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У рамках моделi деформацiйного потенцiалу розраховано баричний коефiцiєнт квантової точки сферичної
симетрiї в залежностi вiд її розмiрiв та енергiї переходу в основний стан. Встановлено, що значення баричного
коефiцiєнта матерiалу квантової точки InAs радiусом ∼ 4 нм є меншим за вiдповiдне значення баричного
коефiцiєнта об’ємного матерiалу InAs на 19%.

Вступ

Вирощування, дослiдження наногетеросистем
з напруженими квантовими точками (КТ) та ви-
готовлення приладiв на їх основi на сьогоднi є про-
вiдним напрямом у фiзицi низьковимiрних систем
[1, 2]. Це пов’язано з унiкальними властивостями
таких структур, не характерними для масивних
кристалiв, що вiдкриває широкi можливостi їхньо-
го практичного застосування (створення лазерiв у
близькiй iнфрачервонiй областi спектру, багатомо-
дових лазерiв, квантових комп’ютерiв [2]) та дослi-
дження нових фундаментальних фiзичних явищ.

Сучаснi технологiчнi методи дають змогу виро-
щувати досконалi впорядкованi масиви квантових
точок складних форм. Однак подальший прогрес
фiзики квантових нульвимiрних наноструктур по-
в’язаний не тiльки з розвитком технологiї отрима-
ння, але й з вдосконаленням аналiтичних моделей
гетеросистем з квантовими точками.

У бiльшостi теоретичних моделей [3, 4] при-
ймається, що основнi фiзичнi характеристики на-
нооб’єктiв (баричний коефiцiєнт, модуль Юнга,
коефiцiєнт Пуассона, ефективнi маси носiїв за-
ряду) збiгаються з вiдповiдними характеристика-
ми, отриманими з макроскопiчних експериментiв.
Однак коли описанi структури мiстять лише де-
кiлька атомних шарiв, їхнi фiзичнi характеристи-
ки помiтно вiдрiзняються вiд вiдповiдних характе-
ристик об’ємних кристалiв [5]. Зокрема, спосте-
рiгається невiдповiднiсть мiж значеннями бари-
чного коефiцiєнта квантової точки InAs в гетеро-
структурi InAs/GaAs i об’ємного кристалу InAs
[6]. Як показують результати експериментальних
дослiджень, залежностi енергетичного зсуву лi-
нiй люмiнесценцiї квантових точок InAs вiд ве-
личини гiдростатичного тиску при рiзних енер-
гiях переходiв в основний стан i залежностi ба-
ричного коефiцiєнта матерiалу квантових точок
вiд їх розмiрiв, значення баричного коефiцiєнта
квантових точок InAs вiдрiзняється вiд значення
баричного коефiцiєнта масивного кристала InAs
(K∞=12 меВ/кбар) на ∼ 30− 40% [6, 7].

Тому мета даної статтi – встановлення зако-
номiрностi змiни баричного коефiцiєнта матерiалу
напруженої квантової точки iз змiною її розмiрiв.

Модель гетеросистеми InAs/GaAs з напру-
женими квантовими точками InAs сфери-
чної симетрiї

Розглядається гетеросистема InAs/GaAs з на-
пруженими квантовими точками (КТ) InAs сфе-
ричної симетрiї. Модель цiєї гетеросистеми, по-
будована iз врахуванням деформацiйних ефектiв,
вiдображена на рис.1. Щоб звести задачу з вели-
кою кiлькiстю КТ до задачi з однiєю КТ, енер-
гiя попарної пружної взаємодiї КТ була замiнена
енергiєю взаємодiї кожної КТ з усередненим по-
лем пружної деформацiї σ(N − 1) всiх iнших КТ
у кристалiчнiй матрицi.

Рис.1. Сферична модель КТ

Процес формування КТ вiдповiдно до методу
молекулярно-променевої епiтаксiї у гетеросистемi
InAs/GaAs здiйснюється у два етапи. На першо-
му вiдбувається рiст псевдоморфного напружено-
го шару InAs. При досягненнi ним критичної тов-
щини (1.5–1.7 моношару (МШ)) наступає другий
етап – спонтанний розпад псевдоморфного шару
на систему кристалiчних острiвцiв (КТ) i змочую-
чий шар InAs завтовшки ∼ 1 МШ. Такий розпад
зумовлений релаксацiєю пружних напружень, що
виникають у гетероепiтаксiйнiй системi за неузго-
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дження параметрiв ґраток, i рiзними коефiцiєнта-
ми термiчного розширення пiдкладки GaAs та епi-
таксiйного шару InAs та виграшем вiльної енергiї
системи.

