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ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ СОСТОЯНИЯ ЧАСТИЦ И КВАЗИЧАСТИЦ 

В МНОГОСЛОЙНЫХ НЕСИММЕТРИЧНЫХ КВАНТОВОРАЗМЕРНЫХ СТРУКТУРАХ
Широкое распространение сверхрешеток и квантоворазмерных структур (КРС) в приборах полупроводниковой оптоэлектроники и микроэлектроники СВЧ является стимулом для исследования электрических и оптических свойств таких структур. Применение новейших эпитаксиальных технологий позволяет создавать КРС на основе полупроводниковых соединений различного химического состава. Эти структуры могут иметь сложную геометрическую форму в широком диапазоне геометрических размеров в плоскостях квантового ограничения, содержать более ста квантово-ограниченных слоев. При этом на первый план теоретического исследования таких структур вышли следующие вопросы:

— влияние химического состава квантово-ограниченных и барьерных слоев на спектры излучения, поглощения и отражения КРС;

— изменение механизмов рассеяния частиц и квазичастиц в зависимости от энергетического профиля КРС;

— влияние энергетического профиля КРС, типа и уровня легирования различных слоев КРС на процессы переноса носителей;

— влияние внешних полей на оптические и электрические свойства КРС.

Решение перечисленных и других вопросов, связанных уже непосредственно с работой конкретного прибора, созданного на основе КРС, начинается с нахождения собственных значений энергии и собственных функций частиц в рассматриваемой структуре [1 — 3]. Особый интерес к  указанному начальному этапу проявляется при исследовании оптических свойств несимметричных КРС со сложным химическим составом ограниченных и  барьерных слоев, напряженных КРС, различных видов взаимодействия частиц и квазичастиц в КРС, как в отсутствие, так и при наличии внешнего возбуждения — оптического, электрического или магнитного поля. Определение собственных значений энергии и собственных функций частиц в многослойных структурах в ранних работах [3 — 5] было основано на применении модели Кронига — Пени для движения частицы в поле периодического потенциала. Однако в общем случае подобный подход неудовлетворителен по следующим основным причинам:

— модель Кронига — Пени пригодна лишь для изотропных веществ или веществ, физико-химические свойства которых меняются периодически хотя бы в одном направлении; такое ограничение в общем случае невыполнимо, поскольку квантово-ограниченные, разделительные и ограничивающие барьеры современных КРС могут иметь различную ширину в плоскости ограничения, неодинаковую энергетическую глубину (высоту), характеризоваться химическим составом, присущим только данной яме (барьеру), иметь различные тип и уровень легирования, распределения примесей и т.д.;

— изначально принятая периодичность потенциала дает возможность формулировать граничные условия непрерывности волновой функции и ее первой производной по координате только для одного периода рассматриваемой структуры или на одной границе раздела яма — барьер;

— изотропия физико-химических свойств материала позволяет при формулировке граничных условий не учитывать изменения от периода к периоду (от слоя к слою) эффективных масс носителей, подвижности носителей, диэлектрической и магнитной проницаемости материалов; однако при анизотропии такие упрощения недопустимы;

— условие периодичности потенциала затрудняет описание в рамках принятой модели энергетических состояний локальных возмущений энергетического профиля структуры, которые в реальном кристалле могут быть обусловлены квантами механического напряжения в том случае, если постоянные решеток контактирующих слоев сильно различаются. 

Решение стационарного уравнения Шредингера, с учетом анизотропии свойств используемых материалов и несимметричности геометрической формы и энергетического профиля рассматриваемой структуры, для отыскания собственных значений энергии и собственных функций частиц, несмотря на высокий уровень развития современных методов анализа и численных методов, продолжает оставаться актуальной проблемой квантовой теории полупроводников.

