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В роботі досліджуються підбар'єрні електронні стани надгратки сфе-

ричних квантових точок GaAs малих розмірів у матриці AlAs. Викорис-
товуючи метод сильного зв'язку, проведено теоретичне обчислення елек-
тронної зонної структури надгратки GaAs/AlAs з тунельно-зв’язаними 
КТ. Використано два підходи при обчисленні закону дисперсії електрона 
НСКТ, коли гібридизацію станів враховано або нею нехтується. Розгля-
нуто надгратки різної вимірності, оптичні властивості яких досліджу-
ються. Зокрема, обчислено ймовірності міжпідзонних електронних пере-
ходів та сили осцилятора переходів основного та перших збуджених ста-
нів електрона НГ для різних радіусів КТ та відстаней між ними. 
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ВСТУП 
Напівпровідникові нанокристали, або 

квантові точки (КТ), є унікальним класом 
напівпровідникових часток з розмірами від 2 
до 10 нм. У цій області розмірів матеріали 
проявляють унікальні оптичні і електричні 
властивості через ефекти розмірного кванту-
вання [1]. Напівпровідникові структури з КТ 
різної форми, які характеризуються рядом 
виявлених в них явищ і властивостей, пред-
ставляють інтерес як для проведення фун-
даментальних досліджень, так і є цікавими 
для нано- і оптоелектроніки [2]. На відміну 
від структур з квантовими ямами і дротами 
появилась можливість поглинання електро-
магнітного випромінювання при нормаль-
ному падінні світла та відповідні оптичні 
переходи в площині росту структур з КТ. 
Внаслідок зниження процесу розсіяння на 
фононах в системах меншої вимірності, ан-
самбль КТ характеризується більшим часом 

життя нерівноважних носіїв заряду. В анса-
мблях КТ зменшується швидкість термічної 
генерації носіїв заряду через дискретність 
енергетичного спектру, зростає величина си-
ли осцилятора для міжпідзонних та екси-
тонних переходів, що спричинене локаліза-
цією хвильових функцій у всіх трьох напря-
мках. 

На сучасному етапі основні зусилля дос-
лідників напрямлені [3], по-перше, на під-
вищення однорідності масиву КТ за розмі-
рами зі збереженням єдиної форми і елемен-
тного складу КТ; по-друге, на управління 
просторовим розміщенням КТ для отриман-
ня просторово-впорядкованих гранично гус-
тих та розріджених до потрібної густини ма-
сивів КТ; по-третє, на зменшення густини 
дефектів – дислокацій та точкових дефектів 
всередині КТ. Особливу зацікавленість сьо-
годні викликають КТ малих розмірів 
(<10 нм), як "штучні" атоми з невеликим чи-
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слом зв'язаних станів, які характеризуються 
значною величиною енергетичної відстані 
між дискретними рівнями, що забезпечує ро-
боту приладів при кімнатній температурі. 
Для практичної реалізації достатньо велико-
го значення коефіцієнта підсилення в лазе-
рах, більшої квантової ефективності фото-
приймачів, значного зсуву граничної напру-
ги в транзисторних елементах пам'яті і шви-
дкої обробки інформації в квантових мере-
жах – необхідно забезпечити якомога більшу 
концентрацію електронів у системі. 

Оптичні методи дослідження КТ, такі як 
поглинання, люмінесценція, спектроскопія 
[4] спрямовані на вивчення як фундамента-
льних закономірностей фізичних властивос-
тей нульвимірних систем [5], так і на визна-
чення можливих сфер їх практичного засто-
сування [6-10]. Якщо розглядати виключно 
електронні або діркові стани КТ, то основним 
інструментом дослідження є методика вимі-
рювання спектрів поглинання, яка характе-
ризує оптичні міжзонні та міжпідзонні пере-
ходи. У першому наближенні міжпідзонні 
переходи між стаціонарними станами елект-
рона і дірки для однорідних параболічних 
зон були розглянуті в роботі [11], у якій сфо-
рмульовано правило відбору за орбітальним 
і радіальним квантовими числами. Розвит-
ком цього підходу стало врахування в моделі 
виродженості енергетичного спектру валент-
ної зони об'ємного напівпровідника [12].  

