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У цiй статтi представлено теоретичне дослiдження просторово
роздiлених електронних i дiркових розподiлiв, яке вiдобража-
ється у самоузгодженому розв’язаннi рiвнянь Шредiнгера для
електронiв та дiрок i рiвняння Пуассона. Результати проiлюст-
ровано для GaN/Al0,3Ga0,7N квантової ями. Спектр оптично-
го пiдсилення в [0001]-орiєнтованої GaN/Al0,3Ga0,7N кванто-
вої ями обчислено в ультрафiолетовiй областi. Знайдено, що
як матричнi елементи оптичних переходiв з важкої дiркової
пiдзони в зону провiдностi, так i спектр оптичного пiдсилення
мають строго x (або y) поляризацiю свiтла. Показано вплив
конфайнменту хвильових функцiй на оптичне пiдсилення, яке
неявно залежить вiд вбудованого електричного поля, що обчи-
слене i дорiвнює 2,3 MВ/cм. Якщо структури з вузькою шири-
ною ями проявляють звичайну залежнiсть розвитку максиму-
му пiдсилення свiтла майже без змiщення спектральної обла-
стi, то значного голубого змiщення максимуму пiдсилення зi
зростанням густини плазми набувають структури зi значною
шириною квантової ями. Це голубе змiщення вiдносять до взає-
модiї мiж екрануючим п’єзоелектричним полем, створеним де-
формацiєю i зонною структурою. Велике зоммерфельдiвське
або кулонiвське пiдсилення присутнє у квантовiй ямi.

1. Вступ

Прямi широкозоннi нiтриднi напiвпровiдники, якi
ґрунтуються на GaN i його сплавах, привертають все
бiльшу увагу внаслiдок їх застосування в оптоеле-
ктронних приладах, таких як свiтловi емiтернi дiоди
i лазери вiд зеленої до ультрафiолетової областi спе-
ктра, а також ультрафiолетовi фотодетектори [1, 2].

Свiтловi емiтернi дiоди [3–8] i лазернi дiоди [9–13]
вже було продемонстровано. Реалiзацiя свiтлових емi-
терних дiодiв, що ґрунтуються на напiвпровiдниках,
ширина забороненої зони яких знаходиться в глибо-
кiй ультрафiолетовiй областi, забезпечує компактнi,
високоефективнi джерела свiтла для рiзних застосу-
вань, наприклад, у бiологiчних детекторах i пристро-
ях збереження iнформацiї [3]. Отже, цi структури пе-
ребувають у стадiї розвитку.

У цiй статтi подано теоретичне дослiдження вну-
трiшньої взаємодiї електронно-дiркової плазми iз вбу-
дованим електричним полем. З цiєю метою викона-
но обчислення зонної структури квантової ями, вико-
ристовуючи метод iнварiантiв i апроксимацiю огина-
ючих хвильових векторiв. Ми розглядаємо квантову
яму GaN шириною w, яка перпендикулярна до на-
прямку вирощення (0001) i локалiзована у −w/2 <
z < w/2 просторовiй областi. У GaN/AlGaN структу-
рi квантової ями присутнє електричне поле iндукова-
не деформацiєю. Це п’єзоелектричне поле, яке пер-
пендикулярне до площини квантової ями (тобто на-
прямлене у z напрямку) може бути значним, внаслi-
док великих п’єзоелектричних сталих ê у в’юрцитних
структурах.

Конфайнмент хвильових функцiй значно впливає
на оптичне пiдсилення, яке спостережено з неявною
залежнiстю вiд вбудованого електричного поля, яке
обчислене у структурi i дорiвнює 2,3 MВ/cм. Такi
поля присутнi в GaN/Al0,3Ga0,7N системах як наслi-
док деформацiй, що iндукуються неузгодженостями
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ґраток матерiалу ями i бар’єра. Величина п’єзоеле-
ктричних ефектiв чутлива до ширини квантової ями
i густини плазми. У цiй статтi наводимо теоретичне
дослiдження просторового роздiлення електронного i
дiркового розподiлiв, яке вiдображається в самоузго-
дженому розв’язаннi рiвнянь Шредiнгера для еле-
ктронiв i дiрок та рiвняння Пуассона. Рiвняння Пу-
ассона мiстить потенцiал Хартрi, який враховує про-
сторовий розподiл зарядової густини для електронiв
i дiрок. Деталi зонної структури включено в розгляд,
оскiльки ми порiвнюємо рiзнi структури квантової
ями. Також обговорюється у статтi трактування ефе-
кту Штарка квантового конфайнменту (ЕШКК) в об-
численнях зонної структури у висококонцентрацiйно-
му режимi.

Порiвнюючи спектр пiдсилення для двох
GaN/AlGaN структур квантової ями з рiзною
шириною ями, ми показуємо взаємодiю зонної
структури i п’єзоелектричного поля. Зокрема ми
бачимо, що в широкiй структурi квантової ями,
де ЕШКК є важливим, значне голубе змiщення
максимуму пiдсилення, тодi як структури з вузькою
шириною ями проявляють звичайну залежнiсть
розвитку максимуму пiдсилення свiтла майже без
змiщення спектральної областi. Схоже голубе змi-
щення екситонного резонансу також спостерiгали
i проаналiзували на мiкроскопiчному рiвнi для
GaInN/GaN систем квантової ями [14]. Результати
[14] вiдображають збурення компенсацiї мiж вла-
сною енергiєю i внеском перенормування поля до
мiкроскопiчної мiжзонної поляризацiї, викликане
реальним просторовим розподiлом зарядiв. Така
особливiсть є у данiй квантовiй ямi, що непритаман-
но для GaAs квантової ями внаслiдок вiдсутностi
п’єзоелектричного поля. Врахування кулонiвського
перенормування матричних елементiв електричного
дипольного моменту у двозоннiй моделi структури
квантової ями спричиняє змiну в силi осциляторiв зi
змiною густини носiїв i конфiгурацiї квантової ями.

У статтi [15] було наведено як матричнi елементи
дипольного моменту мiжзонних переходiв, так i опти-
чне пiдсилення здеформованої в’юрцитної GaN кван-
тової ями без урахування внутрiшнього вбудованого
п’єзоелектричного поля у структурi квантової ями.

