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Рассмотрены состояния электрона в размерно-квантованной полу­
проводниковой проволоке, покрытой слоем другого полупроводника с 
большей, чем у проволоки, шириной запрещенной зоны, в предположе­
нии, что на внешней границе покрытия потенциал бесконечен (модель 
ступенчатой бесконечно глубокой потенциальной ямы - СБЯ). Найдены 
волновые функции, и получено уравнение для определения собственных 
значений энергии. Вариационным методом вычислена энергия связи во­
дородоподобной примеси, находящейся на оси проволоки. Исследовано 
поведение энергетических уровней и энергии связи примеси в СБЯ из 
GaAs-Ga].IAlrl4s в зависимости от концентрации сплава х и отношения 
эффективных масс.

1. Введение

Исследования свойств полупроводниковых структур с низкораз­
мерным газом носителей заряда, в первую очередь, квазиодномерных 
(РЮ) и квазинульмерных (РОО) электронных систем, продолжают оста­
ваться на переднем крае физики твердого тела и физики полупроводни­
ков [1,2]. Особенно впечатляющи успехи современных технологий в об­
ласти создания низкоразмерных электронных систем с различными гео­
метрическими формами [3-6]. Фактически новой степенью свободы для 
низкоразмерных систем становится топология электронного газа [7-10].

В данной работе рассмотрена задача определения энергетичес­
кого спектра и волновых функций электрона в размерно-квантованной 
полупроводниковой проволоке круглого сечения, покрытой слоем дру­
гого полупроводника с большей, чем у проволоки, шириной запрещен­
ной зоны. Предполагается, что на внешней границе покрывающего про­
волоку цилиндрического слоя потенциал бесконечен (модель ступенча­
той бесконечно глубокой ямы (СБЯ). Во второй части работы исследо­
вано влияние покрывающего проволоку слоя на энергию связи примес­
ного центра, находящегося на оси проволоки.

Определению энергии связи водородоподобного центра в ОЮ 
структурах посвящено много работ [11-17]. В частности, в [13] и [14] ис­
следовано поведение энергии связи примесного центра в квантовой 
проволоке из GaAs круглого и прямоугольного сечений, соответственно, 
окруженной бесконечной средой из Са^!^, в зависимости от положе-
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ния примесного центра. Было найдено, что энергия связи максимальна, 
когда примесь находится на оси проволоки. Из физических соображе­
ний очевидно, что как на уровни энергии электрона, так и на энергию 
связи примесного центра может оказать влияние также конечность 
толщины покрывающего слоя из-за возрастания влияния размерного 
квантования.

2. Волновые функции и спектр энергии

Рассмотрим состояния электрона в проволоке радиуса Л1։ пок­
рытой слоем толщины Я2 - Л}. В приближении эффективной массы 
гамильтониан задачи имеет вид

п2
Я = — + Г(г), (1)

где т, - эффективная масса электрона в проволоке (/ = 1) и в слое (։ = 1) 
(/ = 2), р - оператор импульса, а потенциальная энергия И(г) в рамках 
рассматриваемой модели имет вид

О, г < R,,
К(г)= ^.Л.^г^^, (2)

00, г > Яг ,

где Го - величина скачка потенциальной энергии на границе проволоки 
и покрывающего слоя.

Следует заметить, что применимость метода эффективной массы 
в системе СаАз-Са^!^ связана с выяснением роли Г - X смешивания. 
Согласно [6], для V- и Т-образных Ю-систем указанный эффект начинает 
играть определяющую роль при значениях Л < 50 А и х > 0,5, что поз­
воляет при использованных ниже значениях Л]։ Л2 и х пренебречь Г - X 
смешиванием.

Решения уравнения Шредингера с гамильтонианом (1) можно 
представить в следующей форме:

О'. Р.*) = г-!— ехр[/(Ь+т<р)]
Д2£

Л (««>). У<У1,
Сг1я^У) + С3КЯ ^„у), у^у^уг 
°> У>Уг,

(3)

где £ - длина проволоки, к ֊ волновое число, п,т - квантовые числа, 
Л, - функция Бесселя первого рода т-го порядка, 1т и К. - модифици­
рованные функции Бесселя соответственно второго и третьего рода по­
рядка т, а также введены безразмерные параметры

-11/2

= —(у0-а») 
.и։

Ио 
’•'V (4)

ав эффективный боровский радиус, £я — эффективная ридберговская 

энергия в проволоке, е^ ֊ собственные значения энергии поперечного
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квантования. Входящие в (3) постоянные нормировки С, 
(1= 1,2,3) даются выражениями

I ПУ]
р-(<*„У,г)^г+ 2 $[С21Я(р^у,т) + С2КЯ(Р^т)]1 ^т 

О )
(5)