Крім того, розроблені також інші підходи 
до моделювання енергетичної структури КТ, 
які ґрунтуються на наближенні сильного 
зв'язку [13], напівемпіричного псевдопотен-
ціалу [14] та локального функціонала густи-
ни [15]. 

Переважна більшість теоретичних дослі-
джень [16,17] стосуються масиву "невзаємо-
діючих" КТ. Відстані між КТ набагато пере-
вищують розміри самих КТ. Тому проводить-
ся дослідження спектру квазічастинок окре-
мого елементу масиву. Що ж до теорії енер-
гетичних спектрів та оптичних характерис-
тик основних квазічастинок (електронів, ді-
рок, екситонів) у масивах періодично розта-
шованих тунельно зв’язаних КТ, то таких те-
оретичних робіт є надзвичайно мало. Розг-
лянемо дещо детальніше це питання. 

Дослідження електронної структури ма-
сиву тунельно зв’язаних у всіх трьох вимірах 

квантових точок проведено у циклі робіт  
[18-22] для гетероструктур GaN/AlN та 
InAs/GaAs. При цьому методом теорії збу-
рень враховувалися внутрішні пружні на-
пруги в масиві КТ та ефекти п’єзоелектрич-
ної та спонтанної поляризації. Основним не-
доліком цього методу є його погана збіжність 
ряду теорії збурень. З метою покращення 
збіжності в наступних роботах [23-27] пропо-
нується модифікований метод приєднаних 
плоских хвиль, який коректно враховує 
складну поведінку хвильових функцій квазі-
частинок у надгратках. Цим методом дослі-
джено електронні та екситонні стани та їх 
залежність від геометричних параметрів 
надграток циліндричних напівпровіднико-
вих КТ β-HgS  у матриці β-CdS  та GaAs  у ма-
триці 1Al Ga Asx x . У роботі [28] досліджувався 
спектр електронів у надгратці КТ еліптично-
го квантового дроту. Масив вертикально 
зв’язаних КТ з анізотропною ефективною ма-
сою носіїв заряду був апроксимований мо-
деллю надгратки квантових точок, які роз-
ташовані у середовищі вздовж еліптичного 
квантового дроту. Спектр електронів і дірок 
в одновимірних та двовимірних надгратках 
(НГ) сферичних КТ GaAs у напівпровіднико-
вій матриці AlAs отримано і проаналізовано 
в роботах [29, 30]. У наближенні ефективних 
мас методом приєднаних плоских хвиль ви-
конано розрахунок електронної зонної струк-
тури у надгратці сферичних нанокристалів 
HgS, розміщених у середовищі CdS [31]. До-
сліджено залежність найнижчої зони енергій 
від розмірів квантової точки та відстані між 
найближчими сусідами.  

Аналіз наведених та інших робіт [32] по-
казує, що у надграткових структурах вини-
кають нові квазічастинки, що подібні до ек-
ситонів в молекулярних чи напівпровідни-
кових кристалах. Відомі декілька спроб тео-
ретичного дослідження колективних збу-
джень електронної підсистеми. У цих робо-
тах для опису зонних станів екситонів упо-
рядкованих ансамблів квантових точок за-
стосовують модель Кроніга-Пенні [33-36], а 
також наближення слабкого зв'язку [37-40].  

Запропонована робота присвячена дослі-
дженню підбар'єрних електронних станів 
надгратки сферичних квантових точок 
(НСКТ) малих розмірів. Використовуючи ме-



4  Бойчук В.І., Білинський І.В., Пазюк Р.І. 
 

Актуальні проблеми фізики, математики та інформатики. № 7, 2015  ISSN 2410-2989 (Online),  ISSN 2410-2997 (Print)  

тод сильного зв'язку, проведено теоретичне 
обчислення електронної зонної структури 
надгратки GaAs/AlAs з тунельно-зв’язаними 
сферичними квантовими точками. Розгляну-
то надгратки різної вимірності. Досліджено 
оптичні властивості надграток КТ. Зокрема, 
обчислено ймовірності міжпідзонних елект-
ронних переходів та сили осцилятора пере-
ходів основного та перших збуджених станів 
електрона НГ для різних радіусів КТ та відс-
таней між ними. 
 