У статтi [16] було дослiджено лазерне пiдсилення
для AlGaN в’юрцитної квантової ями. Спектр опти-
чного пiдсилення для неї обчислено одночасно дiа-
гоналiзуючи kp гамiльтонiан i розв’язуючи рiвняння
Пуассона. Однак значного змiщення максимуму пiд-
силення зi зростанням густини плазми у межах єдиної
структури не було отримано в публiкацiї. Це свiдчить

про те, що у данiй структурi у висококонцентрацiйно-
му режимi ЕШКК незначний. Цей результат збiгає-
ться з нашими обчисленнями пiдсилення, яке подано
на рис. 5.

У статтi [17] наведено самоузгоджене обчислення
оптичного пiдсилення у псевдоморфiчно здеформо-
ванiй квантовiй ямi GaN як функцiя густини носi-
їв. Однак у статтi не було враховано перенормування
спектра i електричного дипольного моменту, викли-
каних електрон-електронною i електрон-дiрковою ку-
лонiвськими кореляцiями.

Розумiння впливу зонної структури i ЕШКК на ла-
зернi властивостi пiдсилення допомагає удосконали-
ти лазернi характеристики i оптимальнi конфiгурацiї
приладу.

Спектр пiдсилення свiтла, який наведено у статтi,
вiдображає лише строго ТЕ (x або y) поляриза-
цiю свiтла. Це свiдчить про те [18–22], що спектр
валентної зони в Γ точцi походить з шестикратно
виродженого стану Γ15. Пiд дiєю гексагонального
кристалiчного поля i спiн-орбiтальної взаємодiї у
в’юрцитному кристалi Γ15 розщеплюється, формую-
чи три вироджених за спiном рiвнi: Γ9, верхнiй Γ7, i
нижнiй Γ7 рiвнi.

У роздiлi 2 для опису процесiв випромiнювання i
поглинання обчислено енергiї, а також хвильовi фун-
кцiї найнижчої зони провiдностi та валентних пiдзон.
Залежностi вiд ширини квантової ями, а також
густини зарядiв як матричних елементiв електри-
чного дипольного моменту, так i спектра пiдсилення
свiтла отримано в GaN квантовiй ямi. У роздiлi
3 описано хартрi–фокiвський спектр пiдсилення,
матричнi елементи дипольного моменту мiжзонних
переходiв, якi обчислено за теорiєю, описаною у
роздiлi 2. Порiвнюючи спектр пiдсилення свiтла
для двох квантових ям GaN/AlGaN з рiзною ши-
риною ями, показуємо взаємодiю зонної структури,
поляризацiйного поля i густини зарядiв. Знайдено
червоне перенормування спектра пiдсилення, ви-
кликане електрон-електронною i дiрково-дiрковою
кулонiвською взаємодiєю. Знайдено, що зоммерфель-
дiвське пiдсилення становить 26,7 вiдсоткiв вiдносно
величини пiдсилення, яке отримується в задачi
Хартрi. Це пiдсилення електричного дипольного
моменту зумовлене електрон-дiрковою кулонiвською
взаємодiєю притягання.

2. Теорiя

Ми розглядаємо ЕШКК у здеформованiй в’юрцитнiй
GaN/Al0,3Ga0,7N квантовiй ямi шириною 2,6 нм i 3,9
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нм, в якiй висота бар’єра – скiнченна, постiйна ве-
личина для електронiв i дорiвнює U0 = 490 мeВ.
Теоретичний аналiз розгляду оптичного пiдсилення
здеформованого в’юрцитного квантовоямного лазера
ґрунтується на самоузгодженому розв’язаннi рiвня-
ння Шредiнгера для електронiв i дiрок у квантовiй
ямi, шириною w з урахуванням ефекту Штарка i рiв-
няння Пуассона. Рiвняння Пуассона мiстить потенцi-
ал Хартрi, який враховує густину зарядiв для дiрок i
електронiв. Всi дослiдження проведено для темпера-
тури 300 K.

Перший енергетичний рiвень електрона у кванто-
вiй ямi, шириною w дорiвнює [23]:

E1 =
2ξ2~2

mw2
, (1)

дe m = 0, 19, m0 – ефективна маса електрона, ξ зна-
йдено з рiвняння

cos ξ = ±γξ, (2)

дe γ = ~
w

√
2

mU0
, tan ξ > 0, ξ = k0w

2 . Для k0 виконує-
ться рiвнiсть

arcsin
~ k0√
2mU0

=
nπ − k0w

2
. (3)

Хвильова функцiя електронiв першого енергетичного
рiвня з урахуванням ЕШКК [24]:

Ψ(r) =
1√
A
eiktρΨ(z, β)|S〉|σc〉, (4)

дe

Ψ(z, β) =

 ψ1(z, β)
ψ(z, β)
ψ2(z, β)

, (5)

дe ψ1(z, β) = C1e
(κ0−β)(z+w

2 ), ψ(z, β) =
C sin (k0z + δ0)e−β z, ψ2(z, β) = C2e

−(κ0+β)(z−w2 ).
З граничних умов [23, 24] ψ1(z, β)|z=−w/2 =
ψ(z, β)|z=−w/2, ψ2(z, β)|z=w/2 = ψ(z, β)|z=w/2,
ψ′1(z,β)
ψ1(z,β) |z=−w/2 = ψ′(z,β)

ψ(z,β) |z=−w/2,
ψ′2(z,β)
ψ2(z,β) |z=w/2 =

ψ′(z,β)
ψ(z,β) |z=w/2, можна знайти C1 =
C sin (−k0w2 + δ0)eβ

w
2 , C2 = C sin (k0w2 + δ0)e−β

w
2 ,

κ0 = k0( 1−cos k0w
sin k0w

), δ0 = k0w
2 + arctan κ0

k0
, дe A – площа

квантової ями в xy площинi, ρ – двовимiрний вектор
в xy площинi, kt = (kx, ky) хвильовий вектор у цiй
площинi. Сталий множник C можна знайти з умови
нормування:
∞∫
−∞

|Ψ(z, β)|2dz = 1. (6)

У такiй формi запису хвильової функцiї (4) вiдобра-
жається iнформацiя, що зонi провiдностi вiдповiдає
представлення Γ7, що виникло внаслiдок розщеплен-
ня кристалiчним полем з Γ1, C4

6v просторової групи,
тобто хвильовi функцiї зони провiдностi походять з
S атомних орбiталей. Це важливо при виведеннi ма-
тричних елементiв електричного дипольного момен-
ту, використовуючи теорему Вiгнера–Еккарта.

