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Розвинуто теорiю формування n − n+ переходiв у тришарових гетеросистемах iз самоорганiзованими
дефектно-деформацiйними структурами. Дослiджено просторовий перерозподiл електронiв провiдностi в ге-
тероструктурi GaAs/InAs/GaAs, що мiстить точковi дефекти (мiжвузловi атоми, вакансiї) з врахуванням
електрон-деформацiйної взаємодiї.

Вступ

Останнiм часом широке використання у мiкро-
електронних приладах знайшли гетероструктури
GaAs/InAs/GaAs, ZnTe/CdTe/ZnTe з напруже-
ними квантовими ямами, якi працюють в умо-
вах iнтенсивного опромiнення швидкими частин-
ками (нейтронами, α-частинками, осколками дiле-
ння ядер), γ-квантами, а також лазерного опромi-
нення. У результатi, в таких структурах утворю-
ється значна кiлькiсть точкових дефектiв. У цих
умовах важливу роль у просторовому перерозпо-
дiлi точкових дефектiв вiдiграє їхня нелiнiйна вза-
ємодiя з пружним середовищем напруженої гете-
роструктури. Самоорганiзацiя iндукованих дефе-
ктiв, якi взаємодiють один з одним через поле де-
формацiї пружного континууму, дослiджувалася
ранiше в iзотропних твердих тiлах [1-3] та гетеро-
системах [4].

Наявнiсть у гетероструктурi неоднорiдної де-
формацiї, створеної як за рахунок неузгодження
параметрiв ґраток контактуючих матерiалiв, так i
самоорганiзованих точкових дефектiв, призводить
до просторового перерозподiлу електронiв провiд-
ностi та виникнення електростатичного потенцiа-
лу в околi деформацiйно-дефектних структур вна-
слiдок самоузгодженого електрон-деформацiйного
зв’язку. В данiй роботi дослiджено роль електрон-
деформацiйної взаємодiї у формуваннi n− n+ пе-
реходiв у напружених тришарових гетерострукту-
рах GaAs/InAs/GaAs, що мiстять уже сформова-
нi самоорганiзованi дефектно-деформацiйнi стру-
ктури.

Модель

Розглянемо напруженi тришаровi гетеросисте-
ми GaAs/InAs/GaAs, ZnTe/CdTe/ZnTe з вну-
трiшнiми шарами InAs, CdTe завтовшки 2a
(рис.1).

Механiчна деформацiя, яка виникає за раху-
нок неузгодження параметрiв ґраток контакту-
ючих матерiалiв гетеросистеми при незначному
градiєнтi деформацiї, моделюється параболiчною
функцiєю [5] (рис.1), де ε0 – деформацiя на ге-

теромежах за рахунок невiдповiдностi параметрiв
ґраток контактуючих матерiалiв.

У тришаровiй гетероструктурi iз самоорганiзо-
ваними дефектно-деформацiйними (ДД) структу-
рами виникає неоднорiдна деформацiя U(x), ство-
рена як за рахунок просторового перерозподiлу
точкових дефектiв, так i неузгодженням параме-
трiв ґраток контактуючих матерiалiв. Це призво-
дить до деформацiї зони провiдностi, i, вiдповiдно,
до змiни концентрацiї носiїв струму та виникнення
електростатичного потенцiалу.

Рис.1. Модель гетероструктур GaAs/InAs/GaAs,
ZnTe/CdTe/ZnTe з напруженими шарами InAs, CdTe

Для знаходження змiни концентрацiї електро-
нiв провiдностiΔn(x) та електростатичного потен-
цiалу ϕ(x) розв’язувалася самоузгоджена система
рiвнянь:

1) рiвняння, яке визначає концентрацiю еле-
ктронiв n(x)

n (x) =
∑
n

Ψ∗
n (x)Ψn (x)

exp
(
β0

(
λ̃n − μ

))
+ 1

, (1)

де λ̃n = λn − λ0, β0 = 1
kT , μ – хiмiчний потенцiал;

2) рiвняння Пуассона, з якого визначається
електростатичний потенцiал ϕ(x)

∇2ϕ (x) =
e

εε̃0
Δn (x) , (2)

де ε – дiелектрична проникнiсть, ε̃0 – електрична
стала;

3) рiвняння для знаходження хiмiчного потен-
цiалу
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Ω0

V

∫
V

n(x)dV = n̄, 0 � n̄ � 2, (3)

де n̄ = n0Ω0 – задана середня кiлькiсть електронiв
на одному вузлi, n0 – середня концентрацiя еле-
ктронiв, Ω0 – об’єм елементарної комiрки;

4) стацiонарне рiвняння Шредiнгера

[
∇2

x −
W

α∗ +
e

α∗ϕ (x)

]
Ψn (x) = (4)

