ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 3, ˝ 1 (1999) s. 76–80

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 3, No. 1 (1999) p. 76–80

FONONNI` SPEKTR U SFERIQNI` NANOGETEROSISTEMI β–CdS/HgS/ZnS/H_2 O

M. Tkaq, V. Golovac~kiȷ, O. Voȷcehivs~ka, M. Mihal~ova Qernivec~kiȷ derıavniȷ universitet, kafedra teoretiqnoÝ fiziki, vul. Kocbins~kogo, 2, Qernivci, 274012, UkraÝna (Otrimano 10 kv˛tnffl 1998 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 4 grudnffl 1998 r.)

U modeli dielektriqnogo kontinuumu vikonano teoretiqne doslidıennffl spektriv interfeȷsnih ta obmeıenih optiqnih fononiv u sferiqniȷ nanogeterosistemi β– CdS/HgS/ZnS/H2 O. Otrimano vektori polfflrizac˛Ý ta gamil~ton˛ffln fononnoÝ sistemi.

Kl¸qovfi slova: nanogeterosistema, fonon.

PACS number(s): 63.20.Dj, 79.60.Jv

I. VSTUP

Perspektiva zastosuvannffl napivprovidnikovih nanogeterosistem u lazerniȷ tehn˛ci ta tehn˛ci nanoshem dlffl obqislval~nih maxin stimul‚ intensivniȷ rozvitok fiziki kvantovih fflm. Osobliviȷ interes viklikat~ nul~–mirni napivprovidnikovi sistemi, tak zvani kvantovi toqki [1–3], osk˛l~ki voni mat~ fflkisno novi harakteristiki. Kvaziqastki v takih sistemah qerez vidsutnist~ kvaziimpul~su mat~ strogo diskretniȷ spektr. Otıe, priladi, rozrobleni na osnovi takih nul~–mirnih sistem, moıut~ mati osoblivo toqni (preceziȷni) harakteristiki, praktiqno ne zaleıni vid temperaturi.

U roboti [4] eksperimental~no ȷ teoretiqno doslidıuvali spektr eksitona, elektrona i dirki v nanogeterosistemah β–CdS/HgS/H_2O ta β– CdS/HgS/CdS/H_2O. Qerez te wo β–modifikaciffl vkazanih kristaliv u zviqaȷnih umovah ne stiȷka, to nanosistemu stvorvali u vodi pid visokim tiskom xlfflhom ȷonnogo zamiwennffl.

Na vidminu vid kristaliv CdS ta HgS, kristal ZnS ‚ stiȷkim u β–modifikaciÝ. Tomu, stvorivxi nanosistemu CdS/HgS/ZnS/H_2O z dostatn~o tovstim zovnixnim xarom ZnS, moına spodivatis~, wo vona bude dostatn~o stiȷko u zviqaȷnih umovah, a otıe, moıe buti zastosovana v konkretnih priladah. Takim qinom, vinika‚ aktual~na zadaqa — dosl˛diti spektri kvaz˛qastok (fonon˛v, elektron˛v, dirok, eksiton˛v) u nanogeterosistem˛ CdS/HgS/ZnS/H_2O ta vivqiti Ýhn˛ f˛ziqn˛ harakteristiki, fflk˛ formut~sffl cimi kvaz˛qastkami.

U c˛ȷ roboti na baz˛ model˛ dielektriqnogo kontinuumu otrimano gamil~toniffln obmeıenih pozdovın˛h ta interfeȷsnih fononiv, znaȷdeno v˛dpov˛dn˛ vektori polfflrizac˛Ý ta vstanovleno fononniȷ spektr.

