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На основi моделi Кронiга-Пеннi з δ-подiбними потенцiалами дослiджено тришарову наногетероструктуру, в
якiй бiля меж подiлу iснує перехiдний шар, вiдстань мiж крайнiми атомами якого є параметром задачi i може
змiнюватися вiд нуля до двох сталих ґраток кристалiв. Отримана точна формула для коефiцiєнта вiдбиван-
ня R, з якої можна визначити залежнiсть коефiцiєнта R вiд хвильового вектора, величини перехiдного шару
та величини квантової ями (бар’єру) гетероструктури. Конкретнi обчислення, проведенi для моделей гетеро-
систем GaAs/AlAs/GaAs та AlAs/GaAs/AlAS. Проведено порiвняння коефiцiєнтiв вiдбивання у наближеннi
огинаючих та у методi ефективної маси при малих значеннях хвильового вектора та показано, що близькi
результати можна отримати, якщо використати граничнi умови Гарiсона при вiдповiдним чином пiдiбраних
параметрах. Для косинусоїдального закону дисперсiї заряду, який виникає в моделi Кронiна-Пеннi, в рамках
методу S-матрицi розсiяння визначено енергiю зв’язаних станiв для гетероструктури з квантовою ямою (типу
AlAs/GaAs/AlAs).

Вступ

Протягом останнього часу iнтенсивно вивча-
ються рiзнi наноструктури, в яких як експери-
ментально, так i теоретично дослiджуються еле-
ктричнi та оптичнi властивостi. Значне число ро-
бiт присвячене гетероструктурам GaAs/AlAs, в
яких шари AlAs помiщено в кристалiчне середо-
вище GaAs або навпаки [1–4]. Електроннi власти-
востi таких гетеросистем пов’язанi з електронами
Г-долини зонного спектру. Проблема проходжен-
ня цих електронiв через межу рiзних кристалiв
виникає в електронiцi гетеропереходiв та при до-
слiдженнi транспортних властивостей полiкриста-
лiчних матерiалiв [5–13]. Для отримання точного
розв’язку цiєї задачi необхiдно знайти явний ви-
гляд блохiвських функцiй складових матерiалiв та
швидкоспадних функцiй бiля iнтерфейсу. У бага-
тьох роботах, як правило, блохiвськi функцiї замi-
нюються огинаючими функцiями i використовує-
ться наближення ефективної маси. Зазвичай вва-
жається, що огинаюча функцiя та її похiднi ма-
ють бути неперервними на межi подiлу [10–13]. В
принципi, цi умови повиннi випливати з обґрун-
тованого виразу для оператора струму в просто-
рi огинаючих функцiй. Такий вираз повинен зале-
жати вiд правильної форми оператора ефективної
кiнетичної енергiї, що дiє на огинаючi функцiї, та
бути правильним також бiля меж подiлу, де зон-
на структура швидко змiнюється. Обґрунтування
вигляду для цього оператора обговорювалося в лi-
тературi [5, 12, 13], але вiн не був в загальному ви-
ведений з перших принципiв. Основнi результати,
отриманi теорiєю, яка ґрунтується на k · p моделi

та наближеннi сильного зв’язку [14–16]. Гарiсоном
в роботi [5] запропоновано умови неперервностi ξΦ
та (mξ)−1∇Φ, де Φ – огинаюча, m(x) – ефективна
маса, ξ(x) – скалярний параметр, який, за припу-
щенням, несильно залежить вiд енергiї бiля краю
зони кожного кристала. Для одновимiрних кри-
сталiв умови Гарiсона в найбiльш загальнiй фор-
мi (βΦ та α(∂Φ/∂x) – неперервнi) можуть бути
оправданi тим, що розв’язки ефективного рiвня-
ння Шредiнгера, яке визначає огинаючi функцiї в
кожному кристалi, можна представити через два
параметри (α i β). З неперервностi густини потоку
ймовiрностi можна отримати неперервнiсть добу-
тку αβm впоперек межi подiлу. Отже, дана про-
блема зводиться до визначення одного невiдомого
параметра (ξ). У бiльшостi робiт, присвячених пи-
танню вибору та обґрунтуванню граничних умов,
дослiджувалися простi гетероструктури з однiєю
межею подiлу, на якiй всi величини, в тому числi
й вiдстань мiж атомами, рiзко змiнюються. Метою
цiєї роботи є розвиток теорiї коефiцiєнта вiдбиван-
ня подвiйної гетероструктури з врахуванням пере-
хiдного шару бiля меж подiлу середовищ, на осно-
вi моделi Кронiга-Пеннi для δ-подiбних потенцiа-
лiв, дослiдження залежностi коефiцiєнта вiдбива-
ння вiд хвильового вектора, величини перехiдного
шару та ширини квантової ями чи бар’єру гетеро-
структури, визначення енергiї зв’язаних станiв за
допомогою методу S-матрицi розсiяння.

