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Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ Ge/Si ñòðóêòóð ñ âåðòèêàëüíî ñîâìåùåííûìè êâàíòîâûìè òî÷êà-
ìè äëÿ ðåàëèçàöèè áàçîâûõ ýëåìåíòîâ êâàíòîâîãî êîìïüþòåðà , îðèåíòèðîâàííûõ íà ðàáîòó ñ ýëåêòðîííûìè
ñïèíîâûìè ñîñòîÿíèÿìè. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëåé óïðóãèõ äå ôîðìàöèé èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ñîïðÿæåííûõ
ãðàäèåíòîâ è àòîìèñòè÷åñêàÿ ìîäåëü íà îñíîâå ïîòåíöèàëà Êè òèíãà. Ðàñ÷åòû ïðîâåäåíû â êëàñòåðíîì
ïðèáëèæåíèè ñ èñïîëüçîâàíèåì êëàñòåðîâ, ñîäåðæàùèõ îêîëî 3 ìèëëèîíîâ àòîìîâ, ïðèíàäëåæàùèõ 150
êîîðäèíàöèîííûì ñôåðàì. Ðàññ÷èòàíû ïðîñòðàíñòâåííûå ðàñ ïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìàöèè
è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ äëÿ ðàçíûõ äîëèí, ôîðìè ðóþùèõ äíî çîíû ïðîâîäèìîñòè êðåìíèÿ.
Ïîêàçàíî, ÷òî ñîçäàíèå ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð ñ âåðòèêàëüí î ñîâìåùåííûìè êâàíòîâûìè òî÷êàìè
ïîçâîëÿåò ñîçäàòü ãëóáîêèå ïîòåíöèàëüíûå ÿìû äëÿ ýëåêòðîí îâ ñ âîçìîæíîñòüþ îðãàíèçàöèè òóííåëüíîé
ñâÿçè ïî âåðòèêàëè.

1. Ââåäåíèå

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ êàê çà ðóáåæîì, òàê è â Ðîñ-
ñèè âåäóòñÿ ðàáîòû ïî ñîçäàíèþ ýëåìåíòíîé áàçû
äëÿ êâàíòîâûõ âû÷èñëåíèé. Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäÿòñÿ
ïî íåñêîëüêèì íàïðàâëåíèÿì: èñïîëüçîâàíèå êâàíòîâûõ
ñîñòîÿíèé îòäåëüíûõ ÷àñòèö â ýëåêòðîìàãíèòíûõ ëîâóø-
êàõ ïðè íèçêèõ è ñâåðõíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, óïðàâëåíèå
ðàñïðîñòðàíåíèåì ýëåêòðîìàãíèòíûõ âîëí â ôîòîííûõ
êðèñòàëëàõ, ðåàëèçàöèÿ êóáèòîâ íà òâåðäîòåëüíîé îñíî-
âå: ñâåðõïðîâîäÿùèå êóáèòû[1], NV-öåíòðû â àëìàçå [2],
ïðèìåñíûå àòîìû ôîñôîðà â êðåìíèè [3], à òàêæå ïîëó-
ïðîâîäíèêîâûå êâàíòîâûå òî÷êè, â êîòîðûõ íîñèòåëåì
èíôîðìàöèè ìîæåò áûòü êàê ñïèíîâîå ñîñòîÿíèå [4],
òàê è çàðÿäîâîå ñîñòîÿíèå [5] ëîêàëèçîâàííîãî ýëåê-
òðîíà èëè äûðêè. Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ïîèñêó
âîçìîæíîñòåé ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ â ìíîãîñëîéíûõ
ñòðóêòóðàõ Ge/Si ñ êâàíòîâûìè òî÷êàìè ñ öåëüþ èñïîëü-
çîâàíèÿ ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé íîñèòåëåé çàðÿäà â
êà÷åñòâå êóáèòîâ.

Ïðè ýïèòàêñèàëüíîì ðîñòå ãåðìàíèÿ íà êðèñòàëëè-
÷åñêîì êðåìíèè íà ãåòåðîãðàíèöå âîçíèêàþò óïðóãèå
íàïðÿæåíèÿ èç-çà ðàçëè÷íûõ ïîñòîÿííûõ ðåøåòîê ãåð-
ìàíèÿ è êðåìíèÿ. Â íà÷àëå ðîñòà ôîðìèðóåòñÿ íàïðÿ-
æåííûé ñìà÷èâàþùèé ñëîé, ñîñòîÿùèé èç íåñêîëüêèõ
àòîìàðíûõ ñëîåâ ãåðìàíèÿ. Ïðè ïîñëåäóþùåì ðîñòå
íà ïîâåðõíîñòè ñìà÷èâàþùåãî ñëîÿ ôîðìèðóþòñÿ ïè-
ðàìèäàëüíûå îñòðîâêè. Êëþ÷åâóþ ðîëü â ïðîöåññàõ
ñàìîîðãàíèçàöèè ïîëó÷àþùèõñÿ íàíîñòðóêòóð èãðàþò
íåîäíîðîäíûå óïðóãèå äåôîðìàöèè â ñèñòåìå [6,7]. Îá-
ðàçóþùèåñÿ îñòðîâêè ðàçìåðàìè â äåñÿòêè íàíîìåòðîâ
ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê êâàíòîâûå òî÷êè, ïîñêîëüêó ëîêà-
ëèçóþùèåñÿ â íèõ íîñèòåëè çàðÿäà èìåþò äèñêðåòíûé
ñïåêòð.

Êàê ïðàâèëî, êàæäàÿ ðàáîòà, ïîñâÿùåííàÿ ìîäåëè-
ðîâàíèþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñàìîôîìèðóþùèõñÿ
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êâàíòîâûõ òî÷åê, íà÷èíàåòñÿ ñ ðàñ÷åòà ðàñïðåäåëåíèÿ
óïðóãîé äåôîðìàöèè. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî äåôîðìà-
öèÿ âûçûâàåò èçìåíåíèå (èñêàæåíèå) çîííîé ñòðóêòóðû
ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ìàòåðèàëîâ è ïîýòîìó âëèÿåò íà
ôîðìó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû äëÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê â
ïîëóïðîâîäíèêàõ. Íàèáîëüøåå êîëè÷åñòâî ðàáîò ïî ìî-
äåëèðîâàíèþ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è ðàñïðåäåëåíèþ
äåôîðìàöèè â ñàìîôîðìèðóþùèõñÿ êâàíòîâûõ òî÷êàõ
îòíîñèòñÿ ê ñèñòåìå InGa/GaAs[8,9], íî åñòü ðàáîòû è
ïî êâàíòîâûì òî÷êàìè â ãåòåðîñèñòåìàõ Ge/Si [9{ 11],
InGaN/GaN[12], InP [13].