II. FONONNI` SPEKTR U NANOGETEROSISTEMI CdS/HgS/ZnS/H2 O

Sferiqna geterosistema CdS/HgS/ZnS/H_2O sklada‚t~sffl ˛z seredoviw, fflki mat~ vidomi veliqini dielektriqnih proniknosteȷ ϵ^0_α, ϵ^∞_α ta enerİiÝ pozdovın˛h Ω_{α,o} = ℏω_{α,0} i popereqnih fonon˛v Ω_{α,i} = ℏω_{α,i} (α = 0, 1, 2, 3). Nehtuqi efektami zapiznennffl elektromagnetnih hvil~ u modeli dielektriqnogo kontinuumu, fononniȷ spektr otrimu‚mo, fflk i v roboti [5], iz sistemi makroskopiqnih rivnffln~ Maksvella

P_α(r) = χ_α(ω)E_α(r), E_α(r) = −gradϕ_α(r),

▽^2ϕ_α(r) = −4πρ_α(r), ρ_α(r) = −div(P)_α(r), (1)

α = 0, 1, 2, 3, z kraȷovimi umovami E_{i,r} |_{r=ri} = E_{i+1,r} |_{r=ri} , D_{i,τ} |_{τ=τi} = D_{i+1,τ} |_{τ=τi} , (2) de χ_α(ω) = ϵα(ω) − 1 4π , (3)

indeksi r i τ poznaqat~ radiffll~ni ta tanİenciȷni skladovi vektoriv.

A. Obmeßeni LO–fononi

Skladovu vektora polfflrizaciÝ P_L(r), wo viznaqa‚t~sffl pozdovın˛mi optiqnimi fononami v seredoviwi α, znahodimo z umovi, wo v inxih seredoviwah β ≠ α D_β(r) = E_β (r) − P_β(r), (4)

a u vlasnomu seredoviwi α

ϵ_α(ω) = ϵ_{α,∞}(ω) ω^2 − ω^2_{Lα} ω^2 − ω^2_{T α}

. (5)

FONONNI„SPEKTR U SFERIQNI„ NANOGETEROSISTEMI β–CdS/HgS/ZnS/H2 O

Z (5) vipliva‚, wo enerİiffl pozdovın˛h obmeıenih optiqnih fononiv zb˛ga‚t~sffl z vidpovidno enerİi‚ v masivnih kristalah.

Ω_{Lα} = ℏω_{Lα}. (6)

Ris. 1. Zaleınist~ spektra IO–fononiv vid l.

Rozv’fflzkom rivnfflnnffl (1) z umovami (2) ‚ vektor polfflrizac˛Ý pozdovın˛h obmeıenih fonon˛v

P_L(r) = ∑ slm P_{slm}(r) = ▽Ψ_L(r), (7)

fflkiȷ viznaqa‚mo potenciffllom polfflrizaciÝ Ψ_L(r), rozkladenim za povno sistemo funkciȷ

Ψ_L(r) = 3∑ α=0 ∑ S_αlm f^L_{lSα} (r)Y_{lm}(θ, φ)

× (θ(r − r_{α−1}) − θ(r − r_α)), (8) de θ(r − r_α) — funkciffl Gevisaȷda, f^L_{lSα} = ω_{Lα} k_{Sα} √ 2πϵ̃_α × n_l(k_{Sα} r_α)j_l(k_{Sα} r) − j_l(k_{Sα} r_α)n_l(k_{Sα} r) √ r^3_αF^2_l (k_{Sα}r_α) − r^3_{α−1}F^2_l (k_{Sα}r_{α−1})

, (9) veliqini k_{Sα} viznaqa‚mo z rivnffln~ (α = 0, 1, 2, 3) j_l(k_{Sα} r_{α−1}) n_l(k_{Sα} r_{α−1}) = j_l(k_{Sα} r_α) j_l(k_{Sα} r_α)

, (10)

j_l(x) ta n_l(x) — sferiqn˛ funkciÝ Besselffl ta Neȷmana vidpovidno, a funkciÝ

F_l(k_{Sα} r_p) = j_{l+1}(k_{Sα} r_p)n_l(k_{Sα} r_p)

− n_{l+1}(k_{Sα} r_p)j_l(k_{Sα} r_p), (11)

priqomu

ϵ̃^{−1}_α = ϵ^{−1}_{α∞} − ϵ^{−1}_{α0} ;

r_{−1} = 0, r_3 → ∞. (12)

Formuli (6) ta (8–12) viznaqat~ enerİetiqniȷ spektr ta potenciffll polffl polfflrizaciÝ obmeıenih optiqnih fononiv.