Постановка задачи исследования. В данной работе рассмотрена несимметричная двухслойная КРС. Два квантоворазмерных слоя различной ширины в плоскости ограничения разделены барьерным слоем шириной меньше длины волны де Бройля для данного материала. Вся структура заключена между двумя широкими «объемными» контактными областями, которые по отношению к КРС представляют собой ограничивающие барьеры, причем на энергетической диаграмме КРС высоты разделительного и ограничивающих барьеров одинаковы для каждого сорта частиц. Энергетический профиль такой структуры в зоне проводимости для электронов и в валентной зоне для легких и тяжелых дырок может быть выражен одной схемой (рисунок).
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Различие между зоной проводимости и валентной зоной состоит в том, что высота барьера V неодинакова для электронов и дырок. Кроме того, эффективные массы носителей и квазичастиц обусловлены конкретным материалом. Как известно, высоты барьеров могут быть определены по правилу Дингля или Миллера [3], а эффективные массы частиц, в зависимости от химического состава данного материала, — с помощью соотношений, полученных Лаваетсом [6]; или же оба этих параметра могут быть найдены на основе применения k — p-метода, получившего в современной квантовой теории полупроводников наибольшее распространение [7].

Выяснив таким образом влияние химического состава барьерного и квантово-ограниченного слоя на условия двумерного квантования, можно установить собственные энергетические состояния частиц и квазичастиц в структуре, энергетическая диаграмма которой показана на рисунке, а также исследовать влияние геометрических размеров двухслойной КРС на полосы излучения и поглощения такой структуры.

Определение собственных значений энергии и собственных функций частиц и квазичастиц. Как известно, собственные значения энергии и собственных функций частиц в любой квантовой системе, находящейся в состоянии термодинамического равновесия, можно получить, решив стационарное (амплитудное) уравнение Шредингера
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Вид оператора Гамильтона 
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 обусловлен в каждом конкретном случае типом перехода, или видом взаимодействия частиц между собой и внешней средой. В первом приближении теории возмущений, когда рассматриваются только «дырочные» состояния в валентной зоне и электронные состояния в зоне проводимости, оператор Гамильтона в уравнении (1) записывается так:
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где e, h — индексы, указывающие на энергии электронов и дырок соответственно; z — текущая координата в области квантового ограничения — в плоскости квантовых ям.

Поскольку движения электрона и дырки в кристалле приняты независимыми друг от друга, с учетом (2) уравнение (1) может быть решено методом разделения переменных для каждого сорта частиц — электронов и дырок. Для области барьеров, т.е. для областей I, III и V, где 
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, уравнение (1) можно переписать в виде
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Для области квантовых ям, где 
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, уравнение (1) выглядит следующим образом:
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Здесь
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 —  постоянная Дирака; 
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 — эффективная масса частицы или квазичастицы в области n; 

 — номер текущей области ямы или барьера.

Уравнения (3) и (4) полностью описывают все пространство квантового ограничения. Использовав метод Венцеля — Крамерса — Бриллюэна и условия непрерывности волновой функции и ее первой производной на всех границах раздела барьер — яма и яма — барьер, получим систему однородных линейных уравнений относительно собственных значений энергии частиц и квазичастиц для данного энергетического профиля рассматриваемой КРС. Решение этой системы существует тогда, когда ее определитель D , приведенный далее, равен нулю.

Раскрыв определитель D, получим фундаментальную систему решений относительно собственных значений энергии частиц или квазичастиц.

Анализ результатов. Фундаментальная система решений может быть найдена для каждого сорта частиц и квазичастиц во всем диапазоне изменения химического состава материалов квантово-ограниченных слоев, ограничивающих и барьерных слоев. Эта система позволяет адекватно оценить положение энергетических уровней частиц и квазичастиц на энергетической диаграмме КРС [1 — 3].

Определитель системы
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По мере уменьшения толщины ям квантовые уровни частиц смещаются к области континуума — наблюдается известный эффект «выталкивания» квантовых уровней из ямы. Однако данный эффект становится менее выраженным по мере усиления несимметричности структуры — уменьшения толщины разделительного барьера, неодинакового увеличения или уменьшения ширины ям или изменения энергетического профиля какой-либо одной ямы.

Предложенный подход применим и для описания более сложных видов взаимодействия — экситонного и экситон-фононного, а также для исследования влияния внешних электрических и магнитных полей на энергетическую структуру многослойных КРС.
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