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В рамках модели ступенчатой бесконечно глубокой потенциаль
ной ямы (СБЯ) исследовано влияние различия диэлектрических посто
янных размерно-квантованной полупроводниковой проволоки, ее по- 
крытия и окружающей среды на энергию связи примесного центра как 
в отсутствие, так и при наличии магнитного поля, направленного вдоль 
оси проволоки. Для водородоподобной примеси, находящейся на оси 
проволоки, вариационным методом найдена зависимость энергии связи 
в системе ОаАз-Оа^^^хАз от концентрации сплава, отношения 
эффективных масс и диэлектрических постоянных, а также от магнит
ного поля.

1. Введение

Внимание многих исследователей к квазиодномерным и квази- 

нульмерным наногетероструктурам обусловлено, помимо решения 

чисто научных проблем, их необычными прикладными возможностями 

[1-3]. Свойства этих структур формируются как характеристиками сос

тавляющих компонент, так и их геометрическими размерами и фор

мой, вследствие чего топология электронного газа для наногетеро- 

структур становится новой степенью свободы системы [4-7].

При создании гетероструктур из полупроводников большую 

важность приобретает проблема учета различия их диэлектрических 

постоянных (ДП). Хорошо известно, что для большинства полупровод

ников, как правило, диэлектрическая постоянная ^ ^ 10, поэтому в них 

кулоновское взаимодействие носителей заряда с примесным центром 

значительно ослаблено, а энергия связанных состояний имеет харак

терные значения порядка нескольких мэВ. В низкоразмерных гетеро

структурах взаимодействие между зарядами усиливается с уменьше-

74



нием характерных размеров системы, поскольку заметную роль начи
нает играть поле, сознаваемое зарядами в окружающей среде. Если ДП 

среды меньше ДП системы, то взаимодействие оказывается больше, 

чем в однородной среде. В случае размерно-квантованной полупровод

никовой пленки указанное различие учтено в [8-11].

Исследованию примесных состояний в квазиодномерных нано- 

гетсроструктурах посвящено немало теоретических работ, однако в 

большинстве из них не учтено различие ДП системы и окружающей 
среды [4,5,7,12]. Влияние различия ДП квантовой проволоки из СаАз с 
прямоугольным сечением, окруженной Са^А^з, на электронные и 

мелкие донорные примесные состояния как в случае конечных, так и 

бесконечных барьеров исследовано в [13].

В данной работе рассчитана энергия взаимодействия двух заря

дов в полупроводниковой проволоке с крутовым сечением в предполо

жении различия ДП проволоки, покрытия и окружающей среды и ис

следовано его влияние на энергию связи примесного центра, нахо

дящегося на оси проволоки. Изучено также влияние магнитного поля, 

направленного вдоль оси проволоки, на энергию связи с учетом раз

личия ДП.

2. Потенциал примесного центра

Рассмотрим систему, состоящую из полупроводниковой прово

локи радиуса Л,, имеющей ДП ^ , покрытия радиуса Л2 и ДП /2, по

груженную в бесконечную среду с ДП ^.

Решая уравнение Пуассона для данной неоднородной системы 

с учетом стандартных граничных условий на поверхностях раздела 

"проволока-покрытие" (г = Я,) и "покрытие-среда" (г =Я2 ), приходим к 

следующему выражению для потенциала примесного центра:

» ^0(/г)+^/0(/г); г<Яъ
р(г,г) = -^- Глсо8(/г) ^2[^0(^r)+^з^0(/r)];^i1 £г<։Я2, (1) 

^’о ^оН г>Я2,

где 1т и Кт - модифицированные функции Бесселя порядка т, соот

ветственно второго и третьего рода,

_ ХЛ1И1X+ ^о (^1Х т 
(^1X ~ Л) (^1К ЖЖРГ^ШК!
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Ъ-^2-№&^ ^Ч^л^х-'.Ю ’̂ ^

4 = М («гХо^Э+М^ХМ). (4)

А2 = <Гг ֊^НгХо^гХИО-^И > (5)

