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На основе S-матрицы рассеяния исследуется энергетический спектр и время
жизни электронных состояний в открытой полупроводниковой квантовой точке.
Показано, что время жизни электронных состояний очень чувствительно к
изменению радиуса квантовой точки и толщины внешнего покрытия квантовой
точки. При изменении толщины покрывающего слоя от одного до пяти
монослоев время жизни электрона увеличивается в 20÷60 раз.

PACS: 87.644.-t, 73.63.Kv

Введение. Современная технология позволяет изготавливать разные
виды полупроводниковых квантовых точек (КТ) как изолированных [1],
так и в полупроводниковой матрице другого материала [2]. Квантовые
точки, выращенные в окружении другого материала, достаточно эффек-
тивно используются в опто- и наноэлектронике [3]. На основе таких
гетероструктур с КТ созданы лазеры, излучающие в инфракрасной
области спектра [4]. Такие приборы обладают улучшенными характе-
ристиками по сравнению с лазерами на квантовых ямах.

В настоящее время установлено, что изолированные полупровод-
никовые КТ находят новое применение в биологии и медицине [5–7].
В первую очередь, изолированные КТ используются как новые ин-
струментальные средства для получения изображения и диагностики
(идентификации) живых клеток в естественных условиях. Как показано
в ряде работ [5–6], изолированные КТ обладают лучшими свойствами,
чем флуоресцентные хромофоры, которые в настоящее время использу-
ются в биологии и в медицине, а именно: a) более высоким квантовым
выходом излучения, б) оптической активностью в длинноволновой обла-
сти спектра и в) значительно большей фотохимической стабильностью.
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Оптические свойства КТ существенно зависят от их размеров. При
увеличении радиуса КТ от 50 до 200 Å длина волны излучения уве-
личивается от 400 до 103 nm [8]. В отличие от других флуоресцентных
систем полупроводниковые КТ имеют пороговую энергию возбуждения,
поэтому их можно возбуждать и этой, и большей энергией. Таким обра-
зом, пороговая энергия не должна совпадать с энергией излучательного
перехода внутри КТ. Это позволяет возбуждать на одной длине волны
многие КТ, каждая из которых излучает на своей собственной длине
волны. Таким образом, уникальные спектральные свойства КТ являются
весьма перспективными для исследований в биологии и медицине.

Недавно в работе [9] был предложен новый метод диагностики
аминокислот с помощью открытых полупроводниковых КТ. Речь идет
о влиянии взаимодействия аминокислот на энергетический спектр КТ,
следовательно, и на спектр излучательной рекомбинации электронов и
дырок. Аминокислоты каждого типа по-разному взаимодействуют с КТ
и тем самым по-разному влияют на энергетический спектр электронов и
дырок. Следовательно, по спектру излучательной рекомбинации можно
идентифицировать тип аминокислоты. Однако спектр электронов и
дырок открытых КТ существенно зависит от таких параметров, как
радиус КТ r 0 и толщины покрывающего (пассивирующего) слоя 1. При
этом спектр является квазистационарным, а время жизни состояний
существенно зависит от r 0 и от 1.

В настоящей работе, в рамках метода S-матрицы рассеяния, иссле-
дуется энергетический спектр и время жизни электронов в открытой
сферической квантовой точке с целью усовершенствования метода
диагностики биологических систем.

Энергетический спектр и время жизни электронов в открытой
КТ. Рассмотрим сферическую КТ радиусом r 0, покрытую тонким слоем
другого материала толщиной 1 (рис. 1). Глубина квантовых ям для
электронов и дырок равна Ue и Uh соответственно; ширина запрещенной
зоны материала КТ равна Eg. Энергетический спектр электронов (e) и
дырок (h) может быть найден из решения уравнения Шредингера

Ĥ9(r) = E9(r). (1)

Здесь Ĥ — гамильтониан любой из этих квазичастиц в системе. Из-за
зависимости массы от радиуса гамильтониан квазичастицы может быть
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Рис. 1. Геометрическая и энергетическая схемы простой открытой сфериче-
ской КТ.

представлен в виде

Ĥ = −~
2

2
∇ 1

m(r )
∇+ U(r ), (2)

где U(r ) — потенциальная энергия квазичастицы в гетероструктуре.
В сферической системе координат с началом в центре КТ электрон
характеризуется известной эффективной массой

m(r ) =

{
m0, r < r 0, r 1 < r < ∞,
m1, r 0 6 r 6 r 1 = r 0 + d.

(3)

Потенциальная энергия может быть представлена в виде

U(r ) =

{
U0,2 = 0, r < r 0, r 1 < r < ∞,
U1, r 0 6 r 6 r 1.

(4)
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Здесь мы считаем, что размеры r 0 и 1 таковы, что для решения задачи
можно воспользоваться методом эффективной массы.