Â ãåòåðîñèñòåìå Ge/Si äûðêè ëîêàëèçóþòñÿ ïðå-
èìóùåñòâåííî â îáúåìå êâàíòîâûõ òî÷åê, â îáëàñòè
ãåðìàíèÿ. Çàõâà÷åííûå ýëåêòðîíû ëîêàëèçóþòñÿ ïðå-
èìóùåñòâåííî â êðåìíèè è ïîòåöíèàëüíûå ÿìû äëÿ
íèõ ôîðìèðóþòñÿ çà ñ÷åò óïðóãîé äåôîðìàöèè ñëîåâ
êðåìíèÿ, îêðóæàþùèõ êâàíòîâûå òî÷êè [10], âáëèçè
âåðøèí êâàíòîâûõ òî÷åê è ïîä èõ îñíîâàíèÿìè. Èç-çà
èõ äåôîðìàöèé â ýòèõ îáëàñòÿõ ïðîèñõîäèò íàèáîëüøåå
ðàñùåïëåíèå øåñòèêðàòíî âûðîæäåííîé 1-äîëèíû çîíû
ïðîâîäèìîñòè. Äâå äîëèíû, 1001 è 1001̄, îðèåíòèðîâàí-
íûå âäîëü íàïðàâëåíèé [001] è [001̄], îïóñêàþòñÿ ïî
ýíåðãèè âíèç, îñòàëüíûå ÷åòûðå ïîäíèìàþòñÿ ââåðõ.
Ëîêàëèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ñòðîÿòñÿ èç ñî-
ñòîÿíèé äâóõ íèæíèõ 1-äîëèí.

Â ïðîöåññå ýïèòàêñèàëüíîãî ðîñòà ïðè îïðåäåëåííûõ
óñëîâèÿõ âîçìîæíî ôîðìèðîâàíèå âåðòèêàëüíî ñîâìå-
ùåííûõ (âäîëü íàïðàâëåíèÿ ðîñòà) ñòðóêòóð èç ãåðìà-
íèåâûõ îñòðîâêîâ. Äåôîðìèðîâàííîå ïîëå, ñîçäàâàåìîå
â êðåìíèè ãåðìàíèåâûì îñòðîâêîì î÷åðåäíîãî ñëîÿ,
ñîçäàåò áëàãîïðèÿòíûå óñëîâèÿ äëÿ çàðîæäåíèÿ îñò-
ðîâêà â ñëåäóþùåì âûðàùèâàåìîì ñëîå [14]. Â òàêèõ
âåðòèêàëüíûõ ñòðóêòóðàõ ïðè îïðåäåëåííûõ ðàññòîÿíè-
ÿõ ìåæäó ñëîÿìè êâàíòîâûõ òî÷åê äåôîðìèðîâàííûå
ïîëÿ ñêëàäûâàþòñÿ, è ïðîèñõîäèò óâåëè÷åíèå ãëóáèíû
ïîòåíöèàëüíîé ÿìû äëÿ ýëåêòðîíîâ. Íåäàâíî ýòî áûëî
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ïðîäåìîíñòðèðîâàíî äëÿ ÷åòûðåõñëîéíîé ñòðóêòóðû ñ
âåðòèêàëüíî ñîâìåùåííûìè êâàíòîâûìè òî÷êàìè [15].
Ýíåðãèÿ ëîêàëèçîâàííîãî ýëåêòðîíà â öåíòðàëüíîì ñëîå
âáëèçè âåðøèíû êâàíòîâîé òî÷êè äîñòèãàëà 60 ìýÂ.

Âåðòèêàëüíóþ ñòðóêòóðó èç êâàíòîâûõ òî÷åê, ôîð-
ìèðóþùóþñÿ â ïðîöåññå ðîñòà ìîæíî ðàññìàòðèâàòü â
êà÷åñòâå âîçìîæíîãî áàçîâîãî ýëåìåíòà êâàíòîâîãî êîì-
ïüþòåðà. Òàêîé áàçîâûé ýëåìåíò êâàíòîâîãî êîìïüþòåðà
èìååò ðÿä çàìåòíûõ ïîòåíöèàëüíûõ ïðåèìóùåñòâ ïåðåä
äðóãèìè âîçìîæíûìè âàðèàíòàìè:

1) ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñàìîîðãàíèçàöèÿ âåðòèêàëüíîé
ñòðóêòóðû â ïðîöåññå ðîñòà;

2) ìàñøòàáíîñòü ïî ÷èñëó âåðòèêàëüíî óïîðÿäî÷åí-
íûõ ýëåìåíòîâ;

3) âîçìîæíîñòü òåõíîëîãè÷åñêè óäîáíûì ïóòåì â
ðåæèìå ðåàëüíîãî âðåìåíè äåòàëüíî êîíòðîëèðîâàòü
ïàðàìåòðû êàæäîãî êóáèòà;

4) â ïðîöåññå ðîñòà íà êàæäîì ñìà÷èâàþùåì ñëîå
âûðàùèâàþòñÿ áîëüøèå ìàññèâû áëèçêèõ ïî ïàðàìåòðàì
êâàíòîâûõ òî÷åê. Ýòî âåäåò ê âîçìîæíîñòè ðàññìàòðè-
âàòü áîëüøèå ìàññèâû ïàðàëëåëüíî ðàáîòàþùèõ âû÷èñ-
ëèòåëüíûõ ýëåìåíòîâ.