Модель гетероструктури. Загальнi формули

Гетероструктура, модель якої представлено
на рис.1, складається з трьох кристалiв. Злi-
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ва (область I) та справа (область III) знаходя-
ться однаковi напiвбезмежнi кристали. Внутрiшня
область (область II) вiдповiдає iншому кристалу
гетеросистеми. Кристали представленi рядами
δ-функцiй з силою P i та перiодами d i ( i=1, 2).
Величина пiкiв δ-функцiї є рiзною для кристалiв
в областях I (III) та II. На межах подiлу сере-
довищ немає атомiв, що уможливлює вiдокреми-
ти ефекти, якi пов’язанi iз зонною структурою,
вiд тих, якi визначаються стрибкоподiбною змiною
значення потенцiалу на межi. Варто вiдмiтити, що
елементарнi комiрки на межах подiлу розмiром
b=b1+b2 мiстять атоми обох типiв кристалiв. Цi
комiрки порушують трансляцiйну симетрiю, тому
коефiцiєнт вiдбивання та енергiя частинки є фун-
кцiєю їх розмiрiв. Не обмежуючись у виборi вели-
чини b, будемо, однак,

Рис.1. Модель гетероструктури

вважати, що перехiдний шар мiж кристалами не є
великим: b < d1+ d2. Систему координат вибирає-
мо так, щоб лiва межа подiлу знаходилась в точцi
x=0. Тодi рiвняння Шредiнгера для комiрки з цi-
єю межею запишемо в виглядi:

{−�2

2m0

d2

dx2
− Piδ(x± bi) + V±

}
Ψ

(i)
ki

= EΨ
(i)
ki
, (1)

де m0 – маса вiльного електрона. У рiвняннi (1)
знак "плюс" та i=1 вiдповiдає областi злiва вiд
iнтерфейсу, а знак "мiнус" та i=2 вiдповiдає дру-
гому кристалу, тому V+ = 0, V− = −V . Аналогi-
чнi рiвняння можна записати для правої комiрки
з межею подiлу x=L.

В областi I та III кристали напiвобмеженi, то-
му функцiї Ψ(1)

k1
та Ψ

(3)
k1
є блохiвськими функцiям,

для яких виконуються наступнi умови:

Ψ
(1)
k1

(0) = eik1d1Ψ
(1)
k1

(−d1),Ψ(3)
k1

(L) = (2)

= e−ik1d1Ψ(3)
k1

(L+ d1).

Аналогiчнi спiввiдношення можна записати
для похiдних вiд хвильових функцiй. Потрiбно та-
кож врахувати, що в точках полюсiв δ-функцiї
Дiрака похiдна хвильової функцiї стрибкоподiбно
змiнюється [17]. Зокрема,

Ψ
(1)′

k1
(−b1 + 0)−Ψ

(1)′

k1
(−b1−0) = −2m0P1

�2
Ψ

(1)
k1

(−b1) ,

Ψ
(3)′

k1
(L+ b1 + 0)−Ψ

(3)′

k1
(L+ b1 − 0) =

= −2m0P1

�2
Ψ

(3)
k1

(L+ b1),
(3)

Використовуючи трансляцiйнi властивостi
хвильових функцiй, можна одержати дисперсiй-
не рiвняння для електрона в областях I та III:

cos(k1d1) = cos(q1d1)− U1
sin(q1d1)

q1d1
, (4)

де U1 = m0P1d1
�2 , q1 =

√
2m0E
�2 , k1 – хвильовий

вектор електрона.
Нормованi хвильовi функцiї крайнiх комiрок I

та III кристалiв можна записати у виглядi:

Ψ
(1)
k1

(x) = Ak1

[
1− e−i (q1+k1)d1

1− e−i (q1−k1)d1
eiq1(x+b1)+

+ e−iq1(x+b1) − (1 − e−i (q1+k1)d1)eiq1|x+b1|
]
, (5)

Ψ
(3)
k1

(x) = Ak1

[
1− e−i(q1+k1)d1

1− e−i(q1−k1)d1
eiq1(x−L−b1)+

+e−iq1(x−L−b1) − (1− e−i(q1+k1)d1)eiq1|x−L−b1|
]
.

