
 
 

На правах рукописи 

 
 
 
 
 

ДЕГТЯРЕВ ВЛАДИМИР ЕВГЕНЬЕВИЧ 
 
 

ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ И СПИНОВЫХ 
ХАРАКТЕРИСТИК КВАНТОВО-РАЗМЕРНЫХ ГЕТЕРОСТРУКТУР 

РАЗЛИЧНОЙ ГЕОМЕТРИИ НА ОСНОВЕ ПОЛУПРОВОДНИКОВ AIIIBV 

 

 

 

 

 

Специальность 01.04.10 – Физика полупроводников 
 
 
 

АВТОРЕФЕРАТ 
Диссертации на соискание ученой степени 

кандидата физико-математических наук 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

г. Нижний Новгород, 
2018 г. 



Работа выполнена на кафедре электроники твердого тела физического факультета феде-
рального государственного автономного образовательного учреждения высшего 
образования «Национальный исследовательский Нижегородский государственный 
университет им. Н.И. Лобачевского» 
 
Научный руководитель Хазанова Софья Владиславовна, кандидат физико-
математических наук, доцент кафедры электроники твердого тела физического факуль-
тета федерального государственного автономного образовательного учреждения высше-
го образования «Национальный исследовательский Нижегородский государственный 
университет им. Н.И. Лобачевского» 
 
Официальные оппоненты: 
Рожанский Игорь Владимирович, доктор физико-математических наук, старший на-
учный сотрудник сектора теории оптических и электрических явлений в полупроводни-
ках Федерального государственного бюджетного учреждения науки Физико-
технический институт им. А.Ф. Иоффе Российской академии наук 
Загороднев Игорь Витальевич, кандидат физико-математических наук, старший науч-
ный сотрудник лаборатории № 184 “Методов получения тонких пленок и пленочных 
структур” Федерального государственного бюджетного учреждения науки Институт ра-
диотехники и электроники им. В.А.Котельникова Российской академии наук 
 
Ведущая организация федеральное государственное автономное образовательное 
учреждение высшего образования «Санкт-Петербургский государственный элек-
тротехнический университет «ЛЭТИ» им. В.И. Ульянова (Ленина)» 
 
 
 
 
 
 
 
Защита состоится  « 20 »   марта    2019 г. в 14:00 на заседании диссертационного совета 
Д 212.166.01 при Нижегородском государственном университете им. Н.И. Лобачевского 
по адресу: 603950, г. Нижний Новгород, пр. Гагарина, д. 23, корп. 3, конференц-зал. 
С диссертацией можно ознакомиться в фундаментальной библиотеке Нижегородского 
государственного университета им. Н.И. Лобачевского и на сайте diss.unn.ru/885. 
 
 
Автореферат разослан « »      2019 г. 
Ученый секретарь 
диссертационного совета Д 212.166.01 
кандидат физико-математических наук 

  
 

Марычев Михаил Олегович 
 



- 3 - 
 

Общая характеристика работы 

Актуальность темы исследования 
Одним из основных направлений развития современной наноэлектроники являет-

ся создание новых и совершенствование существующих полупроводниковых приборов, 
основанных на наногетероструктурах. Возможности современных методов технологий 
роста кристаллов (с точностью до нескольких монослоёв) позволяют осуществить пере-
ход к созданию структур пониженной размерности, в которых ярко выражены кванто-
вые эффекты [1]: дискретный энергетический спектр, туннелирование, спин-зависимые 
явления. Электроника на гетероструктурах находит широкое практическое применение 
в областях телекоммуникационной и вычислительной техники [2], для создания оптиче-
ских модуляторов, резонансно-туннельных диодов, а также гетероструктурных транзи-
сторов с высокой подвижностью (HEMT), приборов спинтроники.  

Полупроводники типа AIIIBV обладают целым рядом свойств, делающих их при-
влекательными для создания наногетероструктур. Прямозонность, малая эффективная 
масса электрона, высокое значение g-фактора создают предпосылки их эффективного 
применения при конструировании приборов оптоэлектроники, спинтроники, а также 
транзисторов нового поколения. HEMT-транзисторы, в свою очередь, являются основой 
большинства современных устройств СВЧ электроники [3, 4]. Яркими представителями 
низкоразмерных структур также являются полупроводниковые нанопроволоки и нанот-
рубки, вызывающие огромный интерес исследователей благодаря высокой степени ло-
кализации носителей заряда в одномерной структуре [5]. Вследствие их высокой чувст-
вительности они могут быть использованы в качестве рабочего элемента полевых тран-
зисторов или электрических сенсоров. 