Сильна неузгодженнiсть ґраток у GaN i
Al0,3Ga0,7N приводить до внутрiшнiх деформа-
цiй у шарi GaN. У нецентросиметричних структурах
внутрiшнi деформацiї можуть iндукувати макроско-
пiчне вбудоване поляризацiйне поле. Цей феномен
також описується деформацiєю, що iндукує електри-
чне поле. Вiдомо, що це п’єзоелектричне поле, яке
перпендикулярне до площини квантової ями, може
бути значне, оскiльки великi п’єзоелектричнi сталi у
в’юрцитних структурах пов’язанi:

E = −4π
κ

(
2
(
e31 − e33

C13

C33

)
εxx + Psp

)
, (7)

дe ê – п’єзотензор, Psp – спонтанна поляризацiя, ε̂
– деформацiйний тензор, C13, C33 – еластичнi ста-
лi, κ – дiелектрична проникливiсть основного мате-
рiалу. Обчислено вбудоване п’єзоелектричне поле в
GaN/Al0,3Ga0,7N структурi квантової ями з виразу
(7) i знайдено E ' 0, 23 · 107 В/cм.

Ми припускаємо [17, 25, 26] такi величини для ста-
лих: C13 = 106 ГПа, C33 = 398 ГПа, e31 = −0, 44 · 108

В/cм, e33 = 0, 66 · 108 В/cм, Psp = −0, 26 · 107 В/cм.
Поперечнi компоненти двоосьової деформацiї пропор-
цiйнi рiзницi мiж сталими ґраток матерiалу ями i
бар’єра i залежать вiд вмiсту Al: x, εxx = εyy =
aAlxGa1−xN−aGaN

aGaN
, aAlxGa1−xN = aGaN + x(aAlN − aGaN);

aGaN = 0, 31892 нм, aAlN = 0, 3112 нм. Поздовжня
компонента деформацiї виражається через еласти-
чнi сталi i поперечну компоненту деформацiї: εzz =
−2C13

C33
εxx.

Можна знайти функцiонал, який побудовано з (4),
(5) у формi

J(β) =
〈Ψ|Ĥ|Ψ〉
〈Ψ|Ψ〉

, (8)

дe

H = Hc −
~2

2mz
e

∂2

∂ z2
+ V (z), (9)

дe V (z) = U(z) + eΦ(z),

Hc = Eg + Δ1 + Δ2+
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+
~2

2m⊥e
k2
t + aczεzz + ac⊥(εxx + εyy), (10)

m
(c)
z,⊥ = 0, 19m0, acz,⊥ = −4080 мeВ [30]. U(z) можна

подати в формi

U =


U0 − eEw

2 , z ∈ (−∞..− w/2),
eEz, z ∈ [−w/2...w/2],
U0 + eEw

2 , z ∈ (w/2...∞).
(11)

Для врахування п’єзоелектричних ефектiв модифi-
куємо рiвняння Шредiнгера для електронiв i дiрок,
включаючи недiагональний внесок до електронно-
го i дiркового гамiльтонiана. Рiвняння Шредiнгера
для безмежно глибокої квантової ями з урахуванням
ЕШКК i Хартрi потенцiалу, який породжений про-
сторово роздiленими електронами i дiрками, може бу-
ти подане у формi

ĤΨν(r) = EνΨν(r), (12)

дe Ĥ = Ĥ+ + eEz + eΦ(z). Вводимо блохiвську фун-
кцiю записану як вектор у тривимiрному блохiвсько-
му просторi:

|ασv kt〉 =

∥∥∥∥∥∥∥
φ

(1)
α (z, kt)
φ

(2)
α (z, kt)
φ

(3)
α (z, kt)

∥∥∥∥∥∥∥
|1, σv〉
|2, σv〉
|3, σv〉

, (13)

дe

φ(j)
α =

n∑
i=1

V
(j)
kt

[i, α]χi(z), (14)

i j = 1, 2, 3. Блохiвський вектор α-типу дiрки зi спiном
σv = ± i квазiiмпульсом kt визначається трьома ко-
ординатами [V (1)

kt
[n, α], V (2)

kt
[n, α], V (3)

kt
[n, α]] у базисi

[|1, σv〉, |2, σv〉, |3, σv〉]. Огинаюча z-залежна частина
власних функцiй квантової ями може бути визначена
з граничних умов χn(z = −w/2) = χn(z = w/2) = 0
безмежно глибокої квантової ями як

χn(z) =

√
2
w

sin (π n (
z

w
+

1
2
)), (15)

дe n – натуральне число. Хвильову функцiю дiрки
можна записати у виглядi

Ψvσv
ν (r) =

ei kt ρ√
A
|ασv kt〉, (16)

дe ν = {kt, α}, у наближеннi огинаючих хвильових
векторiв: наближення, в якому розглядають хвильо-
ву функцiю як добуток огинаючої частини χ(z)ei kt ρ

на перiодичний блохiвський множник. Блохiвськi ве-
ктори в методi огинаючих хвиль є проекцiями точно-
го блохiвського вектора на пiдпростiр векторiв iз си-
метрiєю, притаманною Γ точцi [27]. Це твердження
формульно записане у (13), (14):

H± =

∥∥∥∥∥∥
F Kt ∓ iHt

Kt G Δ∓ iHt

± iHt Δ± iHt λ

∥∥∥∥∥∥ (17)

