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В приближении изотропной эффективной массы рассмотрены одноча-
стичные состояния носителей заряда в слоистой гетероструктуре CdS/HgS/CdS. 
Показано, что в условиях, когда в слое HgS реализуется режим сильного кванто-
вания, в этом слое с наибольшей вероятностью имеет место пространственная 
локализация носителей. Рассчитаны энергия и огибающие волновые функции 
электронных и дырочных состояний в рассматриваемой структуре. Рассчитано 
межзонное оптическое поглощение для случаев, когда система представляет со-
бой слоистую цилиндрическую квантовую точку и когда имеет место свободное 
движение носителей заряда вдоль оси симметрии. Для этих же случаев рассмот-
рен также спектр фотолюминесценции. 

1. Введение 

Современное развитие науки и нанотехнологий позволяет осуществлять 

эффективное манипулирование свойствами наночастиц путем контроля их гео-

метрических размеров, химического состава и морфологии. Одновременно, пер-

спективность применения наноматериалов в различных областях современной 

твердотельной электроники, медицины, биологии и др. требует разработки и ис-

следования таких материалов и структур, которые способны одновременно вы-

полнять несколько задач и функций.  Объединение нескольких функций в единой 

наноразмерной геометрии было достигнуто путем создания различных полупро-

водниковых слоистых наноструктур, основой которых являются одиночные или 

множественные гетеропереходы ядро/оболочка [1–4]. 

Важнейшим классом подобных многофункциональных материалов явля-

ются полупроводниковые аксиально-симметричные ядро/оболочка/оболочка 

наноструктуры, такие как полупроводниковые квантовые нанотрубки [5, 6], мно-

гослойные квантовые нити [7, 8], полые цилиндрические слои [9, 10] и др. Физи-

ческой основой специфики и уникальности ряда свойств этих структур, с одной 
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стороны, является фактор одномерности свободного движения носителей заряда 

вдоль оси симметрии. С другой стороны, решающим фактором является феномен 

размерного квантования носителей заряда в направлении роста гетероструктуры. 

В технологическом плане эффект размерного квантования в таких структурах до-

стигается, в частности, благодаря тому, что между двумя слоями одного и того 

же широкозонного полупроводника (ядро и внешний слой) помещают слой по-

лупроводника с более узкой запрещенной зоной. Энергетический разрыв контак-

тирующих материалов на интерфейсе приводит к тому, что в рассматриваемой 

композиции слой узкозонного полупроводника в радиальном направлении начи-

нает играть роль квантовой ямы для носителей заряда [11, 12]. Из сказанного 

ясно, что подобные гетерофазные структуры комбинируют одновременно ряд 

свойств как квантовых пленок, так и квантовых нитей и точек. Соответственно, 

ряд эффектов, в принципе невозможных не только в массивных образцах, но и в 

квантующих областях с планарной геометрией, становится возможным наблю-

дать в названных аксиально-симметричных наноструктурах. Решающими моду-

лирующими факторами, под действием которых в подобных структурах 

формируется и контролируется энергетический спектр носителей заряда и, соот-

ветственно, целый ряд свойств образца, являются композиционная зависимость 

от свойств материалов структуры и соотношения между геометрическими разме-

рами составляющих ее компонент. Благодаря указанным свойствам и возможно-

стям названные структуры уже сейчас имеют широкое применение в различных 

приборах твердотельной электроники [13, 14] и современной биомедицины [15, 

16] и уже более двух десятилетий интенсивно исследуются как теоретически, так 

и экспериментально. 

При изучении свойств любого полупроводника, в том числе и низкораз-

мерного, типа аксиально-симметричной структуры ядро/оболочка/оболочка, оп-

тический подход, как известно, является одним из мощных и наиболее 

продуктивных методов исследования зонной структуры образца. В работах [17, 

18] в приближении модели плоского ротатора для носителей заряда рассмотрены 

межзонные и внутризонные дипольные и квадрупольные оптические переходы в 

полупроводниковом цилиндрическом слое при наличии квантового размерного 

эффекта. В работах получены соответствующие правила отбора по радиальному 

и азимутальному квантовым числам и исследована частотная зависимость коэф-

фициента поглощения слабой волны. Подобные переходы рассмотрены также в 

работах [19, 20] в условиях, когда энергетический спектр носителей заряда явля-

ется полностью дискретным. Влияние магнитного и электрического полей на оп-

тическое поглощение исследовано в слоистой цилиндрической квантовой точке 

[21], протяженном квантовом слое [22] и сферическом нанослое [23]. Специфике 

магнитопоглощения в слоистой цилиндрической нити полупроводников III‒V 
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(GaAs, AlxGa1−xAs и (AlyGa1−y)0.51In0.49P) посвящена работа [24]. В связи с возмож-

