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У межах методу деформацiйного потенцiалу отримано рiвнян-
ня, якi дозволяють розрахувати енергетичний спектр електро-
на у тришаровiй гетеросистемi, що мiстить кластер точкових
дефектiв у квантовiй ямi. Дослiджено залежнiсть рiзницi енер-
гiй електрона в першому збудженому та основному станах вiд
середньої концентрацiї точкових дефектiв виду центра розтягу
при рiзних значеннях ефективної маси електрона в матерiалi
нанокластера.

1. Вступ

Останнiм часом широке використання у мiкроеле-
ктронних приладах знайшли гетероструктури як з
напруженими границями, так i без них. Вiдомо, що
оптичнi та електричнi властивостi напiвпровiднико-
вих приладiв на основi квантових ям значно зале-
жать вiд деформацiї ґратки i просторового розпо-
дiлу точкових дефектiв. Такi дефекти можуть про-
никати ззовнi або виникати у процесi росту. Також
у технологiї виготовлення оптоелектронних прила-
дiв вiдiграють важливу роль дифузiйнi процеси, якi
пов’язанi iз введенням домiшок у напiвпровiднико-
ву структуру. Додатковi дефекти генеруються пiд
впливом зовнiшнiх факторiв: нагрiвання, деформа-
цiї, опромiнення частинками та iн. Вказаний вплив
може здiйснюватися цiлеспрямовано на певних ета-
пах технологiчного циклу створення напiвпровiдни-
кового приладу (опромiнення [1, 2], введення домi-
шкових атомiв [3]) або бути небажаним, наприклад,
пiд час роботи в умовах пiдвищеної радiацiї. Взає-
модiя точкових дефектiв iз самоузгодженим полем
деформацiї, яке може виникати як за рахунок на-
явностi цих дефектiв, так i неоднорiдностi криста-
лiчної системи (наприклад, гетеромежа), приводить
до просторового перерозподiлу дефектiв i, за пев-
них умов, до утворення самоорганiзованих дефектно-
деформацiйних структур [4–11] (кластерiв та перiоди-
чних структур). Зокрема, у роботi [7] побудовано мо-

дель утворення надґратки антиструктурних дефектiв
пiд дiєю ядерного опромiнення. У результатi вiдмiн-
ностi розмiрiв атомiв рiзного сорту навколо антистру-
ктурного дефекту створюється пружне поле i вiдбу-
вається взаємодiя мiж дефектами. При великiй кон-
центрацiї антиструктурних дефектiв кристал стає не-
стiйким вiдносно просторово-однорiдного розподiлу.
Така нестiйкiсть приводить до перiодичної модуляцiї
густини антиструктурних дефектiв. При взаємодiї по-
тужних лазерних iмпульсiв з поверхнею твердих тiл
спостерiгається утворення окремих кластерiв та пе-
рiодичних структур рельєфу поверхнi, якi зберiгаю-
ться пiсля закiнчення дiї iмпульсу [8, 9]. У роботах
[10, 11] знайдено умови утворення кластерiв та перi-
одичних дефектно-деформацiйних структур i визна-
чено їх характеристики: розмiри i форма кластерiв,
перiод перiодичної структури, просторовий розподiл
деформацiї i концентрацiї дефектiв в об’ємному ма-
терiалi з дефектно-деформацiйними структурами без
урахування електрон-деформацiйної взаємодiї.

Неоднорiдна деформацiя, зумовлена наявнiстю
кластерiв дефектiв у гетероструктурах, внаслiдок
самоузгодженого електрон-деформацiйного зв’язку
приводить до локальної змiни ширини забороненої зо-
ни i, вiдповiдно, до змiни потенцiальної енергiї носiїв
струму.

У данiй роботi встановлено закономiрностi перебу-
дови локалiзованих електронних рiвнiв у тришарових
гетеросистемах пiд впливом деформацiї, спричиненої
наявнiстю кластера точкових дефектiв у квантовiй
ямi.