___________^Аа^КАР^__________
/. ^У1 Жя ЦЗ„у, ) - 1Я ЦЗ^у, )КЯ ЦЗ„у,) ’

________ {А^УМ^________
Л,(/’„У,КАР-У!)֊ ^(Р„Уг)КАР„у՝У

Параметры ат, т.е. собственные значения £„,, определяются из 
условия непрерывности логарифмической производной волновой функ­
ции при г = Кх (т.е. у = у{) и являются корнями уравнения

Ч^Л0^^ 1̂1”^^^^ (8)
«I “У] "*1 аУ\

3. Расчет энергии связи

Воспользуемся вариационным методом для определения энергии 
связи водородоподобного центра, находящегося на оси проволоки, по­
тенциал которого

иМ =------ (9)
ХУГ2

В (9) предположено, что проволока и покрытие имеют 
одинаковые диэлектрические постоянные (х^ х2 = хУ

Следуя [13], пробную волновую функцию основного состояния 
будем искать в виде

То = ^ ехр[йг - Ла в ^у2 + (г/ав)2]
^А^^У}^
сг1АМ+с2КАр„у),

о.

0^<Л.
у,^у^у2 , (10) 

У>У2,

где Л - вариационный параметр, ^ - постоянная нормировки, а С2 и С3 
даются соответственно выражениями (6) и (7). После введения функций

1
/7СИ1.а>/)= ^(У^ОКА^-ГУАР^'Ж , 

о
(11)

п'п
8}(У„У2,а,Г)= ^АУ^+^КАУ^^ . (12)

о

где у - Ха, а = а10 и Р=Р10, приходим к следующему выражению для 
постоянной нормировки:
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Н = {^вУ'Л/^аУ)* 81<У1>У1’а^ (13)

Энергия связи примеси определяется как разность энергии 
основного состояния системы без примеси, т.е. £10, и энергии г(я|։я2) 
основного состояния с примесью:

^О'рЛЭ^ю-вО'пЗ'։)- (14)

Переходя к безразмерным параметрам согласно (4) и воспользо- 
вавпшсь выражениями (11) и (12), после некоторых преобразований для 
энергии связи получим:

> у2) = ֊г2 +—^^.֊7 (1 '"^■[Л2(у,а)к0(2/л)-у г,]. (15) 
71 /|+£| /1+^1

При т]=т1 ив пределе Л2 ->оо из формулы (15) следует результат ра­
боты [13]. Если же тх ^тг, то при Л2 ->« из (15) получается выраже­
ние, отличающееся от полученного в [13] первым слагаемым в квадрат­
ных скобках, что означает, в свою очередь, уменьшение энергии связи 
по сравнению с полученным в [13] результатом.

4. Обсуждение результатов

Численные расчеты проведены в основном для проволоки из 
СаАх, покрытой слоем из Сау.^гАз. Были использованы следующие зна­
чения параметров [17]: т, = 0.067то, т2 = (0.067 + О.О83х)ото при изменении 
концентрации сплава х в пределах 0*1x5 0.45, т0 - масса свободного 
электрона, Ко = 1,247x6, (эВ)> & “ Доля разрыва потенциальной энергии, 
приходящая на зону проводимости, Ея я 5.2 мэВ, ав »104 А.

Рис.1. Зависимость энергетических уровней Е^ ОТ 
концентрации сплава х. Прерывистая прямая обозна­
чает высоту потенциального барьера.
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На рис.1 представлена зависимость первых четырех энергетических 
уровней е^ от концентрации х Л1 при значении радиуса проволоки 
Л, = 0.75а в и радиуса покрывающего слоя Л, = 15а в при 2, = 0.6. Для зна­
чений х 2 0.0225 уровень £10 “входит” в яму и с ростом х, из-за поднятия 
потенциального барьера, “поднимается”. Однако увеличение г10 с ростом х 
замедляется ввиду того, что в области покрытия т2 >т{. При значениях 
х £ 021 в яму “входит” уровень с энергией $„, которая в зависимости от х 
растет быстрее, чем г10. В рассматриваемой области 05x^0.45 уровни гм 
и Е^ находятся вне ямы. Прерывистая прямая на рис.1 представляет 
зависимость высоты потенциального барьера от х.