Особенностью современного этапа развития наноэлектронных приборов является 
усложнение их конструкции для создания качественно новых систем связи с улучшен-
ными характеристиками. Поскольку основные параметры приборов зависят от техноло-
гии изготовления, оптимизация дизайна гетероструктур является актуальной задачей 
и должна сопровождаться теоретическими исследованиями электронных транспортных 
свойств. Требуемые параметры приборов могут быть достигнуты различными способа-
ми, такими как введение дополнительного легирования, использование нанопроволок 
различной геометрии, управление спиновой степенью свободы. Известно, что введение 
δ-легированных слоёв вблизи квантовой ямы позволяет существенно повысить концен-
трацию носителей и проводимость двумерного газа без ухудшения подвижности [3]. 
Наличие в гетероструктурах тяжёлых элементов и асимметрии потенциала приводит 
к необходимости учёта спин-орбитального взаимодействия (СОВ), которое лежит в ос-
нове множества спин-зависимых явлений. Особое место во многих исследованиях по-
следнего времени уделяется вычислению соотношения между параметрами СОВ Рашба 
и Дрессельхауза [6, 7], играющих важную роль при рассмотрении спиновых эффектов. 

Экспериментальное определение многих энергетических и спиновых характери-
стик квантово-размерных структур остаётся сложной задачей, так как они сильно зави-
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сят от кристаллографической ориентации, геометрии структуры, распределения элек-
тронной плотности. Поскольку методики их получения и измерения физических харак-
теристик являются сложными и дорогостоящими, весьма важной является задача разви-
тия вычислительного подхода к прогнозированию физических процессов. 

Одним из методов неразрушающего контроля гетероструктур является метод 
вольт-фарадного профилирования [8]. Учитывая, что наличие квантово-размерных слоев 
качественно меняет вид вольт-фарадных характеристик, для более корректной интер-
претации экспериментально полученных зависимостей, полезно их сопоставление с ре-
зультатами численного моделирования. При этом в литературе достаточно мало данных 
о расчетах вольт-фарадных характеристик и профилей концентрации для структур, со-
держащих дельта-легированные слои, хотя информация о подобных зависимостях важна 
при создании многих приборов. 

В литературе присутствует ряд работ, посвящённых теоретическому и экспери-
ментальному исследованию свойств нанопроволок. Ранее анализ электронного газа, об-
разуемого в данных структурах, проводился на основе цилиндрической модели, которая 
исключает азимутальную неравномерность распределения носителей [9]. В работах, по-
священных исследованию структур типа «ядро-оболочка» (англ. core-shell) [10, 11], ис-
ключается влияние поверхностных состояний и не учитывается влияние диаметра нано-
проволоки и температуры. В данной работе проводится количественный анализ распре-
деления электронного газа в InAs гексагональных нанопроволоках, а также влияние на 
него поверхностных состояний и геометрии структуры. 

В ряде работ [12–17] для вычисления параметров СОВ использовалась процедура 
усреднения однозонного эффективного гамильтониана по состояниям, полученным 
в приближении огибающей [18]. В большинстве из них [12–14] акцент делался на вы-
числении параметров СОВ для самой низкой электронной подзоны в КЯ. Основным 
преимуществом этого подхода является полуаналитический способ получения выраже-
ний для параметров СОВ. Однако в этой процедуре не принимается во внимание ряд 
эффектов, таких как непараболичность зоны проводимости, наиболее существенных для 
высших подзон размерного квантования, которые могут быть учтены в рамках модели 
Кейна. При этом расчётов отдельных вкладов в линейное по волновому вектору СОВ 
Рашба и Дрессельхауза непосредственно в базисе 8-зонной модели Кейна для структур 
с произвольным видом потенциала не проводилось. 

Таким образом, численное моделирование позволяет проследить корреляцию ме-
жду технологическими параметрами роста и энергетическим спектром структур 
с произвольным составом и геометрией. Данные расчёты могут быть полезны 
как на стадии проектирования (т.е. узнавать важные параметры a priori), так и на стадии 
обработки результатов, позволяя совершенствовать методы управления характеристи-
ками приборов. 
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Цели и задачи диссертационного исследования 
Целями данного диссертационного исследования являются: 
• Исследование оптоэлектронных и электрофизических характеристик гете-

роструктур с одномерным квантовым ограничением на основе разработанного алгорит-
ма согласованного решения уравнений Шрёдингера и Пуассона. 

• Исследование закономерностей образования электронного газа 
в нанопроволоках и нанотрубках на основе обобщённого алгоритма решения уравнений 
Шрёдингера и Пуассона. Исследование влияния магнитного поля на энергетический 
спектр и проводимость данных структур. 

• Исследование энергетического спектра в структурах с квантовыми ямами 
с учётом СОВ. Изучение влияния различных параметров гетероструктуры на соотноше-
ние параметров Рашба и Дрессельхауза на основе алгоритма численного решения урав-
нений шрёдингеровского типа с учётом межзонного взаимодействия.  

В задачи диссертационного исследования входит: 
1. Разработка алгоритма численного решения согласованных уравнений Шрё-

дингера и Пуассона для структур с одномерным квантовым ограничением и произволь-
ным профилем состава и легирования. Создание процедур пост-обработки результатов 
численного моделирования для получения спектров фотолюминесценции, вольт-
фарадных характеристик, профилей наблюдаемой концентрации. 

