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В рамках метода огибающей функции для модели ступенчатой 
бесконечно глубокой потенциальной ямы (СБЯ) исследованы дыроч
ные состояния валентной зоны квантовой проволоки круглого сечения. 
Найдены волновые функции и получено уравнение для определения 
собственных значений энергии. Исследовано поведение энергетических 
уровней в СБЯ из СаА5-Са1_хА1хАз в зависимости от концентрации 
сплава х, радиусов проволоки и покрытия и отношения эффективных 
масс дырок.

1. Введевие

Интенсивное исследование полупроводниковых квантовых на
ноструктур - квантовых проволок и квантовых точек, и, в первую оче
редь, их электронных и оптических свойств, имеет первостепенное 
значение с точки зрения оценки потенциальных возможностей их при
менения при создании приборов электроники и оптоэлектроники сле
дующего поколения [1.2]. Применение квантовых проволок и кван
товых точек в качестве активных областей лазерных диодов существен
но улучшает их параметры по сравнению с обычными лазерными дио
дами или с диодами на квантовых ямах [3-5].

При расчетах различных характеристик наноструктур важное 
место занимает исследование структуры валентной зоны нанострукту
ры. В этих исследованиях широко применяется основанный на К-Р- 
теории [6] метод огибающей функции [7-9]. Основным предположением 
этой теории является блоховская форма состояний в периодическом 
поле, т.е. Т^ = и/(г)е,кг, где и^(г) имеет периодичность кристалличес
кой решетки (у - зонный индекс). На краях зон эти функции характе
ризуются как состояния |ЛЛ) углового момента J.

В отличие от однозонной модели [10], состояния валентной 
зоны, соответствующие легким и тяжелым дыркам, перемешиваются
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потенциалом гетероструктуры ^(г). При этом валентная огибающая 
функция представляется в виде суперпозиции базисных состояний

JJ1

где Fյtյ (г) - огибающая функция, а суммирование проводится как по 
состояниям зоны проводимости (7 = 1/2), так и валентной зоны 
(7 = 3/2). |7,7։) и ^(г) являются функциями пространственных ко
ординат, соответствующими различным пространствам состояний, а 
полная волновая функция (1) - прямой суммой блоховского и оги
бающего пространств состояний. В гамильтониане Я(к) к заменяется 
оператором — / V , действующим на огибающую функцию.

Следует отметить, что анализ цилиндрических квантовых прово
лок и сферических квантовых точек в рамках приближения многозон
ной огибающей функции упрощается из-за высокой симметрии этих 
структур и сепарабельности гетероструктурных потенциалов.

Состояния валентной зоны в квантовых проволоках с круглым 
сечением и в сферических квантовых точках в рамках приближения 
бесконечно глубокой потенциальной ямы рассмотрены в [11,12], а в 
случае конечной ямы - в [9], где проблема определения состояний в 
валентной зоне сведена к задаче двух тел, т.н. „блоховской" и „огиба
ющей" частиц с орбитальными моментами 7 и Ь, соответственно, и с 
„полным орбитальным моментом” Р = 1 + Ь.

В данной работе исследованы состояния валентной зоны по
лупроводниковой проволоки из СаАз круглого сечения с покрытием 
0ах_хА1хАз в рамках модели ступенчатой бесконечно глубокой потен
циальной ямы. При этом, следуя общепринятому приближению, счита
ется, что блоховские функции как в проволоке, так и в покрытии 
идентичны.

Гамильтониан четырехкратно вырожденных Г8-состояний ва
лентной зоны можно записать в аксиальном представлении, воспользо
вавшись набором базисных состояний, состоящим из собственных сос
тояний операторов Н, А и Рг, где Рг - входящая в огибающую сос
тавляющая импульса вдоль оси г проволоки, Ег — проекция полного 
углового момента [13]. В сферическом приближении у2=/3, где у, - 
параметры Латтинджера (/ = 1,2,3), гамильтониан задачи принимает 
блочно-диагональный вид с собственным значением Ег :
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где начало отсчета энергии совпадает с потолком валентной зоны 
массивного материала, и введены следующие обозначения: |/не

компактное обозначение для векторов |Հու^^Г.-т^,
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т0 - масса свободного электрона.