у базисi [|1, σv〉, |2, σv〉, |3, σv〉] [28], дe

F = Δ1 + Δ2 + λ+ θ,

G = Δ1 −Δ2 + λ+ θ,

λ = λk + λε,

θ = θk + θε,

λk =
~2

2m0
(A1k

2
z +A2k

2
t ),

λε = D1εzz +D2(εxx + εyy),

θk =
~2

2m0
(A3k

2
z +A4k

2
t ),

θε = D3εzz +D4(εxx + εyy),

Kt =
~2

2m0
(A5k

2
t ),

Ht =
~2

2m0
(A6ktkz),

Δ =
√

2Δ3,

k2
t = k2

x + k2
y,

|1,±〉 =
1√
2
[|1, 1〉 | ↑〉 e

−3iϕ
2 e−

3iπ
4 ± |1,−1〉 | ↓〉 e

3iϕ
2 e

3iπ
4 ],

|2,±〉 =
1√
2
[±|1, 1〉 | ↓〉 e

−iϕ
2 e−

iπ
4 + |1,−1〉 | ↑〉 e

iϕ
2 e

iπ
4 ],

|3,±〉 =
1√
2
[±|1, 0〉 | ↑〉 e

−iϕ
2 e−

iπ
4 + |1, 0〉 | ↓〉 e

iϕ
2 e

iπ
4 ],

|1, 1〉 = − 1√
2
|X + iY 〉,
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|1, 0〉 = |Z〉,

|1,−1〉 =
1√
2
|X − iY 〉.

Структура валентних пiдзон Eσvα (kt) може бути ви-
значена при розв’язку системи рiвнянь:

3∑
j=1

(Hσv
ij (kz=−i ∂

∂z
)+δijEσvα (kt))φ(j)σv

α (z, kt)=0, (18)

дe i = 1, 2, 3. У квазiкубiчнiй апроксимацiї параметри
ефективної маси i деформацiйного потенцiалу зв’яза-
нi у виглядi [19, 21]:

4A5 −
√

2A6 = A3, 2A4 = −A3 = A1 −A2,

4D5 −
√

2D6 = D3, 2D4 = −D3 = D1 −D2,

Δ2 = Δ3. (19)

Ми припускаємо в обчисленнях для параметрiв ефе-
ктивної маси валентної зони [29]: A1 = −6, 56; A2 =
−0, 91; A3 = 5, 65; A4 = −2, 83; A5 = −3, 13; A6 =
−4, 86, для деформацiйного потенцiалу [30]:D1 = 700
мeВ, D2 = 2100 мeВ, D3 = 1400 мeВ, D4 = −700
мeВ, для енергетичних параметрiв при температурi
300 K [15, 25]: Eg = 3507 мeВ, Δ1 = Δcr = 16 мeВ,
Δ2 = Δ3 = Δso/3 = 4 мeВ. Розв’язуючи рiвняння
Пуассона з умовою

∫∞
−∞ ρ(z)dz = 0:

d2Φ
dz2

=
4π
κ
ρ(z), (20)

i з вибраними хвильовими функцiями, можна знайти
розв’язок для потенцiалу Хартрi eΦ(z):

eΦ =
2e2

κ

∑
α,n,k,i

gα

∫
ktdkt〈 vi, σv|V ikt [α, n]V ikt [α, k]|σv, vi〉 fα,p(kt)

{
w( cosπ Z(k+n)

π2(k+n)2 − cosπ Z(n−k)
π2(n−k)2 )

w(Z
2

2 + 1
4

cos 2π nZ
π2n2 )

−

−2e2

κ
g1

∫
ktdkt〈S|〈σc|C2|σc〉|S〉 f1n(kt)


1−cos (−k0w+2δ0)

2 eβ w e
2(κ0−β)(z+w2 )

4(κ0−β)2

e−2β z

8β2 − 2 cos 2(k0z+δ0)e
−2β z

(4β2+4k2
0)2

(β2 − k2
0) + sin 2(k0z+δ0)e

−2β z

4(β2+k2
0)2

k0β
1−cos (k0w+2δ0)

2 e−β w e
−2(κ0+β)(z−w2 )

4(κ0+β)2

, (21)

дe Z = z
w + 1

2 , gα – вiдображає виродження α дiркової
пiдзони, g1 – вiдображає виродження першої кванто-
ваної зони провiдностi, e – величина заряду електро-
на, κ – дiелектрична проникливiсть, fα,p(kt), f1n(kt) –
розподiли Фермi–Дiрака для дiрок i електронiв. Тут
припускаємо концентрацiї носiїв 9 · 1012 cм−2 i 7 · 1012

cм−2.

Розв’язуючи (12) для дiрок у безмежно глибокiй
квантовiй ямi i знаходячи мiнiмум функцiоналу (8)
для електронiв у квантовiй ямi з бар’єрами скiнченної
висоти, можуть бути знайденi як енергiя, так i хви-
льовi функцiї електронiв та дiрок, враховуючи про-
сторовий розподiл електронної i дiркової зарядової
густини у квантовiй ямi заданої концентрацiї у п’є-
зоелектричному полi. Екрануюче поле визначається
здiйсненням iтерацiї (8), (12), (21), поки не досягне-
ться збiжнiсть розв’язкiв в обчисленнях зонної стру-

ктури. Ми використовуємо для просторового розпо-
дiлу носiїв найнижчий порядок огинаючих хвильових
векторiв електронiв i дiрок.

Розглянемо матричнi елементи мiжзонних перехо-
дiв:

Mjσ→ j′σ′(k) =
∫
d3rUj′σ′ kep̂Ujσ k. (22)

Хвильовi функцiї валентної зони перетворюються
вiдповiдно до представлення Γ1+Γ5, тодi як хвильова
функцiя зони провiдностi перетворюється вiдповiдно
до представлення Γ1. Для знаходження представлен-
ня, вiдповiдно до якого перетворюються Mjσ→ j′σ′(k),
необхiдно розглянути прямий добуток Γ1× (Γ1 + Γ5).
Симетрiйнi елементи точкової групи C6v:

g = E,C2, 2C3, 2C6, 3σv, 3σ′v, (23)
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де Cn – вiсь n порядку, 3σv, 3σ′v – шiсть площин вiд-
биття, якi проходять через вiсь шостого порядку. Для
цих елементiв можна знайти представлення Γ1 + Γ5:

χ(E) = 3, χ(C2) = −1, χ(2C3) = 0,

χ(2C6) = 2, χ(3σv) = 1, χ(3σ′v) = 1.
(24)

Квадрати елементiв незвiдного представлення дорiв-
нюють:

g2 = E,E,C3, C3, E,E. (25)

