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ФІЗИКО-МАТЕМАТИЧНІ  
ТА ЕКОНОМІЧНІ НАУКИ 

 
УДК 5 

Олеся ДАНЬКІВ,  
Олег КУЗИК 

 
ЕНЕРГЕТИЧНИЙ СПЕКТР ЕЛЕКТРОНІВ  

У ГЕТЕРОСИСТЕМІ З НАНОКЛАСТЕРАМИ  
ТОЧКОВИХ ДЕФЕКТІВ 

 
У межах методу деформаційного потенціалу отримано рівняння, які да-

ють змогу розрахувати енергетичний спектр електрона в тришаровій гете-
росистемі, що містить кластер точкових дефектів у квантовій ямі. Дослі-
джено залежність різниці енергій електрона в першому збудженому та осно-
вному станах від середньої концентрації точкових дефектів виду центру 
розтягу при різних значеннях ефективної маси електрона в матеріалі нанок-
ластера.  

Ключові слова:деформаційний потенціал, енергетичний спектр, квантова 
яма, кластер. 

 
In the basis of the deformation potential equations were obtained which gives 

possibilities to calculate the electron energy spectrum in the three-layers 
heterosystem with the cluster of points defects in the quantum well.The dependence 
of electron energy difference in the first exited and the ground state on the average 
concentration of point defects for different values of effective electron masses in the 
nanocluster materials was studied.  

Keywords:deformation potential, energy spectrum, quantum well, cluster. 
 

1. Вступ 
Останнім часом широко використовуються у мікроелектронних 

приладах гетероструктури як з напруженими границями, так і без них. 
Відомо, що оптичні та електричні властивості напівпровідникових 
приладів на основі квантових ям значно залежать від деформації ґрат-
ки й 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, пов’язані з введенням домішок у напівпровіднико-
ву структуру. Додаткові дефекти генеруються під впливом зовнішніх 
факторів, а саме: нагрівання, деформації, опромінення частинками та 
ін. Вказаний вплив може здійснюватися цілеспрямовано на певних 
етапах технологічного циклу створення напівпровідникового приладу 
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(опромінення [1, 2], уведення домішкових атомів [3]), або бути неба-
жаним, наприклад, при роботі в умовах підвищеної радіації. Взаємодія 
точкових дефектів із самоузгодженим полем деформації, яке може 
виникати як через наявність цих дефектів, так і через неоднорідність 
кристалічної системи (наприклад, гетеромежа), призводить до просто-
рового перерозподілу дефектів і (при певних умовах) до утворення 
самоорганізованих дефектно-деформаційних структур [4, 5] (кластерів 
та періодичних структур).  

Неоднорідна деформація, зумовлена наявністю кластерів дефектів у 
гетероструктурах, внаслідок самоузгодженого електрон-деформаційного 
зв’язку призводить до локальної зміни ширини забороненої зони і, від-
повідно, до зміни потенціальної енергії носіїв струму.  

У цій роботі встановлено закономірності перебудови локалізованих 
електронних рівнів у тришарових гетеросистемах під впливом деформа-
ції, спричиненої наявністю кластера точкових дефектів у квантовій ямі.  

 
2. Модель 

У роботах [4, 5] показано, що у гетероструктурах з точковими де-
фектами, середня концентрація 0dN  яких перевищує певне критичне 
значення, можуть формуватися дефектно-деформаційні структури. 
Зокрема, при концентрації дефектів у діапазоні dcddc NNN 01  

утворюється кластер, в околі якого деформація xU  описується фор-
мулами [4, 5]: 
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середовища; lc  – поздовжня швидкість звуку; Ad K  – потенці-

ал деформації;  зміна об’єму кристалу одним дефектом; КА – 
всебічна константа пружності; dl  та 0l  характеристична довжина 
взаємодії дефектів з атомами кристалу та атомів один з одним, відпо-
відно; ,  – константи пружного ангармонізму, T – температура, k – 
стала Больцмана. 