1. СПЕКТР ЕЛЕКТРОНА У РІЗНОЇ ВИ-
МІРНОСТІ НАДГРАТКАХ СФЕРИЧНИХ 
КВАНТОВИХ ТОЧОК 

Розглядаємо систему, що складається з квантових точок (матеріал 1) сферичної фо-рми, періодично розташованих в напівпро-відниковій матриці (матеріал 2). Досліджен-ня проводимо для систем КТ одновимірної (рис.1,а), двовимірної та тривимірної надгра-ток КТ (рис.1б та рис.1в відповідно), які ха-рактеризується елементарною коміркою у вигляді ланцюжка, квадрата та прямокутної призми відповідно. 

 Рисунок 1. Схеми надграток напівпровідникових КТ (матеріал1) в матриці (матеріал 2) різної вимірності, 
де na - відстань між центрами КТ в різних напрямках. 

 Вважатимемо відомими всі геометричні 
параметри: радіус КТ – R, відстані між цент-
рами КТ – ,  1, 2,3ia i  . При розрахунку спе-
ктру електрона розглядаємо гетеросистеми, 
для яких сталі ґратки та діелектричні про-
никності обох кристалів, з яких вони скла-
даються, є близькими за величинами та ви-
користаємо для електрона в КТ наближення 
ефективної маси, яке справедливе при не 
дуже малих радіусах КТ (R>2 нм) [31]. За та-
ких умов ефективні маси електрона в КТ і в 
матриці 1 2( , )m m  є відомими і такими, як у ві-
дповідних масивних кристалах. Деформа-
ційними та поляризаційними ефектами на 
межі поділу середовищ можна знехтувати 
або врахувати за теорією збурень [29]. 

Для розрахунку спектра електрона в сис-
темі КТ-матриця використаємо наближення 
скінченого прямокутного потенціалу, а та-
кож будемо вважати, що ефективна маса 
електрона змінює своє значення на межі по-
ділу у дуже малій області зміни координат. 
Рівняння Шредінгера для окремо взятої сфе-
ричної КТ у цьому наближенні розв’язується 
точно. Хвильова функція -го стану запи-

шеться у вигляді добутку сферичної та раді-
альної складових функції. Вигляд останньої 
залежить від області знаходження частинки 
[30]: 

(1)
( ),( ) ( , ) ( ),

l
nl m l m

l

A j kr r Rr Y B h xr r R
          

 . (1) 
З умов «зшивання», які враховують непе-

рервність хвильової функції, потоку ймовір-
ності, а також умову нормування на одини-
цю, можна визначити сталі A, B та енергію 
квантових станів електрона в одній КТ. 

Те що основні параметри розглядуваних 
кристалів гетероструктури близькі, дозволяє 
вибрати потенціал надгратки ( )U r  у вигляді 
суми потенціалів  V r  окремих КТ: 

 ( )
n

U r V r n    ,  (3) 
де 0 , ,( ) 0,

U r RV r     r R
    , 

1 1 2 2 3 3n n a n a n a       – вектор трансляції над-
гратки, 0, 1, 2, 3,in      . 

Хвильова функція електрона ( )r   повин-
на задовольняти умові періодичності. Скори-
стаємось наближенням сильного зв’язку та 
шукаємо її у вигляді:  
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( ) ( )ikn
n

r e r n     



   , ( )nlm        (4) 

,
( ) ( )ikn

n
r C e r n  

    



   ,          (5) 
де ( )r  – власна функція оператора енергії 
окремо взятої КТ (1), С  – коефіцієнти роз-
кладу. Формула (5) на відміну від (4) врахо-
вує можливе «перемішування» станів елект-
рона, тому   нумерує "нові" підзони. 

Для опису електронного закону дисперсії 
КТ, як і у випадку багатоелектронних атомів 
чи молекул [41] будемо вважати кутовий 
розподіл електронів у p-станах описується 
хвильовими функціями 

3 3cos4 4 2z
zp     ; 

3 3sin cos4 4x
xp r     ; 

3 3sin sin4 4y
yp r     . 

