку OX, перпендикулярному до межі контакту метал − легований 

напівпровідник,  сімейство потенціалів ( )xϕ  (рис.4.2d)   при  

ÅÅ,200Å,250Å,100Å,15050=y  має немонотонний характер, функціональна 

залежність якого, при 1>>
dL

x
 асимптотично описується експоненційним 

законом.  

На рис. 4.2b, 4.3b приведені числові розрахунки еквіпотенціальних ліній 

в околі квантових точок при різних значеннях параметрів BSϕ , dL , h , 0R , dN , 

які використовувались у експерименті [111]. Аналіз розрахунків 

еквіпотенціальних ліній в бар’єрній структурі Шотткі з вбудованим шаром 

КТ показує (рис. 4.2b, 4.3b), що крім електричного поля BSE
v

, створеного на 

межі контакту метал − n- напівпровідник існує ще електричне поле QDE
v

 

утворене на межі розділу КТ − напівпровідникова матриця . Результуюче 

електричне поле в бар’єрній структурі Шотткі з вбудованим шаром КТ 

визначається суперпозицією цих двох полів QDBSR EEE
vrr

+= . 
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 Рис.4.2. Топологія розподілу електростатичного потенціалу в бар’єрній 

структурі Шотткі з вбудованим шаром КТ у область просторового заряду 

напівпровідника (a), еквіпотенціальних ліній в околі квантових точок (b), 

координатна залежність розподілу електростатичного потенціалу вздовж 

напрямку розміщення КТ в напрямку OY (c) та в напрямку, 

перпендикулярному до межі контакту метал-легований напівпровідник в 

напрямку осі OX (d): BBS 6.0=ϕ , Å40=dL , Å100=h , Å300 =R , 31810 −= смNd , 

.103 210 −⋅= смNQD  
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Рис. 4.3. Топологія розподілу електростатичного потенціалу в бар’єрній 

структурі Шотткі з вбудованим шаром квантових точок у область 

просторового заряду (a), еквіпотенціальних ліній в околі квантових точок (b): 

BBS 1=ϕ  ; Å40=dL ;  Å100=h ; Å300 =R ; 31810 −= смNd , .103 210 −⋅= смNQD  
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Топологія розподілу еквіпотенціальних ліній (рис. 4.2b, 4.3b) показує, 

що x  − складова напруженості результуючого електричного поля  в області 

просторового заряду між металом і шаром КТ визначається різницею 

складових електричних полів, створених на межі контакту метал − 

напівпровідник та на межі контакту КТ − матриця x
QD

x
BS

x
R EEE += . У 

напрямку, паралельному до межі розділу метал – n- напівпровідник, y  − 

складова напруженості результуючого електричного поля має періодичний 

характер і в площинах 
2

)12(
h

nyn +=  (n=0,1,2…) – 0=y
RE . Зокрема, при 

значеннях параметрів BBS 6.0=ϕ , Å40=dL ; Å100=h ; Å300 =R ; 

1810=dN см-3 ; x− компонента результуючого електричного поля x
RE  

поблизу межі метал – n- напівпровідник становить 5105.5 ⋅  В/см, а поблизу 

площини КТ – 5104 ⋅ В/см. 

З приведених дослiджень розподiлу електростатичного потенцiалу в 

бар’єрнiй структурi Шотткi з вбудованим шаром квантових точок випливає, 

що наявнiсть перiодично розмiщених квантових точок в областi 

просторового заряду приводить до виникнення в напiвпровiднику, 

перiодичних n-n+ або p-n переходiв.  
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4.4 Дрейфово-деформаційно-дифузійна модель контакту метал – 

напівпровідник з вбудованим шаром КТ 

 

Розглядається шарувата структура (рис.4.4): метал – нелегований 

напівпровідник ( i -шар, GaAs) з вбудованим шаром КТ (InAs), який 

розміщений на відстані dLx =  від поверхні металу та сильно легований 

напівпровідник ( +n - GaAs).  