Â êà÷åñòâå êîíêðåòíîãî ïðèìåðà êóáèòà ìîæíî ðàñ-
ñìàòðèâàòü ñïèíîâûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà, ëîêàëèçî-
âàííîãî âáëèçè âåðøèíû êâàíòîâîé òî÷êè. Îäíàêî ïðè
òàêîì ðàññìîòðåíèè âîçíèêàåò îäíà ñåðüåçíàÿ ïðîáëå-
ìà — ìåæäó ñîñåäíèìè êóáèòàìè, ñîâìåùåííûìè ïî
âåðòèêàëè, ñóùåñòâóåò äîñòàòî÷íî âûñîêèé ïîòåíöèàëü-
íûé áàðüåð, òîëùèíà êîòîðîãî ðàâíà âûñîòå êâàíòî-
âîé òî÷êè, ÷òî çàòðóäíÿåò ðåøåíèå çàäà÷è îðãàíèçàöèè
òóííåëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè. Ýòîãî
íåäîñòàòêà ëèøåíû âîçìîæíûå ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿ,
ñîîòâåòñòâóþùèå äîëèíàì 1100 è 1 1̄00. Òàêèå ñîñòîÿíèÿ
ëîêàëèçîâàíû â êðåìíèè âáëèçè ðåáåð íà îñíîâàíèè
êâàíòîâîé òî÷êè è ñîîòâåòñòâåííî ïî âåðòèêàëè èõ
îòäåëÿåò äðóã îò äðóãà ìèíèìàëüíî âîçìîæíàÿ òîëùèíà
ñëîÿ àòîìîâ ãåðìàíèÿ.

Ðàññìîòðèì âîçìîæíîñòü ñîçäàíèÿ âåðòèêàëüíûõ
ñòðóêòóð èç êâàíòîâûõ òî÷åê, â êîòîðûõ ýëåêòðîííûå
ñîñòîÿíèÿ, ëîêàëèçîâàííûå â êðåìíèè âáëèçè êâàíòîâûõ
òî÷åê, áóäóò â îñíîâíîì ïîñòðîåíû èç ñîñòîÿíèé äîëèí
1100 è 1 1̄00.

Ïåðâàÿ çàäà÷à, êîòîðóþ íàäî ðåøèòü äëÿ ïðàêòè÷å-
ñêîé ðàáîòû ñ ýëåêòðîíàìè ýòèõ äîëèí, — ýòî ïîïû-
òàòüñÿ ìèíèìèçèðîâàòü âëèÿíèå êîíêóðèðóþùèõ áîëåå
ãëóáîêèõ ïî ýíåðãèè äîëèí òèïà 1001 è 1001̄. Äëÿ
ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è ðàññìîòðèì ñëó÷àé ôîðìèðîâàíèÿ
âåðòèêàëüíûõ ñòðóêòóð ñ ìàêñèìàëüíî áëèçêèì ðàñïî-
ëîæåíèåì êâàíòîâûõ òî÷åê ïî âåðòèêàëè, èñêëþ÷àþùèì
ïðîñëîéêó êðåìíèÿ â îáëàñòè âåðøèí êâàíòîâûõ òî÷åê.
Òàêàÿ ñèòóàöèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî âïîëíå ðåàëèçóåìà,
êàê ïîêàçàíî â íåäàâíèõ ðàáîòàõ ïî ñîçäàíèþ ñòåêî-
âûõ ñòðóêòóð ñ âåðòèêàëüíî ñîâìåùåííûìè êâàíòîâûìè
òî÷êàìè [16]. Äëÿ ïðèáëèæåíèÿ ê ýêñïåðèìåíòó áóäåì
ðàññìàòðèâàòü ñòðóêòóðû ñ ÷àñòè÷íûì ïåðåêðûâàíèåì
îáúåìîâ ïèðàìèäàëüíûõ êâàíòîâûõ òî÷åê. Òàêîå ïîñòðî-
åíèå ïîçâîëÿåò ðåàëèçîâàòü ñòåê èç óñå÷åííûõ ïèðàìèä,
÷òî, êàê ïðàâèëî, è íàáëþäàåòñÿ â ýêñïåðèìåíòå.

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåíà òåîðåòè÷åñêàÿ ïðîâåðêà
âîçìîæíîñòè ñîçäàíèÿ ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé ýëåê-
òðîíîâ, òóííåëüíî-ñâÿçàííûõ ïî âåðòèêàëè, â ãåòåðî-
ñòðóêòóðàõ Ge/Si ñ âåðòèêàëüíî ñîâìåùåííûìè êâàíòî-
âûìè òî÷êàìè. Äëÿ ýòîãî ðàññ÷èòàíû ïðîñòðàíñòâåííûå
ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìàöèè è ïîòåí-
öèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ â îêðåñòíîñòè êâàíòîâûõ
òî÷åê äëÿ ðàçíûõ äîëèí, ôîðìèðóþùèõ äíî çîíû ïðîâî-
äèìîñòè êðåìíèÿ. Äëÿ ðàñ÷åòà äåôîðìàöèè èñïîëüçîâàí
àòîìèñòè÷åñêèé ïîäõîä, ó÷èòûâàþùèé ðåàëüíóþ àëìàçî-
ïîäîáíóþ ðåøåòêó.