Залежно від вимірності розглядуваної си-
стеми КТ, хвильові функції електрона(4) чи 
(5)визначаються такими векторами трансля-
ції: 

1 1;n n a 
1 1 2 2 ;n n a n a   

1 1 2 2 3 3.n n a n a n a       
При виборі хвильової функції у вигляді 

(4) розв'язок рівняння Шредінгера зводиться 
до знаходження середнього значення гамі-
льтоніана задачі. Рівняння Шредінгера із 
врахуванням хвильової функції (5) запи-
шеться так: 

, ,
( ) ( )ik n ik n

n n
H e C r n E e C r n 

     
       

 

    .  (6)  
Після елементарних перетворень, отри-

маємо систему лінійних алгебраїчних рів-
нянь: 

  30
1

3

1

2 cos( )

2 cos( ) 0

i
i i

i

i i
i i

i

C E E A k a

B P k a

       

  

        
    

 


,     (7) 

де    *i
iA r a r dr           ,

     *i
iB r V r a r dr            , 

     *i
i iP r a V r a r dr              .          (8) 

Прирівнявши визначник складений з ве-
личин, що знаходяться біля невідомих кое-
фіцієнтів С  у системі (7) до нуля, матимемо 
дисперсійне рівняння для визначення енер-

гетичного спектру НСКТ  E k . Умова нор-
мування  2 1C

  дозволила обчислити 
коефіцієнти розкладу  C k

 , які в загально-
му випадку залежать від хвильового вектора. 
 
2. ЗАКОНИ ДИСПЕРСІЇ ЕЛЕКТРОНІВ 
НСКТ 

Конкретні обчислення проведено для ку-
бічної надгратки сферичних квантових точок 
(НСКТ) GaAs/AlAs з наступними параметра-
ми: 

1 00.0665em m , 2 00.15em m , 0 0.968 еВU  . 
Перш, ніж перейти до аналізу обчислень, 

розглянемо зону Брілюена для кубічної (3D-) 
та квадратної (2D-) надгратки. 

На рис.2 наведено зони Брілюена надгра-
ток з кубічною (рис.2а) та квадратною симет-
рією (рис.2б). Точки високої симетрії у випа-
дку тривимірної надгратки є такимим: 
 0,0,0 ,  0,0, ,X a

     , , 0 ,M a a
      , ,R a a a

      , 
а характерні напрямки –   ,X    
  ,S X R    ,T R M   M   . У випадку 

двовимірної надгратки –  0,0 ,  , ,M a a
      

, 0X a
    . Характерні напрямки прийнято по-

значати так:   ,M      ,Z M X  
 X   . 

 Рисунок 2. Зона Брілюена тривимірної (а) та 
двовимірної (б)НСКТ. 

На рис.3 зображено електронну зонну 
структуру кубічної НСКТ обчислену згідно з 
формулами (7)-(8) для R=30 Ǻ та R=36 Ǻ. Об-
числення показали, що в окремій КТ з 
R=30 Ǻ існують s- і три p-стани електрона, а 
коли R=36 Ǻ, то у КТ виникають ще п’ять  
d-станів.  
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Розрахунок закону дисперсії надгратки з 
R=30 Ǻ проводився з використанням хвильо-
вої функції електрона надгратки у вигляді 
(4) та (5). Коли не враховувати взаємний 
вплив електронних станів (гібридизацію ста-
нів), то отримуємо закон дисперсії, що зобра-
жений штриховими лініями на рис.3а. Ниж-
ня s-підзона (крива 1') характеризується пла-
вною залежністю енергій від хвильового век-
тора з максимумом в точці R зони Брілюена. 

Для р-підзон отримуємо два види залеж-
ностей енергії електрона від хвильового век-
тора: zp -підзона (крива 2') та вироджена 

/x yp p -підзона (крива 3'/4'). Бачимо, що Х та 
М є точками екстремуму законів дисперсії. 

