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ÂËÈßÍÈÅ ÎÁÌÅÍÍÎ�Î ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈßÍÀ ÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÏÅÊÒ� ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂÂ ËÅ�È�ÎÂÀÍÍÛÕ ÑÂÅ�Õ�ÅØÅÒÊÀÕÑ ÊÎÍÒ�ÎËÈ�ÓÅÌÛÌ ÁÅÑÏÎ�ßÄÊÎÌÈ. Ï. Çâÿãèí, À. �. Ìèðîíîâ, Ì. À. Îðìîíò *Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119992, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 25 ìàðòà 2003 ã.Âû÷èñëåíî ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ëåãèðîâàííûõ ñâåðõðåøåòêàõ ñ êîíòðîëèðóåìûì âåð-òèêàëüíûì áåñïîðÿäêîì, îáóñëîâëåííûì �ëóêòóàöèÿìè òîëùèí ñëîåâ â íàïðàâëåíèè îñè ðîñòà ñòðóêòó-ðû, ïðè ó÷åòå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ îáìåííîå âçàèìîäåé-ñòâèå ïðèâîäèò ê âîçðàñòàíèþ ðàçáðîñà óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ è ê îáðàçîâàíèþ ìÿãêîé ùåëèâ ðàñïðåäåëåíèè êîíöåíòðàöèé ïî ÿìàì ñâåðõðåøåòêè.PACS: 71.23.-k, 73.23.-b1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑâåðõðåøåòêè ñ êîíòðîëèðóåìûì áåñïîðÿäêîì(Ñ�ÊÁ) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòðóêòóðû ñ êâàíòîâû�ìè ÿìàìè, ðàñïðåäåëåíèå óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàí�òîâàíèÿ â êîòîðûõ ìîæíî çàäàâàòü êîíòðîëèðóå�ìûì îáðàçîì ïóòåì óïðàâëåíèÿ òîëùèíàìè ñëîåââ ïðîöåññå ðîñòà. Ñîçäàíèå òàêèõ ñòðóêòóð îòêðû�âàåò âîçìîæíîñòè èçó÷åíèÿ âëèÿíèÿ âåëè÷èíû èòèïà áåñïîðÿäêà íà ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ â íèõè íà èõ êèíåòè÷åñêèå ñâîéñòâà [1�4℄. Â íàñòîÿùåéðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ ëåãèðîâàííûå Ñ�ÊÁ. �å�çóëüòàòû íåäàâíèõ èññëåäîâàíèé ñòðóêòóð íà îñíî�âå GaAs/GaAlAs, îäíîðîäíî ïî îáúåìó ëåãèðîâàí�íûõ êðåìíèåì, îáíàðóæèëè ðÿä íåòðèâèàëüíûõ îñî�áåííîñòåé âåðòèêàëüíîé (â íàïðàâëåíèè îñè ðîñòàñâåðõðåøåòêè (Ñ�)) ïðîâîäèìîñòè ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ [5℄. Â ÷àñòíîñòè, îêàçàëîñü, ÷òî äàæåïðè áîëüøîì áåñïîðÿäêå, êîãäà øèðèíà ñëó÷àéíî�ãî ðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿçàìåòíî ïðåâûøàåò øèðèíó ìèíèçîíû â ñîîòâåò�ñòâóþùåé óïîðÿäî÷åííîé Ñ� è ìîæíî îæèäàòü, ÷òîâñå ñîñòîÿíèÿ ìèíèçîíû ëîêàëèçîâàíû, âåðòèêàëü�íàÿ ïðîâîäèìîñòü ñëàáî (íåýêñïîíåíöèàëüíî) çàâè�ñèò îò òåìïåðàòóðû (¾êâàçèìåòàëëè÷åñêîå¿ ïîâåäå�*E-mail: son281�phys.msu.su

íèå). Äëÿ îáúÿñíåíèÿ ýòîé îñîáåííîñòè ïîâåäåíèÿâåðòèêàëüíîé ïðîâîäèìîñòè â [5℄ áûëî ïðåäïîëîæå�íî, ÷òî îíà ñâÿçàíà ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåìýëåêòðîíîâ. Â ðàáîòàõ [6, 7℄ áûëè âû÷èñëåíû ðàâíî�âåñíîå ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà è ýëåêòðîííûé ñïåêòðÑ�ÊÁ ñ ó÷åòîì êóëîíîâñêèõ ïîëåé, îáóñëîâëåííûõïåðåðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîíîâ ìåæäó êâàíòîâûìèÿìàìè, â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè (ýêðàíèðîâàíèå áåñ�ïîðÿäêà). Áûëî íàéäåíî, ÷òî ýêðàíèðîâàíèå áåñïî�ðÿäêà ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó ñóæåíèþ �óíêöèèðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ âÿìàõ. Â ðàáîòå [6℄ áûë ðàññìîòðåí ñëó÷àé äîñòà�òî÷íî ñèëüíîãî ëåãèðîâàíèÿ, êîãäà âñå êâàíòîâûåÿìû ñòðóêòóðû çàïîëíåíû ýëåêòðîíàìè; ðàññìîòðå�íèå ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà �óíêöèîíàëàïëîòíîñòè â ðàìêàõ ñòàíäàðòíîé ëèíåéíîé âàðèàöè�îííîé ïðîöåäóðû. Îäíàêî, êàê áûëî ïîêàçàíî â [7℄,â îáùåì ñëó÷àå (â ÷àñòíîñòè, ïðè íå ñëèøêîì ñèëü�íîì ëåãèðîâàíèè) ñîîòâåòñòâóþùàÿ âàðèàöèîííàÿçàäà÷à ÿâëÿåòñÿ íåëèíåéíîé. Àëãîðèòì åå ðåøåíèÿâ ïðèáëèæåíèè Õàðòðè è ñîîòâåòñòâóþùèå ðåçóëü�òàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíû â ðàáîòå [7℄.Èçâåñòíî, îäíàêî, ÷òî â îáëàñòè íå ñëèøêîì áîëü�øèõ êîíöåíòðàöèé ýòî ïðèáëèæåíèå ìîæåò îêàçàòü�ñÿ íåäîñòàòî÷íûì, è â Ñ� ìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííûå ý��åêòû, ïðèâîäÿùèå, íàïðè�1127



È. Ï. Çâÿãèí, À. �. Ìèðîíîâ, Ì. À. Îðìîíò ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 5 (11), 2003ìåð, ê îáðàçîâàíèþ ýëåêòðîííûõ ñâåðõñòðóêòóð [8℄.Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû è ñîñòîèò â èññëåäîâàíèèâëèÿíèÿ îáìåííîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íàðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ëåãèðîâàí�íûõ êîìïîçèöèîííûõ Ñ�ÊÁ.2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈßÇÀ�ßÄÀ Â CÂÅ�Õ�ÅØÅÒÊÀÕ ÑÊÎÍÒ�ÎËÈ�ÓÅÌÛÌ ÁÅÑÏÎ�ßÄÊÎÌÌû ðàññìàòðèâàåì Ñ�ÊÁ, îäíîðîäíî ïî îáúåìóëåãèðîâàííóþ äîíîðàìè. Êàê è â ñòàíäàðòíîé ìîäå�ëè Ñ�ÊÁ [6, 7℄, áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî êâàíòîâûå ÿìûñòðóêòóðû ðàçäåëåíû áàðüåðàìè ïîñòîÿííîé øèðè�íû, à ïîëîæåíèå óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ,ðàññ÷èòûâàåìûõ â ïðèáëèæåíèè èçîëèðîâàííûõ ÿì,�ëóêòóèðóåò çà ñ÷åò ñëó÷àéíîãî êîíòðîëèðóåìîãîèçìåíåíèÿ øèðèí ÿì. Ïîñêîëüêó ýëåêòðîíû ñ äîíî�ðîâ âíóòðè áàðüåðîâ ïåðåõîäÿò â îáëàñòè êâàíòîâûõÿì, â òàêèõ ñòðóêòóðàõ íåèçáåæíî âîçíèêàåò âíóò-ðåííåå ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå, ïðèâîäÿùåå ê ñìåùåíèþóðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ â ÿìàõ. Ñìåùå�íèå óðîâíåé ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ çàñåëåííîñòåéÿì ýëåêòðîíàìè; ýòî îáóñëîâëèâàåò íåîáõîäèìîñòüñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ çàäà÷è î âû÷èñëåíèèýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé è ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ ïîÿìàì Ñ�. Êàê è â [6�8℄, áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî êâàíòî�âûå ÿìû ÿâëÿþòñÿ óçêèìè; ïðè