ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, ˝ 4 (1997) s. 528–534

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 1, No 4 (1997) p. 528–534

DOSL¨D”ENN EKSITON–FONONNOÕ VZA˝MOD¨Õ V SFERIQNIH NANOGETEROSISTEMAH METODOM BEZME”NOGO ROZGALU”ENOGO ¨NTEŢRAL^NOGO DROBU

M. Tkaq Qern˛vec~kiȷ derıavniȷ un˛versitet, UkraÝna, UA–274012, Qern˛vc˛, vul. Kocbins~kogo, 2 (Otrimano 25 serpnffl 1996)

Metodom bezmeınogo rozgaluıenogo ˛nteİral~nogo drobu dlffl rozrahunku funkc˛ȷ Ţr˛na vivqeno eksiton–fononnu vza‚mod˛ u skladn˛ȷ sferiqn˛ȷ nanogeterostruktur˛. Otrimano toqniȷ anal˛tiqniȷ viraz dlffl masovogo operatora kvaz˛qastinok, wo vza‚mod˛t~ z us˛ma v˛tkami fonon˛v sistemi. Viznaqeno priqini nel˛n˛ȷnoÝ zaleınosti v˛d tovwini xaru β-HgS dlffl zsuvu osnovnogo r˛vnffl energ˛Ý eksitona vnasl˛dok vza‚mod˛Ý z polfflrizac˛ȷnimi fononami u sferiqn˛ȷ nanogeterosistem˛ CdS/β-HgS/H2O.

Klqov˛ slova: eksiton, fonon, vza‚mod˛ffl, nanogeterostruktura, funkc˛ffl Ţr˛na, masoviȷ operator, rozgaluıeniȷ ˛nteİral~niȷ dr˛b.

PACS number(s): 63.20.Ls

I. VSTUP

Perspektivi zastosuvannffl nap˛vprov˛dnikovih geterosistem u nanoelektron˛c˛, lazern˛ȷ tehn˛c˛ ta ˛nxih galuzfflh ‚ potuınim stimulom do vivqennffl f˛ziqnih fflviw u nih. Eksperimental~no ˛ teoretiqno naȷb˛l~x dosl˛dıen˛ kvaz˛dvovim˛rn˛ plosk˛ nanogeterostrukturi [1, 2] ta kvaz˛odnovim˛rn˛ (kvantov˛ droti) [3, 4].

Vivqenn sferiqnih kvantovih toqok prisvfflqeno menxe prac~. Hoqa spektr elektron˛v, d˛rok ta eksiton˛v vivqali dlffl takih sistem ˛ eksperimental~no [5], ˛ teoretiqno [5–8]. V perevaın˛ȷ b˛l~xost˛ teoretiqnih prac~ vza‚mod˛ elektron˛v z polfflrizac˛ȷnimi fononami ne vrahovuvali. Dlffl prostoÝ nanogeterosistemi, fflka sklada‚t~sffl z nap˛vprov˛dnikovoÝ kul~ki v d˛elektriqnomu seredoviw˛, bula rozvinuta teor˛ffl elektron–fononnoÝ vza‚mod˛Ý v nabliıenn˛ efektivnoÝ masi dlffl elektrona z vikoristannfflm model˛ d˛elektriqnogo kontinuumu polfflrizac˛ȷnih fonon˛v. Dlffl skladnih geterosistem z k˛l~koma r˛znimi xarami pod˛bna teor˛ffl ne rozroblena, hoqa ostann˛ real˛zovan˛ eksperimental~no [10].

Naxo meto ‚ vivqennffl eksiton–fononnoÝ vza- ‚mod˛Ý v skladn˛ȷ sferiqn˛ȷ geterosistem˛ SdS/β- HgS/H_2O ta rozrobka metodu bezmeınih rozgaluıenih ˛nteİral~nih drob˛v fflk matematiqnogo aparatu dlffl rozrahunku funkc˛ȷ Ţr˛na kvaz˛qastinok u skladnih geterosistemah. Viznaqimo veliqinu perenormuvannffl fononami energ˛Ý osnovnogo stanu eksitona u dosl˛dıuvan˛ȷ nanogeterosistem˛.