Перемішування станів спричиняє змен-
шення енергії всіх електронних підзон гад-
гратки (суцільні криві) та зумовлює невели-
ке розщеплення верхньої (в області Г-R) та 
нижньої (в області R-Г) р-підзон. Аналіз хви-
льових функцій показує, що в найнижчій зо-
ні "підмішування" р-станів дуже мале і тому 
її можна вважати s-підзоною. Що стосується 
верхніх підзон, то, строго кажучи, їх не мож-
на назвати zp -, yp - чи zp -підзонами, бо за-

лежно від точки зони Брілюена існує пере-
мішування як р-станів, так і s-станів. На-
приклад, в точці Х зони Брілюена  

1 0.9925 0.0556 0.0767 0.0767z x ys p p p          
2 0.2278 0.9735 0.0126 0.0126z x ys p p p          
3 0.2660 0.0373 0.6811 0.6811z x ys p p p          
4 0 0 0.7071 0.7071z x ys p p p          

а для точки М маємо 
1 0.9938 0.0774 0.0561 0.0561z x ys p p p          
2 0.3443 0.0198 0.6637 0.6637z x ys p p p          
3 0 0 0.7071 0.7071z x ys p p p          
4 0.1995 0.9791 0.0285 0.0285z x ys p p p          
Збільшення радіуса квантових точок над-

гратки зумовлює збільшення кількості під-
бар'єрних підзон. На рис.3б подано закон ди-
сперсії електронів НГ для R=36 Ǻ. В цьому 
випадку крім s- та p-підзон підбар'єрними 
стають і d-підзони. Змінюється енергетична 
відстань між підзонними екстремальними 
значеннями енергії. Маємо також перемішу-
вання між станами. Зокрема, для точки М 
зони Брілюена отримуємо: 

1 2 3 1 2 3 4 51 0.9723 0.0540 0.0172 0.0172 0.2260 0.0018 0.0018 0 0.0014s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 52 0 0 0.6893 0.6893 0 0.0331 0.0331 0.2180 0s p p p d d d d d                    

1 2 3 1 2 3 4 53 0.3310 0.1750 0.6394 0.6394 0.1963 0.0226 0.0226 0 0.0499s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 54 0.0584 0.9905 0.0454 0.0454 0.0851 0.0449 0.0449 0 0.0034s p p p d d d d d                    

1 2 3 1 2 3 4 55 0.4047 0.4839 0.1997 0.1997 0.7226 0.0053 0.0053 0 0.0115s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 56 0.0528 0.0399 0.0926 0.0926 0.0636 0.0037 0.0037 0 0.9871s p p p d d d d d                    

1 2 3 1 2 3 4 57 0.0122 0.1775 0.0889 0.0889 0.0792 0.6878 0.6878 0 0.0130s p p p d d d d d                     
1 2 3 1 2 3 4 58 0 0 0.0889 0.0889 0 0.7009 0.7009 0.0407 0s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 59 0 0 0.2935 0.2935 0 0.2935 0.2935 0.908826 0s p p p d d d d d                    

Г: 
1 2 3 1 2 3 4 51 0.9992 0.0227 0.0227 0.0227 0 0.0028 0.0028 0 0.0028s p p p d d d d d                  

1 2 3 1 2 3 4 52 0 0.4779 0.8044 0.3265 0.0733 0.0411 0.0167 0.1001 0.0244s p p p d d d d d                  
1 2 3 1 2 3 4 53 0 0.1280 0.6279 0.7559 0.0196 0.0321 0.0387 0.1225 0.0065s p p p d d d d d                  

1 2 3 1 2 3 4 54 0.1763 0.5654 0.5654 0.5654 0 0.0572 0.0572 0 0.0572s p p p d d d d d                   
1 2 3 1 2 3 4 55 0 0.0732 0.4294 0.5026 0.1007 0.0076 0.0089 0.7398 0.0013s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 56 0 0.4250 0.5053 0.0804 0.5843 0.0090 0.0014 0.4649 0.0075s p p p d d d d d                    

1 2 3 1 2 3 4 57 0.0320 0.1487 0.1487 0.1487 0 0.5574 0.5574 0 0.5574s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 58 0 0.0365 0.0939 0.0574 0.0113 0.8041 0.4913 0.0270 0.3126s p p p d d d d d                    
1 2 3 1 2 3 4 59 0 0.0860 0.0087 0.0773 0.0266 0.0744 0.6619 0.0122 0.7362s p p p d d d d d                    
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 Рисунок 3. Енергетичні підзони електронів в зоні Брілюена в тривимірній надгратці для R=30 Ǻ (а) та 
R=36 Ǻ (б).  