ýòîì ìîæíî îãðà�íè÷èòüñÿ ðàññìîòðåíèåì ëèøü íèæíåé ïîäçîíû ðàç�ìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ â êàæäîé ÿìå. Äåéñòâèòåëüíî,äëÿ ñâåðõðåøåòêè GaAs/GaAlAs ïðè õàðàêòåðíîéøèðèíå êâàíòîâîé ÿìû L = 6 íì, ñîîòâåòñòâóþùåéìàêñèìóìó ðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàí�òîâàíèÿ, ðàññòîÿíèå ìåæäó êðàÿìè ïåðâîé è âòîðîéïîäçîí ñîñòàâëÿåò îêîëî 150ìýÂ; ñ äðóãîé ñòîðîíû,õàðàêòåðíûå ýíåðãèè (ðàçáðîñ óðîâíåé è øèðèíà ìè�íèçîíû ñîîòâåòñòâóþùåé ðåãóëÿðíîé Ñ�) îáû÷íî íåïðåâûøàþò 30�40ìýÂ. Êðîìå òîãî, óçîñòü êâàíòî�âûõ ÿì ïîçâîëÿåò ïðèáëèæåííî ñ÷èòàòü çàðÿä íî�ñèòåëåé â êâàíòîâîé ÿìå ñîñðåäîòî÷åííûì â ïëîñ�êîñòè (ñì. [6�8℄); ýòà ìîäåëü àíàëîãè÷íà ìîäåëè çà�ðÿæåííûõ ñëîåâ Âèøåðà�Ôàëèêîâà, èñïîëüçîâàííîéïðè îïèñàíèè ýêðàíèðîâàíèÿ çà ñ÷åò ïåðåðàñïðåäå�ëåíèÿ çàðÿäà â ïëîñêîñòÿõ ñëîåâ [9℄. Â ýòîì ïðèáëè�æåíèè äåéñòâèå êàê âíåøíåãî ïîëÿ, ïðèëîæåííîãîâäîëü îñè ðîñòà ñòðóêòóðû, òàê è âíóòðåííåãî ïî�ëÿ, âîçíèêàþùåãî çà ñ÷åò ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿ�äà ìåæäó ÿìàìè Ñ�, ìîæíî îïèñàòü ïðîñòî ïóòåìââåäåíèÿ ¾êëàññè÷åñêèõ¿ ñäâèãîâ óðîâíåé ðàçìåðíî�ãî êâàíòîâàíèÿ â ÿìàõ Vi [8℄. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷èî íàõîæäåíèè ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíî�

ñòè çàðÿäà ñ ó÷åòîì êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿóäîáíî èñïîëüçîâàòü ìåòîä �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè(ñì. [6�8℄). Ïðè ðàñ÷åòå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâïî ÿìàì Ñ�ÊÁ ìû ïðîâîäèëè ïðÿìóþ ìèíèìèçà�öèþ ñâîáîäíîé ýíåðãèè, ðàññìàòðèâàåìîé êàê íåëè�íåéíûé �óíêöèîíàë ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ñ ó÷å�òîì êàê õàðòðèåâñêîãî, òàê è îáìåííîãî âêëàäà âýíåðãèþ ñèñòåìû.Â ïðèáëèæåíèè óçêèõ êâàíòîâûõ ÿì äëÿ êîíöåí�òðàöèè ýëåêòðîíîâ ìû èìååìn(z) =Xi �iÆ(z � zi); (1)ãäå z � êîîðäèíàòà âäîëü îñè ðîñòà ñòðóêòóðû,�i � äâóìåðíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ â i-ìñëîå, �i = P� �i� , � � ïðîåêöèÿ ñïèíà ýëåêòðîíà,i = 1; 2; : : : ; N , N � ïîëíîå ÷èñëî êâàíòîâûõ ÿì âñòðóêòóðå, à zi � êîîðäèíàòà i-é êâàíòîâîé ÿìû. Òà�êèì îáðàçîì, ðàññìàòðèâàåìûé �óíêöèîíàë îïðåäå�ëåí íà äèñêðåòíîì ìíîæåñòâå � = f�ig è ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé ïðîñòî �óíêöèþ ìíîãèõ ïåðåìåííûõ �i.Ïðè T = 0 ýíåðãèþ ñèñòåìû (íà åäèíèöó ïëîùàäè)ìîæíî çàïèñàòü â âèäå [8℄E(�) =Xi E(0)i �i +Xi;� �2i;�2�0 ++ 12Xi;j Vij (�i � �0) (�j � �0)�Xi;� Cx e2" �3=2i;� ; (2)ãäå E(0)i � ýíåðãåòè÷åñêèé óðîâåíü â i-é ÿìå â îò�ñóòñòâèå ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ (çàòðàâî÷íàÿ ýíåð�ãèÿ), �0 = m=(�~2) � äâóìåðíàÿ ïëîòíîñòü ñîñ-òîÿíèé â ÿìå, Vij � ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó ýëåêòðîíàìè, âû÷èñëåííàÿ â ðàìêàõ êëàññè÷å�ñêîãî ïðèáëèæåíèÿ Õàðòðè (ñ ó÷åòîì ýíåðãèè âçàè�ìîäåéñòâèÿ ñ îäíîðîäíûì ïîëîæèòåëüíûì �îíîì),Vij = �2�e2jzi � zj j=", " � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíè�öàåìîñòü (äëÿ ïðîñòîòû ñ÷èòàåì äèýëåêòðè÷åñêèåïðîíèöàåìîñòè â îáëàñòÿõ áàðüåðîâ è ÿì ðàâíûìè),e� çàðÿä ýëåêòðîíà, �0 = Ndd � ñðåäíÿÿ äâóìåðíàÿêîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ â ñëîå, d � ñðåäíèé ïåðè�îä ñòðóêòóðû, zi = id, Nd � îáúåìíàÿ êîíöåíòðàöèÿëåãèðóþùåé ïðèìåñè, à Cx = (32=9�)1=2 � 1:06. Ïî�ñëåäíåå ñëàãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè �îðìóëû (2) îïè�ñûâàåò îáìåííûé âêëàä â ïîëíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû.Êàê èçâåñòíî [10℄, ïðè íå ñëèøêîì áîëüøèõêîíöåíòðàöèÿõ ýëåêòðîíîâ â ÿìå è ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ýëåêòðîííîãî ãàçà ÿâ�ëÿåòñÿ ñïèíîâî-ïîëÿðèçîâàííûì (ñòîíåðîâñêèé �åð�ðîìàãíåòèçì äâóìåðíîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà); ñïèíî-1128



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 5 (11), 2003 Âëèÿíèå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ : : :âî-óïîðÿäî÷åííîå ñîñòîÿíèå ðåàëèçóåòñÿ ïðè êîí�öåíòðàöèÿõ �i, ìåíüøèõ êðèòè÷åñêîé êîíöåíòðàöèè�p = 8(3 � 2p2) �Cxe2�0="�2 (ñì., íàïðèìåð, [8℄).Â Ñ�ÊÁ ñ íåðàâíîìåðíûì ðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðî�íîâ ïî ÿìàì âîçìîæíà ñèòóàöèÿ, êîãäà ëèøü â íåêî�òîðûõ èç ÿì ýëåêòðîííûé ãàç ïîëÿðèçîâàí, òîãäàêàê â äðóãèõ (ñ áîëüøèìè êîíöåíòðàöèÿìè) � íåò.Ìû ðàññìàòðèâàåì ñëó÷àé äîñòàòî÷íî ñëàáîãî ëå�ãèðîâàíèÿ, êîãäà âî âñåõ ÿìàõ Ñ� ñîñòîÿíèå ýëåê�òðîíîâ ñïèíîâî óïîðÿäî÷åíî. �àñïðåäåëåíèå ýëåê�òðîíîâ ïî ÿìàì îïðåäåëÿëîñü ïóòåì ìèíèìèçàöèèñâîáîäíîé ýíåðãèè (2), ðàññìàòðèâàåìîé êàê íåëè�íåéíûé �óíêöèîíàë ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Èçëî�æèì àëãîðèòì ìèíèìèçàöèè. Ïóñòü � = f�i"; �i#g �íåêîòîðîå çàòðàâî÷íîå ðàñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèéýëåêòðîíîâ ïî êâàíòîâûì ÿìàì. Âûáåðåì ïàðó ÿì aè b è çàïèøåì âûðàæåíèÿ äëÿ êîíöåíòðàöèé ýëåê�òðîíîâ â íèõ â âèäå�a" = ��ab2 (1 + u)(1 + xa);�a# = ��ab2 (1 + u)(1� xa);�b" = ��ab2 (1� u)(1 + xa);�b# = ��ab2 (1� u)(1� xa): (3)
Çäåñü ��ab = (�a + �b)=2 � ñðåäíÿÿ çàñåëåííîñòüÿìû ðàññìàòðèâàåìîé ïàðû, xa = (�a" � �a#)=�a �ñòåïåíü ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîãî ãàçà â ÿìå a, àu = �ab = (�a � �b)=2��ab � àñèììåòðèÿ çàñåëåííî�ñòåé ÿì ïàðû. Òîãäà âûðàæåíèå äëÿ ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè (2) ìîæíî çàïèñàòü â âèäåE = (E(0)a +E(0)b )��ab + (E(0)a �E(0)b )��abu++ ��2ab4�0 �(1 + u)2(1 + x2a) + (1� u)2(1 + x2b)	++ Vab (��ab(1 + u)� �0) (��ab(1� u)� �0) ++Xj 6=b Vaj (��ab(1 + u)� �0) (�j � �0) +