Необхiдно знайти

χ2
ψ(E) = 9, χ2

ψ(C2) = 1, χ2
ψ(2C3) = 0,

χ2
ψ(2C6) = 4, χ2

ψ(3σv) = 1, χ2
ψ(3σ′v) = 1,

(26)

тодi як

χψ(E2) = 3, χψ(C2
2 ) = 3, χψ(2C2

3 ) = 0,

χψ(2C2
6 ) = 0, χψ(3σ2

v) = 3, χψ(3σ′2v ) = 3.
(27)

Симетричне представлення може бути знайдене у
формi

1
2 (χ2

ψ(g) + χψ(g2)) :
1
2 (χ2

ψ(E) + χψ(E2)) = 6,
1
2 (χ2

ψ(C2) + χψ(C2
2 )) = 2,

1
2 (χ2

ψ(2C3) + χψ(2C2
3 )) = 0,

1
2 (χ2

ψ(2C6) + χψ(2C2
6 )) = 2,

1
2 (χ2

ψ(3σv) + χψ(3σ2
v)) = 2,

1
2 (χ2

ψ(3σ′v) + χψ(3σ′2v )) = 2.

(28)

Антисиметричнi представлення дорiвнюють:

1
2 (χ2

ψ(g)− χψ(g2)) :
1
2 (χ2

ψ(E)− χψ(E2)) = 3,
1
2 (χ2

ψ(C2)− χψ(C2
2 )) = −1,

1
2 (χ2

ψ(2C3)− χψ(2C2
3 )) = 0,

1
2 (χ2

ψ(2C6)− χψ(2C2
6 )) = 2,

1
2 (χ2

ψ(3σv)− χψ(3σ2
v)) = −1,

1
2 (χ2

ψ(3σ′v)− χψ(3σ′2v )) = −1.

(29)

Симетричне представлення можна розкласти на не-
звiднi представлення 2A1 + E1 + E2, тодi як антиси-
метричне на A2 + E1. Отже, у в’юрцитний гамiльто-
нiан H(ε,k) повиннi входити парнi функцiї (вiдносно
iнверсiї часу), якi перетворюються за 2A1 + E1 + E2,
i непарнi, якi перетворюються за A2 + E1 [19].

Векторне представлення можна записати

χv(E) = 3, χv(C2) = −1, χv(2C3) = 0,

χv(2C6) = 2, χv(3σv) = 1, χv(3σ′v) = 1
(30)

i його можна розкласти на незвiднi представлення
A1 + E1. А представлення, вiдповiдно до якого пе-
ретворюється мiжзонний оператор саме можна роз-
класти на

Γ1 × (Γ1 + Γ5) = A1 + E1. (31)

Отже, прямий добуток представлення (31) вiдо-
бражає iснування ненульових матричних елементiв
електричного дипольного моменту, оскiльки з цьо-
го представлення можна сформувати векторне пред-
ставлення.

Дозволенi матричнi елементи електричного ди-
польного моменту 〈S|〈σc|ep̂|vi, σv〉 знайдено у вигля-
дi

〈S|〈 ↑ |ep̂|v1,±〉 = − 1
2P⊥e

iϕe−i
3π
4 sin θ,

〈S|〈 ↑ |ep̂|v2,±〉 = 1
2P⊥e

−iϕei
π
4 sin θ,

〈S|〈 ↑ |ep̂|v3,±〉 = ± 1√
2
Pze
−iπ4 cos θ,

〈S|〈 ↓ |ep̂|v1,±〉 = ± 1
2P⊥e

−iϕei
3π
4 sin θ,

〈S|〈 ↓ |ep̂|v2,±〉 = ∓ 1
2P⊥e

iϕe−i
π
4 sin θ,

〈S|〈 ↓ |ep̂|v3,±〉 = 1√
2
Pze

iπ4 cos θ.

(32)

Iснують лише такi матричнi елементи мiж базисними
функцiями [21, 23]:

〈S|p̂z|1, 0〉 = Pz,

〈S|p̂+|1,−1〉 = −〈S|p̂−|1, 1〉 =
√

2P⊥,
(33)

зумовленi симетричними властивостями блохiвських
функцiй, дe p̂± = p̂x ± i p̂y. Двi сталi матричного
елемента моменту можуть бути визначенi як P⊥ ≡
〈S|p̂x|X〉 i Pz ≡ 〈S|p̂z|Z〉. У результатi цилiндричної
симетрiї матричнi елементи залежать лише вiд рiзни-
цi ϕ = ϕE − ϕk мiж проекцiями на площину кутiв
векторiв e‖E i k. Для спрощення обчислень припу-
скаємо ϕk = 0 i позначимо сферичнi кути вектора e
через ϕ i θ [21]. Розглядаємо випадок, коли хвильовий
вектор дiрки напрямлений паралельно до осi c. У цiй
ситуацiї ϕ = 0 в наших обчисленнях i вектор e у сфе-
ричних координатах: e = (sin θ cosϕ, sin θ sinϕ, cos θ),
тодi як ep̂ = 1

2 sin θ(eiϕp̂− + e−iϕp̂+) + p̂z cos θ. Як вi-
домо з [21], величини сталих |Pz,⊥|2 можуть бути зна-
йденi з kp-теорiї:

m0

m
(c)
z,x

= 1 +
2
m0

Σj 6=c
|〈c|p̂z,x|j〉|2

E0
c − E0

j

(34)
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Рис. 1. Обчислений квадрат хвильових функцiй важкої дiрки
(1 ), легкої дiрки (2 ) при поперечному хвильовому векторi kt =

8 · 106 cм−1, i електрона (3 ) (А); розподiл густини зарядiв на
ширинi квантової ями (В) для квантової ями, шириною 3,9 нм,
при концентрацiї носiїв 9 · 1012 cм−2

i з експериментально вимiрювальної ефективної маси
зони провiдностi m(c)

z,⊥ = 0, 19m0 i Eg = 3, 5 eВ можна

оцiнити 2|Pz,⊥|2
m0

∼ 15 eВ.
На рис. 3 наведено k-залежнiсть матричних елемен-

тiв квантової ями. Ми бачимо, що матричнi елементи
мають строго x (або y) поляризацiю свiтла для пе-
реходiв з важкої дiркової пiдзони у зону провiдностi,
тодi як для z поляризацiї свiтла переходи забороненi
[32]. Тому спектр пiдсилення, поданий на рис. 4, 5,
вiдображає лише пiдсилення ТЕ поляризованого свi-
тла для обох ширин квантової ями. Така поведiнка
узгоджується з обчисленнями матричних елементiв
моменту у в’юрцитнiй GaN квантовiй ямi. Оскiльки
вершина валентної зони походить з Γ9, Γ7, Γ7 незвi-
дних представлень. Результати, поданi на рис. 3–5,