Учитывая сферическую симметрию системы, ищем решение уравне-
ния (1) в виде

9(r) = Rl (r )Ylm(θ, ϕ). (5)

Здесь Rl (r ) — радиальная часть волновой функции, Ylm(θ, ϕ) —
сферичеcкая функция, l = 0, 1, 2, . . . ; m = 0,±1,±2, . . . Уравнения для
радиальной части волновой функции имеют вид

d2Ri
l

dr2
+

2
r

dRi
l

dr
+
[
K2

i −
l(l + 1)

r 2

]
Ri

l = 0 (i = 0, 1, 2), (6)

где

K2
i =

2mi

~2
(E −Ui ) =

{
k2

i , i = 0, 2,

−χ2
i , i = 1.

(7)

В рамках постановки задачи уровни энергии электрона являются
нестационарными. Поэтому уравнение (6) будем решать, используя
метод S-матрицы рассеяния [10]. Согласно этому методу решение
уравнения (6) можно искать в виде

RKl (r ) =


R(0)

l (kr) = kA(0)
l [h−l (kr) + h+

l (kr)], r < r 0,

R(1)
l (iχr ) = iχA(1)

l [h−l (iχr )− S(1)
l h+

l (iχr )], r 0 6 r 6 r 1,

R(2)
l (kr) = kA(2)

l [h−l (kr)− Sl (k)h+
l (kr)], r 1 < r < ∞.

(8)
Здесь h−l и h+

l — функции Неймана и Бесселя мнимого аргумента,

Sl — матрица рассеяния. Коэффициент A(2)
l = 1/

√
2π найден из условия

нормировки радиальной функции

∞∫
0

R∗kl(r )Rk′ l (r )r 2dr = δ(k − k′). (9)

Условие (9) учитывает отличную от нуля вероятность ухода квазича-
стицы из внутренней области КТ на бесконечное расстояние от центра
системы.
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Коэффициенты A(0)
l , A(1)

l , S(1)
l и вид Sl -матрицы находятся из условия

непрерывности волновых функций и плотноcти потока вероятноcти на
обеих границах (r = r 0 и r = r 1) между средами

R(0)
l (kr0) = R(1)

l (iχr 0); R(1)
l (iχr 1) = R(2)

l (kr1)

1
m0

dR(0)
l (kr)
dr

∣∣∣∣
r =r 0

= 1
m1

dR(1)
l (iχr )
dr

∣∣∣∣
r =r 0

; 1
m1

dR(1)
l (iχr )
dr

∣∣∣∣
r =r 1

= 1
m0

dR2
l (kr)
dr

∣∣∣∣
r =r 1

 .

(10)
Подставляя (8) в (9), получаем

A(0)
l =− ikm0m1√

2π
χv l(iχr 0)v(kr1)

((
αl

d
dr1
− βl +γl

d
dr1
− λl

)
h+

l (kr1)
)−1

,

(11)

A(1)
l = − km1√

2π
v l (kr1)

(
ξl − iχm0(h−l (kr0) + h+

l (kr0)) d
dr 0

)
h+

l (iχr 0)((
αl

d
dr 1
− βl + γl

d
dr 1
− λl

)
h+

l (kr1)
) , (12)

S(1)
l = −

(
iχm0(h−l (kr0) + h+

l (kr0)) d
dr 0
− ξl

)
h−l (iχr 0)(

iχm0(h−l (kr0) + h+
l (kr0)) d

dr 0
− ξl

)
h+

l (iχr 0)
, (13)

где

Bl (kr1) =
(√

2π

(
αl

d
dr1
− βl + γl

d
dr1
− λl

)
h+

l (kr1)
)−1

,

αl = km1ξl
(
h−l (iχr 1)h+

l (iχr 0)− h−l (iχr 0)h+
l (iχr 1)

)
,

βl = iχ2m2
0

(
h−l (kr0) + h+

l (kr0)
)

×
(

dh−l (iχr 0)
dr0

dh+
l (iχr 1)
dr1

− dh−l (iχr 1)
dr1

dh+
l (iχr 0)
dr0

)
,

γl = iχm2
0m1
(
h−l (kr0) + h+

l (kr0)
)

×
(

h+
l (iχr 1)

dh−l (iχr 0)
dr0

− h−l (iχr 1)
dh+

l (iχr 0)
dr0

)
,

λl =
ξl

km1

(
h−l (iχr 0)

dh+
l (iχr 1)
dr1

− h+
l (iχr 0)

dh−l (iχr 1)
dr1

)
,
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ξl = km1

(
dh−l (kr0)

dr0
+

dh+
l (kr0)
dr0

)
,

v l (Kr ) = h+
l (Kr )

dh−l (Kr )
dr

− h−l (Kr )
dh+

l (Kr )
dr

.