 

 

Рис.4.4. Геометрична модель контакту метал – напівпровідник 

 з вбудованим шаром КТ ( 0Rb >> ). 

 

Основу дрейфово-деформаційно-дифузійного підходу складає наступна 

самоузгоджена система рівнянь: для електрохімічного потенціалу, 

складовими якого є хімічний, електростатичний та деформаційний 

потенціали; для густини струму; рівняння Пуассона; механічної рівноваги, 

електронної густини і самоузгоджених граничних умов. Зокрема, для 

напівпровідникового шару (n -GaAs) рівняння для електрохімічного 
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потенціалу, густини струму та рівняння Пуассона для 1-ої області 

)0( 0Lx ≤≤  мають наступний вигляд: 

)(
)(

ln)( 1
1

1
1 xq

N

xn
kTx ϕ−








=χ ,    (4.10) 

dx

d
xnj 1

1 )(
χµ= ,      (4.11) 

)(1
01

1 xn
q

dx

dE

εε
−= ,     (4.12) 

де )(1 xχ –електрохімічний потенціал; )(1 xn – концентрація електронів; 

2

3
2

1 )/2(2 hkTmN π=  – ефективна густина станів; m – ефективна маса 

електрона; µ  – рухливість електронів; )(1 xϕ – електростатичний потенціал; 

dx

d
E 1

1

ϕ−=  – напруженість електричного поля на межі метал – 

напівпровідник; 1ε  – відносна діелектрична проникливість матеріалу 

напівпровідника; 0ε  – діелектрична стала; q  – заряд електрона. 

Із (4.10)–(4.11) отримаємо нелінійне рівняння 2-го порядку для 

напруженості електричного поля у 1-ій області: 

01

'
11

''
1 εµε

−=⋅+ j
EEE

q

kT
.    (4.13) 

Перейшовши до безрозмірних величин  

11 E
kT

ql
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)

, j
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2
01

32

)(εµε
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003
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Nq
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χεε
= , 3
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3
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2

0 )3(
2

N
m

π=χ h
, 

та інтегруючи один раз рівняння (4.13), отримаємо : 

1

2
1'

1 2
Axj

E
E =⋅++ ))

)
)

,     (4.14) 
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де 1A – стала інтегрування. 

Розв’язок рівняння (4.14) виражається через функції Ейрі [146] та їх похідні: 

)()(

)()(
)(

111

1
'

11
'

1 yBiCyAi

yBiCyAi
SxE

⋅+
⋅+=))

,   (4.15) 

де 
3

1

2
2 







−= j
S

)

 , 1C – стала інтегрування, 







−







= x
j

Aj
xy

)
)

)
) 1

3

1

1 2
)( . 

Для шару КТ (InAs) )( 0 LxL ≤≤  вирази для електрохімічного 

потенціалу, густини струму та рівняння Пуассона запишуться: 

)(1
)(

ln)( 2
2

2
2 xqa

xn

N
kTEx QD

cin ϕ−ε+∆−







−−=χ ,(4.16) 

dx

d
xnj 2

2 )(
χµ= ,      (4.17) 

)(2
02

2 xn
q

dx

dE

εε
−= ,     (4.18) 

де )(2 xχ – електрохімічний потенціал квантових точок; nE – енергія 

електрона локалізованого на n - тому рівні в квантовій точці, яка 

визначається з рівняння Шредінгера з скінченною потенціальною ямою [120]. 