Л = Ь ֊ 1X1 («2 Хо («2 X («1)+*о («1 к. (6)

П =—, /2 =֊• (7)
*2 *3

В случае однородной среды (Х1 =^2 =^з)» с помощью (2)-(7) и 
соотношения ^0(хХ(х)+Х'1(хХ(х) = 1/х найдем, что ^I=^з=0, а 

^ = ^ = 1. Тогда, при всех значениях г из (1) следует хорошо извест

ное выражение для потенциала в среде:

со

<р{г,г) = —\Л соз^Хо X) =---- / е • (8)
^ о Х^^+г2

Следует заметить, что трем различным случаям, а именно: 
Л =/2 **з> Л *^2 =Яз И ^| *^2*^3 ПР» Л2 ->°° соответствует одна 

и та же физическая ситуация: проволока и бесконечная среда с различ

ными ДП. В указанных случаях из (1)-(7) следуют известные выражения 

для потенциала точечного заряда в проволоке (г 5 Я) и в среде 

(Я 2 г < со ) (см., например, [14]).

3. Расчет энергии связи

В рамках модели СБЯ потенциальная энергия электрона в рас

сматриваемой структуре имеет вид:

0, г < Я։, 
И(г) = -/0,Я1^г^Я2>

оо, г > Я2,
(9)

где Ро - величина скачка потенциальной энергии на границе проволо

ки и покрывающего слоя. В приближении эффективной массы состоя

ния электрона в СБЯ рассмотрены в [15].

Для вычисления энергии связи примеси пробную волновую 

функцию основного состояния, следуя [7.15], запишем в виде
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Л («Я
=#«р' -А7>^^^^СЛ(^

OSУел, 

Я ^У^У2, 

У>У2,

(Ю)

где Jт - функция Бесселя первого рода т -го порядка, Л - безразмер

ный вариационный параметр, y=r/aB , y1=R}/as, У2=^2/од,
а=4^7^к > Р= ^т2^Уо ~£ю)/т\ » гю՜ энергия основного состояния 

электрона в СБЯ без примеси [15], т,- эффективная масса электрона 

в проволоке (/ = 1) и в слое (/ = 2), У0=У0/ЕЯ, ав=Ь2ул/тхе2 и 
£я =т1е4/2Л2^2 - эффективный боровский радиус и эффективная 

ридберговская энергия в проволоке, соответственно, N- постоянная 

нормировки,

С _ ^ т(аптУ])^т(РптУ2^ ('ll՝)
2 ТЖ^К^^У^П^

Q d т^птУхР п\РптУ՜!}
3 '^y^M^-i^n^

Энергия связи примеси определяется как разность энергии 
основного состояния системы без примеси, т.е. д10, и энергии с(Л1։Я2) 

основного состояния с примесью: £t (Rt ,R2) = г10 - f^ , А2).' 4v i .
Переходя к безразмерным параметрам и воспользовавшись 

выражением (1), для энергии связи получим:

^  ̂= -^ Лл£^-Л^Л1^(у,аЫ2Лу,)-Лг]. (13)

где введены следующие обозначения:

1
f = ^J2(y}at)KX2^tydt, (14)

о
Л/Л

g= j [с27о (и Л)+С3К0 М]2КХ fay^dt, (15)

1
I «^р1г7412 +гИ

Р = f r2diJc (у\^\ —^ /-—■ , ~[^о ^ )+^о k )Idt. (1б)
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9 = I гМЗД (и А)+с310 [у^т^՜ X

* к/пт/йР+Р] 
х [-<==^^^(^4^3/0^^  ̂ (17)

При т1=т2, ^ = Хз~Хз ив пределе Я2 ->» из формулы (13) следует 

результат работы [7]. Если же тх*тг, то при Я։->» из (13) 

получается выражение, отличающееся от полученного в [7] первым 

слагаемым в квадратных скобках, что, в свою очередь, означает 

уменьшение энергии связи по сравнению с результатом [7].