ностью использования квазиодномерной гетероструктуры AlxGa1−xAs /GaAs для 

создания лазера в работе [25] исследована полоса межподзонных оптических пе-

реходов в этой композиции, а в работе [26] в рамках метода матрицы плотности 

исследованы оптические свойства слоистых квантовых точек ZnS/CdSe/ZnS. Не-

линейные оптические переходы и зависимость поглощения от свойства матери-

ала и геометрических размеров цилиндрической слоистой структуры 

GaN/Al0.1Ga0.9N рассмотрены в работе [27]. На примере композиций CdS/HgS и 

SiO2/Si рассчитано сечение фотоионизации в полой цилиндрической слоистой 

квантовой точке в присутствии донорной примеси [28], а донорные состояния в 

цилиндрической квантовой точке – в работе [29]. Эффект гидростатического дав-

ления на диамагнитные свойства структуры ядро/оболочка/оболочка рассмотрен 

в работе [30]. 

В настоящей работе теоретически исследованы межзонное оптическое 

поглощение и фотолюминесценция в цилиндрической гетероструктуре ядро/обо-

лочка/оболочка (CdS/HgS/CdS) в режиме сильного размерного квантования но-

сителей заряда в слое HgS. 

2. Одночастичные состояния 

Рассмотрим специфику размерного квантования носителей заряда в 

структуре CdS/HgS/CdS. В табл.1 приведены характеристики кристаллов CdS и 

-HgS.  

Здесь c, lh , hh  ‒ эффективные массы электронов, легких и тяжелых 

дырок, соответственно, 0m ‒ масса свободного электрона, a ‒ постоянная ре-

шетки, gE  ‒ ширина запрещенной зоны массивного образца, cU и vU ‒ электрон-

ное сродство зоны проводимости и валентной зоны, соответственно, exa  ‒ 

боровский радиус трехмерного экситона. 

Из таблицы видно, что вследствие существенного энергетического раз-

рыва на интерфейсе ( c 1.2U   эВ для зоны проводимости и v 0.8U   эВ для 

валентной зоны) локализация носителей заряда будет иметь место именно в слое 

Табл.1. Характеристики кристаллов CdS и -HgS (данные взяты 
из работ [11, 12]) 

Материал a, нм lh/m0 c/m0 hh/m0 aex, нм Eg, эВ U c, эВ U v , эВ 

CdS 0.5818 0.7 0.2 5 3 2.5 –3.8 –6.3 

HgS 0.5851 0.047 0.036 0.31 50 0.5 –5.0 –5.5 
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-HgS. Одновременно, из-за большого значения боровского радиуса экситона в 

-HgS вплоть до значений толщины слоя ~ 15L  нм будет выполняться условие 

 2 2
exL a . (1) 

Состояния носителей заряда в слое при этом с достаточной точностью можно 

рассматривать в режиме «сильного квантования», который в данной работе нас 

особенно интересует. В радиальном направлении слой -HgS аппроксимируем 

квантовой ямой, свернутой в трубку [11, 12]: 

  
c,v 1 2

1 2

, 0 ,

0, .

U r R r R
U r

R r R

    
 

 (2) 

Здесь 1R  и 2R  – соответственно внутренний и внешний радиусы слоя, а индексы 

при U обозначают соответственно электроны в зоне проводимости и дырки в ва-

лентной зоне. В последующих расчетах в качестве единицы измерения длины и 

энергии будут фигурировать соответственно боровский радиус ( CdS
ex 1 3a a  нм) 

и энергия связи трехмерного экситона ( CdS
ex 1 30E V  мэВ) в кристалле CdS. 

В приближении изотропной эффективной массы   решения уравнения 

Шредингера в цилиндрических координатах ( , ,r z ) с потенциалом (2) и полной 

энергией частицы E  

        
2 2 2

2 2 2

1 1
, , , , , ,

2
r r z U r r z E r z

r r r r z

    
                


 (3) 

можно представить в следующем виде: 

      ,, , , 1,2,3,..., 0, 1, 2,...
2
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e
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. (4) 

К виду волновой функции продольного движения  f z  мы обратимся 

позже, а теперь рассмотрим продольное движение носителей заряда в структуре 

ядро/оболочка/оболочка. По радиальной переменной уравнение (3) сводится к 

соответствующим уравнениям Бесселя [31], и для радиальной огибающей функ-

ции  ,n m r получаем 
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 (5) 