Зокрема, при Å300 =R , 210105.5 −⋅= смNQD (поверхнева густина квантових 

точок) енергія основного стану електрона nE  рівна 0,372 еВ; 

)(2 nQD EENN −δ= – ефективна густина станів в КТ; )(2 xn  – концентрація 

електронів у квантовій точці; i∆  – розрив зон провідності в точці 6Г  на 

межах контакту легований напівпровідник – КТ; QD
ca – константа 

гідростатичного деформаційного потенціалу зони провідності матеріалу 

квантової точки; )(2 xϕ – електростатичний потенціал квантової точки; 

dx

d
E 2

2
ϕ−=  – напруженість електричного поля в КТ; 2ε – відносна 

діелектрична проникливість матеріалу квантової точки; )(iSpε=ε )
– параметр 
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деформації матеріалу КТ ( )()()()( iii
rr

iSp θθφφ ε+ε+ε=ε) ), який визначається через 

зміщення атомів )(i
ru  ( 2=i ), які знаходяться з рівняння рівноваги [120,129] 

0div =∇ u
rr

       (4.19) 

з такими граничними умовами для сферичної КТ [12,129]: 
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−σ=σ

−σ=σ

∆=−π

=

==

==

,  (4.20) 

де )(i
ru –радіальна компонента зміщення атомів у i -тому напівпровідниковому 

матеріалі; 0R – радіус КТ; 1R – радіус оточуючої матриці (n - GaAs); 

3
04 RfV π=∆ ; f – параметр невідповідності постійних ґраток а1, а2 в 

наноматеріалах InAs і GaAs, відповідно 







≈−= %7

1

21

a

aa
f ; LP – 

Лапласівський тиск; α – міжфазна поверхнева енергія КТ (InAs); )(i
rrσ  – 

радіальна складова тензора механічної напруги i -того матеріалу. 

Механічні напруги )1(
rrσ  та )2(

rrσ  в матеріалах квантової точки та матриці 

(n - GaAs) дорівнюють: 

[ ])()1(
)21)(1(

)()()()( ii
i

i
rri

ii

ii
rr

E
θθφφ ε+εν+εν−

ν−ν+
=σ ,  (4.21) 

де iν , iE – коефіцієнт Пуассона і модуль Юнга i -того матеріалу; 

Розв’язок рівняння (4.19) у випадку сферичних КТ має вигляд: 

( )
2

)1(
2)1(

1
1

r

C
rCur += ,  00 Rr ≤≤     (4.22) 

( )
2

)2(
2)2(

1
2

r

C
rCur += , 10 RrR ≤≤    (4.33) 

Оскільки в т. 0=r  зміщення повинно бути скінченим, то в розв’язку 

(4.22) покладаємо 0)1(
2 =C . 
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Поле зміщень визначає наступні компоненти тензора деформації 

матеріалів КТ і оточуючої матриці (n - GaAs) : 

( ) ( ) ( ) )1(
1

111 Crr =ε=ε=ε θθϕϕ ,     (4.34) 

( )
3

)2(
2)2(

1

22

r

C
Crr −=ε , ( ) ( )

3

)2(
2)2(

1
22

r

C
C +=ε=ε θθϕϕ ,  (4.35) 

Коефіцієнти )1(
1C , )2(

1C , )2(
2C  знаходяться з розв’язку системи (4.20) з 

врахуванням виразів (4.21)–(4.35). 

Із (4.16)–(4.18) отримаємо нелінійне рівняння для визначення 

напруженості електричного поля у КТ: 

2

2
2'

2 2
Axj

E
E =⋅++ ))

)
)

,     (4.36) 

розв’язок якого має вигляд: 

)()(

)()(
)(

222

2
'

22
'

2 yBiCyAi

yBiCyAi
SxE

⋅+
⋅+=))

 ,   (4.37) 

де 2C – стала інтегрування, 






 −






= x
j

Aj
xy

)
)

)
) 2

2

2 2
)(  . 