Рис. 2. Розподiл ефективного екрануючого електричного поля
(С); потенцiал квантової ями (1 ), i екрануючий потенцiал (2 )
на ширинi квантової ями (D) для квантової ями, шириною 3,9
нм, при концентрацiї носiїв 9 · 1012 cм−2

свiдчать про оптичну поляризацiйну анiзотропiю ма-
тричних елементiв електричного дипольного моменту
для мiжзонних переходiв у GaN/Al0,3Ga0,7N структу-
рi квантової ями.

Оптичне пiдсилення матерiалу [15, 31] може бути
обчислене iз золотого правила Фермi:

α0 =
π e2

c
√
κm0 wω

×

×
∑

σc=↑,↓

∑
σv=+,−

∑
m,α

∫
kt dkt

∫
dφ

2π
|êMσc σv

mα (kt)|2×

×
(f cm(kt)− fvσvα(kt))(~ γ

π )
(Ecvσv,mα(kt)− ~ω)2 + (~ γ)2

, (35)
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Рис. 3. Матричнi елементи моменту для x - (або y-) поляризацiї
(А); z -поляризацiї (В): 1a – квантова яма, шириною 3,9 нм,
при концентрацiї n = p = 9 · 1012 cм−2; 2a – квантова яма,
шириною 3,9 нм, при концентрацiї n = p = 7 · 1012 cм−2; 1b –
квантова яма, шириною 2,6 нм, при концентрацiї n = p = 9·1012

cм−2; 2b – квантова яма, шириною 2,6 нм, при концентрацiї
n = p = 7 · 1012 cм−2

дe e – заряд електрона, m0 – маса спокою електрона у
просторi, c – швидкiсть свiтла у просторi, κ = 8, 27 дi-
електрична проникливiсть матерiалу, f cm, fvσvα – фун-
кцiї розподiлу Фермi–Дiрака для електронiв у зонi
провiдностi i у валентнiй зонi, e – одиничний ве-
ктор векторного потенцiалу електромагнiтної хвилi,
Ecvσv,mα(kt) – мiжзонна енергiя зони провiдностi i ва-
лентної зони, i ~ω – оптична енергiя, ~ γ – полови-
на ширини хвилi в лоренцiанiвськiй функцiї, що до-
рiвнює 6,56 мeВ. Ми розглядаємо електромагнiтну
хвилю, яка поширюється у площинi квантової ями.
Пiдсилення, яке визначає порогову здатнiсть лазера,
пропорцiйне пiдсиленню матерiалу, що множиться на

Рис. 4. Обчислений хартрiвський спектр пiдсилення: 1a – кван-
това яма, шириною 3,9 нм, при концентрацiї n = p = 9 · 1012

cм−2; 2a – квантова яма, шириною 3,9 нм, при концентрацiї
n = p = 7 · 1012 cм−2; 1b – квантова яма, шириною 2,6 нм, при
концентрацiї n = p = 9·1012 cм−2; 2b – квантова яма, шириною
2,6 нм, при концентрацiї n = p = 7 · 1012 cм−2

Рис. 5. Обчислений хартрi–фокiвський спектр пiдсилення для
квантової ями, шириною 2,6 нм, i при концентрацiях n = p =

7 · 1012 cм−2 (1 ) i n = p = 9 · 1012 cм−2 (2 )

оптичний конфайнментфактор Γ i на число a кванто-
вих ям у мультиплетних квантових ямах: α = α0 Γ a.
Ми припускаємо, що Γ дорiвнює 0,01, a дорiвнює 1.

Хоча носiї у кожнiй зонi знаходяться в сильно
нерiвноважному станi, мiжзоннi релаксацiйнi часи
набагато бiльшi, нiж мiжпiдзоннi релаксацiйнi ча-
си. Отже, в обчисленнях використовуємо статистику
Фермi–Дiрака.

Використовуючи вирази для базисних функцiй,
отримуємо двi скалярнi поляризацiї – залежностi ма-
тричних елементiв електричного дипольного момен-
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ту. Для TE-поляризацiї (ê = x̂ або ŷ⊥ c осi), тобто для
поляризацiї свiтла з вектором, який лежить у площи-
нi квантової ями:

|(Mx)σ1α(kt)|2 =

= |〈S|px|X〉|2
4 {〈Ψ1(β)|

∑
n V

1
kt

[n, α]χn〉2+
+〈Ψ1(β)|

∑
n V

2
kt

[n, α]χn〉2},
дляσ = +,

= |〈S|px|X〉|2
4 {〈Ψ1(β)|

∑
n V

4
kt

[n, α]χn〉2+
+〈Ψ1(β)|

∑
n V

5
kt

[n, α]χn〉2},
дляσ = −.

(36)

Для TM-поляризацiї (ê = ẑ‖c осi), тобто для поля-
ризацiї свiтла з вектором, перпендикулярним до пло-
щини квантової ями:

|(Mz)σ1α(kt)|2 =

= |〈S|pz|Z〉|2
2 {〈Ψ1(β)|

∑
n V

3
kt

[n, α]χn〉2},
дляσ = +,

= |〈S|pz|Z〉|2
2 {〈Ψ1(β)|

∑
n V

6
kt

[n, α]χn〉2},
дляσ = −.