Оскiльки постiйна ґратки матерiалу InAs
(a(1) = 0, 608 нм) бiльша, нiж матрицi GaAs
(a(2) = 0, 565 нм), то при гетероепiтаксiйному на-
рощуваннi у межах псевдоморфного росту InAs
на шар GaAs, матерiал InAs зазнає деформацiї
стиску, а GaAs – розтягу.

Таким чином, сферичну квантову точку радi-
усом R0 можна представити пружним дилатацiй-
ним мiкровключенням у виглядi пружної сфери
(штрих-пунктирна лiнiя на рис.1), яку вставляють
у сферичну порожнину, що є у матрицi GaAs (пун-
ктирна лiнiя на рис.1), об’єм якої менший за об’єм
мiкровключення на ΔV .

Щоб вставити таке сферичне мiкровключен-
ня, необхiдно його стиснути i розтягнути матрицю
GaAs в радiальних напрямах. Результат одноча-
сної дiї цих деформацiй показаний суцiльною лiнi-
єю на рис.1.

Потенцiальна енергiя електрона i дiрки у на-
ногетеросистемi з напруженими сферични-
ми квантовими точками
Електронна структура квантової точки пред-

ставляє собою набiр дискретних рiвнiв розмiрного
квантування i в цьому змiстi подiбна до електрон-
ної структури одиничного атома. Глибина i хара-
ктер квантуючого потенцiалу визначаються про-
фiлем дна зони провiдностi i вершини валентної
зони гетероструктури. Цей профiль розглядається
як потенцiальна енергiя, яка визначає енергети-
чний спектр i квантовi стани електрона (дiрки).

У випадку напружених КТ за наявностi в їх
околi полiв пружних неоднорiдних напружень гли-
бина i форма квантуючого потенцiалу визначаю-
ться не лише вiдмiннiстю у ширинi заборонених
зон матерiалiв КТ i матрицi, а також характером
неоднорiдної деформацiї матрицi i КТ. Зокрема,
у гетеросистемi InAs/GaAs (001) з КТ InAs не-
узгодження параметрiв кристалiчних граток ста-
новить f = 7%. Оскiльки вiдмiннiсть параметрiв
граток InAs i GaAs значна, напруження, що вини-
кають у гетеросистемi з КТ iстотно впливають на
структуру дозволених зон та на їх розрив. Таким
чином, енергетичнi змiщення зони провiдностi та
валентної зони пiд дiєю пружних деформацiй вiд-
повiдно становлять:
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)
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c ε
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; ΔE
(i)

υ

(
ε
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)
= a
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де ε
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= Spε̂
(i)

– сума дiагональних складових тен-
зора деформацiї; a(i)c , a

(i)
υ – константи гiдростати-

чного деформацiйного потенцiалу зони провiдно-
стi та валентної зони, вiдповiдно;

i =

{
1 ≡ InAs
2 ≡ GaAs

.

Для знаходження компонентiв тензора дефор-
мацiї необхiдно знайти явний вигляд змiщень ато-
мiв u(1)r , u(2)r у матерiалах InAs та GaAs, вiдповiд-
но. З цiєю метою розв’язувалося рiвняння рiвно-
ваги [8]

∇divu = 0 (2)

з такими граничними умовами для сферичної КТ:
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r |r=R0

)
= ΔV, ΔV = 4πR3

0f,

σ
(1)
rr |r=R0

= σ
(2)
rr |r=R0

+ PL, PL = 2α
R0
,

σ
(2)
rr |r=R1

= −P − σef (N − 1) , P >> σef (N − 1) ,

(3)
де: R0 – радiус квантової точки, R1 – радiус ма-
трицi, P – всестороннiй тиск, PL – Лапласiвський
тиск, α – поверхнева енергiя КТ [1].