У третій області )( ∞≤≤ xL  шару ( +n - GaAs) в наближенні Томаса - 

Фермі рівняння для електрохімічного потенціалу, густини струму та рівняння 

Пуассона записуємо у формі: 

)())(3(
2

)( 3
3

2

3
2

2

3 xqxn
m

x ϕ−π=χ h
,   (4.38) 

dx

d

q
j 3χσ= ,      (4.39) 

))(( 33
03

3 Nxn
q

dx

dE −
εε

−= ,     (4.40) 

де )(3 xχ – електрохімічний потенціал; )(3 xn – концентрація електронів; 3N  – 

концентрація іонізованих донорів; )(3 xϕ –електростатичний потенціал; σ – 
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питома електропровідність напівпровідникового шару; 
dx

d
E 3

3

ϕ−=  – 

напруженість електричного поля; 13 ε=ε – відносна діелектрична 

проникливість +n - шару. 

Зведемо систему рівнянь (4.38) – (4.40) до наступного виду:  

σ
−=− j

EEl 3
''

3
2 .      (4.41) 

Розв’язок (4.41) представимо у вигляді: 

σ
+




 −







σ
−= j

l

xLj
LExE exp)()( 33 , Lx ≥ . (4.42) 

При +∞→x , 03
3 =

ϕ
−=

dx

d
E , 33 Nn = , 03 χ=χ . Оскільки, ІІІ-я область 

структури (рис.4.4) має високий ступінь легування, тобто провідність σ  

сильно легованого напівпровідникового шару (ІІІ) є достатньо велика, тому в 

подальшому у формулі (4.42) доданком 
σ
j

 нехтуємо. В результаті, вираз для 

напруженості електричного поля у ІІІ-ій області набуде вигляду: 

[ ]xLLExE
))))))

−= exp)()( 33 .    (4.43) 

Запишемо граничні умови для електрохімічного, електростатичного 

потенціалів та електростатичної індукції на межах гетероструктури n -GaAs –

КТ– +n -GaAs: 

)()( 0201 LL χ=χ ,      (4.44) 

)()( 32 LL χ=χ ,      (4.45) 

)()( 022011 LELE ⋅ε=⋅ε ,     (4.46) 

)()( 3322 LELE ⋅ε=⋅ε ,     (4.47) 

)()( 0201 LL ϕ=ϕ ,      (4.49) 

)()( 32 LL ϕ=ϕ ,      (4.50) 
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,     (4.51) 

де 
2

1
2

01
1

lNq

kTεε=α . 

Останню граничну умову отримуємо з прирівнювання електрохімічного 

потенціалу )0(1χ  напівпровідника (n -GaAs) на межі з металом до  

qV−χ=χ 0)0( ,      (4.52) 

де V  – прикладена напруга; )0()0(1 χ−ϕ−∆=∆ qi – висота потенціального 

бар’єру на межі напівпровідника з металом. 

Прирівнюючи вирази (4.10) і (4.12) при 0Lx =  (умова (4.44)) з 

врахуванням (4.12), (4.18) та (4.16) і (4.38) при Lx =  (умова (4.45)) з 

врахуванням (4.18), (4.43) і граничної умови (4.47) отримаємо значення 

похідних напруженості електричного поля )( 0
'
1 LE
))

, )('
2 LE
))

 в площинах 0Lx = , 

Lx = , відповідно: 

)()()( 0
'
21

21

12
0

'
20

'
1 LEde

N

N
LELE kT

aE QD
cin

))))))
=

ε
ε=

ε+∆−

,  (4.53) 

де  kT

aE QD
cin

e
N

N
d

ε+∆−

ε
ε=

21

12
1 , 













 −ε−∆+χ
+

ε
ε

α
−=

kT

Ea
LELE n

QD
ci0

2
3

2

2

'
2 )(exp

1
)(

))))
,(4.54) 

де  
2

2
2

02
2

lNq

kTεε
=α . 