2. Модель

У роботах [4, 5] показано, що у плоских гетеростру-
ктурах з точковими дефектами, середня концентра-
цiяNd0 яких перевищує певне критичне значення, мо-
жуть формуватися дефектно-деформацiйнi структу-
ри. Зокрема, при концентрацiї дефектiв у дiапазонi
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Ndc1 < Nd0 < Ndc утворюється одновимiрний кла-
стер, в околi якого вздовж шарiв гетеросистеми роз-
подiл дефектiв вважається рiвномiрним, а отже, де-
формацiя ґратки – однорiдна, а у напрямку, перпен-
дикулярному до шарiв гетероструктури, деформацiя
U(x) описується формулами [4, 5]:

U (x) = signθd
A

B + sh (−
√
ax)

, Ndc1 < Nd0 < Ndc2,

(1)

U (x) = signθd
A

B + ch (
√
ax)

, Ndc2 < Nd0 < Ndc, (2)

де

Ndc =
ρc2l kT

θ2d
;Ndc1 = Ndc

(
l0
ld

)2

;

Ndc2 = Ndc

(
1− 2α2

9β

)
;

2α2

9β
=

4
9

[10];

A = 3
√

2 |a|
(∣∣9ca− 2f2

∣∣)−1/2
;

B =
√

2f
(∣∣9ca− 2f2

∣∣)−1/2
;

a =
1− Nd0

Ndc

l2d
Nd0
Ndc
− l20

; f =
|α|

l2d
Nd0
Ndc
− l20

; c =
β

l2d
Nd0
Ndc
− l20

;

ρ – густина середовища; cl – поздовжня швидкiсть
звуку; θd = KAΔΩ – потенцiал деформацiї; ΔΩ –
змiна об’єму кристала одним дефектом; KA – все-
бiчна константа пружностi; ld та l0 – характеристи-
чна довжина взаємодiї дефектiв з атомами кристала
та атомiв один iз одним вiдповiдно; α, β – константи
пружного ангармонiзму; T – температура; k – стала
Больцмана.

При концентрацiї дефектiв Nd0 < Ndc1 у напiв-
провiдниковому матерiалi нелiнiйнi ефекти є незна-
чними, i процес самоорганiзацiї дефектiв не вiдбува-
ється. У дiапазонах концентрацiй точкових дефектiв
Ndc1 < Nd0 < Ndc2 та Ndc2 < Nd0 < Ndc зростає
роль нелiнiйної взаємодiї дефектiв через поле пру-
жної деформацiї, в результатi чого утворюється ан-
тисиметричний (формула (1)) та симетричний (фор-
мула (2)) кластер. При середнiй концентрацiї дефе-
ктiв Nd0 > Ndc у гетеросистемi формуються перiо-
дичнi дефектно-деформацiйнi структури [5]. Значен-
ня критичних концентрацiй Ndc1, Ndc2 та Ndc визна-
чаються пружними сталими матерiалу, змiною об’є-
му кристала одним дефектом та температурою. При

кiмнатнiй температурi для напiвпровiдникiв (GaAs,
InAs, CdTe, ZnTe) критичнi концентрацiї залежно
вiд типу дефекту (мiжвузловий атом, вакансiя, до-
мiшка замiщення) можуть набувати значень: Ndc1 =
(1017 − 1021) см−3, Ndc2 = (5 · 1017 − 5 · 1021) см−3,
Ndc = (1018 − 1022) см−3.

Неоднорiдна деформацiя, що виникає в околi кла-
стера, приводить до змiщення дна зони провiдностi
на величину ΔW (x) = acU(x), де ac < 0 – констан-
та гiдростатичного деформацiйного потенцiалу зони
провiдностi.