Загальнi хвильовi функцiї в цих кристалах за-
писуються так:

Ψ1(x) = Ψ
(1)
k1

(x) + rΨ
(1)
−k1(x),

Ψ3(x) = tΨ
(3)
k1

(x). (6)

У другiй областi гетеросистеми також можна
знайти хвильову функцiю для всiєї областiΨ(2)(x),
вигляд якої є досить складним i залежить вiд кiль-
костi атомiв N.

З умов зшивання функцiй Ψ(1)(x), Ψ(2)(x) та
Ψ(3)(x) в точках x=0, x=L:

Ψ
(1)
k1

(0) = Ψ(2)(0), Ψ(2)(L) = Ψ
(3)
k1

(L),

Ψ
(1)′

k1
(x)
∣∣∣
x=0

= Ψ(2)′
1

(x)
∣∣∣
x=0

, (7)

Ψ(2)′
1

(x)
∣∣∣
x=L

= Ψ
(3)′

k1
(x)
∣∣∣
x=L

визначаємо амплiтуду коефiцiєнта вiдбивання r.
Знаючи r, можна визначити коефiцiєнт вiдбиван-
ня (R) та проходження (T ) заряду гетеросистеми:

R = |r|2 , T = 1−R. (8)

Якщо область II гетероструктури мiстить вели-
ку кiлькiсть атомiв (N >> 1), то можна знехтува-
ти вiдсутнiстю трансляцiйної симетрiї та викори-
стати модель Кронiга-Пеннi. Тодi хвильову фун-
кцiю першої комiрки цiєї областi можна записати
у виглядi (5), якщо замiнити q1 на q2, а k1 на k2
вiдповiдно. Хвильову функцiю останньої комiрки
можна знайти на основi трансляцiйної властивостi
блохiвської функцiї. Загальний вигляд хвильової
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функцiї для цiєї областi можна вiдобразити фор-
мулою:

Ψ2(x) = pΨ
(2)
k2

(x) + f Ψ
(2)
−k2(x). (9)

На основi умов зшивання функцiй Ψ1(x) (6) та
Ψ2(x) (9) можна отримати вираз для коефiцiєнта
вiдбивання r :

r =
Ψ

(1)
k1

(0)
[
μΨ

(2)′

k2
(0) + Ψ

(2)′

−k2(0)
]
−Ψ

(1)′

k1
(0)
[
μΨ

(2)
k2

(0) + Ψ
(2)
−k2(0)

]
Ψ

(1)′
−k1(0)

[
μΨ

(2)
k2

(0) + Ψ
(2)
−k2(0)

]
−Ψ

(1)
−k1(0)

[
μΨ

(2)′
k2

(0) + Ψ
(2)′
−k2(0)

] , (10)

де введено наступне позначення:

μ =
Ψ

(2)′

−k2(0)Ψ
(3)
k1

(L)−Ψ
(2)
−k2(0)(d2)Ψ

(3)′

k1
(L)

Ψ
(2)
k2

(0)Ψ
(3)′
k1

(L)−Ψ
(2)′
k2

(0)Ψ
(3)
k1

(L)
e−2ik2L.

Коефiцiєнт вiдбивання, знайдений на основi
формули (10), можна порiвняти з точним вира-
зом та встановити критерiї використання набли-
ження безмежного кристала для областi II гетеро-
структури. Хвильовi функцiї Блоха кристалiв, що
утворюють реальнi гетероструктури, є невiдоми-
ми. Тому, як правило, використовують наближен-
ня огинаючих функцiй. У нашому випадку огина-
юча матиме вигляд:

Φ(x) =

⎧⎨⎩
Φ1(x) = eik1x + r e−ik1x, x < 0
Φ2(x) = Aeik2x +B e−ik2x, 0 < x < L
Φ3(x) = t eik1(x−L), x > L.