Предполагаем, что толщина внешнего слоя (CdS) значительно больше 

толщины квантующего слоя -HgS, поэтому для решения в этой области не учи-

тываем отраженную волну вследствие ее малой амплитуды. 
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Здесь индексы 1,2,3 относятся соответственно к ядру CdS, квантующему 
слою -HgS и внешнему слою CdS. Приняты следующие обозначения: 1 2, ,A B B  и 

C ‒ нормировочные постоянные,    ,m mI x K x  ‒ модифицированные функции 

Бесселя соответственно первого и второго рода,     ,m mJ x Y x  ‒ функции Бес-

селя соответственно первого и второго рода, 1 ,r a  1,c c 1 ck U V      

3,c c,k    c
tr 1 2,c c 2,c 1,c, ,E V k      1,v v

1,v v 3,v
1,c 1

U
k k

V

        
 и v

v tr 1;E V   

2,vk    c v
v 2,v 1,c tr tr tr ,; , n mE E E E     ‒ энергия поперечного движения элек-

трона и дырки, соответственно. К виду волновой функции продольного движе-
ния  f z мы обратимся позже. 

Для определения энергии поперечного движения носителей заряда вос-

пользуемся условием непрерывности логарифмической производной радиаль-

ных огибающих функций на интерфейсе 
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На рис.1 приведены зависимости энергии носителей заряда от ширины 

Рис.1. Зависимость энергии носителей заряда (здесь Ry = V1 = 30 мэВ) 
в квантующем слое -HgS цилиндрической структуры ядро/обо-
лочка/оболочка CdS/HgS/CdS от толщины слоя L = R2 – R1. Сплош-
ные линии соответствуют состояниям тяжелых дырок, линии с 
малыми и большими точками ‒ состояниям легких дырок и электро-
нов, соответственно. 
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квантовой ямы (толщины слоя) 2 1L R R   при глубине ямы cU  1.2 эВ для 

электронов и vU 0.8 эВ дырок, соответственно.  

В табл.2 приведены значения нескольких низших энергетических уровней 

электронов и дырок при различных значениях толщины слоя. 

Что касается продольного движения носителей (вдоль оси симметрии), то 

в случае протяженной структуры для волновой функции  f z имеем [11, 12]: 

   ~ , (0,0, )ikzf z e kk k . (7) 

Полная энергия частицы при этом представится в виде 

  
2 2

, ,
2

n m n m

k
E E k E  




. (8) 

Если же вдоль оси симметрии размеры системы аномально малы и в этом 

направлении также имеет место размерное квантование, то огибающая  f z  и 

соответствующее слагаемое для энергии будут определяться выбором адекват-

ного ограничивающего потенциала по переменной z. Энергетический спектр ча-

стицы в этом случае будет полностью дискретным и в общем виде запишется как 

 , , , sn m s n mE E E E   . (9) 

Здесь s ‒ квантовые числа, описывающие размерное квантование носителей 

Табл.2. Значения низших энергетических уровней поперечного 
движения электронов и дырок En,m (в единицах Ry = V1 = 30 мэВ) 
при значениях толщины слоя L = 5 нм и L = 10 нм 

Электронные состояния 

L = 10 нм L = 5 нм 

E1,0 = 2.6824, E2,0 = 10.6418, E3,0 = 22.8609 
E1,1 = 2.8329, E2,1 = 10.7989, E3,1 = 23.0082 
E1,2 = 3.2822, E2,2 = 11.2706, E3,2 = 23.4496 

E1,0 = 9.0959, E2,0 = 29.917 
E1,1 = 9.2992, E2,1 = 30.0536 
E1,2 = 9.9081, E2,2 = 30.4758 

Состояния легких дырок 

L = 10 нм L = 5 нм 

E1,0 = 2.1663, E2,0 = 8.5935, E3,0 = 18.2061 
E1,1 = 2.8313, E2,1 = 10.7127, E3,1 = 18.3092 
E1,2 = 2.6247, E2,2 = 9.0705, E3,2 = 18.6117 

E1,0 = 7.6772, E2,0 = 22.6146 
E1,1 = 7.8315, E2,1 = 22.6748 
E1,2 = 8.2935, E2,2 = 22.8505 

Состояния тяжелых дырок 

L = 10 нм L = 5 нм 

E1,0 = 0.3516, E2,0 = 1.4182, E3,0 = 3.1916 
E1,1 = 0.3691, E2,1 = 1.4366, E3,1 = 3.2103 
E1,2 = 0.4212, E2,2 = 1.4919, E3,2 = 3.2661 