4. Расчет энергии связи в магнитном поле

Состояния электрона в СБЯ в присутствии магнитного поля, 

направленного вдоль оси проволоки, рассмотрены в [16], и для собст

венных значений энергии получено выражение

( в И+/+1'| „ ь т,(оВ И+/+Г|
^ = ЛФС а* +и֊ = Ио + Лав-1- ^ + — , (18) 

I 2 ) т^\. 2 )

где сос=еВ/т}с - циклотронная частота, п л I - главное и орбитальное 
квантовые числа, соответственно. Квантовые числа а^| и рВщ оп

ределяются из условия непрерывности логарифмической производной 

волновой функции при г=Кх. Пробную волновую функцию, следуя 

[16,17], выберем в виде

где F{a,b,x) и U(a,b\x) - вырожденные гипергеометрические функции 

[17], № - постоянная нормировки, ав ^а^, Дв = рв0 [18],

с.________ ££^^0^^ _______
2 ^(^й^Й'ЬЛЙЩ^^
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гв_^в^^^1

3 2 и(֊ДяИ,И+1;х2)’
(21)

(22)

где ас = (Ьс/еВ^2 — магнитная длина. Пользуясь выражением (1), после 

несложных преобразований для энергии связи получим:

>"-^֊^4-*^^Ь։'^։(-“*.^

«я Я / +5 / +^ 1 и

где введены следующие обозначения:

/В =\ е~хГ2 (֊ ав ДхХ, (2ЛуУ<1у, (24)

О

&в = {[с^-У^+с^-У^к^у2^, (25)

РВ = Ь>֊^(-авАх)[-А_Д[А:оН+^/о(ф, (26) 
о 1*# +'2

Чв = \у2ау^В^ У ^Сви\^ рв ,\^ х 

л

* , Л ^2ЫУ)+^О№‘ •
•0 у11Л2+г2

(27)

5. Обсуждение результатов

Полученные в разделах 2-4 выражения в общем виде решают за

дачу определения влияния диэлектрических постоянных проволоки, 

покрытия и окружающей среды, а также концентрации сплава и внеш

него магнитного поля на энергию связи примесного центра. Расчеты 

проведены для проволоки из СаАз, покрытой слоем Са^А^з с ис

пользованием следующих значений параметров [19]: т։=О.О67л»о,
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т2 =(0.067 + 0.083х>0, /1=13.18, 72 =13.18-3.12х при изменении кон
центрации сплава х в пределах 0 < х < 0.45, т0 — масса свободного 
электрона, Ко = 1,247 • 0,6х эВ, Ея »5.2мэВ, ав »104А. Следует также 

отметить, что в расчетах не учтено Г-Х смешивание, которое в сис
теме ваАз-Оа^А^з начинает проявляться при значениях Я <50 А и 

х>0.5 [20].
На рис.1 представлены графики зависимости энергии связи при

месного центра от радиуса проволоки при Я2 = ав, для различных зна

чений концентрации сплава х и ДП Хг и /з- ^з сравнения трупп 

кривых 1, 2, 5 и 3, 4, 6 следует, что с увеличением концентрации сплава 

х максимумы кривых сдвигаются к оси проволоки. При этом, имею

щее место увеличение энергии связи обусловлено как уменьшением 

области локализации электрона из-за повышения потенциального 

барьера на границе проволоки и покрытия, так и усилением неодно

родности системы вследствие изменений ДП покрытия и окружающей

Рис.1. Зависимость энергии связи примесного центра 
от радиуса проволоки (Я2=ав, Хх =13,18).