(11)
Функцiї Φi(x) (i =1,2,3 ) – лiнiйнi комбiнацiї

плоских хвиль, якi є розв’язками рiвняння Шре-
дiнгера для гамiльтонiанiв, що описують стани бi-
ля країв зони E(i)

n у наближеннi ефективних мас:

H(i) = E(i)
n − �2

2mi

∂2

∂x2
, i = 1, 2, 3. (12)

Граничнi умови для огинаючих часто ґрунту-
ються на неперервностi Φ та 1

m
∂ Φ
∂ x [10-14,19-21].

Бiльш загальнi умови, що накладаються на оги-
наючi, запропоновано Гарiсоном [5]:

β1 Φ1(0) = β2 Φ2(0),

β2 Φ2(L) = β1 Φ3(L),

α1
∂ Φ1

∂x

∣∣∣∣
x=0

= α2
∂ Φ1

∂x

∣∣∣∣
x=0

, (13)

α2
∂ Φ2

∂x

∣∣∣∣
x=L

= α1
∂ Φ3

∂x

∣∣∣∣
x=L

.

З неперервностi потоку ймовiрностi в набли-
женнi ефективної маси можна отримати насту-
пний зв’язок мiж параметрами:

α1 β1m1 = α2 β2m2. (14)

Використовуючи (13) та (14), можна визначити
коефiцiєнт вiдбивання для гетероструктури:

R =

ξ21
ξ22

[
m2

2k
2
1ξ

2
2

m2
1k

2
2ξ

2
1
− 1
]2

sin2 k2L

4
m2

2k
2
1

m2
1k

2
2
+

ξ21
ξ22

[
m2

2k
2
1ξ

2
2

m2
1k

2
2ξ

2
1
− 1
]2

sin2 k2L

,
β2
1

β2
2

=
ξ1
ξ2
.

(15)
На основi отриманих формул для хвильової

функцiї визначаємо загальнi енергетичнi характе-
ристики гетеросистеми. Розглянемо модель гете-
роструктури з квантовою ямою в областi II. В
цьому випадку повиннi iснувати зв’язанi стани ча-
стинки. Енергiя цих станiв визначалась за допо-
могою методу S-матрицi [22]. Використовуючи цей
пiдхiд, загальний вигляд хвильової функцiї ча-
стинки у першiй областi потрiбно записати у ви-
глядi:

Ψ1(x) = A(Ψ
(1)
−k1(x) − S(E)Ψ

(1)
k1

(x)). (16)

З умов зшивання функцiй можна визначити
вираз для S(E)

S(E) = −r−1(E). (17)

Для знаходження дискретних значень енергiї
частинки в утворенiй гетероструктурi необхiдно
знайти полюси S-матрицi.

Конкретнi розрахунки. Аналiз одержаних ре-
зультатiв
З огляду на те, що останнiм часом гетеростру-

ктури типу GaAs/AlAs/GaAs та AlAs/GaAs/AlAs
знайшли широке використання в якостi систем, де
експериментально i теоретично дослiджується ту-
нелювання електронiв та дiрок [1–4], використаємо
розглядувану модель до дослiдження таких гете-
росистем. Для цього необхiдно, знаючи вiдомi па-
раметри: ефективнi маси, сталi гратки та розрив
зон, встановити параметри задачi: P1, P2, ξ1, ξ2.

З дисперсiйного рiвняння (4), можна визначи-
ти екстремальнi значення енергiй при ki → 0.
Якщо в гетеросистемi на межi подiлу не виникає
додаткових полiв i потенцiальна енергiя електрона
не змiнюється (V += 0), то для обох типiв криста-
лiв i=1,2) екстремальнi значення енергiї визнача-
ються з таких рiвнянь:
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tg

√
m0d2i
2�2

En = − Ui√
m0d2i
2�2 En

, n = 1, 3 , 5, ... ,

(18)

sin

√
m0d2i
2�2

En = 0, n = 2, 4 , 6, ... (19)