Отримані вирази з врахуванням рівнянь Пуассона (4.12), (4.18) фактично 

визначають концентрацію електронів на лівій та правій межах шару КТ 

контактуючого з n -GaAs та +n -GaAs. 
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Крім цього, запишемо вирази для похідних напруженості електричного 

поля )( 0
'
1 LE
))

, )( 0
'
2 LE
))

 в площині 0Lx =  на основі розв’язків  для електричного 

поля (4.15), (4.37): 

2

)(
)(

2
)( 0

2
1

01

2

0
'
1

LE
Ly

S
LE

))
)))

−= ,    (4.55) 
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)(
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LE
Ly

S
LE

))
)))

−= ,     (4.56) 

де 
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)
)
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Вирази для напруженості електричного поля )( 01 LE
))

, )(2 LE
))

 в площинах 

0Lx = , Lx =  на основі розв’язку (4.37) з врахуванням граничної умови (4.46) 

матимуть вигляд, відповідно: 
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))(())((

))(())((
)(

222

2
'

22
'

2 LyBiCLyAi

LyBiCLyAi
SLE ))

))
))

⋅+
⋅+= ,  (4.58) 

де 
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Константу 2C  визначаємо із виразу (4.37) для напруженості електричного 

поля )( 02 LE
))

 в площині 0Lx = : 

[ ]
))(())(()(

))(())(()(
),(),(

02
'

0202

02
'

0202
0122

LyBiSLyBiLE

LyAiSLyAiLE
jLELEC ))))

))))
)))))

⋅−
⋅−

−= . (4.59) 

Напруженість електричного поля на лівій межі контакту напівпровідник 

– КТ )( 02 LE
))

визначаємо з (4.36) із врахуванням (4.53) та (4.54): 

00
2
1

1
01

1

2

202 2)(
1

)(2)( LjLE
d

Ly
d

S
ALE

)))))))
⋅−+−±= .  (4.60) 
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Константу [ ]jLELEA
)))))

),(),( 2011  визначаємо із наступного виразу 

[ ] 0
0

2
1

0
'
12011 2

)(
)(),(),( Lj

LE
LEjLELEA

))
))

)))))))
⋅++=   (4.61) 

з врахуванням співвідношень (4.53), (4.58) для похідних напруженості 

електричного поля )( 0
'
1 LE
))

, )( 0
'
2 LE
))

 та граничної умови (4.46): 

[ ] 00
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 .(4.62) 

Константа 2A визначається аналогічно, враховуючи умову (4.54): 

[ ] Lj
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LEjLEA n

QD
ci ))
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 −ε−∆+χ
+

ε
ε

α
=

2

)(
)(exp

1
),(

2
20

2
3

2

2
22 .  (4.63) 

Підставляючи знайдені константи 2A , 2C  у вирази для напруженості 

електричного поля (4.57), (4.58), отримаємо систему трансцендентних 

рівнянь, розв’язок якої при кожному значенні густини струму j
)

 дозволяє 

визначити величину напруженості електричного поля на лівій )( 01 LE
))

 та 

правій )(2 LE
))

 межах шару КТ: 







Φ=

Φ=

)).(),(,),(()(

))(),(,),(()(

201222

20102101

LELEjLyLE

LELEjLyLE
))))))))

))))))))

  (4.64) 

Прикладену напругу визначаємо із виразу (4.52): 

iqqV ∆−∆+χ+ϕ= 01 )0( ,    (4.65) 

де   )0()0( 11 ϕ=ϕ )

q

KT
, *

11111 ))0(())0((ln(2)0( CyBiCyAi ++−=ϕ) .             (4.66) 

Константа 1C , визначається із виразу (4.15) для напруженості електричного 

поля )0(1E
)

 на межі з металом: 

))0(())0(()0(

))0(())0(()0(

1
'

11

1
'

11
1

yBiSyBiE

yAiSyAiE
C

⋅−
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−= )

)
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 (4.67) 
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де 














=
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Aj
y )
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1

1 2
)0( . 