II. GAM¨L^TON¨N EKSITON–FONONNOÕ

VZA˝MOD¨Õ U SFERIQN¨„ NANOGETEROSISTEM¨ SdS/β-HgS/H2 O

Rozglfflnemo sferiqnu nanogeterosistemu SdS/β- HgS/H_2O, fflka harakterizu‚t~sffl parametrami, navedenimi v tablic˛. Energ˛ffl E ˛ hvil~ova funkc˛ffl ϕ(r_l, r_h) eksitona v osnovnomu stan˛ u nabliıenn˛ efektivnih mas dlffl elektrona m_l ˛ d˛rki m_h rozrahovan˛ v prac˛ [10]. Spektr ˛ vektori polfflrizac˛Ý obmeıenih optiqnih ta ˛nterfeȷsnih fonon˛v u model˛ d˛elektriqnogo kontinuumu otriman˛ dlffl takoÝ sistemi v [11].

Vrahovuqi v˛domiȷ z [11] potenc˛ffll polffl polfflrizac˛ȷ, fflke vza‚mod˛‚ z eksitonnim elektronom ˛ d˛rko, ta perevodfflqi gam˛l~ton˛ffln eksiton–fononnoÝ vza‚mod˛Ý v zobraıennffl vtorinnogo kvantuvannffl za vs˛ma zm˛nnimi, oderıimo povniȷ gam˛l~ton˛ffln u viglffld˛

H = H_{ex} + H_{ph} + H_{int}. (2.1)

Gam˛l~ton˛ffln eksiton˛v v osnovnomu stan˛

H_{ex} = Eâ^+â (2.2)

z energ˛‚

E = E^e_{ls} + E^h_{ls} (2.3) − ⟨ ψ^e_{ls}ψ^h_{ls} | | | | e^2 ε|r_e − r_h| | | | | ψ^hlsψ^els ⟩ + E_g ,

de E_g — xirina zaboronenoÝ zoni β-HgS; E^e_{ls}, E^h_{ls} — energ˛Ý osnovnih r˛vn˛v elektrona ˛ d˛rki, v˛drahovan˛ v˛d dna zoni prov˛dnosti ˛ verhu valentnoÝ zoni, v˛dpov˛dno; â^+, â — operatori porodıennffl ˛ zniwennffl eksitonnogo zbudıennffl bozonnogo tipu.

Osk˛l~ki v s-stanah zarffldıen˛ qastinki ne vza‚- mod˛t~ z ˛nterfeȷsnimi fononami [9], to v Ĥ_{ph} vrahovan˛ lixe obmeıen˛ LO-fononi, ˛ tomu zg˛dno z [11]

Ris. 1. D˛fflgramne zobraıennffl povnogo masovogo operatora kvaz˛qastinki.

Kristal p me, m0 m_h, m0 a,Å Eg , eB Ve, eB V_h, eB ΩL, meB ε0 ε∞ CdS (0) 0.2 0.7 5.818 2.5 3.8 6.3 57.2 9.1 5.5 β–HgS (1) 0.036 0.044 5.851 0.5 5.0 5.5 27.8 18.2 11.36 H2O (2) 1 ∞ — — 1.15 ∞ — 1.78 1.78

Tablicffl.

Ĥ_{ph} =^1 ∑ λ=0 ∞∑ p=−∞ Ω_λ ( b̂^+_{λp}b̂_{λp} + 1 2 ) , (2.4)

de Ω_0 ˛ Ω_1 — energ˛Ý obmeıenih optiqnih fonon˛v CdS ˛ β-HgS v˛dpov˛dno; b̂^+_{λp}, b̂_{λp} — operatori porodıennffl˛ zniwennffl fonon˛v u p-stan˛ λ-go seredoviwa.

Gam˛l~ton˛ffln eksiton–fononnoÝ vza‚mod˛Ý

Ĥ_{int} =^1 ∑ λ=0 ∞∑ p=−∞ ϕ_λ(p)â^+â(b̂^+_{λp} + b̂_{λp}) (2.5)

m˛stit~ funkc˛Ý zv’fflzku, fflvniȷ viglffld fflkih zaleıit~ v˛d sp˛vv˛dnoxen~ m˛ı energ˛fflmi osnovnogo stanu elektrona (d˛rki) ˛ r˛znic˛ potenc˛ffll˛v cih qastinok u CdS ta β-HgS. U vipadku, koli 0 ≤ E^e_{ls} ≤ U^e_1 − U^e_0 , 0 ≤ E^h_{ls} ≤ U^h_0 − U^h_1 , funkc˛ffl zv’fflzku eksitona z LO-fononami CdS ma‚ viglffld