Рис.2. Коефiцiєнт вiдбивання електронiв для системи з трьох кристалiв GaAs/AlAs/GaAs (рис.2a) та AlAs/GaA/AlAs
(рис.2b). U1 = −3.01, U2 = −4.79. Крива 1 – вiдповiдає випадку b = b1 + b2 = d2 (b1 = 0.1d2, b2 = 0.9d2). Крива 2 – для

випадку b = b1 + b2 = 2d2 (b1 = 0.1d2, b2 = 1.7d2)

Можна також визначити ефективнi маси для не-
парних та парних енергетичних зон:

mn

m0
= − 2�2Ui

m0d2i En

[
1− 2Ui

m0d2i
2�2 En + U2

i

]
,

n = 1, 3 , 5, ...,

mn

m0
= − Ui

π2n2
, n = 2, 4, 6, ....

(20)

З рiвняння (5) отримано закон дисперсiї для
кристалiвGaAs таGaAs (d1 = 5.653 Å,m = 0.066 –
GaAs; d2 = 5.66 Å,m = 0.124 – AlAs, V0 = 570meV
– розрив мiж третiми зонами). При заданих значе-
ннях сталих ґраток та ефективних масах частин-
ки, близький до реального розрив зон реалiзується
для третiх енергетичних зон гетеросистеми, якщо

U1 =
�2

m0P1d1
= −3.01, U2 =

�2

m0P2d2
= − 4.79.

Маючи необхiднi параметри, можна визначити
коефiцiєнт вiдбивання R чи пропускання T для
гетеросистеми на основi кристалiв GaAs та AlAs.

Вiдбивання та пропускання електронiв в таких
гетеросистемах суттєво залежить вiд ширини пе-
рехiдного шару, тобто вiд величини b=b1+b2. Змi-
на цiєї величини веде як до змiни локальних ма-
ксимумiв функцiї R=R(k1), так i до зсуву цих ма-
ксимумiв.

На рис.2 подано залежнiсть коефiцiєнта вiдби-
вання електронiв в гетеросистемах GaAs та AlAs,
обчисленого за формулами (8) та (11), вiд без-
розмiрного хвильового вектора падаючого на яму

(бар’єр) електрона для рiзної ширини перехiдного
шару.

Для гетеросистеми GaAs/AlAs/GaAs, на вiдмi-
ну вiд системи AlAs/GaAs/AlAs, дана залежнiсть
складається з двох областей – пiдбар’єрного та на-
дбар’єрного розсiювання (в областi k1d1/π < 0, 2
пропускання електронiв практично не спостерiга-
ється). Але загалом залежнiсть коефiцiєнта вiдби-
вання R=R(k1) для рiзної ширини перехiдного ша-
ру має однаковий характер для обох типiв гетеро-
систем. При малих коефiцiєнт вiдбивання близь-
кий до одиницi i зменшується при збiльшеннi хви-
льового вектора. Для кожної структури чiтко ви-
значеними є точки, при яких спостерiгається iде-
альне пропускання, тобто R = 0. Отримано, що
кiлькiсть максимумiв (а вiдповiдно i точок iдеаль-
ного пропускання) є бiльшою для гетеросистеми
GaAs/AlAs/GaAs, незважаючи на те, що промi-
жок пропускання цiєї системи значно менший, нiж
для AlAs/GaAs/AlAs. Величина вiдповiдних ма-
ксимумiв є спiвмiрною для обидвох типiв криста-
лiв. При k1d1

π = 1 коефiцiєнт вiдбивання досягає
свого максимального значення (R=1).

Для обох типiв гетеросистем було проведе-
но порiвняння результатiв R=R(k1), одержаних
за допомогою точного та наближеного розв’язкiв.
При великих значеннях розмiру другого криста-
ла гетеросистеми L (L � 4 d2), отримано, що якi-
сно обидвi формули дають близькi результати, але
краще збiгання результатiв обчислень спостерiга-
ється для системи GaAs/AlAs/GaAs.
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Рис.3. Коефiцiєнт вiдбивання електронiв для структури GaAs/AlAs/GaAs (рис.3a) та AlAs/GaAs/AlAs (рис.3b).
Суцiльна лiнiя – точний розв’язок, штрихова лiнiя – метод ефективної маси, що уточнений умовами Гарiсона. Кривi 1

та 1′ – вiдповiдають L = 8d2 (45.224 Å); кривi 2 та 2′ – для L = 2d2 (11.306 Å)