2. Численный расчёт энергетического спектра, профиля зоны проводимости, 
вольт-фарадных характеристик, спектра фотолюминесценции для гетероструктур 
InxGa1-xAs/GaAs, содержащих квантовые ямы и δ-легированные слои. Оптимизация тех-
нологических режимов получения НЕМТ-структур с целью улучшения электрофизиче-
ских параметров. 

3. Усовершенствование алгоритма численного решения уравнений Шрёдин-
гера и Пуассона для нахождения характеристик произвольных структур с двумерным 
квантовым ограничением в продольном магнитном поле. 

4. Расчёт энергетического спектра, профилей распределения носителей 
в нанопроволоках и нанотрубках на основе InAs и InAs/Si в зависимости 
от геометрических параметров, внешнего напряжения и приложенного магнитного поля. 

5. Обобщение разработанного алгоритма дискретизации уравнения Шрёдин-
гера для моделирования многозонных гамильтонианов на основе модели Кейна. Разра-
ботка методики извлечения из результатов моделирования параметров спин-
орбитального взаимодействия для каждой из подзон энергетического спектра. 

6. Численный расчёт энергетического спектра квантовых ям на основе гетеро-
структур InxGa1-xAs /GaAs и InxGa1-xSb/GaSb в зависимости от профиля состава 
и приложенного электрического поля. Анализ соотношения параметров спин-
орбитального взаимодействия Рашба и Дрессельхауза. Выявление условий возникнове-
ния устойчивых спиновых хеликсов (англ. persistent spin helices). 
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Научная новизна 
1. На основе самосогласованного решения уравнений Шрёдингера и Пуассона 

развит единый численный подход к анализу электрофизических, оптических, спиновых 
характеристик гетероструктур различной размерности с учётом межзонного взаимодей-
ствия. 

2. Методами численного расчёта впервые проведён количественный анализ 
неравномерности распределения электронного газа в нанопроволоках InAs с гексаго-
нальным и треугольным поперечным сечением с учётом свойств поверхности данных 
структур. 

3. На основе 8-зонной модели Кейна и конечно-разностной схемы разработана 
методика численного расчёта отдельного вклада линейных параметров спин-
орбитального взаимодействия Рашба и Дрессельхауза в структурах с двумерным элек-
тронным газом для произвольной электронной подзоны размерного квантования. 

4. Методами численного расчёта получены значения внешнего приложенного 
электрического поля, соответствующие реализации равенства модулей параметров Раш-
ба и Дрессельхауза в гетероструктуре GaAs/InGaAs/GaAs.  

Теоретическая и практическая значимость 
Разработанный в ходе работы программный комплекс позволяет решать широкий 

круг задач численного моделирования для наноструктур. В частности, он позволяет 
проводить количественный и качественный анализ энергетического спектра гетерост-
руктур на основе полупроводников AIIIBV с произвольным профилем состава. 

Для двойной туннельно-связанной квантовой ямы получены оптимальные гео-
метрические параметры, позволяющие наблюдать эффекты пространственного перено-
са. В квантовых ямах с односторонним дельта-легированием показано, что с точки зре-
ния управления двумерным каналом и повышения подвижности, более выгодной явля-
ется конфигурация структуры КЯ перед дельта-слоем. 

Полученные в результате моделирования вольт-фарадные, оптические и энерге-
тические характеристики позволяют связать свойства приборов с технологическими 
особенностями их роста, решать проблемы диагностики и дизайна приборов современ-
ной наноэлектроники. 

Результаты анализа закономерностей формирования электронного газа в InAs на-
нопроволоках реальной формы могут быть использованы при конструировании полу-
проводниковых приборов и тестовых структур на их основе. 

Показано, что прикладывая внешнее электрическое поле в структурах  
InxGa1-xAs/GaAs (100) возможно управление соотношением параметров Рашба и Дрес-
сельхауза, в частности, равенство модулей параметров |αn/βn| = 1, соответствующее реа-
лизации устойчивого спинового хеликса. На практике данное состояние позволяет су-
щественно замедлить процессы спиновой релаксации, что является актуальным для ди-
зайна приборов спинтроники. 
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Методология и методы исследования 
При решении поставленных задач применялись апробированные и известные 

в литературе методы теории твёрдого тела и численного моделирования: приближение 
огибающей функции, приближение эффективной массы и k⋅p-метод для расчёта спектра 
гетероструктур. Непосредственный численный расчёт проводился на основе согласо-
ванного решения уравнений Шрёдингера и Пуассона с использованием конечно-
разностной схемы дискретизации. 

Положения, выносимые на защиту 
1. Численное моделирование профиля наблюдаемой концентрации носителей 

заряда в квантово-размерных структурах InGaAs/GaAs с дельта-легированными слоями 
позволяет скорректировать реальные параметры дельта-слоя, в том числе его положение 
относительно квантовой ямы. 