При середній концентрації дефектів Nd0 > Ndcу гетеросистемі фор-
муються періодичні дефектно-деформаційні структури [5]. 

Неоднорідна деформація, що виникає в околі кластера, призводить 
до зміщення дна зони провідності на величину )()( xUaxW c , де 
ас < 0 – константа гідростатичного деформаційного потенціалу зони 
провідності.  

Розглянемо тришарову гетероструктуру (наприклад, 
GaAs/InAs/GaAs), що містить кластер дефектів у квантовій ямі. Потенці-
альна енергія електрона у такій структурі описується співвідношенням: 

,),(
,
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bxxUa
bxE

xW
c

c     

  (3) 
де cE  – розрив зон провідності матеріалів гетеросистеми, що кон-

тактують; 2b – ширина квантової ями (внутрішнього шару гетеро-
структури). 

На рис.1 графічно представлена координатна залежність потенціа-
льної енергії електрона (суцільна лінія) та її апроксимація прямокут-
ним потенціалом (пунктирна лінія) у тришаровій гетероструктурі з 
нанокластером точкових дефектів виду центрів розтягу ( d > 0, 
рис.1, а) та виду центрів стиску ( d < 0, рис.1, б). Енергія відраховуєть-
ся від дна зони провідності недеформованого матеріалу внутрішнього 
шару гетероструктури. Електрон-деформаційна взаємодія призводить 
до того, що потенціальна яма набуває складної форми з додатковою 
впадиною (додатковим бар’єром) при наявності кластера точкових 
дефектів, в околі якого виникає неоднорідна деформація розтягу (стис-
ку).  
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Рис.1. Координатна залежність потенціальної енергії електрона  
у гетеросистемі з кластером дефектів 

а) d > 0;б) d < 0. 
 
Для конкретнішого опису потенціальну енергію електрона в околі 

кластера замінимо прямокутним потенціалом з умовою рівності кіль-
кості дефектів у реальній та модельній потенціальних ямах [6]. Потен-
ціал (3) можна апроксимувати функцією: 
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глибиною реальної потенціальної ями (висотою потенціального 
бар’єру); )(2 0dNd  – ширина додаткової ями (додаткового бар’єру), 
яка визначається з умови рівності кількості дефектів у реальній та 
модельній потенціальних ямах. Враховуючи (2), а також те, що у лі-
нійному наближенні концентрацію дефектів можна представити у 

вигляді )()( xUKxN
d

A
d  [4], ширину додаткової потенціальної 

ями можна визначити з умови: 
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Випадок, який зображено на рис.1, б, може бути реалізований тіль-
ки при значних концентраціях дефектів (~ 1022 см-3). Це пов’язано з 
тим, що деформаційний потенціал d для дефектів виду центрів стиску 
(вакансій, домішок заміщення з іонним радіусом меншим, ніж іонний 
радіус атомів матриці) є значно меншим від деформаційного потенціа-
лу міжвузлових атомів, які є центрами розтягу [7]. І, відповідно, кри-
тична концентрація Ndc2, при якій можливе утворення кластерів, є зна-
чно більшою, ніж для дефектів виду центрів розтягу. Тому надалі об-
межимося тільки першим випадком (рис.1, а), що відповідає існуван-
ню кластера дефектів виду центрів розтягу в квантовій ямі. Потенціа-
льна яма з таким профілем використовується у резонансно-тунельних 
діодах [8, 9]. У роботах [8, 9] показано, що вольт-амперні характерис-
тики (ВАХ) такого резонансно-тунельного діода є більш контрастними 
(відношення струму у максимумі до струму у мінімумі є більшим), ніж 
відповідні характеристики резонансно-тунельного діода з простою 
ямою.  