ϕ_0(p) = √ e^2Ω_{LO}

R_0 ( 1 ε_{∞0} − 1 ε_{00}

) ∫_1 0 sin(πpρ) πpρ ( sh^2(k^e_0R_0ρ √ C_e − sh^2(k^h_0 R_0ρ √ C_h ) dρ, (2.6)

a funkc˛ffl zv’fflzku z LO-fononami β-HgS —

ϕ_1(p) = √ e^2Ω_{L1} R_0 ( 1 ε_{∞1} − 1 ε_{01} ) δ ∫_1 0 sin(πpρ) πpρ ( f^2(k^e_1R_0ρ √ C_e − f^2(k^h_1 R_0ρ √ C_h ) dρ, (2.7)

de δ =^{R1−R0}_{R0} , f(k^e_1R_0ρ) = (k^e_1R_0)^{−1}{α_e sin[k^e_1R_0(1 + δρ] + β_e cos[k^e_1R_0(1 + δρ]}, (2.8)

α_e = sh(k^e_0R_0)[cos(k^e_1R_0) + k^e_1R_0 sin(k^e_1R_0)] + m_1 m_0 cos(k^e_1R_0)[k^e_0R_0ch(k^e_0R_0) − sh(k^e_0R_0)], (2.9)

β_e = sh(k^e_0R_0)[k^e_1R_0 cos(k^e_1R_0) − sin(k^e_1R_0)] + m_1 m_0 sin(k^e_1R_0)[sh(k^e_0R_0) − k^e_0R_0ch(k^e_0R_0)]. (2.10)

Konstanta normuvannffl

C_e = sh(2k^e_0R_0) 2k^e_0R_0

− 1 + γ^2_1 (k^e_1R_1) (k^e_1R_0)^2(k^e_2R_0) + γ^2_1 (k^e_1R_1) + [γ_1(k^e_1R_1) + k^e_1R_1γ_2(k^e_1R_1)]^2 (k^e_1R_0)^2(k^e_1R_0) − γ^2_1 (k^e_1R_0) + [γ_1(k^e_1R_0) + k^e_1R_0γ_2(k^e_1R_0)]^2 (k^e_1R_1)^2 + γ_1(k^e_1R_0)[γ_1(k^e_1R_0) + k^e_1R_0γ_2(k^e_1R_0)] (k^e_1R_0)^4 − γ_1(k^e_1R_1) + [γ_1(k^e_1R_1) + k^e_1R_1γ_2(k^e_1R_1)] (k^e_1R_0)^3(k^e_1R_1)

, (2.11) de γ_1(k^e_1R_0) = α_e sin(k^e_1R_0) + β_e cos(k^e_1R_0), (2.12)

γ_2(k^e_1R_0) = β_e sin(k^e_1R_0) − α_e cos(k^e_1R_0), (2.13)

k^e_0 = √ 2m^e_0(E^e − U^e_0 ) h̄^2

, k^e_1 = √ 2m^e_1(E^e − U^e_1 )

h̄^2

. (2.14)

V oblast˛ energ˛ȷ, de U^{e,h}_1 − U^{e,h}_0 ≤ E^{e,h}_{1,ρ} , u formulah (2.6)–(2.13) potr˛bno zrobiti zam˛nu k_0 → ik_0, a v oblast˛ |E_{e,h}| ≤ |U^{e,h}_2 | — zam˛ni k_0 → ik_0, k_2 → ik_2.

Osk˛l~ki zovn˛xn˛m seredoviwem geterosistemi ‚ d˛elektrik H_2O, to v n~omu ε_{∞2} = ε_{02}, zv˛dsi ϕ_2(p) = 0, tobto eksiton ne vza‚mod˛‚ z pozdovın˛mi fononami seredoviwa.

Otıe, povniȷ gam˛l~ton˛ffln eksiton–fononnoÝ sistemi viznaqeniȷ, wo da‚ zmogu rozrahuvati perenormuvannffl polfflrizac˛ȷnimi kolivannfflmi energ˛Ý eksitona.