Перейдемо до аналiзу коефiцiєнта вiдбивання,
отриманого на основi наближення огинаючих та
методу ефективної маси, уточненого використан-
ням граничних умов Гарiсона. Розглянемо особли-
вий випадок поверхнi, коли комiрка, що мiстить
атоми обох кристалiв, має розмiр b = 1/2(d1 + d2)
(цей тип поверхнi вiдповiдає гетероструктурам з
близькими сталими ґратки). Для цього випадку
можна встановити точне значення пiдгоночних па-
раметрiв ξi ≡ β2

i , i = 1, 2 через параметри кри-
сталiв та енергiю електрона на днi зони:

ξ1,2 =
U1,2

(qn d1,2)2
m0

m1,2
, qn =

√
2m0En

�2
.

З формули (20) видно, що для вищих зон, коли
(qn d1,2 >> |U1,2|), величини ξi прямують до оди-
ницi, i (15) переходить у формулу для коефi-
цiєнта вiдбивання, яку можна отримати в на-
ближенi огинаючих функцiй за умови, що Φ та
1/m∂Φ

∂x – неперервнi на межах подiлу. Для моделей
кристалiв гетеросистем GaAs та AlAs були отри-
манi такi точнi значення: ξ1 = 0, 91, ξ2 = 0, 768,
що дало можливiсть порiвняти результати, отри-
манi за допомогою методу ефективної маси, з то-
чним розв’язком.

На рис.3(а) подано коефiцiєнт вiдбивання
R=R(k1) для системи AlAs/GaAs/AlAs, обчисле-
ний за допомогою точного розв’язку та за фор-
мулою (15) – метод ефективної маси, уточнений
граничними умовами Гарiсона, для рiзної ширини
бар’єру. Видно, що в областi малих значень хви-
льового вектора (k1 → 0), де є застосовним ме-
тод ефективної маси, спостерiгається добре якiсне
збiгання результатiв. При подальшому збiльшеннi
хвильового вектора отримано зсув точок iдеально-

го пропускання електронiв (R = 0) до бiльших k1
та незначну невiдповiднiсть величин максимумiв.

Проведенi для гетеросистемиGaAs/AlAs/GaAs
(рис.3(б)) обчислення також показали непогану
якiсну збiжнiсть результатiв, отриманих за допо-
могою методу ефективної маси з граничними умо-
вами Гарiсона та точного розв’язку. Для k1 → 0
обидва методи дають майже однаковi результати.
При подальшому збiльшеннi хвильового вектора
розбiжнiсть стає бiльш суттєвою. Це можна по-
яснити тим, що метод ефективної маси є засто-
совним лише в областi малих значень хвильового
вектора. Зауважимо, що для цiєї гетерострукту-
ри, на вiдмiну вiд структури AlAs/GaAs/AlAs, зi
збiльшенням значення хвильового вектора спосте-
рiгається зсув точок iдеального пропускання еле-
ктронiв (R = 0), отриманих методом ефективної
маси, в бiк менших k1 та бiльш суттєва невiдпо-
вiднiсть величин максимумiв. Однак потрiбно вiд-
значити, що ця розбiжнiсть є значно меншою, нiж
при порiвняннi точного розв’язку та результатiв,
що отриманi за допомогою методу ефективної ма-
си для випадку ξ1,2 = 1.

З наведених графiкiв видно, що зi зменшенням
ширини ями (бар’єру) середнє значення коефiцi-
єнта пропускання електронiв збiльшується, що є
очiкуваним з фiзичних мiркувань. Використовую-
чи метод S-матрицi розсiяння, визначено енергiю
зв’язаних станiв для гетероструктури з квантовою
ямою (типу AlAs/GaAs/AlAs). Згiдно з вказаним
методом, енергiя станiв задається тими значення-
ми енергiї, що є полюсами S-матрицi розсiяння.
Поставлена задача – непроста з точки зору число-
вих обчислень, оскiльки аналiтичний вираз для
S-матрицi (особливо для точного значення хвильо-
вої функцiї у другiй областi) є складним, а крiм
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того, значення функцiй ki = ki(E) (i=1,2) знахо-
дились з трансцендентних рiвнянь для хвильових
векторiв.