E1,0 = 1.3623, E2,0 = 5.4268 
E1,1 = 1.3867, E2,1 = 5.4514 
E1,2 = 1.4598, E2,2 = 5.5254 
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вдоль оси симметрии системы. В частности, для наиболее часто употребляемого 

приближения бесконечно глубокой потенциальной ямы 

  
0, 0

, 0, ,

z d
U z

z z d

  
  

 (10) 

а для волновой функции  f z  и энергии sE  соответственно имеем [12]: 

    
2 2

2
2

2
sin , , 1,2,3,...,

2
s s

z
f z f z s E s s

d d d

 
   




 (11) 

где d ‒ размер системы вдоль оси z. 

3. Межзонное оптическое поглощение 

Обратимся теперь к межзонным оптическим переходам в рассматривае-

мой структуре. Возмущение, связанное со световой волной, в общем случае пред-

ставляется следующим выражением [32]: 

  
0

ˆ ˆ
e

A
m c

 A p . (12) 

Здесь е ‒ заряд электрона, с ‒ скорость света, p̂  ‒ трехмерный оператор импульса,  

   0, expt A i t      A A r e q r  ‒ вектор-потенциал падающей волны с часто-

той   и волновым вектором q  и e  – единичный вектор поляризации. Для мат-

ричного элемента межзонного перехода в общем виде имеем 

    *
c,v c,v c v, , , ,M A r z r z rdrd dz      . (13) 

Здесь c,vA  ‒ дипольный матричный элемент оператора (12), построенный на бло-

ховских амплитудах валентной зоны и зоны проводимости, интеграл 

   c v, , , ,r z r z rdrd dz      представляет собой силу осциллятора для соот-

ветствующего перехода. 
Рассмотрим сначала случай, когда спектр носителей в слое полностью 

дискретный. Подставляя выражения (4) и (11) в выражение (13), по квантовым 

числам m и s получаем следующие правила отбора: 

 c v c v,m m s s  . (14) 

Численные расчеты в свою очередь показывают, что наибольшей интен-

сивностью (в приведенных единицах ~1) обладают переходы, диагональные 

также и по радиальному числу: c vn n . Переходы с c vn n  не запрещены, однако 

на несколько порядков подавлены по сравнению с переходами с c vn n . В табл.3 
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представлены значения сил осцилляторов для диагональных и недиагональных 

по радиальному числу межзонных переходов.  

Для коэффициента поглощения    в этом случае можем записать: 

    c v c v c v c vc v c v
c,v n ,n , g , ,, ,~ s s n n s sm m m mA E E E E          , (15) 

где ik ‒ символ Кронекера и  x  – дельта-функция Дирака. Как видим, полоса 

межзонного поглощения в этом случае будет представлять собой очередность -

образных пиков, расположенных на «подзонных» пороговых частотах: 

Табл.3. Значения сил осцилляторов для диагональных и недиаго-
нальных по радиальному числу межзонных переходов 

nlh,hh, mlh,hh  ne, me lh  c hh  c 

Диагональные переходы 

1, 0  1, 0 1 1 

2, 0  2, 0 1 1 

Недиагональные переходы 

1, 0  2, 0 0.1714276 0.1675198 

2, 0  1, 0 0.1437021 0.1424801 

 

Рис.2. Зависимость интенсивности межзонных диагональных опти-
ческих переходов от частоты падающего света в энергетических еди-
ницах для спектра вида (9): сплошные линии ‒ переходы lh  c, 1 – 
1,0  1,0 и 2 – 2,0  2,0, пунктирные линии – переходы lh  c, 
3 – 1,0  1,0 и 4 – 2,0  2,0. 
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 c,v c v c v
g, , , , s sn m s n m n mE E E E E      . (16) 

На рис.2 представлены зависимости интенсивности межзонных диаго-

нальных оптических переходов от частоты падающего света в энергетических 

единицах в случае спектра вида (9). 

Когда система представляет собой протяженную вдоль оси z и в пределе 

бесконечную структуру, то воспользовавшись выражениями (4), (7), (8), (13) и 

известной связью между коэффициентом поглощения и матричным элементом 

межзонного перехода [33], в этом случае для    получим 

    
c v c vc v c v

c,v
c,v , c,v, , ,

c,v

~ ,n n gm m n m n mA E E E
 

       





. (17) 

Здесь (x) – ступенчатая функция Хевисайда. Как видим, полоса поглощения 

представляет собой «пилообразную» кривую, повторяющую характерный для 

квазиодномерных структур ход плотности состояний: в каждой подзоне, начиная 

с пороговой частоты, поглощение убывает по закону ~ 1 2x и претерпевает скачок 

вверх, когда частота поглощения достигает следующего своего порогового зна-

чения. 