Напруженість електричного поля на межі метал – напівпровідник ( 0=x ) 

визначаються із (4.14) з врахуванням граничної умови (4.51): 








 ∆−
α

+±=
kT

AE exp
2

2)0(
1

11

)
.   (4.68) 

Константа *
1C  знаходиться з граничних умов (4.49), (4.50) 

використавши при цьому вирази для електростатичних потенціалів на лівій 

та правій межах шару КТ контактуючого з n -GaAs та +n -GaAs, які отримані 

на основі формул (4.14), (4.37), (4.44) та граничної умови (4.47): 

*
10110101 )))(())((ln(2)( CLyBiCLyAiL ++−=ϕ

))))
,  (4.69) 

*
20110102 )))(())((ln(2)( CLyBiCLyAiL ++−=ϕ

))))
,  (4.50) 

*
22222 )))(())((ln(2)( CLyBiCLyAiL ++−=ϕ

))))
,  (4.51) 

[ ] )(exp)()( 2
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33 LExLLEL

))))))))
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ε=−=ϕ ,   (4.52) 
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))(())((ln2 01101 LyBiCLyAi
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⋅++    (4.53) 

Тоді, з врахуванням зв’язку j
)

 і )( 01 LE
))

, )(2 LE
))

 та формули (4.65) 

функціональна залежність густини струму j
)

 від прикладеної напруги V до 

структури (ВАХ) буде описуватися наступним співвідношенням: 
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4.5 Вольт-амперна характеристика (ВАХ) поверхнево-бар'єрної 

структури виду Шотткі з вбудованим шаром КТ в межах дрейфово-

деформаційно-дифузійного підходу з врахуванням самоузгоджених 

граничних умов  

 

Числові розрахунки ВАХ проведені на основі формули (4.54) для 

структури метал – нелегований напівпровідник (i -шар, GaAs) з вбудованим 

шаром КТ (InAs) – сильно легований +n - GaAs з наступними параметрами: 

Å5001 =R , Å300 =R , мH /657.0=α , 0065.0 mm= , 1331 =ε=ε , 152 =ε , 

сВ
см

⋅
=µ

2

4000 , 318
3 103 −⋅= смN , 83.0=∆ i еВ. 

На рис. 4.5 приведено результати числових розрахунків ВАХ для 

прямого напрямку зміщення при двох значеннях висоти потенціального 

бар’єру на межі напівпровідника з металом ( еВеВ 9.0,5.0=∆ ). 

 
 

Рис.4.5. Розрахунок ВАХ для прямого напрямку зміщення при висоті бар'єра 

∆ : 1 - 0.5еВ, 2 – 0.9еВ і KT 300= , Å50=dL , Å300 =R . 
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 Як видно, ВАХ низькобар'єрного ( еВ5.0≤∆ ) діода Шотткі з 

вбудованим шаром КТ в область просторового заряду ( Å50≤dL ) має S - 

подібний характер, що підтверджується на експерименті [3,113]. Такий S - 

подібний характер ВАХ зумовлений процесами зарядки діркових та 

електронних станів КТ та впливом накопиченого заряду на розподіл 

потенціалу по структурі. Ці ефекти слід брати до уваги при проектуванні 

детекторів, лазерів чи генераторів, що використовують КТ. Із збільшенням 

висоти бар’єру ∆  до 0.9еВ (рис.4.5, крива 2) на ВАХ зникає ділянка (АВ) 

від’ємного диференційного опору, і в інтервалі напруг 0.5В-1В ВАХ має 

експоненційний характер, тобто контактні явища стають визначальними 

[147]. 

 

Рис.4.6. Розрахунок ВАХ для dL : 1 - Å50 , 2 - Å150  і Å300 =R ,  

KT 300= , еВ5.0=∆ . 

Варіювання товщини i -шару ( 00 RLL d −= ) від Å50 - Å150  приводить до 

менших значень густини струму j ∼
3

1

L
[104] та до зміни характеру ВАХ 

(рис.4.6, криві 1,2), тобто зникає струмова бістабільність S-типу. Крім цього, 
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як видно із ВАХ (рис.4.6, крива 2) при напрузі ∼ 0.6В спостерігається різке 

зростання струму. Це імовірно зумовлено тим, що при цій напрузі 

починається тунелювання через електронні рівні КТ. При більших напругах 

(V>0.6B) характер ВАХ наближається до квадратичної залежності, яка 

характерна для струмів обмежених просторовим зарядом . 