2. Увеличение диаметра гексагональных нанопроволок InAs приводит 
к усилению локализации носителей заряда вблизи их рёбер. Вследствие этого зависи-
мость плотности заряда от напряжения, приложенного к грани нанопроволоки, носит 
ступенчатый характер. 

3. В гетероструктурах InGaAs/GaAs (100) для высших электронных подзон 
размерного квантования параметр Дрессельхауза немонотонно зависит от ширины кван-
товой ямы. 

4. При приложении поперечного электрического поля величиной менее 
6 мВ/нм в гетероструктурах InGaAs/GaAs (100) возможна реализация равенства модулей 
параметров Рашба и Дрессельхауза, что соответствует формированию устойчивых спи-
новых хеликсов. 

Личный вклад автора 
Автором совместно с научным руководителем была спланирована разработка фи-

зических моделей для численного расчёта. Математическая формулировка численных 
методов и схем дискретизации, их программная верификация, реализация и непосредст-
венные расчёты проводились автором самостоятельно. Автор внёс основной вклад 
при обсуждении и публикации результатов работы. 

Степень достоверности полученных результатов 
Достоверность полученных в ходе работы результатов исследования обеспечива-

ется оптимальным выбором физических моделей для описания свойств исследуемых 
систем, согласованностью с существующими в литературе экспериментальными, теоре-
тическими и расчётными результатами. Дополнительный вклад в достоверность вносят 
проведённые процедуры верификации алгоритмов численного моделирования по отно-
шению к аналитическим оценкам и литературным данным. 

Правильность результатов и выводов, полученных в работе, также неоднократно 
подтверждалась при её апробации. 
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Публикации и апробация результатов работы 
Оригинальные результаты по теме диссертационного исследования представлены 

в 27 основных публикациях, из которых 7  —  в рецензируемых научных издани-
ях [A1-A7], 20  —  тезисы докладов по материалам диссертационного исследования 
на всероссийских и международных конференциях. 

Результаты диссертации были представлены автором в период с 2013 по 2018 гг. 
на семинарах в Национальном исследовательском Нижегородском государственным 
университете им. Н.И. Лобачевского, Институте Полупроводников и Наноэлектроники 
им. Петера Грюнберга (PGI-9) Исследовательского центра г. Юлих (Германия), а также 
доложены на международных и всероссийских научных конференциях, таких как: 

• XVIII–XXII Международные симпозиумы «Нанофизика и наноэлектрони-
ка», 2014–2018 гг., г. Нижний Новгород 

• XIII Российская конференция по физике полупроводников, 2–6 октября 
2017 г., г. Екатеринбург,  

• XV–XVIII Всероссийские молодёжные конференции по физике полупро-
водников и наноструктур, полупроводниковой опто- и наноэлектронике, 2013–2016 гг., 
г. Санкт-Петербург 

• V Всероссийская конференция и школа молодых учёных и специалистов 
«Физические и физико-химические основы ионной имплантации», 
27-31 октября 2014 г., г. Нижний Новгород 

• Объединённая конференция ”EP2DS-22 / MSS-18”, 31 июля – 4 августа 
2017 г., Университет штата Пенсильвания, Юниверсити-Парк, шт. Пенсильвания, США 

• Конференция ”EMN Bangkok Meeting 2017”, 12–16 ноября 2017 г., Бангкок, 
Таиланд  

Структура и объём диссертации 
Диссертация состоит из введения, четырёх глав, заключения, списка сокращений 

и условных обозначений, списка работ автора по теме диссертационного исследования, 
а также списка литературы, содержащего 141 наименование. Объём диссертации со-
ставляет 157 страниц, включая 75 рисунков и одну таблицу. 

Основное содержание работы 

Во Введении обоснована актуальность темы исследования и степень 
её разработанности. Сформулированы цели и задачи работы, научная новизна, теорети-
ческая и практическая значимость, приведены использованные в ходе работы методы 
исследования и положения, выносимые на защиту. 

В Главе 1 приводится обзор существующих и используемых в работе методов ис-
следования низкоразмерных структур. Рассматриваются вопросы диагностики данных 
структур, применения приборов на их основе и методов их получения. Области приме-
нения гетероструктур: опто- и спинтроника, высокочувствительные сенсоры, каналы 
HEMT-транзисторов и пр. Основными методами эпитаксиального роста являют-
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ся молекулярно-лучевая (МЛЭ) и газофазная эпитаксия. Одним из наиболее распростра-
нённых методов получения полупроводниковых нанопроволок и нанотрубок является 
выращивание монокристаллических нитей под каплей Au или In катализатора. 

Далее перечислены основные физические подходы, с помощью которых прово-
дится анализ большинства низкоразмерных структур. Представлены модели решения 
уравнения Шрёдингера для электронной системы кристалла, такие как приближение 
эффективной массы и k⋅p-метод. 

Рассмотрены численные методы, используемые для моделирования энергетиче-
ского спектра носителей в квантово-размерных структурах. Показаны особенности раз-
личных методов получения приближённого решения данных дифференциальных урав-
нений как с помощью дискретизации координатного пространства (методы конечных 
разностей, конечных объёмов), так и на основе дискретизации импульсного пространст-
ва (с помощью разложения решений в ряд Фурье). 