III. ZOBRA”ENN KVAZ¨QASTINKOVOÕ FUNKC¨Õ ŢR¨NA U VIGLD¨ BEZME”NOGO ROZGALU”ENOGO ¨NTEŢRAL^NOGO DROBU

Spektr eksiton–fononnoÝ sistemi, wo ȷogo opisu‚ gam˛l~ton˛ffln (2.1), moına viznaqiti metodom funkc˛ȷ Ţr˛na. Dlffl c~ogo rozglfflnemo b˛l~x zagal~- niȷ gam˛l~ton˛ffln, fflkiȷ opisu‚ sistemu bezsp˛novih kvaz˛qastinok, fflk˛ vza‚mod˛t~ z fononami pri duıe niz~kih temperaturah (T = 0 K). Gam˛l~ton˛ffln takoÝ sistemi u zobraıenn˛ qisel zapovnennffl tipoviȷ [12– 13]:

H = ∑ k ε_{bf k}a^+_k a_k + ∑ λ,q,k ϕ_λ(q)a^+_{k+q}aa_k(b_{qλ} + b^+_{−qλ})

+ ∑ λq Ω_{λq}(b^+_{qλ}b_{qλ} + 1/2), (3.1)

de E_k — zakon dispers˛Ý kvaz˛qastinok; a^+_k ˛ a_k — operatori porodıennffl ˛ zniwennffl, fflk˛ zadovol~nfflt~ komutac˛ȷn˛ qi antikomutac˛ȷn˛ sp˛vv˛dnoxennffl zaleıno v˛d statistiki kvaz˛qastinok (ferm˛oni qi bozoni); Ω_{λq} — zakon dispers˛Ý fonon˛v g˛lki λ z kvaz˛˛mpul~som q; b^+_{qλ} ˛ b_{qλ} — operatori bozonnogo tipu; ϕ_λ(q) — funkc˛ffl zv’fflzku kvaz˛qastinok z fononami (λ = 1, 2, . . . , τ).

Dlffl vifflvlennffl spektra kvaz˛qastinok, perenormovanogo vza‚mod˛‚, neobh˛dno viznaqiti Fur’‚– zobraıennffl povnoÝ FŢ G(k, ω^′). „ogo viznaqa‚ r˛vnfflnnffl Daȷsona (h̄ = 1)

G(k, ω^′) = {ω^′ − ε_{bf k} − M(k, ω^′)}^{−1} (3.2)

qerez povniȷ masoviȷ operator (MO) fflk sukupn˛st~ us˛h nezv˛dnih d˛fflgram Feȷnmana. Dlffl togo, wob otrimati zobraıennffl MO u viglffld˛ bezmeınogo rozgaluıenogo ˛nteİral~nogo drobu, fflk ˛ u [14], mal‚mo vs˛ d˛fflgrami MO ne prosto u posl˛dovnost˛ zb˛l~- xennffl k˛l~kosti verxin, a zgrupu‚mo Ýh zg˛dno z dvoma vaılivimi oznakami (ris. 1): rims~k˛ cifri zverhu zadat~ porffldok stepenffl kvadrata modulffl funkc˛ȷ zv’fflzku, arabs~k˛ cifri pravoruq — maksimal~nu k˛l~k˛st~ fononnih l˛n˛ȷ, fflk˛ prohodfflt~ nad odn˛‚ z kvaz˛qastinkovih (suc˛l~nih) l˛n˛ȷ u d˛fflgramah nazvanoÝ grupi. Arabs~ka cifra n odnoqasno zada‚ maksimal~nu k˛l~k˛st~ v˛rtual~nih fonon˛v, wo berut~ uqast~ u procesah vza‚mod˛Ý, fflku opisu‚ zgadaniȷ klas d˛fflgram.

Zg˛dno z pravilami z˛stavlennffl d˛fflgram z anal˛- tiqnimi virazami u tehn˛c˛ Paȷnsa [15] (de vıe vikonano ˛nteİruvannffl za vs˛ma prom˛ınimi qastotami), d˛fflgrama, wo vrahovu‚ lixe odnofononniȷ proces, da‚

... = M^{(1)}_1 (k, ω^′) = ∑ λ_1 q_1

|ϕ_{λ1} (q_1)|^2 ω^′ − ε_{k−q1} − Ωλ_1q_1

; (3.3)

d˛fflgrami klasu (II), wo opisut~ dvofononn˛ procesi perxogo porffldku za kvadratom modulffl funkc˛ȷ zv’fflzku,

... = ∑ λ_1 q_1 λ_2 q_2

|ϕ_{λ1} (q_1)|^2|ϕ_{λ2} ()|^2 (ω^′ − ε_{k−q1} − Ω_{λ1 q1} )(ω^′ − ε_{k−q1−q2} − Ω_{λ1 q1} − Ω_{λ2 q2} ) [ 1 ω^′ − ε_{k−q1} − Ω_{λ1q1} + 1 ω^′ − ε_{k−q2} − Ω_{λ1 q2} ] .