= − 1

α∗ (λn − λ0)Ψn (x) ,

де α∗ = �2/(2m∗), λ0 – енергiя дна зони про-
вiдностi в недеформованiй кристалiчнiй матри-
цi, λn – власнi значення оператора Шредiнгера,
потенцiальна енергiя для електронiв провiдностi
у тришаровiй гетеросистемi з самоорганiзованими
ДД-структурами описується спiввiдношенням:

W (i)(x) =

{
S(i)U (i)(x), i = 1, 3,

ΔEc + S(i)U (i)(x), i = 2,
(5)

де i = 1, 3 вiдповiдає шарам GaAs (ZnTe),
i = 2 – внутрiшнi шари InAs (CdTe); S(i) – кон-
станта гiдростатичного деформацiйного потенцiа-
лу зони провiдностi i-го матерiалу; ΔEc – розрив
зон провiдностi контактуючих матерiалiв гетеро-
системи.

Вiдлiк енергiї проводиться вiд дна зони про-
вiдностi недеформованого матерiалу широкозон-
ного напiвпровiдника (GaAs, ZnTe). Потенцiаль-
на енергiя електрона в квантовiй ямi складається
з двох доданкiв: 1) розриву зон провiдностi ΔEc
контактуючих матерiалiв гетеросистеми; 2) зсуву
дна зони провiдностi пiд дiєю як механiчної дефор-
мацiї, спричиненої наявнiстю точкових дефектiв i
неузгодженням параметрiв ґраток, так i електрон-
ної складової деформацiї, що виникає за рахунок
просторового перерозподiлу електронiв провiдно-
стi Δn(i)(x) внаслiдок самоузгодженого електрон-
деформацiйного зв’язку [6].

Змiна концентрацiї електронiв провiдностi
Δn(i)(x) визначається у лiнiйному наближеннi
спiввiдношенням [6]

Δn(i)(x) = R(i)
S
(eϕ(i)(x)−W (i)(x)), (6)

де RS – величина, яка залежить вiд ступеня за-
повнення електронами зони провiдностi, пружних
сталих та константи деформацiйного потенцiалу
зони провiдностi.

Iз врахуванням (6) рiвняння Пуассона (2) в ко-
жному шарi гетероструктури набуває вигляду:

Δϕ(i)(x)− g(i)2s ϕ(i)(x) = −S
(i)g

(i)2
s

e
U (i)(x), (7)

i = 1, 3,

Δϕ(i)(x)− g(i)2s ϕ(i)(x) = (8)

= −S
(i)g

(i)2
s

e
U (i)(x) − ΔEcg

(i)2
s

e
, i = 2,

де g(i)2S = e2R(i)
S
/(ε(i)ε̃0).

Розв’язки рiвнянь (7), (8) повиннi задовольня-
ти наступним граничним умовам:

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

ϕ(1)(−a) = ϕ(2)(−a);

ε1
dϕ(1)(−a)

dx
= ε2

dϕ
(2)

(−a)
dx

;

ϕ(3)(a) = ϕ(2)(a);

ε3
dϕ(3)(a)

dx
= ε2

dϕ
(2)

(a)

dx
;

ϕ(1) |x→−∞ =
dϕ(1)

dx
|x→−∞ = 0;

ϕ(3) |x→∞ =
dϕ(3)

dx
|x→∞ = 0.

(9)

Розв’язки рiвнянь Пуассона (7), (8) мають ви-
гляд:

ϕ(i) (x) = C(i)
1
eg

(i)

S
x + C

(i)
2 e−g

(i)

S
x+

−
{

S(i)g(i)s

2e eg
(i)

S
x ∫ U (i) (x) · e−g(i)S

xdx
S(i)g(i)s

2e eg
(i)

S
x ∫ (U (i) (x) + ΔEc

S(i) ) · e−g
(i)

S
xdx

+

+

{
S(i)g(i)s

2e e−g
(i)

S
x ∫ U (i) (x) · eg(i)S

xdx, i = 1, 3,
S(i)g(i)s

2e e−g
(i)

S
x ∫ (U (i) (x) + ΔEc

S(i) ) · eg
(i)

S
xdx, i = 2,

(10)
де константи шукаємо з граничних умов (9).

