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U nabli�enn� efektivnih mas vikonano teoretiqne dosl�d�enn� spektr�v elektron�v ta

d�rok u r�znih sferiqnih nanogeterostrukturah. Ustanovleno zale�nost� ener��� kvaz�qasti-

nok v�d rozm�r�v ko�nogo �z xar�v nanosistemi. Rozrahovano ener��� eksitonnogo zbud�enn�

u sferiqn�� nanogeterosistem� CdS/HgS/CdS/H

2

O ta provedeno por�vn�nn� otrimanih re-

zul~tat�v z eksperimental~nimi danimi.
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I. VSTUP

Teor�� diskretnogo spektra ta hvil~ovih funk��

elektron�v � d�rok u zakritih sferiqnih nanogete-

rosistemah rozvinuto v pra�h [1{3℄. Vivqeno tako�

elektronni� spektr [3℄ � vzamod�� elektron�v ta d�-

rok z fononami [1℄.

Prikladom real~nih kvantovo{toqkovih nanosis-

tem  eksperimental~no stvoren� [5,6℄ strukturi, wo

sklada�t~s� z �dra CdS, xaru HgS ta we odnogo

xaru CdS, roztaxovanih u vod�. Tak� skladn� kvan-

tov� toqki (KT) buli stvoren� u vod� p�d visokim

tiskom metodom �onnogo zam�wenn� [5℄.V eksperimen-

tal~nih umovah elementarn� kom�rki CdS ta HgS vi-

�vilis~ kub�qnoÝ (�) modif�ka�Ý z� strukturo� in-

kovoÝ obmanki, pokazanoÝ na ris. 1. Rozm�ri elemen-

tarnih kom�rok oboh kristal�v (tabli� 1) v�dr�zn�-

�t~s� lixe na 0.6 %, wo  spri�tlivim dl� zasto-

suvann� model� pr�mokutnogo poten��lu dl� elekt-

rona � d�rki.

U pra� [5℄ por�vn�vali rezul~tati teoretiqnogo

rozrahunku � eksperimental~no otrimanogo eksiton-

nogo spektra dl� nanosistem CdS/HgS/CdS/H

2

O. Te-

or�� buduvali na tomu, wo KT vva�alis� sferiq-

nimi. Vikoristano nabli�enn� efektivnih mas dl�

elektrona � d�rki ta model~ sferiqnih pr�mokutnih

poten��l�v sk�nqenoÝ veliqini dl� oboh kvaz�qasti-

nok. Hoqa u pra� stverd�uvalos~ pro dobre uzgo-

d�enn� teor�Ý ta eksperimentu, odnak zalixat~s�

nezrozum�lim pitann� pro te, �k eksperimental~no

vim�r�vali rozm�ri skladovih KT.

Pitann� pro formu ta rozm�ri skladnih KT

CdS/HgS/CdS detal~no vivqeno u pra� [6℄, de za do-

pomogo� tunel~nogo elektronnogo m�kroskopa z viso-

ko� rozd�l~no� zdatn�st� bulo pokazano, wo poqat-

kova KT| �CdS | ma formu, bliz~ku do tetraedra

z visoto� osnovnoÝ gran� bliz~ko � 50

�

A. Nastupne

eksperimental~ne narowuvann� k�l~koh xar�v HgS

qi CdS zber�galo formu, bliz~ku do tetraedra, hoqa

de�k� KT mali � netetragonal~nu formu.

Meta �Ý roboti: a) detal~ni� anal�z vlastivos-

te� spektr�v � hvil~ovih funk�� elektrona � d�rki u

sferiqnih KT z k�l~komaxarami (qogo ne zrobleno v

poperedn�h pra�h); b) rozrahunok eksitonnogo spek-

tra real~noÝ sistemi �{CdS/HgS/CdS/H

2

O na osnov�

utoqnenoÝ aproksimuval~noÝ model� sferiqnih skla-

dovih KT.

Ris. 1. Struktura elementarnoÝ komirki CdS (HgS).
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Tabli� 1. Parametri mater��l�v.
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II. SPEKTR TA HVIL^OV� FUNKC�Õ

ELEKTRONA, D�RKI � EKSITONA U

SKLADN�� SFERIQN�� KT

Vivqatimemo zakritu sferiqnu nanogeterosis-

temu, wo skladat~s� z �dra (0) ta dvoh xariv

(N = 2), �ki roztaxovani v zovnixn~omu seredo-

viwi (3), de veliqini poten��l~nih ener��� (max U )

�k dl� elektrona, tak � dl� d�rki  na�b�l~ximi.

Taka sistema dozvol� rozgl�nuti � qastkovi vi-

padki (realizovani eksperimental~no), koli rozmiri

ÝÝ okremih elementiv pr�mu�t~ do nul� abo do bez-

me�nosti. Prostorovu shemu ta poten��l~ni ener�iÝ

elektrona � dirki v qastkovomu vipadku dl� nano-

sistemi CdS/HgS/CdS/H

2

O podano na ris. 2.