+Xj 6=a Vbj (��ab(1� u)� �0) (�j � �0)��Cx e2" ��3=2ab n(1+u)3=2 �(1+xa)3=2+(1�xa)3=2�++ (1�u)3=2 �(1 + xb)3=2 + (1� xb)3=2�o+ ~Eab; (4)ãäå ~Eab � ÷àñòü ýíåðãèè, íå ñîäåðæàùàÿ êîíöåíòðà�öèé �a, �b:~Eab = Xi6=a;b� �2i�2�0 + Xi6=a;bE(0)i �i ++ 12 Xi6=a;bj 6=a;b Vij(�i � �0)(�j � �0)�� Xi6=a;bCx e2" ��3=2i" + �3=2i# �: (5)Î÷åâèäíî, ÷òî â ñèëó ïîëîæèòåëüíîñòè êîíöåí�òðàöèé èìååì �1 � xa; xb; u � 1. Ìèíèìèçàöèÿ ýíåð�ãèè ïðîâîäèëàñü ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî ïðè �i < �pýëåêòðîííûé ãàç â ÿìå i ïîëÿðèçîâàí è xi = 1, àïðè �i > �p êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ ñî ñïèíàìè¾ââåðõ¿ è ¾âíèç¿ îäèíàêîâû, �i" = �i# è xi = 0. Ìè�íèìóì ýíåðãèè êàê �óíêöèè u ìîæåò äîñòèãàòüñÿêàê âî âíóòðåííèõ òî÷êàõ îòðåçêà [�1; 1℄, òàê è íàåãî ãðàíèöàõ. Åñëè òî÷êà ýêñòðåìóìà �óíêöèè E(u)ëåæèò âíóòðè îòðåçêà [�1; 1℄, òî åå ìîæíî íàéòè èçóñëîâèÿdE(u)du = (E(0)a �E(0)b )��ab + ��2ab2�0 �� �(1 + u)(1 + x2a)� (1� u)(1 + x2b)	 � 2Vab��2abu�� Xj 6=a;b (Vbj � Vaj) ��ab (�j � �0)��32Cx e2" ��3=2ab n(1+u)1=2 �(1+xa)3=2+(1�xa)3=2�++ (1� u)1=2 �(1 + xb)3=2 + (1� xb)3=2�o = 0: (6)Â îòñóòñòâèå îáìåíà çíà÷åíèå u(0), îòâå÷àþùåå ìè�íèìóìó �óíêöèè E(u) âî âíóòðåííèõ òî÷êàõ îòðåç�êà [�1; 1℄, ðàâíî
u(0) = 2��ab �0(E(0)b �E(0)a ) + �0 Xj 6=a;b (Vbj � Vaj) (�j � �0) + (1=2)��ab(x2a � x2b)2 + x2a + x2b � 4�0Vab : (7)
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È. Ï. Çâÿãèí, À. �. Ìèðîíîâ, Ì. À. Îðìîíò ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 5 (11), 2003�åøåíèå óðàâíåíèÿ (6) ïðè ó÷åòå îáìåíà ìû èñ�êàëè ìåòîäîì ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðèáëèæåíèé, âû�áèðàÿ çíà÷åíèå (7) â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëè�æåíèÿ. Ñîîòâåòñòâåííî, ìû ïîñëåäîâàòåëüíî ïðî�âîäèëè ìèíèìèçàöèþ ýíåðãèè ñèñòåìû äëÿ êàæ�äîé ïàðû ÿì, ó÷èòûâàÿ âîçìîæíîñòü êàê ñïèíî�âî-óïîðÿäî÷åííûõ, òàê è íåïîëÿðèçîâàííûõ ñîñòîÿ�íèé â ÿìàõ, ò. å. äëÿ êàæäîé ïàðû ÿì (i; j) âûïîëíÿÿìèíèìèçàöèþ ïîëíîé ýíåðãèè îòíîñèòåëüíî êîíöåí�òðàöèé �i"; �i#; �j"; �j#. Åñëè èòåðàöèîííàÿ ïðîöåäó�ðà ñõîäèòñÿ ê çíà÷åíèþ u, ëåæàùåìó âíóòðè îòðåç�êà [�1; 1℄, òî íàéäåííîå çíà÷åíèå u è îòâå÷àåò ýêñ�òðåìóìó �óíêöèè E(u). Ìèíèìóì ýíåðãèè ìîæåòäîñòèãàòüñÿ è íà ãðàíèöàõ óêàçàííîãî âûøå îòðåç�êà; â ýòîì ñëó÷àå ñîîòâåòñòâóþùåå çíà÷åíèå u âû�áèðàëîñü ðàâíûì òîìó ãðàíè÷íîìó çíà÷åíèþ, êîòî�ðîìó îòâå÷àåò ìèíèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ. Çàòåì ìèíè�ìèçàöèÿ ýíåðãèè ïðîâîäèëàñü îòíîñèòåëüíî çàñåëåí�íîñòåé ÿì ñëåäóþùåé ïàðû è ò. ä. (íà êàæäîì ýòà�ïå ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, âîîáùå ãîâîðÿ, óìåíü�øàåòñÿ). Ïîñëå ïåðåáîðà âñåõ âîçìîæíûõ ïàð êâàí�òîâûõ ÿì ïðîöåäóðà ïîâòîðÿëàñü äî òåõ ïîð, ïîêàýíåðãèÿ ñèñòåìû íå ïåðåñòàâàëà èçìåíÿòüñÿ. Íåçàâè�ñèìîñòü ïîëó÷åííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèéîò íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîêàçûâàåò, ÷òî íàéäåí�íîå òàêèì îáðàçîì ðàñïðåäåëåíèå îòâå÷àåò îñíîâíî�ìó ñîñòîÿíèþ ñèñòåìû.3. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂ�àñ÷åòû ðàñïðåäåëåíèé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè� = f�ig, âû÷èñëåííûõ ñ ó÷åòîì êóëîíîâñêèõ ïî�ëåé, âîçíèêàþùèõ çà ñ÷åò ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ íîñè�òåëåé ìåæäó ÿìàìè, ïðîâîäèëèñü äëÿ çàäàííîãî çà�òðàâî÷íîãî ãàóññîâà ðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé ðàçìåð�íîãî êâàíòîâàíèÿP0(E(0)i ) = 1p2�w exp(� (E(0)i �Em)22w2 ): (8)Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äâó�ìåðíûõ êîíöåíòðàöèé ýëåêòðîíîâ â êâàíòîâûõÿìàõ êàê áåç ó÷åòà îáìåííîé ýíåðãèè (ðèñ. 1à,ïðèáëèæåíèå Õàðòðè), òàê è ñ åå ó÷åòîì (ðèñ. 1á,ïðèáëèæåíèå Õàðòðè�Ôîêà). Ïðè ðàñ÷åòàõ áûëèèñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ:�0 = 3 � 1013 ýÂ�1 � ñì�2, w = 10ìýÂ, " = 10,d = 33�A, Nd = 1017ñì�3. Ýòè çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâñîîòâåòñòâóþò ñïèíîâî-óïîðÿäî÷åííîìó ñîñòîÿíèþýëåêòðîíîâ âî âñåõ ÿìàõ Ñ�, êîãäà âñå êîíöåíòðàöèè�i ìåíüøå êðèòè÷åñêîé �p � 2:9 � 1011 ñì�2.

Íà ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî ó÷åò îáìåíà, ñ îäíîé ñòîðî�íû, ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ÷èñëà çàñåëåííûõ ýëåê�òðîíàìè êâàíòîâûõ ÿì, à ñ äðóãîé � ê óâåëè÷åíèþäâóìåðíûõ êîíöåíòðàöèé ýëåêòðîíîâ â çàïîëíåííûõêâàíòîâûõ ÿìàõ, óðîâíè êîòîðûõ îòâå÷àþò íèçêî�ýíåðãåòè÷åñêîìó õâîñòó ðàñïðåäåëåíèÿ. Â [6, 7℄ áûëîïîêàçàíî, ÷òî ó÷åò êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âïðèáëèæåíèè Õàðòðè ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ñòóïåíü�êà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé ñòàíîâèòñÿ êðó÷å, ò. å. èìå�åò ìåñòî ñóæåíèå �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåéçà ñ÷åò âåðòèêàëüíîãî ýêðàíèðîâàíèÿ, îáóñëîâëåí�íîãî ïåðåðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîíîâ ìåæäó ÿìàìèÑ�ÊÁ. Êàê èçâåñòíî [1℄, äâóìåðíàÿ ïëîòíîñòü ñîñ-òîÿíèé (â ðàñ÷åòå íà îäíó ÿìó) �(E) ñâÿçàíà ñ �óíê�öèåé ðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé P (E) ñîîòíîøåíèåì�(E) = m�~2 EZ�1 P (E) dE; (9)ò. å. âåëè÷èíà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé îïðåäåëÿåò ÷èñ�ëî óðîâíåé ñ ýíåðãèÿìè, ìåíüøèìè E. Ïîëó÷åííûåðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé (ðèñ. 1) ìîæíî èí�òåðïðåòèðîâàòü íà ÿçûêå îäíî÷àñòè÷íûõ ýíåðãèé.