Розглянемо тришарову гетероструктуру (напри-
клад, GaAs/InAs/GaAs), що мiстить кластер дефе-
ктiв у квантовiй ямi. Потенцiальна енергiя електрона
у такiй структурi описується спiввiдношенням

W (x) =
{

ΔEc, |x| ≥ b,
acU(x), |x| ≤ b, (3)

де ΔEc – розрив зон провiдностi контактуючих ма-
терiалiв гетеросистеми; 2b – ширина квантової ями
(внутрiшнього шару гетероструктури).

На рис. 1 графiчно подано координатну залежнiсть
потенцiальної енергiї електрона (суцiльна лiнiя) та її
апроксимацiю прямокутним потенцiалом (пунктирна
лiнiя) у тришаровiй гетероструктурi з нанокласте-
ром точкових дефектiв виду центрiв розтягу (θd>0,
рис. 1,а) та виду центрiв стиску (θd<0, рис. 1,б). Енер-
гiю вiдраховують вiд дна зони провiдностi недефор-
мованого матерiалу внутрiшнього шару гетеростру-
ктури. Електрон-деформацiйна взаємодiя приводить
до того, що потенцiальна яма набуває складної фор-
ми з додатковою впадиною (додатковим бар’єром)
при наявностi кластера точкових дефектiв, в околi
якого виникає неоднорiдна деформацiя розтягу (сти-
ску).

Для бiльш строгого опису потенцiальну енергiю
електрона в околi кластера замiнимо прямокутним
потенцiалом з умовою рiвностi кiлькостi дефектiв у
реальнiй та модельнiй потенцiальних ямах [12]. По-
тенцiал (3) можна апроксимувати функцiєю

W (x) =

 ΔEc, |x| ≥ b,
0, d ≤ |x| ≤ b,
−W0, |x| ≤ d,

(4)

де W0(Nd0) = signθd
|ac|A(Nd0)
B(Nd0)+1 – енергетична гли-

бина додаткової ями (висота додаткового бар’єра),
яка збiгається з максимальною глибиною реальної
потенцiальної ями (висотою потенцiального бар’є-
ра); 2d(Nd0) – ширина додаткової ями (додаткового
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бар’єра), яка визначається з умови рiвностi кiлько-
стi дефектiв у реальнiй та модельнiй потенцiальних
ямах.

Враховуючи (2), а також те, що у лiнiйному набли-
женнi концентрацiю дефектiв можна подати у вигля-
дi Nd(x) ≈ KA

θd
U(x) [4], ширину додаткової потенцi-

альної ями можна визначити з умови

b∫
−b

U(x)dx = 2d · U(0) =
2d ·A
B + 1

, (5)

де U(0) – деформацiя у центрi кластера.
Випадок, який наведено на рис. 1,б, може бу-

ти реалiзований тiльки при значних концентрацi-
ях дефектiв (∼ 1022 см−3). Це пов’язано з тим,
що деформацiйний потенцiал θd для дефектiв ви-
ду центрiв стиску (вакансiй, домiшок замiщення з
iонним радiусом меншим, нiж iонний радiус ато-
мiв матрицi) є значно меншим вiд деформацiйно-
го потенцiалу мiжвузлових атомiв, якi є центрами
розтягу [13]. I, вiдповiдно, критична концентрацiя
Ndc2, при якiй можливе утворення кластерiв, є зна-
чно бiльшою, нiж для дефектiв виду центрiв роз-
тягу. Тому надалi обмежимося тiльки першим ви-
падком (рис. 1,а), що вiдповiдає iснуванню класте-
ра дефектiв виду центрiв розтягу у квантовiй ямi.
Потенцiальна яма з таким профiлем використовує-
ться в резонансно-тунельних дiодах [14, 15]. У цих
роботах показано, що вольт-ампернi характеристики
(ВАХ) такого резонансно-тунельного дiода є бiльш
контрастними (вiдношення струму у максимумi до
струму у мiнiмумi є бiльшим), нiж вiдповiднi хара-
ктеристики резонансно-тунельного дiода з простою
ямою.