Енергетичний спектр та хвильові функції електрона в досліджува-
ній системі знаходимо з розв’язку рівняння Шредінгера: 

EĤ        (5) 
з гамільтоніаном: 

W
m iH

2

2ˆ ,     

  
де m(i) – ефективна маса електрона у зовнішніх шарах гетерострук-

тури (і = 1), у широкій ямі (і = 2) та у вузькій ямі (і = 3).  
Оскільки потенціал є інваріантним відносно інверсії W(-x) = W(x), 

то розв’язки рівняння (5) повинні бути парними або непарними. 
Парні розв’язки ( )()( xx ) в області 0x  можна записати 

у вигляді: 
bxeAx bxk ,)( )(
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1   
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500 
 

dxxkAx 0,cos)( 343
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У розв’язку (6) забезпечено регулярність хвильової функції при 
x . Окрім цього, повинні виконуватися умови неперервності 
хвильових функцій і густини потоку ймовірності у точках x = b та 
x = d: 
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Система рівнянь (9) має нетривіальний розв’язок для Е > 0 при 

умові:  
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та для Е < 0 при умові: 
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 (11) 
з яких можна визначити енергію основного стану електрона, що за-

лежить від концентрації дефектів та пружних сталих матеріалу.  
Непарні розв’язки ( )()( xx ) в області 0x  можна запи-

сати у вигляді: 
bxeBx bxk ,)( )(
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1  
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bxdxkBxkBx ),sin()cos()( 23222  

 (13) 
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dxxkBx 0.sin)( 343  
  (14) 

У цьому випадку система рівнянь (9) має нетривіальний розв’язок 
для Е > 0 при умові:  
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та для Е < 0 при умові: 
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 (16) 
з яких можна визначити енергію першого збудженого стану елект-

рона.  
3. Результати розрахунків та обговорення 

З використанням співвідношень (10), (11), (15) та (16) були розра-
ховані енергія електрона в основному стані Е0, енергія електрона у 
першому збудженому стані Е1 та різниця між ними Е = Е1 – Е0. Різ-
ниця енергій електрона у першому збудженому та основному станах є 
важливим параметром для ВАХ резонансно-тунельних діодів [9]. А 
саме, величина Е визначає значення сили струму у мінімумі ВАХ. 
Збільшення величини Е призводить до зменшення сили струму у 
мінімумі і, відповідно, до збільшення контрастності ВАХ резонансно-
тунельних структур. Розрахунки проводилися для гетеросистеми 
GaAs/InAs/GaAs при наступних значеннях параметрів: Ес = 0,83 еВ; 

08.5ca еВ; 01 065.0 mm ; 02 057.0 mm ; b = 40 ?; l0 = 5 ?, 
ld = 16?. 

На рис. 2 наведена залежність різниці енергій електрона у першому 
збудженому та основному станах Е у гетерострукутрі GaAs/InAs/GaAs 
з нанокластером у квантовій ямі InAs від середньої концентрації дефек-
тів при різних значеннях ефективної маси електрона у матеріалі класте-
ра m3. Така залежність має немонотонний характер з максимумом в 
околі точки Nd0  0,5 Ndc. При концентрації точкових дефектів 
Nd0 ~ 0,1 Ndc розмір кластера є малим (d  0) і величина Е дорівнює 
відповідному значенню для гетероструктури без кластера дефектів, яке 
при цих параметрах становить 0,2 еВ. При збільшенні концентрації де-
фектів до значення Nd0 = 0,56 Ndc (рис. 2, крива 1) збільшується розмір 
нанокластера і, відповідно, ширина додаткової потенціальної ями для 
електронів, що призводить до пониження основного й підвищення 
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першого збудженого енергетичних рівнів та збільшення різниці Е. 
При подальшому збільшенні концентрації дефектів зростає розмір 
кластера, але зменшується глибина додаткової потенціальної ями W0, 
що виникає при наявності нанокластера, і при Nd0  Ndc глибина поте-
нціальної ями W0 прямує до нуля. Це призводить до збільшення енергії 
електрона в основному та першому збудженому станах. Однак підви-
щення першого збудженого електронного рівня є незначним і величи-
на Е зменшується.  