В Главе 2 в рамках метода эффективной массы проводится численный расчёт 
энергетического спектра и моделирование вольт-фарадных характеристик (ВФХ) 
для структур с одномерным квантовым ограничением. Проведён расчёт энергетиче-
ского спектра и ВФХ для КЯ и δ-легированных слоёв с учётом их зависимости 
от геометрии и технологи роста. Схема расчёта основана на численном решении ста-
ционарного одноэлектронного уравнения Шрёдингера, согласованного с уравнением 
Пуассона: 

 𝐻𝐻�𝛹𝛹(𝑟𝑟) = ���̂�𝑝𝑖𝑖𝑤𝑤𝑖𝑖 ,𝑗𝑗 (𝑟𝑟)
𝑖𝑖 ,𝑗𝑗

�̂�𝑝𝑗𝑗 + 𝑉𝑉(𝑟𝑟)�𝛹𝛹(𝑟𝑟) = 𝐸𝐸𝛹𝛹(𝑟𝑟), (1) 

где 𝑤𝑤𝑖𝑖 ,𝑗𝑗 (𝑟𝑟) –тензор обратной эффективной массы, Ψ(𝑟𝑟) – плавная огибающая волновой 
функции (ВФ), 𝑉𝑉(𝑟𝑟) – потенциальная энергия, определяемая разрывом зон и распреде-
лением электростатического потенциала: 𝑉𝑉(𝑟𝑟) = Δ𝐸𝐸𝐶𝐶(𝑟𝑟) − 𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑟𝑟).  

 �
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖𝑖𝑖 ,𝑗𝑗

𝜀𝜀(𝑟𝑟)
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑗𝑗

𝑒𝑒(𝑟𝑟) = −
𝑒𝑒
𝜀𝜀0
�𝑝𝑝(𝑟𝑟) − 𝑛𝑛(𝑟𝑟) + 𝑁𝑁𝑑𝑑(𝑟𝑟)� , (2) 

где n, p, Nd – концентрации электронов, дырок и ионизованных примесей соответствен-
но. Выражение для концентрации носителей определяется размерностью квантования. 
Для непосредственного численного решения использован метод Ньютона с конечно-
разностной дискретизацией уравнений в координатном пространстве. 

Таким образом, решение дискретного уравнения Шрёдингера сводится к решению 
задачи на нахождение собственных векторов и собственных значений эрмитовой матри-
цы. Для улучшения сходимости уравнений в данной работе используются метод релак-
сационных коэффициентов и метод ньютоновской линеаризации.  

Далее описывается процедура моделирования вольт-фарадных характеристик 
(ВФХ) для структур для КЯ и δ-легированных слоёв. Методика получения ВФХ 
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и профилей наблюдаемой (“apparent”) концентрации состоит в получении вольт-
кулоновской характеристики Q(Vi). После численного дифференцирования данной зави-
симости Q(Vi), по данным первой и второй производных в соответствии с работой [8], 
рассчитываются ВФХ и профиль наблюдаемой концентрации: 

 𝑛𝑛app �𝑥𝑥app � =
𝐶𝐶3

𝑒𝑒𝜀𝜀𝜀𝜀0𝑆𝑆2 �
𝜕𝜕𝐶𝐶
𝜕𝜕𝑉𝑉
�
−1

,    𝑥𝑥𝑎𝑎𝑝𝑝𝑝𝑝 =
𝜀𝜀𝜀𝜀0𝑆𝑆
𝐶𝐶

. (3) 

В работе были исследованы четыре конфигурации взаимного расположения 
КЯ и δ-слоя (одиночные КЯ и δ-слой, а также системы КЯ / δ-слой с различным поряд-
ком следования по отношению к затворному контакту, см. Рис. 1).  

Для каждой конфигурации системы были получены ВФХ и профили наблюдае-
мой концентрации, исследованы зависимости данных характеристик от геометрических 
параметров (ширина и состав КЯ, величина легирования δ-слоя). Выявлены закономер-
ности поведения профилей при изменении взаимного расположения слоёв и расстояния 
между КЯ и δ-слоем (Рис. 1а). Получено пороговое значение концентрации легирования 
δ-слоя, ниже которого его влияние на энергетический спектр КЯ можно не учитывать.  

Различие в расположении δ-слоя относительно КЯ влияет на распределение заря-
да в данной окрестности и может привести к изменению рабочих характеристиках гото-
вых приборов, таких, как подвижность [19]. Наличие встроенного δ-слоя между поверх-
ностью и КЯ ухудшает возможность управления двумерным каналом. Всё вышеизло-
женное позволяет сделать предположение, что c точки зрения управления зарядом более 
выгодной является конфигурация КЯ перед δ-слоем. 
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Рис. 1. Профили наблюдаемой концентрации для структуры, содержащей δ-слой 
и КЯ для различного взаимного расположения, полученные в результате моделирова-

ния (а.) и в эксперименте (б.) 