Енергiю E та хвильовi функцiї ψ електрона у до-
слiджуванiй системi знаходимо з розв’язку рiвняння
Шредiнгера

Ĥψ = Eψ (6)

з гамiльтонiаном

Ĥ = − ~2

2mi
Δ +W, (7)

де mi – ефективна маса електрона у зовнiшнiх шарах
гетероструктури (i = 1), у широкiй ямi (i = 2) та у
вузькiй ямi (i = 3).

Оскiльки потенцiал є iнварiантним вiдносно iнвер-
сiї W (−x) = W (x), то розв’язки рiвняння (6) повиннi
бути парними або непарними.

Рис. 1. Координатна залежнiсть потенцiальної енергiї електро-
на у гетеросистемi з кластером дефектiв: а – θd > 0; б – θd < 0

Парнi розв’язки (ψ(−x) = ψ(x)) в областi x > 0
можна записати у виглядi

ψ1(x) = A1e
−k1(x−b), x ≥ b, (8)

ψ2(x) = A2 cos(k2x) +A3 sin(k2x), d ≤ x ≤ b, (9)

ψ3(x) = A4 cos k3x, 0 ≤ x ≤ d, (10)

де k1 =
√

2m1(ΔEc−E)
~2 , k2 =

√
2m2E

~2 , k3 =

=
√

2m3(W0+E)
~2 , A1, A2, A3, A4 – сталi величини.

У розв’язку (8) забезпечено регулярнiсть хвильової
функцiї при x→∞. Крiм того, повиннi виконуватись
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Рис. 2. Залежнiсть рiзницi енергiй ΔE електрона у пер-
шому збудженому та основному станах у гетероструктурi
GaAs/InAs/GaAs з нанокластером у квантовiй ямi InAs вiд се-
редньої концентрацiї дефектiв: 1 – m3 = 0, 03m0, 2 – m3 =

= 0, 07m0, 3 – m3 = 0, 09m0

умови неперервностi хвильових функцiй i густини по-
току ймовiрностi у точках x = b та x = d:

ψ1 (b) = ψ2 (b) ,

1
m1

dψ1

dx

∣∣∣∣x=b =
1
m2

dψ2

dx

∣∣∣∣x=b ,
ψ2 (d) = ψ3 (d) ,

1
m2

dψ2

dx

∣∣∣∣x=d =
1
m3

dψ3

dx

∣∣∣∣x=d .
(11)

Система рiвнянь (11) має нетривiальний розв’язок
для E > 0 при умовi

tg (k2 (b− d))− m2k1

m1k2
+
m2k3

m3k2
tg (k3d) +

+
m2

2k1k3

m1m3k2
2

tg (k3d) tg (k2 (b− d)) = 0 (12)

та для E < 0 за умови

−th (k2 (b− d))− m2k1

m1k2
+
m2k3

m3k2
tg (k3d) +

+
m2

2k1k3

m1m3k2
2

tg (k3d) th (k2 (b− d)) = 0, (13)

з яких можна визначити енергiю основного стану еле-
ктрона, що залежить вiд концентрацiї дефектiв та
пружних сталих матерiала.

Непарнi розв’язки (ψ(−x) = −ψ(x)) в областi x > 0
можна записати у виглядi

ψ1(x) = B1e
−k1(x−b), x ≥ b, (14)

ψ2(x) = B2 cos(k2x) +B3 sin(k2x), d ≤ x ≤ b, (15)

ψ3(x) = B4 sin k3x, 0 ≤ x ≤ d, (16)

де B1, B2, B3, B4 – сталi величини. У цьому випадку
система рiвнянь (11) має нетривiальний розв’язок для
E > 0 при умовi

tg (k2 (b− d)) +
m1k2

m2k1
+
m3k2

m2k3
tg (k3d)−

−m1m3k
2
2

m2
2k1k3

tg (k3d) tg (k2 (b− d)) = 0 (17)

та для E < 0 за умови

th (k2 (b− d)) +
m1k2

m2k1
+
m3k2

m2k3
tg (k3d) +

+
m1m3k

2
2

m2
2k1k3

tg (k3d) th (k2 (b− d)) = 0, (18)

з яких можна визначити енергiю першого збудженого
стану електрона.