Âûðàæåíèå äëÿ õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà èìååò âèä� = �E��i = �i�0 +E(0)i ++Xi Vij(�j � �0)� 32Cx�e2" � �1=2i : (10)Ý��åêòèâíûå ýíåðãèè óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòî�âàíèÿ ~Ei (êðàåâ íèçøèõ ïîäçîí) ìîæíî ââåñòè ñ ïî�ìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ � = �E=��i = �i=�0+ ~Ei. Ñîîò�âåòñòâåííî, çàâèñèìîñòü ÷èñëà ý��åêòèâíûõ óðîâ�íåé ñ ýíåðãèÿìè ~Ei, ìåíüøèìè E, îïðåäåëÿåò ý���åêòèâíóþ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñèñòåìû ~�(E). Íàðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû çàòðàâî÷íàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿ�íèé �0(E), âû÷èñëåííàÿ áåç ó÷åòà êóëîíîâñêîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé (8) (êðè�âàÿ 1 ), ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé �(E), âû÷èñëåííàÿ âïðèáëèæåíèè Õàðòðè (êðèâàÿ 2 ), è ý��åêòèâíàÿïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñèñòåìû ~�(E), âû÷èñëåííàÿ ñó÷åòîì îáìåíà (êðèâàÿ 3 ). Âèäíî, ÷òî âêëþ÷åíèåîáìåíà ïðèâîäèò ê íåêîòîðîìó óøèðåíèþ �óíêöèèðàñïðåäåëåíèÿ óðîâíåé (ñð. êðèâûå 2 è 3 íà ðèñ. 2),ò. å. ê óâåëè÷åíèþ áåñïîðÿäêà.Íàðÿäó ñ ýòèì íà ðèñ. 1 âèäíà åùå îäíà âàæíàÿîñîáåííîñòü ïîëó÷åííûõ ðàñïðåäåëåíèé ýëåêòðîíîâïî ÿìàì Ñ�ÊÁ � îáìåí çàìåòíî óìåíüøàåò ÷èñëîÿì ñ ìàëûìè êîíöåíòðàöèÿìè ýëåêòðîíîâ (ðèñ. 1),ò. å. âîçíèêàåò ìÿãêàÿ ùåëü â ðàñïðåäåëåíèè êîíöåí�òðàöèé ïî ÿìàì Ñ�, øèðèíà êîòîðîé äëÿ óêàçàí�íûõ âûøå çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ñîñòàâëÿåò îêîëî1130



ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 5 (11), 2003 Âëèÿíèå îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ : : :
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü äâóìåðíûõ êîíöåíòðàöèé ýëåêòðîíîâ â êâàíòîâûõ ÿìàõ îò íîìåðà ÿìû: a � áåç ó÷åòà îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, á � ñ ó÷åòîì îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
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E, эВ�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé Ñ�ÊÁ îòýíåðãèè (îòñ÷èòàííîé îò õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà).Êðèâàÿ 1 � çàòðàâî÷íàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ëå-ãèðîâàííîé Ñ�, êðèâàÿ 2 � ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé âïðèáëèæåíèè Õàðòðè, êðèâàÿ 3 � ïëîòíîñòü ñîñòîÿ-íèé ñ ó÷åòîì îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ2 � 1010 ñì�2. Íàëè÷èå êîíöåíòðàöèîííîé ùåëè îòðà�æàåòñÿ íà ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé â âèäå ïëàòî (êðè�âàÿ 3 íà ðèñ. 2); ïðè ýòîì, â ñîîòâåòñòâèè ñ (9), ïî�ÿâëÿåòñÿ ïðîâàë â ðàñïðåäåëåíèè ïåðåíîðìèðîâàí�íûõ óðîâíåé ýíåðãèè. Äëÿ ïðèíÿòûõ çíà÷åíèé ïàðà�ìåòðîâ øèðèíà ñòóïåíüêè ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé �ñîñòàâëÿåò îêîëî 1ìýÂ.Ïðè÷èíà ïîÿâëåíèÿ êîíöåíòðàöèîííîé ùåëè ñâÿ�çàíà ñ òåì, ÷òî îáìåí ïðèâîäèò ê æåñòêîìó ðå�
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−2�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü èçìåíåíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðî-íîâ �E â àñèììåòðè÷íîé äâîéíîé êâàíòîâîé ÿìåîò êîíöåíòðàöèè â âåðõíåé ÿìå � äëÿ ðàçëè÷íûõñðåäíèõ êîíöåíòðàöèé �0; êðèâàÿ 1 ñîîòâåòñòâóåòìàëûì �0, êîãäà âåðõíÿÿ ÿìà ïóñòà, êðèâàÿ 2 �êðèòè÷åñêîé êîíöåíòðàöèè �0, ïðè êîòîðîé íà÷èíà-åò çàïîëíÿòüñÿ âåðõíÿÿ ÿìà, à êðèâàÿ 3 � êîíöåí-òðàöèè �0, ïðåâûøàþùåé êðèòè÷åñêóþæèìó çàïîëíåíèÿ ÿì ýëåêòðîíàìè ïðè âîçðàñòàíèèñðåäíåé êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ â ñòðóêòóðå. Ñè�òóàöèÿ íàïîìèíàåò òó, êîòîðàÿ èìååò ìåñòî â îò�ñóòñòâèå áåñïîðÿäêà ïðè âîçíèêíîâåíèè ýëåêòðîí�íûõ ñâåðõñòðóêòóð â Ñ� [8℄. Îñîáåííîñòè çàïîëíå�íèÿ êâàíòîâûõ ÿì â Ñ� ñ áåñïîðÿäêîì ìîæíî ïðî�èëëþñòðèðîâàòü, ðàññìàòðèâàÿ ñèëüíî àñèììåòðè÷�1131



È. Ï. Çâÿãèí, À. �. Ìèðîíîâ, Ì. À. Îðìîíò ÆÝÒÔ, òîì 124, âûï. 5 (11), 2003íóþ äâîéíóþ êâàíòîâóþ ÿìó. Î÷åâèäíî, ÷òî ïðè ìà�ëîé ñðåäíåé êîíöåíòðàöèè �0 çàïîëíåíà ëèøü íèæ�íÿÿ êâàíòîâàÿ ÿìà (êîíöåíòðàöèÿ â íåé ðàâíà 2�0),à êîíöåíòðàöèÿ â âåðõíåé ÿìå � = 0. Ñîîòâåòñòâåí�íî, ýíåðãèÿ ñèñòåìû, ðàññìàòðèâàåìàÿ êàê �óíêöèÿêîíöåíòðàöèè â âåðõíåé ÿìå, èìååò ëèøü îäèí ìè�íèìóì ïðè � = 0 (êðèâàÿ 1 íà ðèñ. 3). Ïðè âîçðàñòà�íèè ñðåäíåé êîíöåíòðàöèè �0 íà÷èíàåò çàïîëíÿòüñÿâåðõíÿÿ ÿìà. Ïðè ýòîì êîíöåíòðàöèÿ â âåðõíåé ÿìåâîçðàñòàåò ñêà÷êîì, êîãäà ýíåðãèÿ ïîÿâëÿþùåãîñÿïîáî÷íîãî ìèíèìóìà ñòàíîâèòñÿ ðàâíîé åå çíà÷åíèþïðè � = 0 (êðèâàÿ 2 ). Ïðè áîëüøèõ ñðåäíèõ êîí�öåíòðàöèÿõ �0 ïîáî÷íûé ìèíèìóì ñòàíîâèòñÿ îñíîâ�íûì (êðèâàÿ 3 ), à çàòåì è åäèíñòâåííûì. Ïðè âû�áðàííûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ìèíèìàëüíîå çíà÷å�íèå êîíöåíòðàöèè �, îòâå÷àþùåå íà÷àëó çàïîëíåíèÿâåðõíåé ÿìû, ñîñòàâëÿåò îêîëî 1:2 �1010 ñì�2; ýòî íà�õîäèòñÿ â ðàçóìíîì ñîãëàñèè ñ âåëè÷èíîé êîíöåí�òðàöèîííîé ùåëè, ïîëó÷àåìîé ïðè ÷èñëåííûõ ðàñ�÷åòàõ.Îòìåòèì, ÷òî ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ îáìåííûìâçàèìîäåéñòâèåì, ìîãóò ïðîÿâëÿòüñÿ ëèøü ïðèäîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Äåéñòâèòåëü�íî, âåëè÷èíà îáìåííîé ýíåðãèè óìåíüøàåòñÿ ïðèïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû [11, 12℄; íàðÿäó ñ ýòèì,òåìïåðàòóðíîå óøèðåíèå ñòóïåíüêè ðàñïðåäåëå�íèÿ ýëåêòðîíîâ ïî ýíåðãèÿì ïðèâîäèò ê áîëååîäíîðîäíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýëåêòðîíîâ ïî ÿìàìÑ�. Ñîîòâåòñòâåííî, ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðûïðîèñõîäèò ñóùåñòâåííîå îñëàáëåíèå ý��åêòîâ,ñâÿçàííûõ ñ îáìåííûì âçàèìîäåéñòâèåì.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �03-02-17378), ïðîãðàììû ¾Èíòåãðà-
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