Параметр f представлений сумою:

f = f1 + f2. (4)

Тут f1 =
(
α

(2)

T − α
(1)

T

)
· (Tk − T0) – складова пара-

метра невiдповiдностi, викликана рiзними термi-
чними коефiцiєнтами матерiалу квантової точки
i матрицi: α

(1)

T = 4.52 · 10−6 1/град, α
(2)

T = 5.73 ×
10−6 1/град; f2 = (a

(1) − a
(2)

)/a
(1) ≈ 7% – складо-

ва параметра невiдповiдностi, викликана неузго-
дженням постiйних кристалiчних граток a

(1)

i a
(2)

матерiалiв квантової точки i матрицi, вiдповiдно.
Величина ΔV в лiвiй частинi першого рiвняння

системи (3) дорiвнює геометричнiй рiзницi об’ємiв
мiкровключення та порожнини в матрицi GaAs,
зображених на рис.1.

Унаслiдок симетрiї поле перемiщень, яке ви-
значається розв’язком рiвняння (2), мiстить тiль-
ки радiальну компоненту як у серединi КТ:

u
(1)

r = C1r +
C2

r2 , 0 � R � R0, (5)

так i зовнi – в середовищi матрицi GaAs:

u
(2)

r = C3r +
C4

r2 , R0 � R � R1. (6)

Оскiльки в т. r = 0 змiщення повинно бути
скiнченним, то в розв’язку (5) покладемо C2 = 0.

Поле змiщень визначає такi компоненти тензо-
ра деформацiї:

ε
(1)

rr = C1, ε
(1)

ϕϕ
= ε

(1)

ΘΘ
= C1; (7)

ε
(2)

rr = C3 − 2C4

r3 , ε
(2)

ϕϕ
= ε

(2)

θθ
= C3 +

C4

r3 . (8)

Механiчне напруження у матерiалах InAs та
GaAs, вiдповiдно:

σ
(i)

rr =
Ei

(1 + νi) (1− 2νi)

[
(1 + νi) ε

(i)

rr + νi

(
ε
(i)

ϕϕ + ε
(i)

θθ

)]
,

(9)

Актуальнi проблеми фiзики, математики та iнформатики. Фiзика, №1, 2009



Вплив нанорозмiрного масштабного фактора на баричний коефiцiєнт... 15

де νi, Ei – коефiцiєнт Пуассона та модуль Юнга
в середовищi КТ та в оточуючiй матрицi, вiдпо-
вiдно, якi вiдомим чином [8] виражаються через
пружнi сталi C11 та C12 цих матерiалiв.

Коефiцiєнти C1, C3, C4 знаходимо з
розв’язку системи (3), враховуючи (5)–(9).

Таким чином, маючи компоненти тензора де-
формацiї, якi залежать вiд радiуса R0 КТ, її фор-
ми i всестороннього тиску P , можна знайти потен-
цiальну енергiю електронiв та дiрок у напруженiй
гетероструктурi з КТ:

Ue =

{
−
(
|ΔVc (0) | − |a(1)

c · ε(1) | − |a(2)

c · ε(2) |
)
,

0,

0 � r � R0,
R0 � r � R1,

(10)

Uh =

{
−
(
|ΔVh (0) | − |a(1)

υ · ε(1) | − |a(2)

υ · ε(2) |
)
,

0,

0 � r � R0,
R0 � r � R1.

(11)

Тут ΔVc(0), ΔVh(0) – глибина потенцiальних ям
для електрона i дiрки в ненапруженiй КТ.

Графiчно геометрiя гетеросистеми InAs/GaAs
з квантовими точками InAs та координатна за-
лежнiсть потенцiальної енергiї електрона i дiрки
без врахування (штрихова лiнiя) та з врахуван-
ням впливу (суцiльна лiнiя) всебiчної деформацiї
показанi на рис.2. Пунктиром зображенi енергети-
чнi рiвнi E(1)

e,h основного стану електрона i дiрки в
потенцiальних ямах Ue i Uh.

Рис.2. Координатна залежнiсть потенцiальної енергiї
електрона i дiрки

в гетеросистемi InAs/GaAs з квантовими точками InAs

Енергiя переходу в основний стан визначається
таким чином:

E
(1)
0 = E(1)

e + E
(1)
h + E(1)

g , (12)

де E(1)
g – ширина забороненої зони матерiалу КТ

InAs.