2. Расчет энергий дырочных состояний в СБЯ

В рамках модели СБЯ потенциальная энергия дырок в рассмат
риваемой структуре имеет вид:

0.

^Խ֊^օ.
г <Л|>

Л, ՀրձՈ2, (7)
-00, г>Р2,

где Ко - величина скачка потенциальной энергии на границе проволо
ки и покрывающего слоя. Решением уравнения Шредингера с гамиль
тонианом (2) и потенциалом (7) является функция

^ЛаФр։Аг^\ г<^- 
а
Х^Л’^^Ъ-
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Законы дисперсии длд тяжелых (НН) и легких (ЫГ) дырок имеют вид:

Е =Р^1 “^Ж’+^У2'”։» . ««и (
”” |-/0 +/1^, -2гг)^-к])/2т0 , Л, ±г<.Я2,

Е =[-^^+2^2+к’У2т° ' Г<Я" (1 
Ш [-^0+Л2^+2г2)^2-к2]/2т0 ,Л^г^Я2.

В проволоке функции фр а даются выражениями (а-НН\,НН2, 

ЬН1,1Н2):

Фр„НН\(Г' ^)՜

^Х^ J (Ле^-312*

^-^М^-'12''

о

Ф^.инг^-'Р) -

'^^п^՜*2* 

^.„2^"--^
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rr..3„^l)‘‘^'■',,2^'

Фр„Щ} (г>₽) =

֊^-3^  ̂

^г.-иМ'*'--'12''

Фрг.1Л2<Г.<р) =
к2

^,-„2^-^

о
^..„^■^

(12)

где введено обозначение I = кг.
В области покрывающего слоя фр, а даются выражениями
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где Ь„(г)=1т(1)-1т(кК2)кЛ)/К^^ Jm - функция Бесселя первого 
рода порядка т, 1 т и Кт - модифицированные функции Бесселя по
рядка т, соответственно второго и третьего рода. Функции Ит(1) удов

летворяют необходимым граничным условиям [14].
Из условий непрерывности волновой функции и ее производной 

на границе раздела проволоки и покрывающего слоя (г = Я,) оп
ределяются собственные значения Е,,^. С учетом различия эффек
тивных масс дырок в проволоке (и/,) и в покрытии (т2), эти уравнения 
можно записать в компактной форме:

( Ф И՛ Ф

— Ф 
/»->

(15)

где штрих означает дифференцирование по г,
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3. Обсуждение результатов
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Численные расчеты проведены для проволоки из СаАз. покры
той слоем из Са}_хА1хАз. Использованы следующие значения парамет
ров: у, =6.85, /2=2.10 для СаАз, у, =б.85 - 3.40х, /2 = 2.10-1.42х для 
0а^хА1хАз, Ио =1.247-0.4-хэВ.

Рис. 1. Зависимость Е*^ от радиуса Я, для Г. = ±1/2 (а) и К = ±3/2 (б).

На рис. 1 представлена зависимость Е^ от радиуса А, при 
фиксированном значении радиуса покрытия Я2 = 80 А для значений 
х = 0.3, /^=±1/2 и /^=±3/2 при Лх=0. Сплошные линии соответ
ствуют четным (+), а пунктирные-нечетным (-) состояниям [9]. При 
Я, = 0 Е^ совпадают (с учетом Ио) с уровнями энергии в проволоке 
из Са^А^з с радиусом Я2 = 80 А. С увеличением радиуса проволоки 
дырка "падает" в яму, и Е^ стремится к значению первого энергети
ческого уровня в проволоке из СаАз с радиусом Я2 = 80 А. Уровни 
энергии проявляют тенденцию к росту, что особенно заметно для не-
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четных состояний с большими п, и при. стремлении R՝ к R2 проходят 
через максимумы. Такое поведение уровней энергии есть результат 
двух конкурирующих факторов: увеличения ширины ямы из СаАз, 
приводящего к повышению уровней, и увеличения эффективной массы 
дырок в области барьера, приводящего к их понижению. Модельные 
расчеты, проведенные в предположении равенства эффективных масс 
дырок в проволоке и в покрывающем слое (пц = т2), обнаруживают от
сутствие немонотонных участков вне ямы и максимумов в области 
R^^R2.