Для знаходження параметра U (i)(x) розв’язу-
валося нелiнiйне диференцiйне рiвняння для де-
формацiї iз врахуванням електрон-деформацiйної
взаємодiї [4]. Розв’язок системи рiвнянь для еле-
ктростатичного потенцiалу та деформацiї криста-
лiчної ґратки проводився числовими методами iз
заданою точнiстю для потенцiалу 10−6 B та для
деформацiї 10−5. У першому наближеннi параметр
деформацiї U (i)(x) матерiалу гетеросистеми зна-
ходився без врахування електрон-деформацiйної
взаємодiї i для середньої концентрацiї дефектiв з
дiапазонуNdc2<Nd0<Ndc описується формулою [4]
(симетричний кластер)

U (i) (x) =
θ(i)
d

K(i)
Nd0 + signθ

(i)

d

A(i)

B(i) + ch(
√
a(i)x)

+

+

⎧⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎩
0, i = 1, 3,

C1(Nd0)e
−
√
a(2)x+

+C2(Nd0)e
√
a(2)x +

ε0
x2

a2

1− Nd0

N
(2)
dc

+ b1x+ b0, i = 2,

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



Формування n− n+ переходiв у напружених гетеросистемах... 21

Рис.2. Просторовий розподiл електронiв у
гетероструктурi GaAs/InAs/GaAs з точковими

дефектами (θd > 0) при рiзних значеннях їх середньої
концентрацiї: 1 – n0 = 2 · 1018 см−3; 2 – n0 = 5 · 1018 см−3;

Nd0/Ndc = 0.59; a = 18 нм

де A(i), B(i), a(i) – константи, якi залежать
вiд середньої концентрацiї дефектiв Nd0; Ndc,
Ndc2 – деякi критичнi значення концентрацiї дефе-
ктiв
(
Ndc = 1020cm−3, Ndc2 = 1019cm−3

)
; θ(i)

d
– де-

формацiйний потенцiал; K(i) – модуль всесторон-
нього стиску.

Пiдставивши (10) в (6), отримаємо формулу
для визначення просторового перерозподiлу носiїв
струму в тришаровiй напруженiй гетеросистемi з
точковими дефектами (мiжвузловими атомами та
вакансiями).

Таким чином, у гетеросистемах з дефектно-
деформацiйними структурами виникають n −
n+ переходи за рахунок як рiзних електронних
характеристик контактуючих напiвпровiдникових
матерiалiв, так i самоузгодженої взаємодiї еле-
ктронної пiдсистеми з пружно-деформованим се-
редовищем гетероструктури.

Результати розрахункiв та їх обговорення

Числовий розрахунок концентрацiйного профi-
лю електронiв вздовж осi гетероструктури прово-
дився для кристалiчної системи GaAs/InAs/GaAs
для рiзних значень середньої концентрацiї то-
чкових дефектiв при наступних значеннях па-
раметрiв: α∗ = 1.646 еВ·нм2, S(1) = −7.17 еВ,
S(2) = −5.08 еВ, ε(1) = 12, ε(2) = 12.8, Ω0 =
0.18 нм3, K(1) = 490 eB/нм3, K(2) = 540 eB/нм3,
ε0 = −0.07, θ(i)

d
= 10 eB, Ndc = 1020 см−3, ΔEc =

−0.83 eB, B(i) = 1.4, A(i) = 0.24.
На рис.2 показано координатну залежнiсть змi-

ни концентрацiї електронiв Δn(x)/n0 вiдносно їх
просторово однорiдного розподiлу в напруженiй
тришаровiй гетероструктурi GaAs/InAs/GaAs з
концентрацiєю дефектiв виду центру розтягу

Рис.3. Просторовий розподiл електронiв в
гетероструктурi GaAs/InAs/GaAs з точковими

дефектами (θd < 0) при рiзних значеннях їх середньої
концентрацiї: 1 – n0 = 2 · 1018 см−3; 2 – n0 = 5 · 1018 см−3;

Nd0/Ndc = 0.59; a = 18 нм

при рiзних значеннях середньої концентрацiї
основних носiїв струму n0.

Як показують результати числових розрахун-
кiв (рис.2), електрони локалiзуються в основному
в центрi квантової ями гетероструктури, де їх кон-
центрацiя вiдповiдно зростає в 7 та 5 разiв при
n0 = 2 · 1018 см−3 та n0 = 5 · 1018 см−3 порiвняно
з просторово однорiдним значенням. Крiм цього,
спостерiгаються ще два концентрацiйнi пiки на ме-
жах напруженої квантової ями тришарової стру-
ктури, де концентрацiя носiїв струму зростає в се-
редньому в 2.5 рази вiдносно середньої концентра-
цiї. Таким чином, у тришаровiй гетероструктурi iз
середньою концентрацiєю точкових дефектiв в iн-
тервалiNdc2 <Nd0 <Ndc виникає каскад n−n+ пе-
реходiв (рис.2). Такий просторовий перерозподiл
електронiв провiдностi пояснюється змiною глиби-
ни потенцiальної ями пiд впливом самоузгоджених
електрон-деформацiйно-дифузiйних ефектiв.