Як бачимо, наявність кластера дефектів виду центрів розтягу приз-
водить до збільшення величини Е на 80% при Nd0 = 0,56Ndc, що по-
винно відобразитися на ВАХ резонансно-тунельних діодів у зменшен-
ні мінімального значення сили струму. 

 

Рис. 2. Залежність різниці енергій Е електрона у першому збудже-
ному та основному станах у гетерострукутрі GaAs/InAs/GaAs з нанок-
ластером у квантовій ямі InAs від середньої концентрації дефектів: 

1–m3 = 0,03m0,2–m3 = 0,07m0,3–m3 = 0,09m0 
 

Ефект зміни різниці енергій електрона в першому збудженому та ос-
новному станах суттєво залежить від ефективної маси електрона  
(рис. 2). А саме: збільшення величини Е суттєво проявляється тільки 
при малих значеннях ефективної маси електрона в матеріалі наноклас-
тера. У випадку, коли ефективна маса електрона в матеріалі нанокласте-
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ра є більшою від ефективної маси електрона в матеріалі основної ями 
(InAs), збільшення Е є незначним, а при Nd0 > 0,7Ndc різниця енергій 
електрона в першому збудженому та основному станах є меншою від 
відповідного значення для цієї структури без кластера дефектів. Цей 
ефект пояснюється тим, що в досліджуваній структурі зміна енергії 
електрона визначається двома факторами: 1) зміною потенціальної енер-
гії електрона, спричиненою деформаційними ефектами при наявності 
кластера; 2) зміною кінетичної енергії при відмінності ефективних мас. 
У першому випадку (ефективна маса електрона в матеріалі нанокластера 
є меншою від відповідного значення в основній ямі) обидва фактори є 
причиною збільшення величини Е. У протилежному випадку (ефекти-
вна маса електрона в матеріалі нанокластера є більшою від відповідного 
значення в основній ямі) ці фактори конкуруюють, а саме, збільшення 
ефективної маси є причиною зменшення різниці енергій електрона Е в 
першому збудженому та основному станах.  

1. Показано, що наявність нанокластера точкових дефектів виду 
центрів розтягу у внутрішньому шарі тришарової гетероструктури 
призводить до утворення додаткової потенціальної ями, а дефектів 
виду центрів стиску – потенціального бар’єру.  

2. Отримано дисперсійні рівняння, що дають змогу розрахувати 
енергетичний спектр електрона у тришаровій гетероструктурі, який 
містить кластер точкових дефектів у квантовій ямі. 

3. Досліджено залежність різниці енергій електрона у першому 
збудженому та основному станах від середньої концентрації точкових 
дефектів при різних значеннях ефективної маси електрона у матеріалі 
нанокластера. Показано, що різниця енергій електрона в першому 
збудженому та основному станах у гетероструктурі з нанокластером є 
більшою за відповідне значення у структурі, що не містить кластера 
дефектів, якщо ефективна маса електрона в нанокластері є меншою від 
ефективної маси електрона в квантовій ямі.  
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УДК 5 

Роман ЛЕШКО,  
Леся ТУРЯНСЬКА 

 
ДИСКРЕТНИЙ СПЕКТР ВОДНЕВОПОДІБНОЇ  

ДОМІШКИ У ДВОШАРОВІЙ СФЕРИЧНІЙ КВАНТОВІЙ 
ТОЧЦІ ВІДКРИТОГО ТИПУ 

 
У роботі на основі точного розв’язку рівняння Пуассона для двошарової 

квантової точки з позитивно зарядженим іоном донора у її центрі визначено 
потенціальну енергію взаємодії іона домішки з електроном з урахуванням 

різних відомих значень діелектричних проникностей Si  та 2SiO . Використо-
вуючи знайдену потенціальну енергію, точно розв’язано рівняння Шредінгера 
для водневоподібної домішки у цій системі, досліджено вплив зовнішнього й 
внутрішнього радіусів на спектр електрона.  

Ключові слова: водневоподібна домішка, потенціальна енергія, двошарова 
квантова точка. 