Розрахунок баричного коефiцiєнта кванто-
вих точок InAs у гетеросистемi InAs/GaAs
Баричний коефiцiєнт K КТ InAs у гетероси-

стемi InAs/GaAs визначається сумою трьох скла-
дових:

K =
∂E

(1)

0
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=
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(1)

e

∂P
+
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(1)

h
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+
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=
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·
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(1)

e
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(1)

h

∂R0
+
∂E

(1)

g

∂R0

]
; (13)

– складовою баричного коефiцiєнта, зумовленою
зсувом електронного рiвня пiд дiєю гiдростатично-
го тиску;
– складовою баричного коефiцiєнта, зумовленою
зсувом дiркового рiвня пiд дiєю гiдростатичного
тиску;
– баричним коефiцiєнтом ширини забороненої зо-
ни.

Для знаходження енергетичного спектру еле-
ктрона i дiрки в гетеросистемi InAs/GaAs з кван-
товими точками InAs було розв’язане рiвняння
Шредiнгера

He,hΨe,h (r) = Ee,hΨe,h (r) (14)
з гамiльтонiаном:

He,h = −�2

2
∇ 1

m∗
e,h (r)

∇+ Ue,h (r, R0, P ) . (15)

Ефективнi маси електрона m∗
1,2e (дiрки m

∗
1,2h)

в КТ i в оточуючiй матрицi вважалися вiдомими i
рiвними тим значенням, якими вони характеризу-
ються у вiдповiдних масивних кристалах.

Оскiльки розрахунок енергетичних рiвнiв еле-
ктрона i дiрки проводиться у наближеннi ефе-
ктивних мас, то геометричнi розмiри квантової
точки та областi простору мiж двома сусiднiми
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КТ повиннi значно перевищувати величину по-
стiйних ґраток матерiалiв КТ i матрицi, тобто
R0 > > a(1), a(2).

Розв’язок рiвняння Шредiнгера (14) в сфери-
чнiй системi координат шукаємо у виглядi:

Ψnlm (r, θ, ϕ) = Rnl (r) · Ylm (θ, ϕ) . (16)

Тут Ylm (θ, ϕ) – сферичнi функцiї Лежандра.
Радiальнi функцiї Rnl(r) виражаються через

сферичнi функцiї Бесселя:

R1nl
(r) = A · jl (ke,hr) +B · nl (ke,hr) ,

0 � r � R0,
(17)

R2nl
(r) = C · h(1)

l (iχe,hr) +D · h(2)

l (iχe,hr) , (18)
R0 � r � R1,

де:

k
2

e,h =
2m∗

1e,h

�2

(
|Ue,h| − |Ee,h

nl |
)
, (19)

χ
2

e,h =
2m∗

2e,h

�2
|Ee,h

nl |, (20)

а потенцiальна енергiя електрона i дiрки Ue,h ви-
значається формулами (10), (11).

Умови неперервностi хвильових функцiй i гу-
стини потоку ймовiрностi на границi КТ–матриця

⎧⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎩
R1(r)|r=R0

= R2(r)|r=R0
,

1

m∗
1e,h

dR1(r)

dr

∣∣∣∣∣
r=R0

=
1

m∗
2e,h

dR2(r)

dr

∣∣∣∣∣
r=R0

(21)
спiльно з умовою регулярностi функцiй Rnl(r) при
r → 0 i r → R1 та умовою нормування визначають
спектр Enl i хвильовi функцiї електрона та дiрки
в гетеросистемi InAs/GaAs з квантовими точками
InAs.

Таким чином, енергiї основного стану електро-
на та дiрки в КТ є коренями вiдповiдних транс-
цендентних рiвнянь:

m∗
2e,h

m∗
1e,h

[1− ke,hR0 · ctg (ke,hR0)] =

=
1 + χe,hR0 + e2χe,h(R0−R1) · (χe,hR0 − 1)

1− e2χe,h(R0−R1)
, (22)

m = 1, 3, 5, ...