2. Îïèñàíèå ïîäõîäà

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëåé óïðóãèõ äåôîðìàöèé âíóò-
ðè êâàíòîâûõ òî÷åê è â èõ îêðåñòíîñòè íàìè ðàíåå
ïðèìåíÿëàñü äèñêðåòíî-êîíòèíóàëüíàÿ ìîäåëü [17], èñ-
ïîëüçóþùàÿ ïîòåíöèàë Êèòèíãà. ×àñòü àòîìîâ â ýòîé
ìîäåëè ðàññìàòðèâàëàñü â ÿâíîì âèäå, à âëèÿíèå îñòàëü-
íûõ àòîìîâ ó÷èòûâàëîñü ÷åðåç ÷èñëåííî ðàññ÷èòûâà-
åìóþ ôóíêöèþ Ãðèíà. Â îòëè÷èå îò ðàáîòû [17] â
äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ áîëåå òî÷íàÿ, àòîìèñòè÷å-
ñêàÿ ìîäåëü è êëàñòåðíîå ïðèáëèæåíèå. Ïåðâîíà÷àëü-
íî âñå àòîìû ðàñïîëàãàþòñÿ â óçëàõ èäåàëüíîé àëìà-
çîïîäîáíîé ðåøåòêè êðåìíèÿ ñ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè
aSi = 0:543 072 íì, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò äëèíå ñâÿçè Si{ Si,
ðàâíîé lSi{ Si = 0:235 137 íì. Ïðè ýòîì ðàññòîÿíèå ìåæäó
ñîñåäíèìè àòîìíûìè ñëîÿìè â íàïðàâëåíèè [001] ðàâ-
íî bSi = aSi=4 = 0:135 768 íì. Çàìåíà îòäåëüíûõ àòîìîâ
êðåìíèÿ íà àòîìû ãåðìàíèÿ â ýòîé ðåøåòêå ïðèâîäèò
ê âîçíèêíîâåíèþ ëîêàëüíûõ íàïðÿæåíèÿ â ñòðóêòóðå
èõ-çà íåñîâïàäåíèÿ ðàâíîâåñíûõ äëèí ñâÿçåé Si{ Si, Si{
Ge è Ge{ Ge. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïîñëåäóþùàÿ óïðóãàÿ
ðåëàêñàöèÿ â ñèñòåìå ñîõðàíÿåò òîïîëîãèþ ìåæàòîìíûõ
ñâÿçåé àëìàçîïîäîáíîé ñòðóêòóðû.

Ìû ðàññìàòðèâàåì îäíîñëîéíûå è ìíîãîñëîéíûå
ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùèå èç êâàíòîâûõ òî÷åê, ðàñïîëîæåí-
íûõ íà ñìà÷èâàþùèõ ñëîÿõ òîëùèíîé â 5 àòîìíûõ
ñëîåâ. Êâàíòîâûå òî÷êè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïèðàìèäû
ñ êâàäðàòíûì îñíîâàíèåì è îòíîøåíèåì âûñîòû ê ðàç-
ìåðó îñíîâàíèÿ 1:10. Âû÷èñëåííûå êëàñòåðû ñòðîÿòñÿ
ïóòåì ïîñëåäîâàòåëüíîãî íàðàùèâàíèÿ ÷èñëà êîîðäè-
íàöèîííûõ ñôåð, íà÷èíàÿ ñ íåêîòîðîãî öåíòðàëüíîãî
àòîìà. Îñíîâíûå ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ äëÿ êëàñòåðîâ,
ñîäåðæàùèõ àòîìû 150 êîîðäèíàöèîííûõ ñôåð, ïðè
ýòîì öåíòðàëüíûé àòîì êëàñòåðà ñ÷èòàåòñÿ ïðèíàäëå-
æàùèì íóëåâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå. Êëàñòåð èç
150 êîîðäèíàöèîííûõ ñôåð ñîäåðæèò 2 840 951 àòîì.

Èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ
êëàñòåðîâ. Äëÿ àòîìîâ äâóõ âíåøíèõ êîîðäèíàöèîííûõ
ñôåð (â êîòîðûå óæå âõîäÿò è àòîìû áåñêîíå÷íîãî
â x è y íàïðàâëåíèÿõ ñìà÷èâàþùåãî ñëîÿ ãåðìàíèÿ )
ôèêñèðóþòñÿx è y êîîðäèíàòû, íî ïîëíîñòüþ îñâîáîæ-
äàþòñÿ äëÿ ðåëàêñàöèèz-êîîðäèíàò âñåõ àòîìîâ (âäîëü
íàïðàâëåíèÿ ðîñòà).

7 Ôèçèêà è òåõíèêà ïîëóïðîâîäíèêîâ, 2012, òîì 46, âûï. 7
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Ïðè óïðóãîé ðåëàêñàöèè ñèñòåìû ìèíèìèçèðóåòñÿ
ôóíêöèîíàë ýíåðãèè ñèñòåìû, êîòîðûé èìååò âèä (ïî-
òåíöèàë Êèòèíãà) [18]:
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ãäå r i — ðàäèóñ-âåêòîði -ãî àòîìà: � i j ; bi jk è l i j —
ïàðàìåòðû, çàâèñÿùèå îò ñîðòà àòîìîâ i ; j è k; èíäåêñ i
íóìåðóåò âñå àòîìû êëàñòåðà, à èíäåêñûj è k íóìåðóþò
áëèæàéøèõ ñîñåäåéi -ãî àòîìà. Ïàðàìåòðû � i j è � i jk

èãðàþò ðîëü ñèëîâûõ êîíñòàíò, à l i j — ðàâíîâåñíûå
äëèíû ñâÿçåé ìåæäó àòîìàìè. Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ
ïîòåíöèàëà âçÿòû òàêèìè æå, êàê è â[17].

Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ñóììû
âåëè÷èíEi , ñîîòâåòñòâóþùèõ âêëàäàì îòäåëüíûõ àòîìîâ
ñèñòåìû:
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Âåëè÷èíó Ei ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü êàê äîëþ óïðóãîé
ýíåðãèè, ñâÿçàííóþ ñ i -ì àòîìîì.

Äëÿ ìèíèìèçàöèè ýíåðãèè ñèñòåìû ìû èñïîëüçóåì
ìåòîä ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ. ×èñëåííûé ðàñ÷åò çà-
êàí÷èâàåòñÿ, êîãäà âåëè÷èíà èçìåíåíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè
êëàñòåðà íà îäíîì øàãå ñîïðÿæåííûõ ãðàäèåíòîâ ñòàíî-
âèòñÿ íà 14 ïîðÿäêîâ ìåíüøå, ÷åì ïîëíàÿ ýíåðãèÿ êëà-
ñòåðà. Îãðàíè÷åíèå íà òî÷íîñòü îáóñëîâëåíî îøèáêàìè
îêðóãëåíèÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè ÷èñåë äâîéíîé òî÷íîñòè.