Anal˛zuqi uves~ klas d˛fflgram (II) (ris. 1), perekona‚mosffl (vikoristovuqi rozklad u rffld geometriqnoÝ progres˛Ý), wo vs bezmeınu sukupn˛st~ d˛fflgram, fflka vrahovu‚ odno- ˛ dvofononn˛ procesi, moına otrimati xlfflhom perenormuvannffl energetiqnogo znamennika odnofononnogo MO. Tobto dvofononniȷ MO M^{(2)}_1 (k, ω^′) zadat~ d˛fflgrami klasu (II) (ris. 1), fflkim v˛dpov˛da‚ anal˛tiqniȷ viraz

M^{(2)}_1 (k, ω^′) = ∑ λ_1 q_1

|ϕ_{λ1} (q_1)|^2A_1

ω^′ − ε_{k−q1} − Ω_{λ1 q1} − M^{(2)}_1 (k, ω^′)

, (3.4)

M^{(1)}_2 (k, ω^′) = ∑ λ_2 q_2

|ϕ_{λ2} (q_2)|^2A_2(k; ω^′; λ_1; q_1; λ_2; q_2) ω^′ − ε_{k−q1−q2} − Ω_{λ1 q1} − Ω_{λ1 q2}

; (3.5)

A_1 = 1, A_2(k; ω^′; λ_1; q_1; λ_2; q_2) = 1 + ω^′ − ε_{k−q1} − Ω_{λ1 q1} ω^′ − ε_{k−q2} − Ω_{λ2 q2}

. (3.6)

Procedura perenormuvannffl ‚ un˛versal~no ˛ spravedlivo u bud~-fflkomu porffldku n. Zastosuvavxi ÝÝ, otrimut~ toqne zobraıennffl MO u viglffld˛ bezmeınogo rozgaluıenogo ˛nteİral~nogo g˛llfflstogo (osk˛l~ki sumi za hvil~ovimi vektorami rozglffldat~ fflk v˛dpov˛dn˛ ˛nteİrali) drobu

M^{(2)}_1 (k, ω^′) = ∑ λ_1 q_1

|ϕ_{λ1} (q_1)|^2A_1

ω^′ − εk−q_1 − Ωλ_1 q_1 − ∑ λ_2 q_2

|ϕ_{λ2} (q_2)|^2A_2(k;ω^′;λ_1 ;q_1;λ_2 ;q_2) ω^′−ε_{k−q1 −q2} −Ω_{λ1q1} −Ω_{λ1q2} −...− − ∑ λ_nq_n

|ϕ_{λn} (q_n)|^2A_n(k;ω^′;λ_1 ;q_1;λ_2;q_2;...;λ_n;q_n) ω^′−ε_{k−}∑n l=1 q_l − ∑_n l=1 Ω_{λlql} −...

. (3.7)

Koef˛c˛‚nt A_n viznaqa‚t~sffl virazom

A_n(k; ω^′; λ_1; q_1; λ_2; q_2; ...; λ_n; q_n) = 1

+ n−1∑ s=1 s∏ p=1 ω^′ − ε_{k−}∑n−p_{l=1 ql} − ∑_{n−p} l=1 Ω_{λl ql} ω^′ − ε_{k−}∑n_{l=1 ql+}∑p_{l=1 qn+p(s+l)−}∑n_{l=1 Ωλlql +}∑p_{l=1 Ωλn+p−(s+l)qn+p−(s+l)} . (3.8)

U vipadku, koli fononna sistema ma‚ lixe odnu g˛lku kolivan~ (λ = 1), MO (3.7) ˛ koef˛c˛‚nti A_n (3.8), fflk ˛ povinno buti, zb˛gat~sffl z v˛dpov˛dnimi virazami prac˛ [7], viznaqenimi dlffl takoÝ model˛.

Otıe, formuli (3.2), (3.7), (3.8), po sut˛, ‚ toqnim rozv’fflzkom zadaq˛ pro viznaqennffl anal˛tiqnogo virazu dlffl Fur’‚–zobraıennffl povnoÝ FŢ sistemi kvaz˛qastinok, wo vza‚mod˛t~ z fononami, fflk˛ opisu‚ gam˛l~ton˛ffln (3.1). U c~omu vipadku G(k, ω^′) v˛dxukano u viglffld˛ BR¨D z anal˛tiqno viznaqenimi g˛lkami dov˛l~nogo n-go porffldku. kwo ı fononna sistema ma‚ lixe odnu g˛lku (λ = 1), to BR¨D virodıu‚t~sffl u bezmeıniȷ ˛nteİral~niȷ lancgoviȷ dr˛b [14]. Harakterna osobliv˛st~ zobraıennffl (3.7) ta, wo v g˛lkah dov˛l~nogo n-go porffldku funkc˛Ý zv’fflzku ‚ lixe u viglffld˛ |ϕ_λ(q)|^2, a ne v stepenfflh dov˛l~nih visokih porffldk˛v, fflk u tradic˛ȷnih rffldah Feȷnman˛vs~koÝ tehn˛ki.