Глава 3 посвящена анализу образования электронного газа в наноструктурах 
с двумерным квантовым ограничением: квантовых нанопроволоках и нанотрубках 
InAs. Современные методы молекулярно-лучевой и газофазной эпитаксии позволяют 
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экспериментально получать нанопроволоки двух типов формы поперечного сечения: 
правильную шестиугольную (гексагональную) и треугольную. Энергетический спектр 
нанопроволок описывается одноэлектронным уравнением Шрёдингера в приближении 
эффективной массы применительно к случаю двумерного квантового ограничения: 

 −
ℏ2

2
�

𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑖𝑖

�𝑤𝑤𝑖𝑖 ,𝑗𝑗 (𝑥𝑥, 𝑦𝑦)
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑥𝑥𝑗𝑗

𝜓𝜓(𝑥𝑥,𝑦𝑦)� + 𝑉𝑉(𝑥𝑥,𝑦𝑦)𝜓𝜓(𝑥𝑥, 𝑦𝑦) = 𝐸𝐸𝜓𝜓(𝑥𝑥,𝑦𝑦),
2

𝑖𝑖 ,𝑗𝑗=1

 (4) 

где 𝑤𝑤𝑖𝑖 ,𝑗𝑗 (𝑥𝑥,𝑦𝑦) –тензор обратной эффективной массы в плоскости квантового ограниче-
ния. Учёт перераспределения носителей заряда проводится с помощью согласованного 
с уравнением Пуассона решения уравнения (4). 

В разделе 3.2 представлен алгоритм численного решения системы уравнений 
Шрёдингера и Пуассона с применением конечно-разностной пространственной дискре-
тизации. Для повышения точности расчётов используется преобразование элементарной 
ячейки дискретной сетки в параллелограмм. Особое внимание уделено процедуре дис-
кретизации двумерного оператора кинетической энергии ввиду его ведущей роли 
при решении данных уравнений. 

Для решения уравнений Шрёдингера и Пуассона приводится алгоритм нахожде-
ния концентрации носителей в системе с двумерным квантовым ограничением. При ре-
шении уравнения Пуассона используется граничное условие Дирихле, значение потен-
циала определяется свойствами поверхностных состояний. При концентрации поверх-
ностных состояний (около 1012 см-2) предполагается наличие пиннинга уровня Ферми, 
т.е. фиксация его относительного положения на поверхности. Тогда выражение для по-
тенциала имеет вид ΔEC = –eφ = EF – Eb. 

 
Рис. 2. Профиль распределения концентрации носителей и потенциала в гексагональной 

нанопроволоке в зависимости от положения уровня Ферми. 
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Согласно математической модели, исследуемые в данной работе нанопроволоки 

считаются однородными и бесконечными по длине, без дефектов упаковки, 
т.е. основные особенности характеристик определяются моделью поперечного сечения. 
Как было указано выше, наиболее реальными формами поперечного сечения нанопро-
волок являются гексагональная и треугольная [20–24]. Кристаллическая решётка рас-
сматриваемых структур имеет тип цинковой обманки (сфалерит), что определяет поло-
жение краёв зоны проводимости и эффективную массу. Из-за малого поперечного сече-
ния исследуемых структур (40—120 нм), возникает необходимость учёта эффектов раз-
мерного квантования. Вследствие симметрии в  структурах, имеющих форму правиль-
ного многоугольника, происходит двукратное вырождение уровней размерного кванто-
вания. 

Можно выделить три режима распределения электронной плотности нанопрово-
локи в зависимости от геометрии и плотности поверхностных состояний. При неболь-
шой (порядка 1011см-2) плотности поверхностных состояний профиль зоны проводимо-
сти имеет практически плоскую форму (Рис. 2а.). Электроны сосредоточены вблизи 
центра нанопроволоки, симметрично относительно оси. С увеличением плотности по-
верхностных состояний растёт электрическое поле, индуцированное положительным за-
рядом донорных поверхностных состояний. В результате зона проводимости изгибается 
вниз, одновременно с этим электронная плотность перераспределяется, приобретая ци-
линдрическую форму (Рис. 2б.). С дальнейшим увеличением плотности поверхностных 
состояний (при фиксированном уровне Ферми на уровне нейтральности) распределение 
остаётся цилиндрическим, однако формируются зоны повышенной концентрации элек-
тронов вблизи углов поперечного сечения нанопроволоки (Рис. 2в.). 

В работе впервые проводится количественный анализ неравномерности углового 
(азимутального) распределения электронов. Предполагается, что основной причиной 
наличия угловой зависимости является размерное квантование, благодаря которому воз-
растает концентрация носителей областей в углах поперечного сечения нанопроволоки. 
Исследовано влияние диаметра нанопроволоки и положения уровня Ферми на распреде-
ление плотности носителей. Показано, что отношение величины электронной плотности 
в углах сечения к плотности в центре грани нанопроволоки во всех рассматриваемых 
случаях не превышает 40%. Следовательно, соседние обогащённые электронами угло-
вые области, независимо от свойств и состояния поверхности нанопроволоки, сильно 
связаны друг с другом. С ростом концентрации донорного легирования распределение 
концентрации носителей в диапазоне от 5×1017 см-3 до 2×1018 см-3 происходит практиче-
ски полное выпрямление профиля зоны проводимости. 

