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Введение

Низкоразмерные структуры: 

• квантовые ямы

• квантовые нити

• квантовые точки

Применение:

• Полупроводниковая электроника

• Лазеры

• Оптоэлектроника

• Спинтроника

• Сенсоры
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Спектр и плотность состояний 
в низкоразмерных структурах

Особенность спектра низкоразмерных структур - дискретность в 
направлении квантования 

m

ppp
E

zyx

2

222 


m

pp
EE

yx

n
2

22 


m

p
EE x

nm
2

2

 nmlEE 

g(E)

E

g(E)

E

g(E)

E

g(E)

E

Квантовые ямы Квантовые нити Квантовые 
точки

3

Объёмный 
полупроводник



Цели работы

• Расчёт спектра и огибающих волновых функций с помощью решения 
уравнения Шрёдингера для 1D- и 2D-структур разных форм и размеров

• Исследование влияния шага сетки на точность расчётов

• Учёт влияния распределения заряда на исследуемые характеристики с 
помощью нелинейного уравнения Пуассона

• Расчёт концентрации носителей в нанопроволоке с квадратным и 
гексагональным поперечным сечением

• Изучение влияния магнитного поля на энергетический спектр и 
проводимость в нанотрубках с гексагональным поперечным сечением.
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Положения, выносимые на защиту
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1. Разработан и реализован алгоритм расчёта энергетических характеристик 
квантовых нитей InAs гексагонального поперечного сечения на двумерной сетке с 
различными геометрическими размерами.

2. В гексагональных нанотрубках возникает неоднородное распределение 
концентрации носителей с повышенной локализацией в углах поперечного 
сечения.

3. Показано, что с уменьшением толщины стенки растёт степень локализации 
электронов в углах структуры вследствие дополнительного квантового 
ограничения. В то же время, для толщины стенок менее 15 – 20 нм уменьшается 
степень вырождения электронного газа, что сопровождается резким падением 
суммарной концентрации носителей.

4. В магнитном поле, приложенном вдоль структуры, наблюдаются осцилляции 
энергетических уровней типа Ааронова-Бома с появлением запрещённых зон, 
обусловленных гексагональной геометрией нанотрубки.

5. Оценка проводимости показывает, что период и амплитуда осцилляций 
определяются геометрическими параметрами наноструктуры.

6. Приложенное затворное напряжение Vg заметно влияет на величину осцилляций 
уровней в магнитном поле и распределение носителей.



Исследуемые структуры
Двумерные квантовые проволоки и нанотрубки разных размеров и форм (InAs)

Параметры InAs:
ΔEg = 0.355 эВ
m* = 0.0256 mo
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Одномерное уравнение Шрёдингера:

Решение уравнения Шрёдингера для бесконечно глубокой 1D-потенциальной ямы:

Решение уравнения Шрёдингера для бесконечно глубокой 2D-потенциальной ямы:
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Метод решения для одномерного потенциала
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1) 1D-уравнение Шрёдингера

2) Вид уравнения в конечных разностях

3) Матричный вид уравнения

4) Матрица гамильтониана имеет трёхдиагональный вид
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Метод решения для двумерного потенциала
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1) 2D-уравнение Шрёдингера

2) 2D-уравнение Шрёдингера в конечных разностях

3) Матричный вид уравнения
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Самосогласованное решение уравнений 
Шрёдингера и Пуассона
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Огибающие волновых функций в квантовой 
нанопроволоке квадратного сечения
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Волновая функция 2-го уровня
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Уменьшение шага сетки
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Шаг сетки = 1 нм Шаг сетки = 0.5 нм
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Изменение формы сетки
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Косая сетка, 0.25 нм Косая сетка, 0.5 нм Прямая сетка, 0.5 нм
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Исследуемые структуры: 
нанотрубки
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R, внешний 
радиус
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x Наличие поверхностных состояний  
приводит к изгибу зон на обеих 

поверхностях нанотрубки



Спектр и волновые функции в гексагональных 
нанотрубках
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Расчёт концентрации в шестиугольных структурах с внутренней 
полостью (Rвнеш = 50 нм)
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Влияние магнитного поля 
на уровни энергии и проводимость
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Учёт влияния магнитного поля на 
уровни энергии
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Осцилляции уровней, полученные с помощью 
цилиндрической модели
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Влияние внешнего радиуса структуры на уровни энергии 
(30К)

21

0 1 2 3 4 5
-0.12

-0.10

-0.08

-0.06

-0.04

-0.02

0.00

0.02

У
р

о
в
н
и

 э
н
е

р
ги

и
, 

эВ

Магнитное поле, Тл

R = 60 нм

0 1 2 3 4 5
-0.12

-0.10

-0.08

-0.06

-0.04

-0.02

0.00

0.02

 

 

У
р

о
вн

и
 э

н
е

р
ги

и
, 

эВ

Магнитное поле, Тл

R = 30 нм

0 1 2 3 4 5

-0.12
-0.11
-0.10
-0.09
-0.08
-0.07
-0.06
-0.05
-0.04
-0.03
-0.02
-0.01
0.00
0.01

 

 

У
р
о
в
н
и

 э
н
е
р
ги

и
, 

эВ

Магнитное поле, Тл

R = 40 нм

«Запрещённые зоны» вследствие 
гексагональной симметрии формы



Расчёт проводимости
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Влияние радиуса структуры на проводимость (30К), 
наблюдение осцилляций Ааронова-Бома
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Влияние электрического поля на 
осцилляции энергетических уровней
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Влияние толщины стенки на амплитуду 
осцилляций проводимости в нанотрубках
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Сравнение теоретического и экспериментального 
периодов осцилляций проводимости
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Различия в уровнях энергий при разных 
температурах и уровнях Ферми
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Оценка величины расщепления Зеемана для 
энергетических уровней
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Результаты работы

• Разработан и реализован алгоритм расчёта 
энергетических характеристик квантовых нитей 
гексагонального поперечного сечения на 
двумерной сетке с различными 
геометрическими размерами.

• Исследован спектр и волновые функции в 
шестиугольных нанотрубках из InAs с внешним 
радиусом 60 нм и различной толщиной стенки

• Исследовано влияние магнитного поля, 
приложенного вдоль оси гексагональной 
нанотрубки. Исследовано влияние геометрии 
структуры на характер осцилляций 
энергетических уровней.
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Оператор кинетической энергии
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Зависимость положения уровней энергии 
от ширины квантовой ямы 
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Расчёт концентрации электронов
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Влияние температуры и положения уровня Ферми на уровни энергии
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Сетка с границей (100) Сетка с границей (110)



Энергетический спектр и волновые функции структур с 
гексагональным поперечным сечением
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Вырождение



Распределение концентрации 
электронов для гексагонального 
сечения в зависимости от размера
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Введение

Носители заряда в низкоразмерных структурах описываются 
одноэлектронным стационарным уравнением Шрёдингера:

Собственные значения E описывают уровни энергии размерного 
квантования:
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