На рис.3 представлены зависимости интенсивности межзонных диаго-

нальных оптических переходов от частоты падающего света в энергетических 

единицах в случае спектра вида (8). 

Рис.3. Зависимость интенсивности межзонных диагональных опти-
ческих переходов от частоты падающего света в энергетических еди-
ницах для спектра вида (8): сплошные линии ‒ переходы lh  c, 1 – 
1,0  1,0 и 2 – 2,0  2,0, пунктирные линии – переходы lh  c, 
3 – 1,0  1,0 и 4 – 2,0  2,0. 
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4. Фотолюминесценция 

Спектр фотолюминесценции вычислим с помощью соотношения Ро-

сбрека‒Шокли [34, 35]: 

      c v
0

v c

1f f
R R

f f


    


   , (18) 

где cf  и v1 f  ‒ вероятности заполнения состояний в зоне проводимости и в ва-

лентной зоне, соответственно, величина 0R  пропорциональна квадрату модуля 

матричного элемента дипольного момента, взятого по блоховским функциям. За-

висимость интенсивности фотолюминесценции от частоты падающего света по-

казана на рис.4 для случая, когда спектр носителей заряда является полностью 

дискретным. Для высоких температур член    c v v c1f f f f   в соотношении 

Росбрека‒Шокли принимает больцмановский вид. Заметим, что приведенная 

кривая фотолюминесценции рассчитана для комнатной температуры и экспонен-

циальный член обращается в нуль в области высоких энергий.  

5. Заключение 

Предложенная модель гетероструктуры CdS/HgS/CdS физически адек-

ватно описывает состояние носителей заряда при толщине слоя -HgS порядка 

5–10 нм. При этих размерах системы локализация носителей происходит в пре-

делах квантующего слоя -HgS. Одновременно, при этих размерах экситонные 

эффекты между электроном и дыркой практически отсутствуют и для носителей 

Рис.4. Зависимость интенсивности фотолюминесценции от частоты 
падающего света в энергетических единицах для спектра вида (9) при 
температуре T = 300 K: сплошные линии ‒ переходы lh  c, 1 – 1,0 
 1,0 и 2 – 2,0  2,0, пунктирные линии – переходы lh  c, 3 – 
1,0  1,0 и 4 – 2,0  2,0. 
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в слое осуществляется режим сильного квантования. Значения энергии носите-

лей заряда в слое определяются толщиной слоя, шириной квантовой ямы и зна-

чением эффективной массы частицы. 

При межзонных оптических переходах доминирующими являются диаго-
нальные по радиальному квантовому числу переходы. Вид волновых функций 
определяет также правила отбора для ротационного квантового числа. Кривые 
межзонных переходов повторяют ход плотности состояний носителей в рассмат-
риваемой структуре. С увеличением энергии падающего света наблюдается рост 
интенсивности поглощения. В противоположность поглощению, в случае меж-
зонной фотолюминесценции имеет место убывание интенсивности переходов с 
ростом энергии возбуждающего процесс света. 

В итоге можем сказать, что рассматриваемая структура позволяет путем 
варьирования толщины квантующего слоя управляемым образом регулировать 
диапазон частот пропускаемого и излучаемого света. 

Исследование выполнено при финансовой ГКН МОН Армении в рамках 
научного проекта №16YR-1C022. 
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INTERBAND  ABSORPTION  AND  PHOTOLUMINESCENCE   
IN  THE  CYLINDRICAL  LAYERED  CdS/HgS/CdS  HETEROSTRUCTURE  

V.A. HARUTRYUNYAN,  D.B. HAYRAPETYAN,  E.M. KAZARYAN 

In approximation of isotropic effective mass, the one-particle states of charge carriers in the 
layered CdS/HgS/CdS heterostructure are considered. It is shown that under conditions in which the 
strong-quantization regime is realized in the HgS layer, in this layer the spatial localization of charge 
carriers have high probability. The energy spectrum and envelope wave functions of the electron and 
hole states are calculated in considered structure. The interband optical absorption are calculated 
when the system is a cylindrical layered quantum dot and when there is a free motion of the charge 
carriers along the symmetry axis. The photoluminescence spectrum is also considered for the same 
cases. 