Аналогично выражение для Sl -матрицы имеет вид

Sl =

(
αl

d
dr 1

+ βl − γl
d

dr 1
− λl

)
h−l (kr1)(

αl
d

dr 1
− βl + γe

d
dr 1

+ λl

)
h+

l (kr1)
. (14)

Таким образом, полученные выражения (8), а также (11)−(14)
однозначно определяют радиальные волновые функции RKl (r ). Далее,
действительные и мнимые части полюсов Sl -матрицы рассеяния (14)
определяют резонансные значения энергии (Enl) и полуширин (0nl)
квазистационарного состояния квазичастиц в открытой КТ. Соот-
ветственно время жизни квазистационарных состояний определяется
соотношением

τnl =
~
0nl

. (15)

Наконец заметим, что при условиях m0 = m1 = m, χ1� 1, при
l = 0 из Sl -матрицы получается следующее выражение для резонанс-
ных значений энергии (Ẽn0) и полуширин (0̃n0) полос сферически-
симметричных квазистационарных состояний

Ẽn0 =
~2k2

n

2m
; 0̃n0 = 16Ẽn0e−2χn1

χ3
nkn

(χ2
n + k2

n)2(1 + χnr 0)
, (16)

где значения kn и χn определяются уравнением

kn ctg knr 0 + χn = 0. (17)

Формулы (16)−(17), с точностью до обозначений, совпадают с из-
вестными результатами [10], полученными для энергетического спектра
сферически-симметричных состояний квазичастицы массой m в откры-
той сферической КТ.

Эволюция параметров энергетического спектра электронов в
открытой КТ InAs/GaAs/InAs в зависимости от радиуса ямы
и ширины барьера. Полученные в предыдущем параграфе аналити-
ческие формулы позволяют рассчитать и детально изучить эволюцию
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Рис. 2. Зависимость энергий Ee
nl и Ee

nl ± 0e
nl/2 от толщины 1 при фиксирован-

ных значениях r 0.

параметров (резонансные уровни Enl и полуширины 0nl) квазистаци-
онарных электронных спектров в открытой сферической квантовой
точке InAs/GaAs/InAs в зависимости от радиуса квантовой ямы и
ширины барьера. Расчет выполнялся для системы с такими физическими
параметрами:

me
InAs = 0.023; me

GaAs = 0.063; Ue = 535 meV;

aGaAs = 5.65 Å; aInAs = 6.06 Å.

Результаты расчетов зависимости Ee
nl и Ee

nl ± 0e
nl от толщины (1)

шара-барьера при различных значениях радиуса r 0 КТ приведены на
рис. 2. Из этого рисунка видно, что с увеличением r 0 не только
резонансные энергии Ee

nl , но и все полосы квазистационарных состояний
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Рис. 2 (продолжение).

сдвигаются в область меньших энергий так, что при фиксированном
значении 1 полуширины 0nl уменьшаются. При любых значениях
r 0 с увеличением толщины 1 все полосы сужаются и при 1→∞
они превращаются в энергетические уровни стационарного спектра
закрытой КТ.

С увеличением толщины барьера 1 в области, где выполняется
условие (0nl � Enl) квазистационарности состояний, величины низко-
энергетических резонансных уровней Ee

nl плавно увеличиваются, а высо-
коэнергетических — уменьшаются. Любопытно заметить, что в области
столь малых значений 1, при которых условие квазистационарности
уже не выполняется, уменьшение 1 приводит к резкому уменьшению
значений Ee

nl (рис. 2).
Сравнение точных Ee

n0 и приближенных Ẽe
n0 значений резонанс-

ных энергий (рассчитанных с усредненной эффективной массой

Письма в ЖТФ, 2007, том 33, вып. 1
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Рис. 3. Зависимости вероятностей We
nl от энергии Ee (a), резонансных энер-

гий Ee
nl и резонансных энергий с полуширинами Ee

nl ± 0e
nl/2 (b) от толщины 1

при r 0 = 30aGaAs.

me = 1
2 (me

InAs + me
GaAs)) показывает, что качественные особенности их

зависимостей от 1 и r 0 одинаковы, хотя количественно Ẽe
n0 < Ee

n0.
Поскольку относительная разница эффективных масс электрона в InAs
и GaAs большая, то и погрешности точных и приближенных значений
резонансных энергий значительные (∼ 30÷40%).

Как видно из рис. 3, по сравнению с резонансными энергиями Ee
nl

полуширины 0e
nl (а значит и времена жизни τ e

nl) значительно более
чувствительны к изменению r 0 и особенно к величине 1. Действитель-
но, даже для легкого электрона, быстро туннелирующего через барьер,
изменение 1 от одного до пяти монослоев приводит к уменьшению
полуширин всех полос в 20÷60 раз.

Полуширины полос сферически-симметрических состояний элек-
трона, определенные приближенной формулой (16), отличаются от
точных в два-три раза. Что касается зависимости времени жизни

Письма в ЖТФ, 2007, том 33, вып. 1
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Рис. 3 (продолжение).

τ e
nl квазичастицы от толщины барьера 1, то она экспоненциальная с

практически линейным по 1 показателем (так же как и в приближенной
форме (16)).

Наконец отметим, что рассчитанные зависимости вероятностей
нахождения электрона в квантовой точке

We
nl(E) =

r 0+1∫
0

|Re
nl(E)|2r 2dr (18)

в квазистационарных состояниях (n, l) имеют форму лоренцевых
кривых с положением максимумов в шкале энергий, совпадающих
со значениями резонансных энергий Ee

nl , определяемыми ReSl (En) и
полуширинами кривых, совпадающими с 0e

nl , определяемыми ImSl (En)
(рис. 3, a).
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