Маючи (22), можна розрахувати за формулою
(13) баричний коефiцiєнт квантових точок зале-
жно вiд їх розмiрiв, враховуючи що:

∂Ee
∂R0

= −
∂f
∂R0

∂f
∂Ee

,
∂Eh
∂R0

= −
∂ϕ
∂R0

∂ϕ
∂Eh

,

де

f = ke·tg
(
keR0 − n

π

2

)
−
χe · m

∗
1e

m∗
2e

· (1 + e2χe(R0−R1)
)

1− e2χe(R0−R1)
,

ϕ = kh·tg
(
khR0 − n

π

2

)
−
χh · m

∗
1h

m∗
2h

· (1 + e2χh(R0−R1)
)

1− e2χh(R0−R1)
.

Числовi розрахунки та обговорення резуль-
татiв
Числовий розрахунок баричного коефiцiєнта

як функцiї розмiрiв КТ був проведений для нано-
гетеросистеми InAs/GaAs з КТ InAs, параметри
якої наступнi [9, 10]:

a(1) = 0.608 нм, a(2) = 0.565 нм,

C
(1)
11 = 0.833 Мбар, C(2)

11 = 1.223 Мбар,

C
(1)
12 = 0.453 Мбар, C(2)

12 = 0.571 Мбар,

a(1)c = −5.08 еВ, a(2)c = −7.17 еВ,

a(1)υ = 1 еВ, a(2)υ = 1.16 еВ,

E(1)
g = 0.36 еВ, E(2)

g = 1.452 еВ,

m∗(1)
e /m0 = 0.057,m∗(2)

e /m0 = 0.065,

m
∗(1)
h /m0 = 0.41,m

∗(2)
h /m0 = 0.45, α(1) = 0.657Н/м.

За формулами попереднього параграфа був
розрахований енергетичний зсув лiнiй люмiне-
сценцiї КТ InAs/GaAs пiд впливом зовнiшнього
гiдростатичного тиску P . Результати розрахункiв
зображенi графiчно на рис.3 (залежностi 1 та 2).

Рис.3. Залежнiсть енергетичного зсуву лiнiй
люмiнесценцiї КТ InAs

вiд величини гiдростатичного тиску P
при рiзних значеннях енергiї рекомбiнацiйного переходу E:

1, 1’ – 1,13 еВ (для R0=4.2 нм); 2, 2’ – 1,15 еВ (для
R0=3.9 нм)
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Як бачимо з рис.3, збiльшення гiдростатичного
тиску в iнтервалi 0÷15 кбар призводить до зроста-
ння дослiджуваного зсуву, що зумовлено збiльше-
нням енергетичної ширини оптичних переходiв у
КТ при пiдвищеннi зовнiшнього тиску. Збiльшен-
ня розмiрiв КТ якiсно не змiнює характер отри-
маної залежностi, однак змiщує зсув лiнiй люмi-
несценцiї КТ InAs в бiк менших енергiй. Зокре-
ма, пiд дiєю зовнiшнього гiдростатичного тиску
P = 5 кбар збiльшення радiуса R0 КТ вiд 3.9 нм
до 4.2 нм спричинює зменшення величини зсуву
на ∼ 1 меВ. Як бачимо з рис.3, отриманi теорети-
чнi результати (залежностi 1 та 2) узгоджуються з
експериментальними даними (залежностi 1’ та 2’)
[7].

У рамках описаної вище моделi за допомогою
побудованих на рис.3 залежностей, а також фор-
мули (13) попереднього параграфа був розрахова-
ний баричний коефiцiєнт КТ InAs в напруженiй
гетеросистемi InAs/GaAs з КТ InAs. Величина
баричного коефiцiєнта для сферичної КТ радiусом
R0 = 4.5 нм становить 9.45 мeB/кбар (радiус ото-
чуючої матрицi R1 = 50 нм). Тобто значення бари-
чного коефiцiєнта КТ InAs менше вiд баричного
коефiцiєнта об’ємного кристалу InAs на 21%.

На рис.4 i рис.5 показанi залежностi баричного
коефiцiєнта КТ InAs вiд енергiї переходу в основ-
ний стан та вiд її розмiрiв. Як бачимо, збiльшен-
ня енергiї основного оптичного переходу призво-
дить до лiнiйного зростання величини баричного
коефiцiєнта K матерiалу КТ. Такий характер змi-
ни баричного коефiцiєнта можна пояснити рiзни-
ми характерами змiни його складових: складова,
викликана зсувом електронного i дiркового рiвнiв
пiд дiєю гiдростатичного тиску, спадає сильнiше
при збiльшеннi радiуса КТ, нiж зростає баричний
коефiцiєнт ширини забороненої зони.