B. Interfeæsni fononi

EnerİiÝ (Ω_I ) ta skladovu vektora polfflrizaciÝ (P_I (r)), wo obumovlena interfeȷsnimi fononami, znahodimo z umov

ϵ_α(ω) ≠ 0, ϵ_β(ω) ≠ 0, χ^{−1}_α (ω) ≠ 0, χ^{−1}_β (ω) ≠ 0. (13)

U takomu razi rivnfflnnffl (1) perehodit~ u sistemu { rot P_I(r) = 0, div P_I(r) = 0, (14)

rozv’fflzkom fflkoÝ ‚ vektori polfflrizaciÝ interfeȷsnih fononiv

P_I (r) = ∑ lmγ P^I_{lmγ} = ▽Ψ_I (r), (15)

de

Ψ_I (r) = τ∑ γ=1 3∑ α=0 ∑ lm Ψ_{lmγ} f^L_{lγα}(r)Y_{lm}(θ, φ)

× (θ(r − r_{α−1}) − θ(r − r_α)) (16)

— potencifflli vidpovidnih polfflrizaciȷnih poliv. Tut τ –qislo vitok interfeȷsnih qastot (ω_{γ,l}), fflki pri fiksovanomu kvantovomu qisli (l = 1, 2, ..., ∞) znahodimo z dispersiȷnih rivnffln~

M. TKAQ, V. GOLOVAC^KI„, O. VO„CEH¨VS^KA, M. M¨HAL^OVA

α_N + l + 1 l β_N = 0, (17)

de α_N i β_N viznaqa‚mo rekurentnimi spivvidnoxennfflmi

α_N (ω) = ( α_{N−1} + l + 1 l β_{N−1} ) R^{−2l−1} N−1

+ ( α_{N−1} − β_{N−1} ) l + 1 l R^{−2l−1} N ,

β_N (ω) = (( α_{N−1} + l + 1 l β_{N−1} ) R^{−2l−1} N−1 (18)

+ ( β_{N−1} − α_{N−1} ) R^{−2l−1} N ) ϵN + 1 ϵ_N , (19)

β_0(ω) = ϵ1(ω) ϵ_0(ω)

, α_0 = 1, R_N = r_N r_0

. (20)

Radiffll~ni funkciÝ f^I_{lγα}(r) zada‚mo virazami

f^I_{lγα(r)} = A^{(γ)}_{lα} ( r r_0 )_l + B^{(γ)}_{lα} ( r r_0 )_{−(l+1)} , (21)

de koefic˛‚nti A^{(γ)}_{lα} , B^{(γ)}_{lα} viznaqa‚mo kraȷovimi umovami ta umovami normuvannffl

A^{(γ)}_1 = l 2l + 1 ( ϵ_0 ϵ_1 + l + 1 l ) ,

B^{(γ)}_1 = l 2l + 1 ( 1 − ϵ_0 ϵ_1 ) , (22)

A^{(γ)}_N = l 2l + 1 (( l + 1 l + ϵ_{N−1} ϵ_N ) A_{N−1}

+ R^{−2l−1} N−1 l + 1 l ( 1 − ϵ_{N−1} ϵ_N ) B_{N−1} ) ,

B^{(γ)}_N = l 2l + 1 ( R^{−2l−1} N−1 ( 1 − ϵ_{N−1} ϵ_N ) A_{N−1}

+ ( 1 + l + 1 l ϵ_{N−1} ϵ_N ) B_{N−1} ) , (23)

B^{(γ)}_3 = 0, A_{3l}(γ) = 0,

A_{0l}(γ) = 1, B^{(γ)}_3 = R^{−2l−1}_3 A_3 + B_3, (24)