Закони дисперсії електронів одновимірної 
та двовимірної НСКТ подано на рис.4. Вид-
но, що у випадку одновимірноїнадгратки 
(рис.4а) максимум та мінімум для р-рідзон  
знаходиться на краях зони Брілюена, а їх 
перетин знаходиться посередині зони Брілю-
ена. Видно, що як для хвильової функції ви-
ду (4), так і хвильової функції виду (5) хара-
ктерне виродження зонних станів. Зокрема, 
лінія 2’,3’ відповідає x, y-підзонам, а лінія 4’ 
–z-підзоні. У випадку гібридизації станів пі-
дзони є «скланішими». Зокрема, для 

0.005zk a
   маємо 

1 0.9981 0.0612 0 0z x ys p p p        
2 0 0 0 1z x ys p p p          
3 0 0 1 0z x ys p p p          
4 0.1747 0.9846 0 0z x ys p p p         . 

Коли ж 0.02zk a
 , то   

1 0.9994 0.0357 0 0z x ys p p p          
2 0.1689 0.9856 0 0z x ys p p p          
3 0 0 0 1z x ys p p p          
4 0 0 1 0z x ys p p p         . 
У двовимірній НСКТ (рис.4б) ситуація є 

проміжною між одно- і тривимірним випад-
ками. Для р-підзон величини абсолютних 
максимумів і мінімумів знаходяться в точках 
високої симетрії Γ, М, X. Що стосується пі-
дзон, то їх енергії для хвильової функції ви-
ду (4) є більшими, ніж у випадку перемішу-
вання станів, а підзони можна назвати так: 
крива 2’ – zp -підзона, крива 3’ – xp -підзона, 
4’ – yp -підзона. У напрямку  зони Брілюена 
маємо виродження підзон /x yp p . 

Уточнення моделі (формула 5) спричиняє 
підзонне розщеплення і супроводжується гі-
бридизацією станів. Зокрема, в точці Г 

1 0.9962 0.0614 0 0.0614z x ys p p p          
2 0 0 1 0z x ys p p p          
3 0.2364 0.6870 0 0.6871z x ys p p p          
4 0.7071 0 0.7071z x ys p p p         , 

а в точці Х зони Брілюена – 
1 0.9971 0.0457 0 0.06147z x ys p p p          
2 0.2093 0.9777 0 0.0143z x ys p p p          
3 0 0 1 0z x ys p p p          
4 0.1768 0.0249 0 0.9839z x ys p p p         . 
 

 

 Рисунок 4. Енергетичні підзони електронів в од-
новимірній (а) та в двовимірній НСКТ (б) для 
R=30 Å. 
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Досі ми аналізували енергетичний спектр 
електрона НСКТ. Проаналізуємо як впливає 
розмір системи на ширину електрон-
нихпідзон. З рис.5 видно, що для s-підзон 
незалежно від вимірності надгратки 

( )E E R   є монотонно спадною функцією 
від R. Однак величина ширини підзони при 
заданому Rдля 3D-надгратки є найбільшою, 
а для 1D – найменшою. Обчислення показа-
ли також, що зі зменшенням періоду надгра-
тки збільшується ширина енергетичних зон і 
відбувається їх зсув у високоенергетичну об-
ласть. Отримані результати можна пояснити 
збільшенням перекриття хвильових функцій 
електронів, що знаходяться у сусідніх КТ. 
Аналогічні залежності отримуємо і для p-,d-
подібних підзон електрона у НСКТ. 

 Рисунок 5. Залежність  ширини s-подібної підзо-
ни електрона у системі НСКТ GaAs/AlAs . Крива 
1 – для 1D-НСКТ, 2 –2D-НСКТ, 3 – 3D-НСКТ. 
 