В областях гетероструктури, якi зазнають де-
формацiї розтягу за рахунок значної концентрацiї
дефектiв виду центру розтягу (θd > 0) [4], глибина
потенцiальної ями W (i) зростає

(
S(i)U (i)(x) < 0

)
,

що призводить до збiльшення ступеня просто-
рової локалiзацiї носiїв струму. I, навпаки, в
околi площин x = ±16 нм, де матерiал ге-
тероструктури зазнає деформацiї стиску, глиби-
на потенцiальної ями для електронiв зменшує-
ться
(
S(i)U (i)(x) > 0

)
i, вiдповiдно, зменшується

концентрацiя електронiв. Причому, вiдносна змi-
на концентрацiї носiїв струму Δn(x)/n0 пiд дiєю
електрон-деформацiйних ефектiв є бiльш суттє-
вою для меншої середньої концентрацiї електронiв
n0 (рис.2). Це пояснюється тим, що зона провiдно-
стi з частковим ступенем заповнення електронами
є бiльш чутливою до деформацiї ґратки [6].

На рис.3 вiдображено результати теорети-
чних дослiджень вiдносної змiни концентрацiї еле-
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ктронiв Δn(x)/n0 в напруженiй гетероструктурi
GaAs/InAs/GaAs з концентрацiю дефектiв виду
центру стиску при рiзних значеннях середньої кон-
центрацiї основних носiїв струму n0.

У такiй кристалiчнiй системi з дефектно-
деформацiйними структурами вiдбувається дело-
калiзацiя носiїв струму в центрi квантової ями
завдяки самоузгоджених електрон-деформацiйно-
дифузiйних ефектiв. Однак в квантовiй ямi в околi
площин x = ±12 нм спостерiгаються два амплiту-
дних пiки концентрацiї електронiв провiдностi, де
концентрацiя основних носiїв струму збiльшується
приблизно в 3 та 4.8 разiв вiдносно її просторо-
во однорiдного значення, яке вiдповiдно становить
n0 = 5 · 1018 см−3 та n0 = 2 · 1018 см−3.

Такий характер поведiнки змiни концентра-
цiї електронiв пояснюється змiною потенцiально-
го профiлю квантової ями в околi ДД-структур.
У центрi внутрiшнього шару InAs в результатi
деформацiйно-дифузiйного перерозподiлу вакан-
сiй вiдбувається додатковий стиск матерiалу ге-
теросистеми, а в околi площин x = ±12 нм – вiд-
носний розтяг. Це призводить до того, що в центрi
квантової ями вiдбувається зменшення її глибини,
а в околi площин x = ±12 нм – збiльшення на вели-
чину S(i)U (i)(x). В результатi цього у напружено-
му шарi InAs гетероструктури GaAs/InAs/GaAs
формуються двi квантовi ями в околi гетеромеж
x ∈ (−18; − 6) нм та x ∈ (6; 18) нм, якi роздiленi
потенцiальним бар’єром.

Аналогiчно, як i у випадку присутностi мiж-
вузлових атомiв, у кристалiчних системах з ва-
кансiйними дефектно-деформацiйними структу-
рами в результатi самоузгодженої електрон-
деформацiйно-дифузiйної взаємодiї вiдносна змiна
концентрацiї носiїв струму Δn(x)/n0 є бiльш сут-

тєвою при зменшеннi середньої концентрацiї еле-
ктронiв n0.

При зростаннi середньої концентрацiї точкових
дефектiв виду центру стиску область локалiзацiї
електронiв провiдностi змiщується до центру вну-
трiшнього шару гетероструктури.

Висновки
1. Побудовано нелiнiйну модель формування n−

n+ переходiв у напруженiй тришаровiй гете-
роструктурi зi самоорганiзованими дефектно-
деформацiйними структурами.

2. Показано, що iз зменшенням середньої
концентрацiї електронiв провiдностi у
напруженiй тришаровiй гетероструктурi
GaAs/InAs/GaAs з точковими дефектами
(мiжвузловi атоми, вакансiї) n − n+ перехiд
стає бiльш рiзким, що пояснюється бiльшою
чутливiстю до деформацiї кристалiчної ґратки
при частковому заповненнi зони провiдностi.

3. Встановлено, що у тришаровiй гетерострукту-
рi GaAs/InAs/GaAs з вакансiями iз середньою
концентрацiєю в iнтервалi Ndc2<Nd0<Ndc вiд-
бувається делокалiзацiя електронiв провiдностi
в центрi квантової ями та зростання їх кон-
центрацiї в околi площин x=±12 нм в 3.8 ра-
зiв порiвняно з просторово-однорiдним значе-
нням (n0=2·1018 см−3). Такий характер пове-
дiнки локальної змiни концентрацiї електронiв
провiдностi пояснюється змiною потенцiально-
го профiлю квантової ями в результатi само-
узгодженого деформацiйно-дифузiйного пере-
розподiлу вакансiй, який призводить до дода-
ткового неоднорiдного стиску матерiалу в око-
лi центру внутрiшнього шару гетеросистеми та
розтягу в околi площини x = ±12 нм.
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