Далее рассчитывается средняя одномерная концентрация нанопроволок по фор-
муле 𝑛𝑛1𝐷𝐷 = 3√3𝑎𝑎2𝑛𝑛3𝐷𝐷  /2. Линейное поведение электронной плотности (Рис. 3а) опреде-
ляется требованием электронейтральности нанопроволоки. Влияние температуры на 
распределение электронной плотности оказывается незначительным для положения 
уровня Ферми, близкого к уровню нейтральности (EF - Ec = 0,16 эВ). В то же время 
для положения уровня Ферми ниже этого значения (EF - Ec < 0,06 эВ) происходит более 
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чем 30% увеличение электронной плотности для диапазона температуры 4–300 K. Дан-
ный факт можно легко объяснить проявлением эффекта размерного квантования, вы-
званного изменением формы профиля зоны проводимости. Сопоставление этого резуль-
тата с экспериментальными данными  позволило объяснить характеристики поверхно-
стных состояний [24]. 

В работе проведено сравнение результатов расчёта характеристик структур 
с гексагональным и цилиндрическим поперечным сечением. Несмотря на качественные 
различия энергетического спектра, зависимости одномерной концентрации совпадают 
с точностью ~5% для описанных и вписанных радиусов цилиндра. Таким образом, 
как одномерная, так и средняя концентрация носителей определяются площадью попе-
речного сечения нанопроволоки. 

  
а.      б.   

Рис. 3. Одномерная концентрация носителей в зависимости от диаметра поперечного 
сечения вместе со значением концентрации для цилиндрической формы сечения (а.); 

средняя концентрация и распределение носителей под влиянием приложенного на грань 
напряжения (б.). 

Далее показано, что прикладывая напряжение к нижней грани нанопроволоки, 
можно резко менять распределение электронной концентрации в плоскости поперечного 
сечения. Зависимость средней плотности концентрации от приложенного напряжения 
(Рис. 3б.) имеет различимые ступенчатые особенности, соответствующие постепенному 
обеднению нанопроволоки с ростом напряжения. При этом электронная плотность бо-
лее быстро спадает при обеднении угловых областей. 

В разделе 3.7 приведены результаты моделирования спектра нанопроволок 
и нанотрубок в магнитном поле, приложенном вдоль оси структуры. Для моделирования 
влияния магнитного поля, приложенного параллельно оси роста структуры, запишем 
вид оператора кинетической энергии. При симметричной калибровке векторного потен-
циала часть гамильтониана, соответствующая свободному движению носителей, остаёт-
ся неизменной. В то же время слагаемые гамильтониана, соответствующие размерному 
квантованию, представлены в виде суммы исходного оператора кинетической энергии, 
параболической потенциальной энергии и оператора проекции момента импульса на ось 
свободного движения: 
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Рис. 4. Энергетический спектр (а.) и осцилляции проводимости (б.) в магнитном поле  
для гексагональных нанотрубок. 

Результаты расчётов показывают, что осцилляции спектра в исследуемых струк-
турах являются следствием квантовой интерференции (эффект типа Ааронова-Бома). 
Энергетический спектр нанотрубок, полученный численно, качественно совпадает 
с аналитическим спектром идеального кольца в магнитном поле [25]. В  случае цилинд-
рической формы нанотрубок [26] спектр носит непрерывный характер, в то время как 
энергетический спектр нанотрубок с поперечным сечением, образуемым правильным 
многоугольником, содержит энергетические щели, вызванные азимутальной периодич-
ностью потенциала стенки нанотрубки (Рис. 4а.). Уровни размерного квантования обра-
зуют энергетические зоны с количеством уровней, равным количеству углов поперечно-
го сечения. При этом величина энергетических щелей также меняется при изменении 
числа углов. Используя формулу проводимости Ландауэра [27], сделана оценка прово-
димости структуры. Проводимость также носит осцилляторный характер (Рис. 4б.), 
причем период осцилляций определяется геометрическими размерами структуры. 

Глава 4 посвящена вопросам численного моделирования энергетического спектра 
с учётом спин-орбитального взаимодействия (СОВ) в структурах с одномерным 
квантовым ограничением. Для моделирования СОВ используется 8-зонная модель 
Кейна с конечно-разностной дискретизацией гамильтониана в реальном пространстве. 
Переходя от объёмного гамильтониана Кейна к двумерному гамильтониану гетерост-
руктуры, получено матричное уравнение шрёдингеровского типа: 
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Параметры данного гамильтониана Кейна являются функциями координаты, мат-
ричные элементы, содержащие волновое число в направлении квантования преобразу-
ются при помощи процедуры симметризации [28]. Полученная в результате преобразо-
вания объёмного гамильтониана матрица дифференциальных операторов дискретизиру-
ется при помощи метода конечных разностей. Вследствие дискретизации, граничные 
условия для ВФ на границе двух материалов соответствуют непрерывности потока ско-
рости, т.е. подобны граничным условиям Бастарда. Таким образом, задача нахождения 
энергетического спектра и спинового расщепления для рассматриваемых в работе гете-
роструктур сводится к решению задачи на собственные значения для конечно-
разностной матрицы. 