3. Результати розрахункiв та їх обговорення

З використанням спiввiдношень (12), (13), (17) та
(18) було розраховано енергiю електрона в основно-
му станi E0, енергiю електрона у першому збудже-
ному станi E1 та рiзницю мiж ними ΔE=E1−E0.
Рiзниця енергiй електрона у першому збудженому
та основному станах є важливим параметром для
ВАХ резонансно-тунельних дiодiв [15]. А саме: ве-
личина ΔE визначає значення сили струму у мiнi-
мумi ВАХ. Збiльшення величини ΔE приводить до
зменшення сили струму у мiнiмумi i, вiдповiдно, до
збiльшення контрасностi ВАХ резонансно-тунельних
структур. Розрахунки проводили для гетеросисте-
ми GaAs/InAs/GaAs для таких значень параметрiв:
ΔEc = 0, 83 еВ; ac=−5, 08 еВ; m1 = 0, 065m0; m2 =
0, 057m0; b = 4 нм; l0 = 0, 5 нм; ld = 1, 6 нм; α = 31, 88;
2α2

9β = 4
9 [10].

На рис. 2 наведено залежнiсть рiзницi енергiй еле-
ктрона у першому збудженому та основному станах
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ΔE у гетероструктурi GaAs/InAs/GaAs з нанокла-
стером у квантовiй ямi InAs вiд середньої концентра-
цiї дефектiв при рiзних значеннях ефективної маси
електрона у матерiалi кластера m3. Така залежнiсть
має немонотонний характер з максимумом в околi то-
чки Nd0 ≈ 0, 5Ndc. При концентрацiї точкових дефе-
ктiв Nd0 ∼ 0, 1Ndc (для напiвпровiдника InAs з мiж-
вузловинним In Ndc ≈ 1019 см−3) розмiр кластера є
малим (d → 0) i величина ΔE дорiвнює вiдповiдно-
му значенню для гетероструктури без кластера де-
фектiв, яке при даних параметрах становить 0,2 еВ.
При збiльшеннi концентрацiї дефектiв до значення
Nd0≈0, 56Ndc (рис. 2, крива 1) збiльшується розмiр
нанокластера i, вiдповiдно, ширина додаткової потен-
цiальної ями для електронiв, що приводить до пони-
ження основного i пiдвищення першого збудженого
енергетичних рiвнiв та збiльшення рiзницi ΔE. За
подальшого збiльшення концентрацiї дефектiв зро-
стає розмiр кластера, але зменшується глибина дода-
ткової потенцiальної ями W0, що виникає за рахунок
наявностi нанокластера, i при Nd0 → Ndc глибина по-
тенцiальної ями W0 прямує до нуля. Це приводить до
збiльшення енергiї електрона в основному та першо-
му збудженому станах. Однак пiдвищення першого
збудженого електронного рiвня є незначним i вели-
чина ΔE зменшується.

Як бачимо, наявнiсть кластера дефектiв виду цен-
трiв розтягу приводить до збiльшення величини ΔE
на 80% при Nd0=0, 56Ndc, що повинно вiдобразитись
на ВАХ резонансно-тунельних дiодiв у зменшеннi мi-
нiмального значення сили струму.