Кривые 1 (х = ОД) и 3 (х = 0,3) соответствуют модельным 

расчетам для полностью однородной среды с ДП х = 13.18.
Из сравнения кривых 2 и 4 следует, что при ^3 = 10,06 (А1Аз) 

изменение концентрации сплава от 0,1 до 0,3 (при этом уменьшение 
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ДП покрытия составляет примерно 5%) приводит к увеличению 

энергии связи на 27%.
Ввиду малых поперечных размеров системы (^ £Я2 ~а3), поле 

примеси сосредоточено вне проволоки и, в основном, в окружающей 

систему среде, поэтому изменение ДП среды существенным образом 

влияет на энергию связи. Действительно, из сравнения кривых 1 и 2 

следует, что при х = 0,1 Д^ =0,312, △/З=3,12, а относительное 

изменение энергии связи составляет 14%. При х = 0,3 (кривые 3 и 4) 

Д^2 =0,936, Д/3 =3,12 это изменение составляет 16%. Отсюда можно 

сделать вывод, что относительное изменение энергии связи, обуслов
ленное изменением Д^2 =0,624 покрытия толщиной Л2 - Я1։ ^ = 80 А, 

равно 2%. Если система находится в вакууме (кривые 2 и 5), то 

Д^з = 9»06, и относительное изменение энергии связи при х = 0,1 равно 

2,8, а при х = 0,3 (кривые 4 и 6) оно равно 2,24. Заметим, что уменьше

ние относительного изменения этой энергии обусловлено смешением 

электрона в приосевую область и, тем самым, удалением от границы со 
средой.

При увеличении радиуса проволоки влияние различий ДП на 

энергию связи уменьшается, а минимумы при Л։ я0,9ав, связанные с 

различием эффективных масс (15], сглаживаются (чем больше неодно

родность, тем сильнее сглажены минимумы).

Исследована также зависимость ЕЬ от радиуса покрытия Л2. 

Для фиксированного значения Л։ еь(Ях,Д2) имеет максимум при 

Я} =Я2 и затем резко падает, стремясь к значению при А2 -» х. Кри

вые, соответствующие большим значениям х, а также большим зна

чениям ^2 и 7з (ПРИ фиксированном х), убывают сравнительно 

медленно.

Согласно расчетам зависимости энергии связи примеси от 

радиуса проволоки, для проволоки в неограниченной среде (Я2 -> » ) и 

СБЯ при Я2=ав, роль различия ДП более существенна в СБЯ. При 

учете различия ДП проволоки и покрытия (/гС^) энергия связи в 

СБЯ всегда больше, чем для проволоки в неограниченной (с ^2) среде. 

При этом, с увеличением радиуса проволоки влияние неоднородности 

ДП уменьшается быстрее в случае проволоки в неограниченной среде, 

чем в СБЯ.

На рис.2 представлена зависимость ЕЬ примесного центра от 

магнитного поля для различных значений параметров задачи. Из
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сравнения кривых 1 (х = ОД) и 2 (х = ОД), которым соответствуют 

модельные расчеты с 7г =7з = 13,18, а также 3 и 4. 5 и 6, следует, что с 

ростом В скорость роста еь с увеличением концентрации сплава х 

уменьшается из-за повышения потенциального барьера на границе раз

дела проволоки и покрытия. Несмотря на то, что с увеличением В ра
диус локализации электрона в приосевой области проволоки уменьша

ется, при фиксированном х с уменьшением 72 (кривые 1 и 3, 2 и 4) и 

73 (кривые 3 и 5, 4 и 6) скорость роста £ь в зависимости от В 

увеличивается. Это связано с тем, что поле примеси сосредоточено 

вне проволоки.

Рис.2. Зависимость энергии связи примеси от величи
ны магнитного поля для различных значений па
раметров задачи: ^ = 0,75дг, ^ = 1,5аа, 7։ =13,18.

х = 0Д. 1) 72 = 7з =13,18,3) 7, =12,868 , 7з = Ю,0б,
5) 72 =12,868. 73 =1. х = 0,3. 2) 7 2 = 73 = 13,18,
4) 72 =12,244 , 73 =10,06,6) 72 =12,244 , 73 =1.