Äëÿ ðàñ÷åòà ëîêàëèçîâàííûõ îäíî÷àñòè÷íûõ êâàí-
òîâûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà âáëèçè êâàíòîâîé òî÷êè
ýôôåêòèâíóþ ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ýëåêòðîíà ìîæ-
íî ïðåäñòàâèòü êàê ñóììó ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè áåç
ó÷åòà äåôîðìàöèè ðåøåòêè è ïîòåíöèàëà, ñâÿçàííîãî ñ
óïðóãîé äåôîðìàöèåé. Åñëè èñïîëüçîâàòü ïðèáëèæåíèå
ýôôåêòèâíîé ìàññû è çà íà÷àëî îòñ÷åòà ýíåðãèè ýëåê-
òðîíà âûáðàòü äíî çîíû ïðîâîäèìîñòè, òî ïîòåíöèàëü-
íàÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà â íàïðÿæåííîì êðåìíèè ñâåäåòñÿ
ê ýíåðãèè, ñâÿçàííîé ñ óïðóãîé äåôîðìàöèåé ðåøåòêè.

Äåôîðìàöèÿ ðåøåòêè, âîîáùå ãîâîðÿ, ñíèìàåò âûðîæ-
äåíèå äîëèí, è ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà äëÿ ðàçíûõ äîëèí
áóäåò èìåòü ñëåäóþùèé âèä[19]:

äëÿ 1100 è 1 1̄00 Ue = 4 d � u(r) + 4 u � Uxx(r);

äëÿ 1010 è 101̄0 Ue = 4 d � u(r) + 4 u � Uyy(r);

äëÿ 1001 è 1001̄ Ue = 4 d � u(r) + 4 u � Uz z(r):

Çäåñü 4 d è 4 u — êîíñòàíòû äåôîðìàöèîííîãî ïî-
òåíöèàëà, u�� (r) — òåíçîð äåôîðìàöèè â òî÷êå r;

u(r) = uxx(r) + uyy(r) + uz z(r) — ñëåä òåíçîðà äåôîðìà-
öèè. Íàìè èñïîëüçîâàëèñü òå æå êîíñòàíòû äåôîðìàöè-
îííîãî ïîòåíöèàëà äëÿ Si è Ge, ÷òî è â [19].

Äëÿ ðàñ÷åòà êîìïîíåíò òåíçîðà äåôîðìàöèè èñïîëü-
çîâàëñÿ ñëåäóþùèé ïîäõîä [17]. Ðàññìîòðèì äåôîðìà-
öèþ òåòðàýäðà, ñîñòàâëåííîãî èç áëèæàéøèõ ñîñåäåé
íåêîòîðîãî óçëà ðåøåòêè. Ôîðìà òåòðàýäðà çàäàåòñÿ
øåñòüþ ïàðàìåòðàìè — íàïðèìåð, äëèíàìè åãî ðåáåð.
Òàêèì îáðàçîì, äåôîðìàöèÿ ýòîãî òåòðàýäðà îäíîçíà÷íî
îïðåäåëÿåò øåñòü êîìïîíåíò òåíçîðà äåôîðìàöèè, ñâÿ-
çàííîãî ñ äàííûì óçëîì ðåøåòêè.

3. Ðåçóëüòàòû

Äëÿ ïðîâåðêè èñïîëüçóåìîé ìîäåëè áûëè ïðîâåäåíû
ðàñ÷åòû äëÿ îäèíî÷íûõ êâàíòîâûõ òî÷åê Ge/Si ðàçíûõ
ðàçìåðîâ ñ ïîëóøèðèíîé îñíîâàíèÿ îò 20 äî 140 àòî-
ìàðíûõ ñëîåâ. Íà ðèñ. 1 { 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû äëÿ
îäèíî÷íîé êâàíòîâîé òî÷êè ñ ïîëóøèðèíîé îñíîâàíèÿ â
100 àòîìàðíûõ ñëîåâ. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå
îáúåìíîé ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìöèè â êðåìíèè â
öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè (y = 0) êëàñòåðà. Âûáîð ñå÷åíèÿ
y = 0 ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî èìåííî â ýòîì ñå÷åíèè íà-
áëþäàþòñÿ íàèáîëüøèå çíà÷åíèÿ ðàññìàòðèâàåìûõ íàìè
âåëè÷èí. Ìû ðàññìàòðèâàåì ðàñïðåäåëåíèå äåôîðìàöè-
îííîé ýíåðãèè òîëüêî â êðåìíèè, ïîñêîëüêó ðàñïðåäå-
ëåíèÿ â ãåðìàíèè áûëè äîñòàòî÷íî äåòàëüíî ïðîàíàëè-
çèðîâàíû ðàíåå [17] â ðàìêàõ ïðåäûäóùåé äèñêðåòíî-
êîíòèíóàëüíîé ìîäåëè. Â ñîãëàñèè ñ íàøèìè ïðåäûäó-
ùèìè ðàñ÷åòàìè [10] áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî ïîòåíöèàëüíûå
ÿìû äëÿ ýëåêòðîíîâ â 1001- è 1001̄-äîëèíàõ êðåìíèÿ
îáðàçóþòñÿ â îêðåñòíîñòè îñè ñèììåòðèè êâàíòîâîé
òî÷êè — ïîä îñíîâàíèåì ïèðàìèäû è íàä åå âåðøè-
íîé. Ñîãëàñíî ïðîâåäåííûì íàìè êëàñòåðíûì ðàñ÷åòàì,
ãëóáèíà ýòèõ ïîòåíöèàëüíûõ ÿì ñîñòàâëÿåò: 358 ìýÂ

Ðèñ. 1. Ðàñïðåäåëåíèå îáúåìíîé ïëîòíîñòè ýíåðãèè äåôîðìà-
öèè â êðåìíèè â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî
îäèíî÷íóþ êâàíòîâóþ òî÷êè ñ ïîëóøèðèíîé îñíîâàíèÿ â
100 àòîìàðíûõ ñëîåâ.

Ôèçèêà è òåõíèêà ïîëóïðîâîäíèêîâ, 2012, òîì 46, âûï. 7
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Ðèñ. 2. Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà â
êðåìíèè äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄ â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè êëàñòå-
ðà, ñîäåðæàùåãî îäèíî÷íóþ êâàíòîâóþ òî÷êó ñ ïîëóøèðèíîé
îñíîâàíèÿ â 100 àòîìàðíûõ ñëîåâ.