Ris. 2. Geometriqna ta ener�etiqna shemi nanogetero-

sistemi CdS/HgS/CdS/H

2

O.

A. Spektr i hvil~ovi funkiÝ elektrona � dirki

Oskil~ki analitiqni rozrahunki dl� elektrona �

dirki  odnakovimi, to dali, dl� konkretnosti, roz-

gl�datimemo elektron. Ot�e, u zagal~nomu vipadku

dvoxarovoÝ (N = 2) nanosistemi vva�at~s� vidomo�

efektivna masa
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Spektr diskretnih ener�i�, �ki vidpovida�t~ zv'�-

zanim staionarnim stanam elektrona, viznaqat~s�

dispersi�nimi rivn�nn�mi
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Takim qinom, ener�etiqni� spektr i hvil~ovi funkiÝ elektrona u zv'�zanih staionarnih stanah sferiq-

noÝ nanogeterosistemi, wo skladat~s� z �dra i dvoh xariv u seredoviwi, ilkom viznaqeni�. Analogiqno

viznaqat~s� spektr E

h

nl

ta hvil~ovi funkiÝ  

h

(r) dirki.

B. Spektr zv'�zanogo eksitona z elektronom � d�rko� u simetriqnih stanah
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Tut
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z gamil~ton��nom (13) u zagal~nomu vigl�di toqno

ne rozv'�zut~s�, tomu dl� ~ogo zastosovut~s� abo

pr�mi� var��i�ni� metod Rita, abo metod teor�Ý zbu-
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Takim qinom viznaqeno ener��� i hvil~ovu funki�

zv'�zanogo eksitona v osnovnomu stan� sferiqnoÝ na-

nogeterosistemi, wo skladat~s� z �dra i dvoh xariv

u zovnixn~omu seredoviwi.

III. VLASTIVOST� SPEKTR�V ELEKTRONA �

D�RKI V DE�KIH KT

Sistema,wo skladat~s� z �dra � dvohxar�v u sere-

doviw�, dozvol� vivqati spektri elektron�v, d�rok

ta eksiton�v u takih prost�xih sferiqnih nanoge-

terosistemah, �k�  pevnimi graniqnimi vipadkami

zagal~noÝ. Spektri ta hvil~ov� funk�Ý kvaz�qasti-

nok u de�kih �z takih sistem dal� vivqamo na osnov�

qislovih rozrahunk�v.

A. Elektron � d�rka u sferiqn�� KT,

roztaxovan�� u seredoviw� (na priklad� sistemi

HgS/CdS)

Na ris. 3 podano geometriqnu � ener�etiqnu shemi
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zb�l~xenn�m rad�usa KT vs� r�vn� elektrona zm�wu�-

t~s� (priblizno za zakonom r

�2

0

) do dna poten��l~-

noÝ �mi. Spoqatku, pri de�komu r

0

6= 0, z'�vl��t~s�

r�vn� ser�Ý n = 1 z l = 0; 1; 2; : : :, pot�m r�vn� ser�Ý n = 2

z r�znimi l, dal� n = 3 � t.d. Enre�etiqn� r�vn� r�znih

ser�� zm�wu�t~s�, tak wo pri r�znih znaqenn�h nl �

pri de�kih znaqenn�h r

0

voni mo�ut~ zb�gatis� vnas-

l�dok vipadkovogo virod�enn�.
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Ris. 3. Geometriqna ta ener�etiqna shemi sferiqnoÝ nanostrukturi CdS/HgS | a); zale�nist~ elektronnogo ta

dirkovogo spektriv vid radiusa �mi; | b); gustini �movirnosti znahod�enn� elektrona ta dirki v stanah z n = 1; 2 ta

l = 0; 1; 2 | v).

Z ris. 3v vidno, wo, vnasl�dok sk�nqenoÝ veliqini

poten��l~nogo bar'ra kvaz�qastinki pronika�t~ z

�dra v navkolixn seredoviwe.Pri ~omu u vs�h sta-

nah �mov�rn�st~ perebuvann� kvaz�qastinki v seredo-

viw� xvidko spada z ÝÝ v�ddalenn�m v�d me�� rozd�lu

seredoviw. Pri vs�h znaqenn�h n z� zb�l~xenn�m ve-

liqini l maksimumi � zm�wut~s� dal� v�d entra

sistemi. Ce zrozum�lo, osk�l~ki zb�l~xenn� l ekv�-

valentne zb�l~xenn� orb�tal~nogo momentu, �ki� �

primuxu kvaz�qastinku v�ddal�tis� v�d entra sis-

temi.