На рис.4.7 приведено результати числових розрахунків ВАХ для 

прямого напрямку зміщення при двох значеннях температури (Т=77К, 300К).  

 

Рис.4.7. Розрахунок ВАХ при T: 1 - 300K, 2 – 77K  і Å200 =R ,  

еВ5.0=∆ , Å150=dL  

Як видно, з графіків ВАХ, в інтервалі напруг ВVВ 52.024.0 <<  значення 

густини струму від напруги при Т=77К є меншим ніж при Т=300К. Зокрема 

при Т=77К характер струмопереносу описується експоненційною залежністю 

( )exp(
KT

qV

KT
j +∆−∝ [106]) і більш визначається потенціальним бар’єром ∆ , 

ніж при Т=300К.  Для температур  (Т=77К,Т=300К) при напрузі V=0.52В 

вітки  ВАХ приймають одне і теж значення густини струму.  
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Висновки до розділу 

 

1. Показано, що вздовж напрямку розміщення квантових точок (OY) в 

області просторового заряду діода Шотткі електростатичний потенціал 

має осцилюючий характер з періодом h, який визначається періодом 

розміщення квантових точок, а в напрямку, перпендикулярному до 

межі контакту метал – легований n-типу напівпровідник з шаром 

квантових точок,  описується немонотонною функцією 

( )x, y constϕ = ϕ = , яка при 1>>
dL

x
 асимптотично спадає за 

експоненційним законом.   

2. Встановлено, що вольт-амперна характеристика низькобар'єрного 

( еВ5.0≤∆ ) діода Шоткі з вбудованим шаром квантових точок в 

область просторового заряду має S-подібний характер за умови, коли 

шар квантових точок знаходиться на відстанях від межі контакту 

метал-напівпровідник порядку (10-30) 0a , де 0a – період гратки 

напівпровідника. 

3. Показано, що як із збільшенням висоти бар’єру ∆  від 0.5еВ до 0.9еВ , 

так і відстані від металу до шару КТ ( dL ) від Å50  до Å150  на ВАХ 

зникає ділянка (АВ) від’ємного диференційного опору. 

4.  При високих потенціальних бар’єрах (0.9еВ) контактні явища 

домінують, і на ВАХ присутня ділянка з експоненційною залежністю 

від напруги (0.5В – 1В), а при низьких – залежність струму від напруги 

наближається до квадратичної (V>0.6B). 
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ОСНОВНІ РЕЗУЛЬТАТИ І ВИСНОВКИ 

 

У дисертаційній роботі досліджено вплив неоднорідно-деформованої 

гетеромежі квантова точка – матриця на квантові стани зарядів, які 

локалізовані в квантовій точці, на просторово-часовий перерозподіл дефектів 

у напружених наногетеросистемах GaAs/InxGa1-xAs/GaAs та вплив квантових 

точок на розподіл потенціалу в області просторового заряду напівпровідника 

і характер ВАХ діода Шотткі (метал – n-GaAs: InAs – n+-GaAs). 

До найважливіших наукових результатів роботи належать: 

1. У межах самоузгодженої електрон-деформаційної моделі досліджено 

вплив механічної і електрон-деформаційної складових деформаційного 

потенціалу та енергії електростатичної взаємодії зарядів на межі квантова 

точка – матриця на характер квантуючого потенціалу в напруженій 

наногетеросистемі InAs/GaAs з квантовими точками InAs. 

2. Показано, що врахування електронної складової самоузгодженого 

електрон-деформаційного потенціалу та енергії електростатичної 

взаємодії зарядів на межі квантова точка – матриця приводять до 

утворення в квантуючому потенціалі додаткових квазітрикутних 

потенціальних ям в квантовій точці і квазітрикутних бар’єрів в матриці та 

до пониження енергії основного (збудженого) стану електрона в квантовій 

точці ( Å1000 =R ) на 16 меВ (21 меВ). 