Одним из нежелательных последствий дискретизации пространства является по-
явление нефизичных быстро осциллирующих состояний (англ. “spurious states”). Данные 
состояния присутствуют в численном решении задач с многозонными гамильтонианами 
и формируют дополнительную, «паразитную» долину в решётке «кристалла», образо-
ванного узлами дискретной сетки. В данной работе предложен метод устранения дан-
ных состояний из решения путём изменения параметра межзонного взаимодействия ва-
лентной зоны и зоны проводимости [29]. 

Показаны результаты моделирования спинового расщепления для одиночных  
InGaSb/GaSb КЯ. Так как в малой окрестности центра долины (точки Г) спиновое рас-
щепление практически линейно, при описании данных структур можно использовать 
линейные параметры СОВ Рашба и Дрессельхауза. Основываясь на аппроксимации чис-
ленного решения двухзонным линейным гамильтонианом, предложена методика опре-
деления линейных по k параметров СОВ Рашба и Дрессельхауза для каждой подзоны 
спектра КЯ. Расчёты показывают, что в структурах с одиночной симметричной КЯ 
InGaAs/GaAs поведение СОВ Дрессельхауза носит нетривиальный немонотонный ха-
рактер (Рис. 5а.). С помощью дополнительных расчётов методом эффективной массы 
доказано, что немонотонное поведение обусловлено эффектом проникновения волновой 
функции в барьерные области вокруг КЯ, а также большим различием значения объём-
ного параметра Дрессельхауза γ в материалах данной гетероструктуры. Поскольку доля 
проникновения в барьерные области увеличивается с ростом номера подзоны, эффект 
более ярко выражен для высших подзон размерного квантования. 

В разделе 4.9 изложены результаты расчётов СОВ Рашба и Дрессельхауза 
для одиночных КЯ кристаллографического направления (100)  в однородном электриче-
ском поле, приложенном вдоль направления роста структуры (Рис. 5б.). Так как пара-
метр Дрессельхауза β определяется только размерами КЯ и номером подзоны, меняя 
электрическое поле можно достигать равенства параметров Рашба и Дрессельхауза 
αi = βi [30], что соответствует режиму устойчивого спинового хеликса [31]. Показано 
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(Рис. 5б.), что для гетеросоединения InGaAs/GaAs данный режим может быть реализо-
ван для всех подзон размерного квантования при значениях электрического поля, на-
блюдаемых в эксперименте. 
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Рис. 5. Зависимость параметра Дрессельхауза от ширины симметричной InGaAs/GaAs 
КЯ для трёх подзон размерного квантования (а); зависимость параметров СОВ 

от величины электрического поля (б.) 

Основные выводы и результаты работы 

1. С помощью алгоритма численного решения уравнений Шрёдингера и Пуассона 
проведён расчёт энергетического спектра, профиля зоны проводимости, вольт-фарадных 
характеристик для структур на основе материалов InGaAs/GaAs, содержащих квантовые 
ямы и δ-легированные слои. Показано, что конфигурация структуры КЯ перед дельта-
слоем является более выгодной с точки зрения управления двумерным каналом и повы-
шения подвижности. 
2. Исследованы закономерности образования электронного газа в структурах с дву-
мерным квантовым ограничением – InAs гексагональных нанопроволоках и нанотруб-
ках. При помощи алгоритма решения согласованных уравнений Шрёдингера и Пуассона 
проведено качественное и количественное описание неравномерности азимутального 
и радиального распределения концентрации носителей в данных структурах. Проведено 
численное моделирование осцилляций энергетического спектра и проводимости в на-
нотрубках InAs с произвольным поперечным сечением, возникающих вследствие эф-
фекта типа Ааронова-Бома. Показано, что величина щели энергетического спектра оп-
ределяется степенью вращательной симметрии структуры. 
3. В рамках 8-зонной модели Кейна, используя конечно-разностную схему с дискре-
тизацией в координатном пространстве, проведён расчёт спинового расщепления 
в квантовых ямах GaAs/InGaAs и InGaSb/GaSb для каждой из подзон размерного кван-
тования. Из анализа величины спинового расщепления получены значения отдельных 
вкладов линейных по волновому вектору параметров Рашба и Дрессельхауза. Показано, 
что в структурах GaAs/InGaAs при определённой величине электрического поля воз-
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можно равенство параметров спин-орбитального взаимодействия, что является услови-
ем формирования устойчивых спиновых хеликсов. 
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