(37)

3. Результати та обговорення

Для опису взаємодiї зонної структури i поляризацiй-
них ефектiв у задачi Хартрi розглянуто структуру
GaN/Al0,3Ga0,7N квантової ями шириною 2,6 i 3,9 нм.
У квантовiй ямi, шириною 2,6 нм, при концентрацiї
9 · 1012 cм−2, максимум оптичного пiдсилення дорiв-
нює 23673,7 cм−1 на довжинi хвилi λ = 334, 5 нм, тодi
як при концентрацiї 7 · 1012 cм−2, максимум оптично-
го пiдсилення дорiвнює 14245, 9 cм−1. Таке пiдсиле-
ння спостерiгається на довжинi хвилi λ = 336 нм.
У квантовiй ямi, шириною 3,9 нм, при концентрацiї
9 · 1012 cм−2 максимум оптичного пiдсилення дорiв-
нює 5752,7 cм−1 на довжинi хвилi λ = 348, 3 нм, тодi
як при концентрацiї 7 · 1012 cм−2 максимум оптично-
го пiдсилення дорiвнює 2840,8 cм−1. Таке пiдсилен-
ня обчислено на довжинi хвилi λ = 352, 1 нм. Отже,
оптичне пiдсилення GaN/Al0,3Ga0,7N у квантовiй ямi
розвивається в ультрафiолетовiй областi спектра, як
показано на рис. 4.

Чисельно розв’язуючи рiвняння Шредiнгера (8),
(12) для електронiв i дiрок та рiвняння Пуассона (20),
iз стiйких збiжних розв’язкiв можна побудувати ква-
драти хвильових функцiй для важкої дiрки (1 ), лег-
кої дiрки (2 ), наприклад, при поперечному хвильо-
вому векторi kt = 8 · 106 cм−1 i для електрона (3 )

A; розподiл зарядової густини на ширинi квантової
ями (B); розподiл ефективного екрануючого електри-
чного поля (C); квантовоямний потенцiал i екраную-
чий потенцiал на ширинi квантової ями (D). Такi ре-
зультати обчислень наведено для концентрацiї: 9·1012

cм−2, для квантової ями 3,9 нм, див. рис. 1, 2, хар-
трiвський спектр пiдсилення показано на рис. 4. Для
вузької квантової ями можна побачити, що при кон-
центрацiї 7 · 1012 cм−2 пiдсилення свiтла поступово
розвивається зi збiльшенням густини носiїв. При ви-
сокiй густинi (тобто, коли густина дорiвнює 9 · 1012

cм−2) оптичне пiдсилення розвивається майже у спе-
ктральнiй областi походження оптичного пiдсилення
при густинi плазми 7 · 1012 cм−2.

Поведiнка коефiцiєнта пiдсилення свiтла для двох
ширин квантової ями при заданих концентрацiях мо-
же бути зрозумiла з дослiджень, якi наведено на рис.
1,a,b, 2,c,d. Як видно з рис. 1,а, перекриття мiж еле-
ктронною i дiрковою хвильовими функцiями пов’я-
занi з розподiлом зарядової густини на ширинi кван-
тової ями, що продемонстровано на рис. 1,b. Порiв-
нюючи результати цих дослiджень, можна прийти до
висновку, що для широкої квантової ями iнтеграл пе-
рекриття хвильових функцiй менший, нiж у випадку
вузької квантової ями, i зменшується сильнiше при
зменшеннi густини носiїв.

Розподiл ефективного екрануючого електричного
поля широкозонної квантової ями GaN/AlGaN, пока-
заного на рис. 2,с, схоже на електричне поле в кон-
денсаторi.

Як показано на рис. 4, ситуацiя вiдмiнна в 3,9 нм
GaN/Al0,3Ga0,7N структурi квантової ями. Оскiльки
квантовий конфайнмент у цiй вiдносно широкiй кван-
товiй ямi слабкий, то п’єзоелектричне поле здатне
значно зменшити iнтеграл перекриття електронної i
дiркової хвильової функцiї, що можна побачити з по-
рiвняльних дослiджень схожих до тих, якi наведено
на рис. 1, 2. Як наслiдок, мiжзонний дипольний ма-
тричний елемент або сила осцилятора є значно мен-
шою, нiж у випадку вузької 2,6 нм квантової ями.
Цей внутрiшнiй ЕШКК теж здатен значно змiсти-
ти в червоний бiк максимум пiдсилення, що зв’язано
з перенормуванням енергетичного спектра, при гу-
стинi плазми 7 · 1012 cм−2 вiдносно квантової ями з
плоским дном. При зростаннi густини плазми екра-
нування ЕШКК приводить до зростання iнтеграла
перекриття електронно-дiркової хвильової функцiї i,
як наслiдок – сили осцилятора. Одночасно це посла-
блене п’єзоелектричне поле, яке ранiше iндукувало
червоне змiщення, тепер приводить до сiтки голу-
бих змiщень максимуму пiдсилення i краю поглина-
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ння при зростаннi густини плазми, як показано на
рис. 4.

Для обчислення концентрацiйних залежностей ба-
гаточастинкових кулонiвських ефектiв у спектрi по-
глинання GaN квантової ями застосовуємо пiдхiд,
схожий до методу, розвинутого у роботах [14, 33, 34].
Чисельно розв’язуючи мiкроскопiчне поляризацiйне
рiвняння бачимо, що зi зростанням густини пла-
зми оптичне пiдсилення (тобто негативне поглина-
ння) розвивається у спектральнiй областi походже-
ння екситонного резонансу. Зi зростанням густини
вiльних носiїв iонiзацiйний континуум швидко змi-
щується в бiк довгих довжин хвиль, тодi як енер-
гiя 1s-екситонного рiвня залишається майже сталою
величиною. Це зумовлено високим ступенем ком-
пенсацiї мiж перенормуванням електричного диполь-
ного моменту або енергiєю формування екситона
i перенормуванням ширини забороненої зони, схо-
же як у дослiдженнях для GaAs [35]. При висо-
ких електронно-дiркових концентрацiях ефект пере-
нормування електричного дипольного моменту поро-
джує велике оптичне пiдсилення, яке показане на
рис. 5, 6. Максимум спектра хартрi-фокового пiд-
силення 29991,2 cм−1 припадає на довжину хвилi
λ = 339, 1 нм при концентрацiї 9 · 1012 cм−2. Як
видно з рис. 6, хартрi-фоковий спектр змiщений у
бiк довгих довжин хвиль вiдносно спектра пiдсиле-
ння Хартрi i велике зоммерфельдiвське або кулонiв-
ське пiдсилення присутнє у квантовiй ямi. Це зу-
мовлено збiльшенням сили осцилятора в результа-
тi електрон-дiркової кулонiвської взаємодiї притяга-
ння.