3. Показано, що енергія електрона в основному і в першому збудженому 

станах у неоднорідно-деформованій скінченній потенціальній ямі 

квантової точки з аксіально-симетричним спотворенням її форми є 

меншою ніж енергія електрона в недеформованій скінченній потенціальні 

ямі з таким же спотворенням її форми. 

4. Встановлено, що аксіально-симетричне збурення сферичної форми 

квантової точки InAs і деформація її матерілу приводять до перерозподілу 

густини ймовірності локалізації електрона в квантовій точці, а електрон-
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деформаційна взаємодія квантової точки з матрицею InAs/GaAs приводить 

до зменшення густини ймовірності локалізації електрона. 

5. Встановлено, що концентраційний профіль точкових дефектів при 

( ) ( )i
dc

i
d NN <0  має немонотонний характер з мінімумом всередині 

внутрішнього шару InxGa1-xAs, який збіднюється точковими дефектами 

виду центрів стиску, коли внутрішній шар гетероструктури GaAs/InxGa1-

xAs/GaAs зазнає неоднорідного стиску, а у випадку неоднорідного розтягу 

має місце обернений ефект.  

6. За умов, коли відношення вихідних середніх концентрацій точкових 

дефектів виду центрів стиску 
)(

)(
0
i

dc

i
d

N

N
( 3,2,1i = ) і деформаційний параметр β  

становлять 0.5, 0.8, 0.6 та 10.2, відповідно, показано: якщо товщина 

середнього шару InxGa1-xAs наногетеросистеми GaAs/InxGa1-xAs/GaAs 

становить La 05.0= , то встановлена концентрація вакансій 
)2(

)2()2(
0 )5,(

dc

d

N

zN τ)

в 

цьому шарі є меншою за вихідну середню концентрацію )2(
0dN  на 16%. 

Таке зменшення концентрації точкових дефектів виду центрів стиску в 

напруженій наногетеросистемі GaAs/InxGa1-xAs/GaAs зумовлене 

градієнтом деформації матеріалу внутрішнього шару цієї структури. При 

цьому індукований неоднорідним деформаційним полем дифузійний потік 

точкових дефектів виду центрів стиску (розтягу) має напрям протилежний 

(співпадає) до градієнта деформації матеріалу в середньому шарі 

гетероструктури. 

7. Показано, що вздовж напрямку розміщення квантових точок (OY) в 

області просторового заряду діода Шотткі потенціал має осцилюючий 

характер з періодом h, який визначається періодом розміщення квантових 

точок, а в напрямку, перпендикулярному до межі контакту метал – 

легований n-типу напівпровідник з шаром квантових точок, описується 
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немонотонною функцією ( )x, y constϕ = ϕ = , яка при 1>>
dL

x
 

асимптотично спадає за експоненційним законом.   

8. В межах дрейфово-деформаційно-дифузійного наближення отримано 

аналітичний розв'язок задачі про інжекцію носіїв струму в структурі: 

метал – нелегований напівпровідник з шаром квантових точок (n-

GaAs:InAs) – сильно легована підкладка (n+-GaAs) та побудована  ВАХ 

цієї структури  для різних режимів протікання струму. Показано, що 

вольт-амперна характеристика (ВАХ) низькобар'єрного ( еВ5.0≤∆ ) 

модифікованого діода Шоткі з вбудованим шаром квантових точок в 

область просторового заряду має S-подібний характер за умови, коли шар 

квантових точок знаходиться на відстанях dL  від межі контакту метал – 

напівпровідник порядку 10a0 (a0 – період гратки напівпровідника), тоді як 

із збільшенням висоти бар’єру ∆  від 0.5еВ до 0.9еВ, так і відстані від 

металу до шару квантових точок ( dL >10a0) S-подібний характер ВАХ 

зникає. 
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