Odnotipn˛st~ strukturi MO (3.7) da‚ zmogu por˛vnfflno prosto sklasti alİoritm ȷogo rozrahunku na EOM, fflkwo zadan˛ zakoni dispers˛Ý kvaz˛qastinok (E_k), fonon˛v (Ω_{λq}) ˛ funkc˛ȷ Ýhn~ogo zv’fflzku (ϕ_λ(q)). P˛d qas takih rozrahunk˛v povnogo MO potr˛bno obrivati g˛lki drobu takogo porffldku (n), fflkiȷ zabezpequ‚ dostatn toqn˛st~. Zrozum˛lo, wo qim b˛l~xa vza‚mod˛ffl |ϕ_λ(q)|^2, tim b˛l~xiȷ porffldok n potr˛bno vrahovuvati. Odnak, nav˛t~ u vipadkah, koli energ˛ffl vza‚mod˛Ý znaqno pereviwu‚ naȷb˛l~xu z energ˛ȷ fononnih g˛lok, potr˛bno vrahuvati por˛vnfflno neveliku k˛l~k˛st~ n fononnih proces˛v, wob otrimati rezul~tat z dobro toqn˛st.

IV. PERENORMUVANN POLRIZAC¨„NIMI FONONAMI OSNOVNOGO EKSITONNOGO STANU V CdS/β-HgS/H2 O

Rozvinutiȷ u poperedn~omu paragraf˛ metod rozrahunku funkc˛Ý Ţr˛na zastosovniȷ do gam˛l~ton˛fflna (2.1). V c~ogo vipadku ε_k = E, Ω_{λq} = Ω_λ, suma za q perehodit~ u sumu za p, tomu, osk˛l~ki v masovomu operator˛ (3.7) suma za q → p stosu‚t~sffl lixe funkc˛ȷ zv’fflzku, doc˛l~no vvesti poznaqennffl

Φ^2_λ = ∑_∞ p=−∞ |ϕλ(p) 2 ˛ bezrozm˛rniȷ parametr a_λ = Φ_λ/Ω_λ, fflkiȷ harakterizu‚ energ˛ vza‚mod˛Ý eksitona z optiqnimi fononami seredoviwa λ v odinicfflh energ˛Ý c~ogo fonona.

Hoqa dlffl takoÝ model˛ v˛dome toqne ˛nteİral~ne Fur’‚–zobraıennffl FŢ [15]

G(ω^′) = exp(− ∑ λ a^2_λ) 2πi (4.1) × ∫ dte^i(^{ω′−ε−} ∑_τ λ=1 a^2_λΩ_λ )t+ ∑_τ λ=1 a^2_λ exp(−iΩ_λ t),

odnak prfflmoÝ moılivosti otrimati z n~ogo toqniȷ spektr sistemi nema. Lixe za dodatkovoÝ umovi, wo operator k˛l~kosti kvaz˛qastinok dor˛vn‚ svo‚mu kvadratu, moılive un˛tarne peretvorennffl [12], fflke viznaqa‚ perenormovaniȷ energetiqniȷ spektr sistemi

ε_{λ1,...,λn} = ε − τ∑ λ=1 a^2_λΩ_λ + n∑ l=1 Ω_{λl}, (4.2) (n = 0, 1, 2, ..., ∞). k baqimo, u c~omu spektr˛ ‚ osnovniȷ stan, wo v˛dpov˛da‚ nafflvnosti v sistem˛ kvaz˛qastinki z perenormovano energ˛‚ E^{(0)} = E − ∑_τ λ=1 a^2_λΩ_λ, ˛ bezmeına k˛l~k˛st~ zbudıenih stan˛v sistemi, wo v˛dpov˛dat~ energ˛fflm sistemi, koli v n˛ȷ ˛snu‚ kvaz˛qastinka razom z odnim ˛z fonon˛v g˛lki λ (E^{(1)}_λ = E^{(0)} + Ω_λ), z dvoma fononami (E_{λ1 ,λ2} = E^{(0)} + Ω_{λ1} + Ω_{λ2} ) ˛ t.d.