Рис.4. Залежнiсть E(b1) для гетероструктури
AlAs/GaAs/AlA: суцiльнi кривi – точний розв’язок,
штриховi кривi – наближений розв’язок (третя зона,

L = 4d2)

Результати обчислень енергiї зв’язаного стану
у квантовiй ямi, що утворена третiми зонами для
L = 4d2, подано на рис.4. Видно, що при фiксова-
ному значеннi вiдстанi b2 = d2/2 енергiя залежить
вiд b1, а отже, вiд вiдстанi мiж сусiднiми атомами
на межах середовищ. Збiльшення b1 веде до змен-
шення енергiї стану, що можна пояснити ефектив-
ним збiльшенням розмiру квантової ями. Крiм то-
го видно, що з точного розв’язку (суцiльна кри-
ва) отримуємо дещо меншi значення енергiї, нiж у
випадку наближеного розв’язку (штриховi кривi),
хоча рiзниця мiж енергiями є невеликою.

Залежнiсть енергiї зв’язаних станiв у другiй i
третiй зонах вiд розмiру квантової точки подано
на рис.5. Третi зони характеризуються бiльшим
розривом на межах подiлу, нiж другi. Енергiя зв’я-
заних станiв, що вiдрахована вiд дна чи стелi вiд-
повiдних зон другої областi, є бiльшою для третьої
зони. Збiльшення розмiру КЯ веде до виникнення
нових зв’язаних станiв та монотонного зменшен-
ня енергiї частинки, що отримана як методом S-
матрицi розсiяння (суцiльнi кривi), так i методом
ефективної маси (штриховi кривi). Внаслiдок того,
що розрив третiх зон є бiльшим, нiж других, енер-
гiя зв’язаних станiв частинки третiх зон кванто-
вої ями та матрицi бiльша, нiж вiдповiдна енергiя
для других зон. У межах квантової ями основний
стан (кривi 1,2,3,4) виникає при менших значен-
нях L, нiж збуджений стан (кривi 1′, 2′, 3′, 4′), як

для третьої, так i для другої енергетичної зони.
Порiвняння енергiй частинки, отриманих рiзними
методами, показує, що енергiї, одержанi методом
S-матрицi розсiяння, є бiльшими, нiж вiдповiднi
енергiї у рамках методу ефективної маси.

Рис.5. Залежнiсть Е = E(L) для гетероструктури
AlAs/GaAs/AlAs. Кривi 1,1′, 2, 2′ – отриманi методом

S-матрицi розсiяння, кривi 3, 3′, 4, 4′ – методом
ефективної маси: 1, 1′, 3, 3′ – E = E(L) для третьої зони,

2, 2′, 4, 4′ – E = E(L) для другої зони

Зокрема, для L = 6d3 рiзниця енергiй основно-
го стану, отриманих рiзними методами, складає
200 меВ для третiх та 90 меВ для других зон.

Таким чином, у роботi на основi моделi
Кронiга-Пеннi з δ-подiбними потенцiалами дослi-
джено тришарову наногетероструктуру, в якiй бi-
ля меж подiлу iснує перехiдний шар, вiдстань
мiж крайнiми атомами якого є параметром за-
дачi i може змiнюватися вiд нуля до двох ста-
лих ґраток кристалiв. Отримана точна форму-
ла для коефiцiєнта вiдбивання, з якої можна ви-
значити залежнiсть коефiцiєнта R вiд хвильово-
го вектора, величини перехiдного шару та шири-
ни квантової ями (бар’єру) гетероструктури. Кон-
кретнi обчислення, проведенi для гетеросистем ти-
пу GaAs/AlAs/GaAs та AlAs/GaAs/AlAs, показа-
ли, що наближення огинаючих та методу ефектив-
ної маси при малих значеннях хвильового векто-
ра дають близькi значення коефiцiєнта вiдбиван-
ня, якщо використати граничнi умови Гарiсона з
вiдповiдним чином пiдiбраними параметрами. За
допомогою методу S-матрицi розсiяння визначе-
но енергiю зв’язаних станiв для гетероструктури
з квантовою ямою (типу AlAs/GaAs/AlAs). Отри-
мано залежнiсть енергiї частинки вiд ширини пе-
рехiдного шару та вiд розмiрiв другого середови-
ща (ширини квантової ями).
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