Ефект змiни рiзницi енергiй електрона у першо-
му збудженому та основному станах суттєво зале-
жить вiд ефективної маси електрона (рис. 2). А саме:
збiльшення величини ΔE суттєво проявляється тiль-
ки при малих значеннях ефективної маси електро-
на в матерiалi нанокластера. У випадку, коли ефе-
ктивна маса електрона в матерiалi нанокластера є
бiльшою вiд ефективної маси електрона в матерiалi
основної ями (InAs), збiльшення ΔE є незначним, а
при Nd0 > 0, 7Ndc рiзниця енергiй електрона в пер-
шому збудженому та основному станах є меншою вiд
вiдповiдного значення для даної структури без кла-
стера дефектiв. Цей ефект пояснюється тим, що в
дослiджуванiй структурi змiна енергiї електрона ви-
значається двома факторами: 1) змiною потенцiаль-
ної енергiї електрона, спричиненою деформацiйними
ефектами за рахунок наявностi кластера; 2) змiною
кiнетичної енергiї за рахунок вiдмiнностi ефективних
мас. У першому випадку (ефективна маса електрона
в матерiалi нанокластера є меншою вiд вiдповiдного

значення в основнiй ямi) обидва фактори є причиною
збiльшення величини ΔE. У протилежному випадку
(ефективна маса електрона в матерiалi нанокластера
є бiльшою вiд вiдповiдного значення в основнiй ямi)
цi фактори є конкуруючими, а саме: збiльшення ефе-
ктивної маси є причиною зменшення рiзницi енергiй
електрона ΔE в першому збудженому та основному
станах.

4. Висновки

1. Показано, що наявнiсть нанокластера точкових де-
фектiв виду центрiв розтягу у внутрiшньому шарi
тришарової гетероструктури приводить до утворення
додаткової потенцiальної ями, а дефектiв виду цен-
трiв стиску – потенцiального бар’єра.
2. Отримано рiвняння, що дозволяють розрахувати
енергетичний спектр електрона у тришаровiй гетеро-
структурi, що мiстить кластер точкових дефектiв у
квантовiй ямi.
3. Дослiджено залежнiсть рiзницi енергiй електрона
у першому збудженому та основному станах вiд се-
редньої концентрацiї точкових дефектiв при рiзних
значеннях ефективної маси електрона у матерiалi на-
нокластера. Показано, що рiзниця енергiй електрона
в першому збудженому та основному станах у гете-
роструктурi з нанокластером є бiльшою за вiдповiдне
значення у структурi, що не мiстить кластера дефе-
ктiв, якщо ефективна маса електрона у нанокластерi
є меншою вiд ефективної маси електрона у квантовiй
ямi.
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ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЙ СПЕКТР
ЭЛЕКТРОНОВ В ТРЕХСЛОЙНОЙ
ГЕТЕРОСИСТЕМЕ С САМООРГАНИЗОВАННЫМИ
ДЕФЕКТНО-ДЕФОРМАЦИОННЫМИ СТРУКТУРАМИ

Р.М. Пелещак, О.В. Кузык, О.О. Данькив

Р е з ю м е

В рамках метода деформационного потенциала получены
уравнения, которые дают возможность рассчитать энергети-
ческий спектр электрона в трехслойной гетеросистеме с кла-
стером точечных дефектов в квантовой яме. Исследована за-
висимость разницы энергий электрона в первом возбужденном

и основном состояниях от средней концентрации точечных де-
фектов вида центра растяжения при разных значениях эффе-
ктивной массы электрона в материале нанокластера.

ENERGY SPECTRUM
OF ELECTRONS IN A THREE-LAYER
HETEROSYSTEM WITH SELF-ASSEMBLED
DEFECT-DEFORMATION STRUCTURES

R.M. Peleshchak, O.V. Kuzyk, O.O. Dan’kiv

Ivan Franko Drogobych State Pedagogical University
(24, Ivan Franko Str., Drogobych 82100, Ukraine;
e-mail: peleshchak@rambler.ru)

S u m m a r y

Equations, which enable the electron energy spectrum in a three-

layer heterosystem containing a cluster of point defects in a quan-

tum well to be calculated, have been derived in the framework of

the deformation potential method. The dependence of the electron

energy difference between the first excited and ground states on

the average concentration of point defects of the stretching-center

type has been studied for various effective electron masses in a

nanocluster material.
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