Рассмотрена также зависимость энергии связи от радиуса про

волоки для различных значений магнитного поля. При значениях 

х = 0.3, К2=ав кривые, соответствующие различным В, проходят 

через минимумы при 7?։ и 0,9ав, связанные с различием масс электрона 

в проволоке и в покрытии. С ростом В глубина минимума
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уменьшается и стремится к нулю, т.к. сильное поле локализует 

электрон в приосевой области. В то же время эти минимум 

полностью исчезают для гетероструктур GaAs-Ga^Al  ̂As-вакуум при 

Й = 25Т, а для GaAs-Ga^Al^As - AlAs при В>50Т, ввиду того, что 

поле примеси сосредоточено вне проволоки. Для фиксированного 

значения Rt сь имеет максимум при R2=R}, и затем резко падает, 

стремясь к предельному значению при R2 -^ж. ЕЬ, соответствующие 

большим значениям В и %2, %3 (при фиксированном х), убывают 

сравнительно быстро.

Таким образом, учет различия ДП проволоки, покрытия и окру

жающей среды может существенно повлиять на энергию связи примес

ного центра, причем это влияние усиливается с ростом неоднород

ности системы, связанной как с увеличением концентрации сплава х, 

так и с уменьшением ДП покрытия и окружающей среды. При учете 

различия ДП энергия связи больше в СБЯ, чем в проволоке в неогра

ниченной среде, однако последняя система более чувствительна к не

однородностям. Наличие магнитного поля приводит к росту энергии 

связи, при этом скорость роста в зависимости от магнитного поля уве

личивается как с уменьшением концентрации сплава, так и с умень

шением ДП покрытия и окружающей среды.

В соответствии с полученными результатами можно констатиро

вать, что пренебрежение диэлектрической неоднородностью системы 

при расчетах энергии связи приводит к значительным ошибкам, осо

бенно в случае малых значений радиуса проволоки и при увеличении 

концентрации сплава.
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ԽԱՌՆՈՒՐԴԻ ԿԱՊԻ ԷՆԵՐԳԻԱՆ ՉԱՓԱՅՆՈՐԵՆ ՔՎԱՆՏԱՑՎԱԾ
ԾԱԾԿՈւՑԹՈՎ ԿԻՍԱՀԱՂՈՐԴՉԱՅԻՆ ԼԱՐՈւՄ. ԴԻԷԼԵԿՏՐԱԿԱՆ

ՀԱՍՏԱՏՈւՆՆԵՐԻ ՏԱՐԲԵՐՈւԹՅԱՆ ԴԵՐԸ

Մ.Մ. ԱՂԱՍՅԱՆ, Ա.Ա.ԿԻՐԱԿՈՍՅԱՆ

Աստիճանաձև, անվերջ խոր պոտենցիալ փոսի մոդելի շրջանակներում ուսումնասիր
ված է չափայնորեն քվանտացված կիսահաղորդչային լարի, նրա ծածկույթի և շրջակա 
միջավայրի դիէլեկտրական հաստատունների տարբերության ազդեցությունը խաո(հորդա
յին կենտրոնի կապի էներգիայի վրա ինչպես լարի առանցքով ուղղված մագնիսական դաշ
տում, այնպես էլ դրա բացակայությամբ: Վարիացիոն եղանակով որոշված է GaAs- 
Ga}_xAlxAs համակարգո՛ւմ լարի առանցքին գտնվող ջրածնանման խառնուրդի կապի 
էներգիայի կախվածությունը համաձուլվածքի կոնցենտրացիայից, արդյունարար զանգ
վածների և դիէլեկտրական հաստատունների հարաբերությունից, ինչպես նաև մագնիսա
կան դաշտից:

BINDING ENERGY OF IMPURITY IN A SIZE-QUANTIZED
COATED SEMICONDUCTOR WIRE:

ROLE OF THE DIELECTRIC-CONSTANT MISMATCH

MM. AGHASYAN, A.A.KIRAKOSYAN

Within the framework of staircase infinitely deep (SIW) potential well model, the eSect 
of dielectric constant mismatch between the size-quantized semiconducting wire, coating and 
surrounding medium on the impurity binding energy is considered, both in the presence and 
absence of magnetic field applied along the wire axis. Using the variational method, the 
dependences of binding energy of hydrogen-like impurity located on the wire axis, on the 
alloy concentration, effective mass ratio, dielectric constant mismatch and magnetic Geld are 
found for the GaAs-Ga^AlxAs system.
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