Spektr rozglfflnutoÝ sistemi bez bud~-fflkih dodatkovih obmeıen~ viznaqat~ metodom BR¨D. U c~omu vipadku, osk˛l~ki suma za q stosu‚t~sffl lixe funkc˛Ý zv’fflzku ˛ ne stosu‚t~sffl energ˛Ý kvaz˛qastinok ta fonon˛v, rozgaluıeniȷ ˛nteİral~niȷ dr˛b dlffl MO (3.7) virodıu‚t~sffl u prostiȷ rozgaluıeniȷ (ne ˛nteİral~niȷ). Vvodfflqi zruqn˛ bezrozm˛rn˛ veliqini: energ˛Ý fonon˛v Ω̃_λ = Ω_λ/Ω, qastotu ξ = (ω − E)/Ω, povniȷ MO m(ξ) = M_1(ω)/Ω viraıeniȷ v odinicfflh m˛n˛mal~noÝ energ˛Ý fonon˛v Ω = min Ω_λ, z (3.7) otrimut~

m(ξ) = τ∑ λ_1 =1

a^2_{λ1}

ξ − Ω̃_{λ1} − ∑_τ λ_2 =1 a^2_{λ2} A_2 (ξ,λ_1,λ_2 ) ξ−Ω̃_{λ1} −Ω̃_{λ2} −...− ∑_τ λn=1 a2 λn An(ξ,λ1,...,λn) ξ− ∑_n l=1 Ωλ l −... , (4.3)

de

A_n(ξ, λ_1, ..., λ_n) = 1 + n−1∑ s=1 s∏ p=1 ξ − ∑_{n−p} l=1 Ω̃_{λl} ξ − ∑_n l=1 Ω̃_{λl} + ξ − ∑^p_{l=1} Ω̃_{n+p−(s+l)} . (4.4)

Dispers˛ȷne r˛vnfflnnffl

ξ = m(ξ) (4.5)

viznaqa‚ energetiqniȷ spektr sistemi.

Mi tut ne budemo c˛kavitisffl zbudıenimi (“zv’fflzanimi”) stanami elektron–fononnoÝ sistemi v CdS/β- HgS/H_2O, a obmeıimosffl lixe rozrahunkom perenormovanoÝ energ˛Ý osnovnogo stanu eksitona.

Ris. 2. Zaleın˛st~ zsuvu osnovnogo eksitonnogo r˛vnffl v˛d k˛l~kosti monoxar˛v β-HgS pri R0 = 4a_{CdS}.

Konkretn˛ rozrahunki vikonuvali za dopomogo EOM z parametrami sistemi, navedenimi v tablic˛. Zaleın˛st~ zsuvu eksitonnogo r˛vnffl v˛d tovwini xaru β-HgS (n — tovwina xaru v odinicfflh a_{Hg S}) f˛ksovanogo znaqennffl rad˛usa vnutr˛xn~ogo nanokristala CdS pokazana na ris. 2.

Z ris. 2 vidno, wo zaleın˛st~ Δ_{ex} v˛d n ‚ skladno nel˛n˛ȷno funkc˛‚, hoqa ÝÝ poved˛nka zrozum˛la z f˛ziqnih m˛rkuvan~. Potr˛bno zauvaıiti, wo vza‚mod˛ffl eksitona z polfflrizac˛ȷnimi kolivannfflmi proporc˛ȷna veliqin˛ ε^{−1}_∞ − ε^{−1}_0 , fflka dlffl CdS stanovit~ 0.072, a dlffl β-HgS — 0.033. Otıe, pri n = 0, koli nanokristal CdS m˛stit~sffl u vod˛ (xaru β-HgS nema), eksiton perebuva‚ u sferiqn˛ȷ potenc˛ffll~n˛ȷ fflm˛ CdS ˛ vnasl˛dok vza‚mod˛Ý z polfflrizac˛ȷnimi kolivannfflmi c~ogo kristala zm˛n‚ energ˛ osnovnogo stanu na ∼ 11meV, wo slabko zaleıit~ v˛d veliqini R_0.