На основі відомих хвильових функцій ста-
нів можна обчислити сили осциляторів між-
підзонних квантових переходів електрона. 
Сила осцилятора квантового переходу елек-
трона зі стану   в стан   визначає ймовір-
ність такого переходу і є зручною характери-
стикою таких переходів та визначається фо-
рмулою [41]:  

 1z
z zf z p p zi 

              
(9) 

На рис.6 зображена залежність сили ос-
цилятора f міжпідзонних переходів електро-
нів в зоні Брілюена в одновимірній (рис.6а), 
двовимірній (рис.6б) та тривимірній надгра-
тках (рис.6в) для різних радіусів КТ R=25 Å і 
R=30 Å. При розрахунку враховано можли-
вість перемішування станів електрона. Як 
видно з рис.6, сили осцилятора переходу 
приймають мінімальні значення (як локаль-

ний, так і глобальний мінімуми) в точках ви-
сокої симетрії Γ, М, Х (двовимірна гратка), Γ, 
Х, R, M (тривимірна гратка) та максимальні 
значення в середині області в напрямках Σ, 
Z, Δ (двовимірна гратка), Δ, T, Σ (тривимірна 
гратка). У випадку 1D-гратки ситуація ана-
логічна: мінімальне значення сили осциля-
тора отримуємо на краях зони Брілюена, а 
максимальне всередині неї. Як і у випадку 
залежностей енергетичних зон електрона, 
характерною особливістю для всіх структур 
(одно-, дво- і тривимірних НСКТ) є значне 
зменшення величини сили осцилятора, осо-
бливо біля точок високої симетрії. 

 

 

 

  
Рисунок 6. Сили осцилятора міжпідзонних пере-
ходів електрона в зоні Брілюена в одновимірній 
(а), в двовимірній (б) та тривимірній (в) надгратці 
для R=25 Å (крива 1) і R=30 Å (крива 2). 
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ВИСНОВКИ 
В роботі запропоновано теорію надграток 

різної вимірності (3D-, 2D-, 1D-) з квантових 
точок кристалу типу GaAs у матриці AlAs. 
Розглянуто випадок малих розмірів КТ (2,5-
3,5 нм), коли в кожній точці 2-3 зв'язані (під-
бар'єрні) стани. Зроблено припущення про 
те, що квантові точки є сферично симетрич-
ними з малою дисперсією за розмірами. 

Для обчислення залежності енергії підба-
р'єрних підзон електрона надграток від хви-
льового вектора використано наближення 
сильного зв'язку. Таке наближення обгрун-
товано тим, що коли відстань між сусідніми 
КТ більша (чи рівна) за сталу надгратки пе-
рекриття хвильових функцій зазначених 
станів є досить малим, а переміщення заря-
ду між КТ відбувається у вигляді тунелю-
вання через міжямні бар'єри.  

При використанні методу сильного зв'яз-
ку використано базиси хвильових функцій, 
що задають незвідні представлення точкової 
групи симетрії Оh і розглянуто два підходи 
при обчисленні закону дисперсії електрона 
НСКТ, коли гібридизацію станів враховано 
або нею нехтується. Встановлено, що гібри-
дизація електронних станів в НСКТ призво-
дить до невеликого розщеплення енергії для 
певних значень хвильового вектора, а також 
до зменшення енергії всіх підзон, яке також 
залежить від k та номера підзони.  

Обчислення енергії ( )E E k   для надгра-
ток різних вимірностей показує, що закони 
дисперсії 3D-, 2D- та 1D-надграток, значення 
енергії в особливих точках зони Брілюена, 
значно відрізняються між собою навіть для 
однакових розмірів КТ та відстаней між ни-
ми. Зміна радіуса квантових точок R та відс-
тані між ними в надгратках також змінюють 
закони дисперсії та ширини підзон НСКТ. 
Сила осцилятора квантового переходу елек-
трона з основної s-підзони у підзони р-типу 
для лінійно поляризованого світла для всіх 
точок зони Брілюена приймає досить велике 
значення: 0.48 1.0f  . Нехтування гібри-
дизацією електронних станів у НСКТ в ок-
ремих точках призводить до росту функції 

( )f f k  , так в цілому вона стає плавнішою, 
а 0.75 1.0f  . 
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