На рис .2 представлена зависимость гл0 от радиуса проволоки Л, 
при фиксированном радиусе покрытия Л2 = Е5а3 для значения х = 0.4 и 
2, = 0.6. В каждой паре кривых верхняя (прерывистая) соответствует 
случаю т} =т2. При Л, = 0 «л0 совпадают (с учетом Ио) с уровнями 
энергии в проволоке из Са^^з с радиусом Л2 = 15а й. С увеличением 
Л, электрон “падает” в яму, и г10 стремится к значению первого энер­
гетического уровня в проволоке из СаАз с радиусом Л2, т.е. к значению 

252£я »13.1мэВ. Уровни энергии проявляют тенденцию к росту, что 
особенно заметно для больших п, и при стремлении Л, к ^ проходят 
через минимум. Такое поведение уровней энергии есть результат двух 
конкурирующих факторов: увеличения ширины ямы из СаАз, приво­
дящего к понижению уровней, и увеличения массы в области барьера, 
приводящего к их повышению. Модельный расчет в предположении 
т,=т1 (пунктирная кривая) обнаруживает отсутствие немонотонных 

участков на кривых вл0 (Л,).

Рис.2. Зависимость энергетических уровней £л0 от радиуса 
проволоки й։ (Л2 = 15а в , х = 0.4, 2, = 0.6). Прерывистые 

кривые соответствуют предположению т1 =т2.
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Влияние различия масс в проволоке и в области барьера на ос­
цилляции энергетических уровней особенно четко проявляется в сис­
теме, состоящей из проволоки p-HgS и покрытия из СЖ, эффектив­
ная масса электрона в которых равна соответственно и, = О.О36ио и 
т1 = О2то [7]. Из расчетов, выполненных для /^ = 15ав, очевидно усиле­
ние осцилляций ^(Я,) для состояний вне ямы, а также четкое про­
явление минимумов в области Я, 5 Я2.

Найдена зависимость уровней энергии ЕМ ОТ радиуса покрыва­
ющего слоя для системы СаАз-Са^!^ при значениях параметров 
Я, = ав,х = 0.4,6, =0.6. При значении 2^ = Я, уровни Е^ совпадают с 
уровнями энергии в бесконечно глубокой потенциальной яме из СаАз с 
радиусом К}=ав. С ростом Я2 £-л0(Я2) уменьшается, т.к. вследствие 
туннелирования в область барьера увеличивается размер области ло­
кализации электрона. При Я2=125ав значение ^(Я։) практически 

совпадает с асимптотическим значением 6?1О(Я2-> со), С увеличением 
номера энергетического уровня значения 2^, соответствующие выходу 
£я0 (Я2) на асимптоту, смещаются в сторону больших значений.

Рис.З. Зависимость энергии связи E^ ОТ радиуса про­

волоки Я, (Я2 = аь).

На рис.З представлена зависимость энергии связи примесного 
центра от радиуса проволоки Я, при фиксированном значении радиуса 
покрытия К1=ав, для различных значений концентрации сплава х и 
параметра 6,. При у2 -> со ЕЬ имеет такое же поведение, как в [13]. Для 
значений 71=0,/2=1 ^(ОД) совпадает с энергией связи примеси в 
проволоке из СаАз-Са^!^ с бесконечным ограничивающим 
потенциалом. Малые значения ЕЬ соответствуют большим значениям х, 
т.к. с увеличением х масса электрона увеличивается. В области 
0.15 5 у։ ^03 г^С^Д) имеет максимум, далее, с возрастанием у, умень­
шается, достигая минимума в области 03 ^ ^։ 5 0.9. Однако, в отличие от 
случая у։ ->оо, ^фр!) убывает медленно, т.к. г|0 в упомянутой области
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уменьшается медленнее, чем соответствующий энергетический уровень 
в случае у2 со. Энергия связи г։ (у», ,1) достигает значения 
f4^i ~ Уг = 0» которое соответствует энергии связи примесного центра в 
проволоке из GaAs с радиусом а6 и с бесконечным ограничивающим 
потенциалом.

Для фиксированного значения Я, ^(yi.yj) имеет максимум при 

^i = Л и затем резко падает, стремясь к значению, полученному в [13] 
при ^2 -> °0- Кривые, соответствующие большим значениям Го (в зави­
симости от х и й,), убывают сравнительно медленно.
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ELECTRON STATES IN SIZE-QUANTIZED 
SEMICONDUCTOR WIRE WITH COATING

M. M. AGHAS YAN, A. A KIRAKOSYAN

The electron states in a size-quantized semiconductor wire with a semiconductor 
coating having greater than the wire forbidden band width are considered assuming that 
confining potential on the coating external boundary is infinite (the staircase infinitely well 
model — SIW). The wave functions are found and the equation is obtained for defining energy 
eigenvalues. The binding energy of a hydrogenic impurity located on the wire axis is 
calculated using the variational approach. The behavior of energy levels and the binding 
energy of impurity in the GaAs-Ga^l^As SIW is investigated depending on the alloy 
concentration x and the effective-mass ratio.
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