Zdiȷsnivxi, zgidno z zagal~no teori‚ [5], kvantuvannffl polffl polfflrizaciÝ perehodom vid vektoriv

P_{lmλ} i vidpovidnih Ým uzagal~nenih impul~siv Π_{lmλ} = μ^{−1}_λ (P)_{lmλ} do operatoriv narodıennffl b̂^+_{lmλ} ta zniwennffl b̂_{lmλ} (λ = {γ; S_α; α}) fononiv, otrimu‚mo povniȷ gamil~toniffln fononnoÝ sistemi

Ĥ = Ĥ_L + Ĥ_I . (25) Tut

Ĥ_L = 3∑ α=0 ∑ lms_α Ω_{Lsα} (b̂^+_{lmsα} b̂_{lmsα} + 1/2), (26)

Ĥ_I = ∑ lmγ Ω_{lγ} (b̂^+_{lmγ} b̂_{lmγ} + 1/2), (27)

de Ω_{Lα} — enerİiffl obmeıenih optiqnih fononiv seredoviwa α, a Ω_{lγ} = ℏω_{lγ} — enerİiffl interfeȷsnih fononiv z qastotami, fflki viznaqa‚mo z rivnffln~ (17), priqomu γ numeru‚ qislo vitok IO–fononiv.

III. ANALIZ I OBGOVORENN˚ REZUL^TATIV

Rozrahunok fononnogo spektra v rozglfflnutiȷ geterosistemi vikonuvali zgidno z otrimanimi v poperednih paragrafah formulami ˛ z vikoristannfflm parametriv sistemi, navedenih u tabl. 1.

seredoviwe a(A) ϵ^0_α ϵ^{infty}_α Ω_{α,o}(meV ) CdS 5.818 9.1 5.5 57.2 HgS 5.851 18.2 11.36 27.8 ZnS 5.41 8.3 H_2O — 1.78 1.78 —

Tablicffl 1.

k uıe vidznaqali ranixe, nanosistema CdS/HgS/ZnS/H_2O harakterizu‚t~sffl timi ı enerİifflmi obmeıenih optiqnih fononiv (Ω_{lα}), wo isnut~ u vidpovidnih masivnih kristalah, z fflkih sklada‚t~sffl nanogeterosistema. Veliqini enerİiȷ obmeıenih optiqnih fononiv ne zaleıat~ vid rozmiriv kvantovoÝ fflmi. Voni zobraıeni dlffl zruqnosti analizu na ris. 1 xtrihovimi linifflmi.

Nafflvnist~ meı rozdilu seredoviw privela do togo, wo v geterosistemi isnut~ interfeȷsni (IO) fononi. Rozrahunok pokazav, wo v doslidıuvaniȷ sistemi ‚ p’fflt~ (γ = 1, 2, ..., 5) vitok IO–fononiv, fflki isnut~ pri vsih znaqennfflh kvantovogo qisla l, krim l = 0. Kil~kist~ g˛lok obumovl‚t~sffl qislom i dielektriqnimi proniklivostfflmi kontaktuqih seredoviw. Koıne seredoviwe formu‚ dvi g˛lki, fflkwo z oboh ȷogo bokiv — napivprovidnikovi seredoviwa, i odnu g˛lku, fflkwo z odnogo boku napivprovidnikove, a z drugogo — dielektriqne seredoviwe.

FONONNI„SPEKTR U SFERIQNI„ NANOGETEROSISTEMI β–CdS/HgS/ZnS/H2 O

Ris. 2. Zaleınist~ spektra IO–fononiv vid rozmiriv nanogeterosistemi (l = 1).

Ris. 3. Zaleınist~ spektra IO–fononiv vid rozmiriv nanogeterosistemi (l = 3).