Ðèñ. 3. Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà â
êðåìíèè äëÿ äîëèí 1100 è 1 1̄00 â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè êëàñòå-
ðà, ñîäåðæàùåãî îäèíî÷íóþ êâàíòîâóþ òî÷êó ñ ïîëóøèðèíîé
îñíîâàíèÿ â 100 àòîìàðíûõ ñëîåâ.

(íàä âåðøèíîé ïèðàìèäû ) è 161 ìýÂ (ïîä îñíîâàíèåì
ïèðàìèäû ). Ñîîòâåòñòâóþùåå ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè
ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà ïðèâåäåíî íà ðèñ. 2.

Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíî ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé
ýíåðãèè äëÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äîëèí 1100 è 1 1̄00.
Ïîòåíöèàëüíûå ÿìû, îáðàçóþùèåñÿ â îêðåñòíîñòè îñíî-
âàíèé êâàíòîâûõ òî÷åê, íàä è ïîä ñìà÷èâàþùèì ñëîåì,
èìåþò ãëóáèíû 124 è 62 ìýÂ, ÷òî ãîðàçäî ìåíüøå, ÷åì
ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíûõ ÿì äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄.

Íàìè áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñòðóêòóð, ñîñòîÿùèõ
èç äâóõ âåðòèêàëüíî ñîâìåùåííûõ êâàíòîâûõ òî÷åê ñ
ïîëóøèðèíîé îñíîâàíèÿ â 100 àòîìàðíûõ ñëîåâ. Â ýòîé
ñåðèè ðàñ÷åòîâ èçìåíÿëîñü ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè
êâàíòîâûõ òî÷åê. Íàèìåíüøåå ðàññìîòðåííîå ðàññòîÿ-
íèå ñîñòàâëÿëî 16 àòîìàðíûõ ñëîåâ, ÷òî ñîîòâåòñòâó-
åò çàìåòíîìó ïåðåêðûâàíèþ ïèðàìèä. Ïðè ñáëèæåíèè
êâàíòîâûõ òî÷åê ñ áîëüøèõ ðàññòîÿíèé ãëóáèíû äâóõ
âíåøíèõ ïîòåíöèàëüíûõ ÿì (äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄) âîç-
ðàñòàþò ïî âåëè÷èíå, ïîêà ïèðàìèäû åùå íå ïåðåñåêà-
þòñÿ. Íî ñ óâåëè÷åíèåì ñòåïåíè ïåðåêðûâàíèÿ ïèðàìèä
ãëóáèíà ÿì ñíîâà íà÷èíàåò óìåíüøàòüñÿ ïî âåëè÷èíå.
Ýòî â îáùåì-òî ñîãëàñóåòñÿ ñ çàäà÷åé óìåíüøåíèÿ
âëèÿíèÿ ïîòåíöèàëüíûõ ÿì ýòîãî òèïà. Äëÿ ñòðóêòóðû
ñ ðàññòîÿíèåì â 16 àòîìàðíûõ ñëîåâ ìåæäó öåíòðàìè
ïåðåêðûâàþùèõñÿ ïèðàìèä ãëóáèíû äâóõ âíåøíèõ ïî-
òåíöèàëüíûõ ÿì äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄ ðàâíû 182 ìýÂ
(íèæíÿÿ ) è 410 ìýÂ (âåðõíÿÿ). Äëÿ äîëèí 1100 è 1 1̄00

ìàêñèìàëüíàÿ ãëóáèíà 173 ìýÂ äîñòèãàåòñÿ íàä íèæíèì
ñìà÷èâàþùèì ñëîåì. Âñå ýòè çíà÷åíèÿ ïðåâûøàþò ïî
âåëè÷èíå ñîîòâåòñòâóþùèå ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíûõ ÿì
äëÿ ñëó÷àÿ îäíîé êâàíòîâîé òî÷êè.

Äëÿ äîëèí 1100 è 1 1̄00 ñáëèæåíèå êâàíòîâûõ òî÷åê ñ
áîëüøèõ ðàññòîÿíèé âåäåò ê ìîíîòîííîìó óâåëè÷åíèþ
ãëóáèíû ðàññìàòðèâàåìûõ ïîòåíöèàëüíûõ ÿì. Ïðè ïå-
ðåñå÷åíèè ïèðàìèä ýòà òåíäåíöèÿ ñîõðàíÿåòñÿ.

Òàêèì îáðàçîì, ôîðìèðîâàíèå ñòðóêòóðû ñ ïåðåñåêà-
þùèìèñÿ ïèðàìèäàìè ïðàêòè÷åñêè óñòðàíÿåò ïîòåíöè-
àëüíûå ÿìû äëÿ äîëèí êðåìíèÿ 1001 è 1001̄ âáëèçè âåð-
òèêàëüíîé îñè ñèñòåìû â îáúåìå ìåæäó ñìà÷èâàþùèìè
ñëîÿìè. Â äâóõ æå âíåøíèõ îáëàñòÿõ ïîòåíöèàëüíûå
ÿìû äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄ îñòàþòñÿ è ñòàíîâÿòñÿ ãëóáæå.

Äëÿ óìåíüøåíèÿ íàèáîëåå ãëóáîêîé âíåøíåé ïîòåí-
öèàëüíîé ÿìû äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄, êîòîðàÿ ôîðìèðóåò-
ñÿ íàä âåðøèíîé âåðõíåé êâàíòîâîé òî÷êè, ïðîùå âñåãî
âîîáùå îòêàçàòüñÿ îò âûðàùèâàíèÿ êâàíòîâûõ òî÷åê íà
ñàìîì âåðõíåì ñìà÷èâàþùåì ñëîå.

Ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû
ïîä íèæíèì ñìà÷èâàþùèì ñëîåì ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿ-
åòñÿ ïðè èçìåíåíèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñìà÷èâàþùèìè
ñëîÿìè ïðè îòñóòñòâèè îáðåçàíèÿ ïèðàìèäû. Â òî æå
âðåìÿ óìåíüøåíèå ðàññòîÿíèÿ ïðè íàëè÷èè îáðåçàíèÿ
ïèðàìèäû áûñòðî óìåíüøàåò ãëóáèíó ýòîé ïîòåíöèàëü-
íîé ÿìû.