На рис.2 представлена зависимость энергетических уровней 
Е*У2 (Л. =0) от концентрации х при значении радиуса проволоки 
Я] = 40 А и радиуса покрывающего слоя Я, = 80 А. Штрих-пунктирная 
прямая на рис.2 представляет зависимость высоты потенциального 
барьера от х.

Рис.2. Зависимость энергетических уровней Е*У2 от концентрации х.

Найдена также зависимость уровней энергии Е*р от радиуса 
покрывающего слоя R-,. При значении R-, = R} уровни Е*р совпадают 
с уровнями энергии в бесконечно глубокой потенциальной яме из 
СаАз. С ростом R2 Е*р увеличиваются, т.к. вследствие туннелирова
ния в область барьера увеличивается размер области локализации дыр
ки. С увеличением номера энергетического уровня значения R2, соот
ветствующие выходу Е*р на асимптоту, смещаются в сторону больших 
значений.

В [15] приведены данные по измерению фотолюминесценции в 
проволоке с прямоугольным сечением (Ах =40 А, =50 А), где первому 
максимуму кривой с полушириной 7.7 мэВ соответствует значение



энергии զ =1.63383 эВ. расчеты для проволоки G Л։ = ^Z  ̂/я՜ = 25.2 А 
при R2 = 2Л։ показывают, что прямым переходам электронов из верх
него уровня валентной зоны в зону проводимости соответствует значе
ние энергии, превышаюшее «, на величину 10.4 мэВ, что находится в 
хорошем согласии с экспериментом.

Работа выполнена при поддержке гранта INTAS-99-928.
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ԽՈՌՈՉԱՅԻՆ ՎԻՃԱԿՆԵՐԸ ԾԱԾԿՈՒՅԹՈՎ ՉԱՓԱՅՆՈՐԵՆ
ՔՎԱՆՏԱՑՎԱԾ ԿԻՍԱՀԱՂՈՐԴՉԱՅԻՆ ԼԱՐՈՒՄ

Մ.Մ. ԱՂԱՍՅԱՆ, Ա.Ա. ԿԻՐԱԿՈՍՅԱՆ

Պարռւրիչ ֆունկցիայի մեթոդի շրջանակներում աստիճանաձև, անվերջ խոր պոտեն
ցիալ փոսի մոդելի համար ուսումնասիրված են արժեքական գոսաւ խոռոչային վիճակները 
շրջանային հատույթով քվանտային լարում: Որոշվել են ալիքային ֆունկցիաները, և 
սսւացվել է հավասարում էներգիայի սեփական արժեքների որոշման համար: Ուսումնա- 
“ԻօՓլ է էներգիական մակարդակների վարքը GaAs - Ga^Al^s համակարգում' կախ
ված համաձուլվածքի X կոնցենտրացիայից, լարի և ծածկույթի շաոավիդներից և խոռոչ
ների արդյունարար զանգվածների հարաբերությունից:

HOLE STATES IN SIZE-QUANTIZED SEMICONDUCTOR WIRE WITH COATING

M.M. AGHASYAN, AA. KIRAKOSYAN

Within the framework of the method of envelope function for the staircase infinitely 
deep potential well model (SIW), the hole states of the valence band are considered in a 
quantum wire with circular cross-section. The wave Emotions are found and an equation is 
obtained for energy eigenvalues. The behavior of energy levels in the GaAs -Ga}_xAlxAs 
SIW is studied depending on the alloy concentration x, the radii of wire and coating and the 
effective-mass ratio of holes.
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