Rezul~tati rozrahunku spektra IO–fononiv navedeni na ris. 1. Z ris. 1 vidno, wo vsi p’fflt~ g˛lok IO– fononiv mat~ slabku dispersi (zaleınist~ vid qisla l). Pri c~omu dvi niıni g˛lki znahodfflt~sffl miı enerİifflmi pozdovın˛h i popereqnih fononiv masivnogo kristala HgS, tretffl — miı enerİifflmi takih ıe fononiv CdS, qetverta i p’fflta — ZnS.

Na ris. 2 zobraıena zaleınist~ enerİiÝ IO–fononiv vid rozmiriv riznih xariv geterosistemi pri l = 1. Zverhu koınogo risunka shematiqno zobraıena sferiqna geterosistema z vidilenim xarom, vid tovwini fflkogo rozglfflda‚mo zaleınist~. k vidno z ris. 2a, spektr IO–fononiv duıe slabo zaleıit~ vid tovwini xaru CdS. Na ris. 2b podana zaleınist~ enerİiÝ IO– fononiv vid tovwini xaru HgS. Z risunka vidno, wo neveliku dispersi sposteriga‚mo lixe pri malih znaqennfflh tovwini. Zaleınist~ enerİiÝ IO–fononiv vid tovwini xaru ZnS (ris. 2s) znaqna til~ki dlffl dvoh verhnih g˛lok spektra.

Na ris. 3 zobraıena zaleınist~ enerİiÝ IO–fononiv vid rozmiriv riznih xariv geterosistemi pri l = 3. k vidno z ris. 3a, tovwina xaru CdS praktiqno ne vpliva‚ na spektr ˛nterfeȷsnih fonon˛v. Pri zmini tovwini xaru HgS (ris. 3b) dlffl dvoh verhnih rivniv

M. TKAQ, V. GOLOVAC^KI„, O. VO„CEH¨VS^KA, M. M¨HAL^OVA

viraıenim ‚ efekt rozxtovhuvannffl rivniv, abo efekt “plfflxkovogo gorla”. Dva naȷniıqi rivni pri zbil~- xenni tovwini xaru praktiqno zlivat~sffl v odin, tobto vidbuva‚t~sffl virodıennffl rivnffl (ris. 3b, 3s). Z ris. 3s vidno, wo tretiȷ riven~ ne vidquva‚ zmini tovwini xaru ZnS. Dlffl dvoh naȷniıqih rivniv sposteriga‚mo efekt rozxtovhuvannffl.

Takim qinom, vivqeni osoblivosti fononnogo spektra nanogeterosistemi CdS/HgS/ZnS/H_2O, otrimaniȷ gamil~toniffln (24) fononnoÝ sistemi ta vektori polfflrizaciÝ (7), (15) dat~ zmogu dosliditi elektron–fononnu vza‚modi v ciȷ geterosistemi, wo bude vikonano v nastupniȷ roboti.

[1] ”. I. Alferov, Fiz. teh. poluprovodn. 32, 3 (1998). [2] M. Tkach, V. Holovatsky, O. Voitsekhivska, M. Min’kova, Phys. Status Solidi B 203, 373 (1997).

[3] A. I. Ekimov, A. A. Onuwenko, Pis~ma ıurn. ¸ksp.

teor. fiz. 40, 337 (1984).

[4] D. Schooss, A. Mews, A. Eychmuller, H. Weller, Phys.

Rev. B 24, 17072 (1994).

[5] N. V. Tkaq, Fiz. tverd. tela 39, 1109 (1997).

PHONON SPECTRUM IN SPHERICAL β–CdS/HgS/ZnS/H_2O NANOHETEROSYSTEM

M. Tkach, V. Holovatsky, O. Voitsekhivska, M. Mikhalyova Chernivtsi State University, Department of Theoretical Physics, 2 Kotsubinsky str., UA–274012, Chernivtsi, Ukraine

The theoretical investigation of interface and confined optical phonons spectra is perfomed in the dielectric continium model for the spherical β–CdS/HgS/ZnS/H2 O nanogeterosystem. The polarizational vectors as well as Hamiltonian of the phonon system have been obtained.