Зростання радiуса КТ (рис.5) викликає проти-
лежний ефект: баричний коефiцiєнт спадає. Це по-
в’язано з тим, що збiльшення радiуса КТ призво-
дить до поглиблення потенцiальних ям електронiв
i дiрок в КТ та, вiдповiдно, до пониження їхнiх
енергетичних рiвнiв. Вiдповiдно, зменшується ши-
рина забороненої зони матерiалу КТ та звужує-
ться її оптична щiлина.

Проаналiзувавши отриманi результати кiль-
кiсно, слiд зазначити, що зi зменшенням енер-
гiї переходу в основний стан вiд 1.15 еВ до
1.13 еВ, що вiдповiдає збiльшенню розмiру R0 КТ

на 0.3 нм, баричний коефiцiєнт зменшується на
0.1 меВ/кбар.

Як бачимо з рис.4, результати експерименталь-
них дослiджень [7] якiсно узгоджуються з теоре-
тичними. Деяку невiдповiднiсть мiж значеннями
баричного коефiцiєнта матерiалу КТ, отриманими
теоретично й експериментально, можна пояснити
тим, що теоретично дослiджувалися тiльки сфе-
ричнi КТ та не враховувалася дисперсiя розмiрiв
i форми КТ.

Рис.4. Залежнiсть баричного коефiцiєнта КТ InAs/GaAs
вiд енергiї основного оптичного переходу:

1 – результати теоретичних розрахункiв, 2 –
експериментальнi данi [7]

Рис.5. Залежнiсть баричного коефiцiєнта КТ InAs/GaAs
вiд її розмiру

Бiблiоґрафiя
[1] Moll N., Scheffler M. Influence of surface stress on the equilibrium shape of strained quantum dots // Physical

Review B. – 1998. – 58, № 8. – P.4566-4571.
[2] Леденцов Н.Н., Устинов В.М. Гетероструктуры с квантовыми точками: получение, свойства, лазеры.

Обзор // ФТП. – 1998. – 32, № 4. – C. 385–410.
[3] Евтихиев В.П., Константинов О.В., Матвеенцев А.В., Романов А.Е. Излучение света полупроводниковой

структурой с квантовой ямой и массивом квантовых точек // ФТП. – 2002. – 36, № 1. – C. 79–85.

Актуальнi проблеми фiзики, математики та iнформатики. Фiзика, №1, 2009



18 Пелещак Р.М., Данькiв О.О.

[4] Andreev A.D., Downes J.R., Faux D.A., and O’Reilly E.P. Distributions in quantum dots of arbitrary shape //
J. Appl. Phys. – 1999. – 86, № 1. – P. 297–305.

[5] Кривцов А.М., Морозов Н.Ф. О механических характеристиках наноразмерных объектов // ФТТ. – 2002. –
44, № 12. – С. 2158–2163.

[6] Itskevich I.E., Henini M., Carmona H.A., Eaves L., Main P.C. Photoluminescence spectroscopy of self-assembled
InAs quantum dots in strong magnetic field and under high pressure // Appl. Phys. Let. – 1997. – 70, № 4. –
P. 505–507.

[7] Gaisin V.A., Thach D.C., Kulinkin B.S., Novikov B.V. Photoluminescence of InAs/GaAs quantum dots under
hydrostatic pressure // Proc. 8-th Intern. Simp. "Nanostructures: Physics and technology 2000". – St.Petersburg
(Russia). – 2000. – P.406–408.

[8] Теодосиу К. Упругие модели дефектов в кристаллах. Пер. с англ. – М.: Мир, 1985. – 352 с.
[9] Qteish A. and Needs R.J. Improved model-solid-theory calculations for valence-band offsets at semiconductor-

semiconductor interfaces // Phys. Rev. B. – 1992. – 45, № 3. – P. 1317–1326.
[10] Chris G. Van de Walle Band lineups and deformation potentials in the model-solid theory // Phys. Rev. B. –

1989. – 39, № 3. – P. 1871–1883.

Актуальнi проблеми фiзики, математики та iнформатики. Фiзика, №1, 2009