Òàêèì îáðàçîì, îáðåçàíèå ïèðàìèäû ñâåðõó ïðîñòûì
ñìà÷èâàþùèì ñëîåì (íà êîòîðîì óæå íåò êâàíòîâûõ
òî÷åê) óñòðàíÿåò ïîòåíöèàëüíûå ÿìû äëÿ äîëèí 1001

è 1001̄ âî âíóòðåííåé îáëàñòè ìåæäó ñìà÷èâàþùèìè
ñëîÿìè è ñóùåñòâåííî óìåíüøàåò òàêèå ÿìû âî âíåø-
íèõ îáëàñòÿõ (ïîä íèæíèì ñìà÷èâàþùèì ñëîåì è íàä
âåðõíèì ñìà÷èâàþùèì ñëîåì ).

Òåïåðü ðàññìîòðèì âåðòèêàëüíóþ ñòðóêòóðó èç äåâÿòè
ðàâíîóäàëåííûõ ñìà÷èâàþùèõ ñëîåâ ðàâíîé òîëùèíû
ñ ðàññòîÿíèåì ìåæäó öåíòðàìè ñìà÷èâàþùèõ ñëîåâ
â 16 àòîìàðíûõ ñëîåâ. Íà âîñüìè íèæíèõ ñëîÿõ âû-
ðàùåíû îäèíàêîâûå êâàíòîâûå òî÷êè ñ ïîëóøèðèíîé
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Ðèñ. 4. Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà
â êðåìíèè äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄ â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè
ñòðóêòóðû ñ 8 ñëîÿìè êâàíòîâûõ òî÷åê.

îñíîâàíèé â 100 àòîìàðíûõ ñëîåâ. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâ-
ëåíî ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà
â êðåìíèè äëÿ äîëèí 1011 è 1001̄ â öåíòðàëüíîì ñå-
÷åíèè ìíîãîñëîéíîé ñòðóêòóðû. Ýíåðãèè äåôîðìàöèè
â êðåìíèè çàìåòíî óâåëè÷èâàþòñÿ âî âñåõ îáëàñòÿõ
ìíîãîñëîéíîé ñòðóêòóðû. Ýòî ñâÿçàíî ñ óâåëè÷åíèåì
äàâëåíèÿ âîçðîñøåãî ìàññèâà àòîìîâ ãåðìàíèÿ è áîëåå
ñóùåñòâåííûìè ãåîìåòðè÷åñêèìè îãðàíè÷åíèÿìè äëÿ
ðåëàêñàöèè àòîìîâ êðåìíèÿ âî âíóòðåííèõ îáëàñòÿõ
èññëåäóåìîé ñòðóêòóðû. Ìàêñèìàëüíàÿ ãëóáèíà ïîòåí-
öèàëüíîé ÿìû äëÿ ýëåêòðîíà â êðåìíèè äëÿ ðàññìàò-
ðèâàåìûõ äîëèí 1001 è 1001̄ â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè
(y = 0), èçîáðàæåííîì íà ðèñ. 4, ðàâíà 318 ìýÂ. Â òî
æå âðåìÿ äëÿ äàííîãî êëàñòåðà íàèáîëüøàÿ ãëóáèíà,
ðàâíàÿ 411 ìýÂ, äîñòèãàåòñÿ íà àòîìàõ êðåìíèÿ íå â
ñå÷åíèè y = 0, à â ëàòåðàëüíîì ñå÷åíèè (z = const),
ñîîòâåòñòâóþùåì âòîðîìó ñëîþ àòîìîâ êðåìíèÿ ïîä
ïÿòûì, åñëè îòñ÷èòûâàòü ñíèçó, ñìà÷èâàþùèì ñëîåì.
Íàáîëåå ãëóáîêèå ìèíèìóìû ïîòåíöèàëà ðàñïîëîæåíû
íà àòîìàõ êðåìíèÿ âáëèçè âåðøèí êâàäðàòà âåðõíåãî
ñðåçà ÷åòâåðòîé ïèðàìèäû.

Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî ìàêñèìàëüíàÿ ãëóáèíà ïîòåíöè-
àëüíûõ ÿì äëÿ äîëèí 1001 è 1001̄ äîñòèãàåòñÿ íà öåí-
òðàëüíûõ ñëîÿõ ìíîãîñëîéíîé ñòðóêòóðû, ýòè ÿìû âðÿä
ëè ñïîñîáíû çàõâàòûâàòü ýëåêòðîíû, ïîñêîëüêó îíè, êàê
ýòî âèäíî èç ðèñ. 4, èìåþò î÷åíü ìàëûå ïðîñòðàíñòâåí-
íûå ðàçìåðû, è ïðåæäå âñåãî â z íàïðàâëåíèè, ñîîò-
âåòñòóâóþùåì ðàññìàòðèâàåìûì äîëèíàì. Áîëåå ñóùå-
ñòâåííûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàëè÷èå äâóõ ïðîñòðàíñòâåííî
øèðîêèõ âíåøíèõ ÿì: íàä âåðõíèì ñìà÷èâàþùèì ñëîåì

è ïîä íèæíèì ñìà÷èâàþùèì ñëîåì. Ýòî ÿìû õîðîøî
âèäíû íà ðèñ. 4.

Äëÿ îáåèõ ïîòåíöèàëüíûõ ÿì íà ðèñ. 4 íàèáîëüøàÿ
ãëóáèíà äîñòèãàåòñÿ íà âåðòèêàëüíîé îñè ñèñòåìû. Äëÿ
áîëåå ãëóáîêîé âåðõíåé ÿìû ïîëó÷åíî çíà÷åíèå ãëóáèíû
318 ìýÂ.