kwo u geterosistem˛ dodati odin xar β- HgS(n=1), to vinika‚ we odna (glibxa) potenc˛ffll~na fflma, v fflku perem˛wa‚t~sffl elektron (unasl˛dok b˛l~- xoÝ seredn~oÝ efektivnoÝ masi), a d˛rka we golovno perebuva‚ v CdS. Vnasl˛dok c~ogo serednffl v˛dstan~ m˛ı elektronom ˛ d˛rko zb˛l~xu‚t~sffl, voni slabxe vza‚mokompensut~ svoÝ polfflrizac˛ȷn˛ polffl ˛ tomu Δ_{ex} zb˛l~xu‚t~sffl. Z podal~xim zb˛l~xennfflm n (2–3) uıe ˛ d˛rka nabliıa‚t~sffl do meı˛ pod˛lu CdS ˛ β-HgS, a tomu znaqennffl stvorenoÝ ne polfflrizac˛Ý geterosistemi zmenxu‚t~sffl, otıe, ˛ Δ_{ex} zmenxu‚t~sffl. Pri n ≥ 4 ˛ elektron, ˛ d˛rka perebuvat~ v osnovnomu v glibx˛ȷ fflm˛ β-HgS, priqomu vnasl˛dok malih rozm˛r˛v fflmi rad˛ffll~na v˛dstan~ m˛ı nimi mala, tomu polfflrizac˛ȷn˛ polffl maȷıe vza‚mokompensut~sffl˛ pri n ∼ 4; 5 Δ_{ex} m˛n˛mal~ne. Podal~xe zb˛l~xennffl n rozxir‚ fflmu β-HgS, wo da‚ zmogu elektronov˛ v˛ddalitis~ v˛d d˛rki, a otıe, poslabl‚ vza‚mokompensac˛ polfflrizac˛ȷnih pol˛v, wo v˛dpov˛dno privodit~ do zb˛l~xennffl Δ_{ex}.

Narext˛ zauvaıimo, wo pri n ≥ 7 znaqennffl zsuvu Δ_{ex} nabliıa‚t~sffl do E_{1e,h} −E_{0e,h} ˛ tomu vikoristana model~, fflka ne vrahovu‚ m˛ır˛vnevu vza‚mod˛ qerez fononi, ne ‚ zastosovno.

[1] N. Mori, T. Ando, Phys. Rev. B 40, 6175 (1989). [2] L. Wendler, B. Harwig, J. Phys.: Cond. Matt. 3, 9907 (1991).

[3] G. Q. Hai, F. M. Peeters, J. T. Devreese, L. Wendler, Phys. Rev. B 48, 1216 (1994).

[4] X. F. Wang, X. .L. Lei, Phys. Rev. B 49, 4780 (1994). [5] A. I. Ekimov, A. A. Onuwenko, Fiz. tehn. polupr. 16, 1215 (1982).

[6] Al. L. ~fros, A. L. ~fros, Fiz. tehn. polupr. 16, 1209 (1982).

[7] N. A. Efremov, S. I. Pokutniȷ, Fiz. tvffrd. tela 32, 2921 (1990).

[8] S. I. Pokutnyi, Phys. Lett. A 203, 388 (1995).

[9] M. C. Klein, F. Hache, D. Ricard, C. Flytzanis, Phys.

Rev. B 42, 11123 (1990).

[10] D. Shooss, A. News, A. Eychmüller, H. Weller, Phys.

Rev. B 49, 17072 (1994).

[11] N. V. Tkaq, Fiz. tvffrd. tela 36, 3222 (1994). [12] A. S. Davydov, Teoriffl tverdogo tela (Nauka, Moskva, 1976).

[13] A. A. Abrikosov, L. P. Gor~kov, I. M. Dzfflloxinskiȷ, Metod kvantovoȷ teorii polffl v statistiqeskoȷ fizike (Fizmatgiz, Moskva, 1962).

[14] N. V. Tkaq, Teor. mat. fiz. 61, 400 (1984). [15] V. M. Agranoviq, Teoriffl ¸ksitonov (Nauka, Moskva, 1968).

INVESTIGATION OF THE EXCITON–PHONON INTERACTION IN NANOHETEROSYSTEMS BY Π THE INFINITE BRANCHING INTEGRAL FRACTION METHOD

M. Tkach Chernivtsi State University, 2 Kotsyubynskii Str., Chernivtsi, UA–274012, Ukraine

The exciton–phonon interaction in the complicated spherical nanoheterosystem is studied within the method of the infinite branching integral fraction for the calculation of Green functions. The exact analytic expression for the mass operator of quasiparticles interacting with all phonon modes of the system is obtained. The reasons of the non-linear dependence of the exciton basic energy level shift due to the interaction with the polarizational phonons in the spherical CdS/β-HgS/H2O nanoheterosystem on the β-HgS core thickness are established.