Розрахунок обмiнного хартрi-фокiвського перенор-
мування енергетичного спектра враховується у рiв-
няннi руху для мiкроскопiчного диполя, зумовленого
електронно-дiрковою парою. Для високих концентра-
цiй ця величина є справдi значною – трохи бiльшою
для електронiв i меншою для дiрок. Сумарно ця ве-
личина вiдображається у змiщеннi спектра хартрi–
фокiвського пiдсилення у порiвняннi з хартрiвським
спектром, як показано на рис. 6. Слiд зазначити, що
у спектрi пiдсилення враховуються не лише хартрi–
фокiвськi кореляцiї, а i кореляцiї вищих порядкiв
розкладу за кулонiвською потенцiальною енергiєю,
нiж хартрi–фокiвськi. Це досягається пiдсумовуван-
ням ряду в мiкроскопiчному поляризацiйному рiвнян-
нi за кулонiвською енергiєю у всiх порядках теорiї
збурень. Докладно мiкроскопiчне поляризацiйне рiв-
няння для диполя, зумовленого електронно-дiрковою
парою для в’юрцитної квантової ями, буде розгляда-
тися в нашiй наступнiй статтi.

Рис. 6. Обчислений хартрi–фокiвський спектр пiдсилення для
квантової ями, шириною 2,6 нм, при концентрацiях n = p =

9 · 1012 cм−2 (1 ) i Хартрiвський спектр при концентрацiї n =

p = 9 · 1012 cм−2 (2 )

4. Висновки

Пiдсумовуючи отриманi результати, можна прийти
до висновку, що самоузгоджене розв’язання рiв-
нянь Шредiнгера i рiвняння Пуассона для ши-
рокозонних GaN/AlGaN систем квантових ям пе-
редбачають цiкавi залежностi вiд ширини кванто-
вої ями i густини зарядiв як для матричних еле-
ментiв електричного дипольного моменту мiжзон-
них переходiв, так i для спектра пiдсилення свi-
тла. Голубе змiщення зi зростанням густини пла-
зми в спектрi пiдсилення у вiдносно широкiй кван-
товiй ямi здiйснюється як наслiдок екранування п’є-
зоелектричного поля, iндукованого ЕШКК. Структу-
ри з вузькою шириною ями проявляють звичайну
залежнiсть розвитку максимуму пiдсилення свiтла,
без змiщення спектральної областi. Знайдено, що ма-
тричнi елементи оптичних переходiв з важкої дiр-
кової пiдзони, подiбно до спектра пiдсилення свi-
тла, мають строго ТЕ поляризацiю свiтла. Знайде-
но червоне змiщення спектра оптичного пiдсилення
Хартрi–Фока з урахуванням кулонiвської взаємодiї
вiдносно спектра пiдсилення Хартрi. Також знайде-
но велике зоммерфельдiвське пiдсилення у квантовiй
ямi.

Автор висловлює щиру подяку професору В.I. Ше-
ка та професору В.О. Кочелапу за численнi дискусiї.
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OПТИЧЕСКАЯ ПОЛЯРИЗАЦИОННАЯ АНИЗОТРОПИЯ,
ВНУТРЕННИЙ ЭФФЕКТ ШТАРКА КВАНТОВОГО
КОНФАЙНМЕНТА И ВЛИЯНИЕ КУЛОНОВСКИХ
ЭФФЕКТОВ НА ЛАЗЕРНЫЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ
[0001]-ОРИЕНТИРОВАННЫХ GaN/Al0,3Ga0,7N
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Р е з ю м е

Представлено теоретическое исследование пространственно
разделенных электронных и дырочных распределений при
самосогласованном решении уравнений Шредингера для
электронов и дырок и уравнения Пуассона. Результаты
проиллюстрированы для GaN/Al0,3Ga0,7N квантовой ямы.
Спектр оптического усиления для [0001]-ориентированной
GaN/Al0,3Ga0,7N квантовой ямы был вычислен в ультрафио-
летовой области. Найдено, что как матричные элементы опти-
ческих переходов с тяжелой дырочной подзоны в зону прово-
димости, так и спектр оптического усиления характеризуются
именно х (или у) поляризацией света. Показано влияние кон-
файнмента волновых функций на оптическое усиление, кото-
рое неявно зависит от встроенного электрического поля, кото-
рое вычислено и равно 2,3 MВ/cм. Если структуры с узкой ши-
риной ямы проявляют обычную зависимость развития макси-
мума усиления света почти без смещения спектральной обла-
сти, то структуры с большой шириной квантовой ямы характе-
ризуются значительным голубым смещением максимума уси-
ления с ростом плотности плазмы. Это голубое смещение отно-
сят к взаимодействию между экранирующим пьезоэлектриче-
ским полем, создаваемым деформацией и зонной структурой.
В квантовой яме присутствует значительное зоммерфельдов-
ское или кулоновское усиление.

OPTICAL POLARIZATION ANISOTROPY, INTRINSIC
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S u m m a r y

We present a theoretical investigation of space separated elec-

tron and hole distributions, which consists in the self-consistent

solving of the Schrödinger equations for electrons and holes

and the Poisson equation. The results are illustrated for the

GaN/Al0.3Ga0.7N quantum well. The optical gain spectrum in

a [0001]-oriented GaN/Al0.3Ga0.7N quantum well in the ultravio-

let region is calculated. It is found that both the matrix elements

of optical transitions from the heavy hole band and the optical

gain spectrum have only the strict x (or y) light polarization. We

present studies of the influence of the confinement of wave func-

tions on the optical gain which implicitly depends on the built-in

electric field calculated to be 2.3 MV/cm. Whereas the structures

with narrow well widths exhibit the usual development of the light

gain maximum almost without shifting the spectral region, a sig-

nificant blueshift of the gain maximum is found with increase in

the plasma density for wider quantum wells. This blueshift is as-

cribed to the interplay between the screening of a strain-induced

piezoelectric field and the bandstructure. A large Sommerfeld or

Coulomb enhancement is present in the quantum well.
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