Çàìåòíàÿ ãëóáèíà ðàññìàòðèâàåìûõ âíåøíèõ ÿì ìå-
øàåò íàì â ðåàëèçàöèè ïîñòàâëåííîé çàäà÷è — ïî-
äàâëåíèÿ âëèÿíèÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé äîëèí 1001

è 1001̄. Âîçíèêàåò çàäà÷à — ëèáî ïðèâëå÷ü äðóãèå
ñïîñîáû ïîäàâëåíèÿ ýòèõ âíåøíèõ ÿì, ëèáî, íàîáîðîò,
èñïîëüçîâàòü â êàêîé-ëèáî ôîðìå íàëè÷èå ýòèõ ÿì â
êâàíòîâûõ àëãîðèòìàõ.

Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà äëÿ
äîëèí êðåìíèÿ 1100 è 1 1̄00 â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè

Ðèñ. 5. Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà
â êðåìíèè äëÿ äîëèí 1100 è 1 1̄00 â öåíòðàëüíîì ñå÷åíèè
ñòðóêòóðû ñ 8 ñëîÿìè êâàíòîâûõ òî÷åê.

Ðèñ. 6. Ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà â
êðåìíèè äëÿ äîëèí 1100 è 1 1̄00 ñòðóêòóðû ñ 8 ñëîÿìè êâàíòîâûõ
òî÷åê. Êàæäàÿ òî÷êà íà ãðàôèêå ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìàëüíîé
ýíåðãèè íà ñîîòâåòñòâóþùåì ëàòåðàëüíîì àòîìàðíîì ñëîå
êëàñòåðà.

Ôèçèêà è òåõíèêà ïîëóïðîâîäíèêîâ, 2012, òîì 46, âûï. 7
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Çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà (ìýÂ ) äëÿ äíà ïîòåíöèàëüíûõ ÿì â äîëèíàõ 1100 è 1 1̄00 äëÿ ñòðóêòóðû ñ 8 ñëîÿìè
êâàíòîâûõ òî÷åê. Ïðèâåäåíû íàèìåíüøèå çíà÷åíèÿ äëÿ êàæäîã î êðåìíèåâîãî ñëîÿ

Íîìåð êðåìíèåâîãî ñëîÿ

1 2 3 4 5 6 7 8

� 236:676 � 283:824 � 310:282 � 322:688 � 324:193 � 314:884 � 290:727 � 241:078

îáñóæäàåìîé ìíîãîñëîéíîé ñòðóêòóðû ïðèâåäåíî íà
ðèñ. 5. Íàèáîëüøàÿ ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíûõ ÿì äëÿ
ýòèõ äîëèí 324 ìýÂ äîñòèãàåòñÿ ïðè y = 0 â ëàòåðàëü-
íîì ñå÷åíèè (z = const), ñîîòâåòñòâóþùåì òðåòüåìó
ñëîþ àòîìîâ êðåìíèÿ íàä ïÿòûì ñìà÷èâàþùèì ñëîåì
ñèñòåìû.

Íà ðèñ. 6 ïðèâåäåí ãðàôèê çàâèñèìîñòè íàèìåíüøèõ
íà êàæäîì ëàòåðàëüíîì ñëîå ðàññìàòðèâàåìîãî êëàñòåðà
çíà÷åíèé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà â êðåìíèè
äëÿ äîëèí 1100 è 1 1̄00. Ïî îñè àáñöèññ îòëîæåí íîìåð
àòîìàðíîãî ñëîÿ êëàñòåðà âäîëü âåðòèêàëüíîé îñè z.

Â òàáëèöå ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå ðèñ. 6 ÷èñ-
ëîâûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé (â ìýÂ ), ÿâëÿþùèõñÿ íàè-
ìåíüøèìè äëÿ êàæäîãî èç âîñüìè êðåìíèåâûõ ñëîåâ
ðàññìîòðèâàåìîé ñòðóêòóðû.

Òàêèì îáðàçîì, â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðå-
çóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñòðóêòóð Ge/Si ñ âåðòèêàëüíî
ñîâìåùåííûìè êâàíòîâûìè òî÷êàìè äëÿ âîçìîæíîé ðå-
àëèçàöèè òâåðäîòåëüíûõ áàçîâûõ ýëåìåíòîâ êâàíòîâîãî
êîìïüþòåðà. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè âîçìîæ-
íîñòü ñîçäàíèÿ ìíîãîñëîéíûõ ñòðóêòóð, îðèåíòèðîâàí-
íûõ íà ðàáîòó ñ ýëåêòðîíàìè â äîëèíàõ 1100 è 1 1̄00.
Äëÿ òàêèõ ñòðóêòóð ëåã÷å îðãàíèçîâàòü êîíòðîëèðóåìîå
òóííåëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè ñîñåä-
íèõ ñëîåâ, ÷òî ïîçâîëèëî áû ôîðìèðîâàòü íà èõ îñíîâå
ïîñëåäîâàòåëüíûå êâàíòîâûå ðåãèñòðû äëÿ êâàíòîâûõ
âû÷èñëåíèé. Îäíàêî âîïðîñ î ýôôåêòèâíîñòè ëîêàëè-
çàöèè ýëåêòðîíîâ â äîëèíàõ 1100 è 1 1̄00 òðåáóåò äàëü-
íåéøèõ èññëåäîâàíèé, âêëþ÷àþùèõ â ñåáÿ êâàíòîâî-
ìåõàíè÷åñêèå ðàñ÷åòû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ Èíòåãðàöèîííîãî ïðîåêòà
ÑÎ ÐÀÍ ¹ 43

”
Ðàçðàáîòêà ôèçè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ ïî-

ñòðîåíèÿ ëîãè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ íà îñíîâå íàíîñòðóêòóð
ñ êâàíòîâûìè òî÷êàìè“.
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Structures with stacked quantum dots
for logical operations
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Abstract Strain distribution and electron potential profiles in
Ge/Si structures with stacked quantum dots for realizationof
basic blocks of quantum computer are calculated. The conjugate
gradients method and the Keating atomistic model were used.
Calculations were made in the cluster approximation. The size
of calculated clusters was about 3 millions atoms, positioned on
150 coordination spheres. The spatial distribution of strain was
used for calculation potential energy of electrons in different valleys
of Si conduction band. It was shown that many-layered stacked
structures with quantum dots allow creating the deep potential
wells for electrons with vertical tunnel coupling.
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