B. Elektron � d�rka u sferiqn�� KT, wo

skladat~s� z �dra � odnogo xaru u seredoviw�

(na priklad� sistemi CdS/HgS/H

2

O)

Na ris. 4 podano geometriqnu � ener�etiqnu shemi

a), zale�n�st~ spektr�v elektrona � d�rki v�d tov-

wini xaru HgS pri r

0

= 4a

CdS

b), zale�nost� gustin

�mov�rnoste� perebuvann� elektrona � d�rki v k�l~-

koh stanah v), zale�n�st~ spektra elektrona v�d rad�-

usa �dra CdS pri r

1

� r

0

= 10a

CdS

g). Osk�l~ki povna

kartina spektra dostatn~o skladna, to dl� b�l~xoÝ

�snosti, zale�nosti ener��� � gustin �mov�rnoste� v�d

geometriqnih rozm�r�v sistemi naveden� dl� l = 0; 1

ne na odnomu risunku, a na r�znih.

Osoblivost� elektronnogo spektra v geterosistem�

(CdS/HgS/H

2

O) pokazan� na ris. 4. Zale�n�st~ spek-

tra v�d tovwini xaru HgS pri f�ksovanomu rad�-

us� vnutr�xn~ogo kristala CdS �k�sno odnakova dl�

bud~{�kih znaqen~ kvantovogo qisla l. Pri zadanomu

golovnomu kvantovomu qisl� n u nanosistem� f�ksova-

nih rozm�r�v z� zb�l~xenn�m l ener��� elektrona (E

nl

)

zrosta. Pri zadan�� veliqin� rad�usa vnutr�xn~ogo

kristala (CdS) z� zb�l~xenn�m k�l~kosti monoxar�v

kristala (HgS) vs� elektronn� ener�etiqn� r�vn� zm�-

wu�t~s� do dna glibokoÝ �mi. R�vn�, wo znahod�t~s�

v d�l�n� ener��� m�lkoÝ �mi (CdS), ma�t~ nemono-

tonnu zale�n�st~ v�d tovwini obolonki HgS z �sk-

ravo vira�enim efektom \pl�xkovogo gorla". R�vn�,

�k� znahod�t~s� u glibx�� �m� p�d dnom m�lkoÝ �mi,

z� zb�l~xenn�m tovwini xaru HgS monotonno zm�wu-

�t~s� do dna �mi ~ogo nanokristala.

Ustanovlena poved�nka elektronnogo qi d�rkovogo

spektr�v zrozum�la z f�ziqnih m�rkuvan~. Qerez te

wo ruh elektrona v�dbuvat~s� u dvoh poten��l~nih

�mah, to ko�na z nih stvor� svo� sistemu r�vn�v.

Pri ~omu menx gliboka �ma CdS f�ksovanogo ra-

d�usa (r

0

= 4a

CdS

) za v�dsutnosti glibokoÝ �mi HgS

stvor�vala bi spektr, pokazani� na ris. 4 b) (l = 0)

xtrihovimi l�n��mi. Gliboka �maHgS za v�dsutnosti

m�lkoÝ CdS stvor�vala bi spektr, zale�n�t~ �kogo

v�d qisla monoxar�v HgS pokazana na ~omu � ri-
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sunku punktirnimi l�n��mi. Osk�l~ki � u rozgl�nu-

t�� nanosistem� prisutn� obidv� �mi odnoqasno, to, �k

� u bud~{�k�� skladn�� sistem�, wo m�st�t~ dv� vza-

mod��q� p�dsistemi odnakovoÝ simetr�Ý, v okol� ener-

���, de r�vn� v�d oboh p�dsistem zbli�a�t~s�, vini-

ka efekt rozxtovhuvann� r�vn�v, �ki� we naziva-

�t~ efektom \pl�xkovogo gorla". Cim � zumovlena

d�l�nka nemonotonnogo harakteru spektra.

Osk�l~ki m�lka �ma ne mo�e stvor�vati n��kih

r�vn�v ni�qe v�d svogo dna, to prirodno, wo v ��

d�l�n� ener��� us� r�vn� zumovlen� lixe gliboko�

�mo� HgS, a tomu z� zb�l~xenn�m ÝÝ tovwini vs� voni

monotonno zm�wu�t~s� do dna �mi.

Poved�nka d�rkovogo spektra analog�qna do elekt-

ronnogo, t�l~ki kartina u zrozum�lomu sens�  \pere-

vernuto�".

Z ris. 4v vidno, wo vnasl�dok skinqennoÝ veliqini

poten��l~nogo bar'ra, kvaz�qastinki pronika�t~ z

�dra v navkolixn seredoviwe. Pri ~omu u vs�h

stanah �mov�rn�st~ perebuvann� v seredoviw� xvidko

spada z v�ddalenn�m v�d me�� rozd�lu seredoviw.

Pri vs�h znaqenn�h n z� zb�l~xenn�m veliqini orb�-

tal~nogo kvantovogo qisla l maksimumi gustini �mo-

v�rnosti zmiwu�t~s� vse dal� v�d entra sistemi, os-

k�l~ki zb�l~xenn� l ekv�valentne zb�l~xenn� orb�-

tal~nogo momenta, �ki� � zmuxu kvaz�qastinku ru-

hatis~ na b�l~x�� v�dstan� v�d entra sistemi.

Z ris. 4v vidno, wo pri n = 1 � elektron, � d�rka

na��mov�rn�xe znahod�t~s� v xar� HgS (�m�), priqomu

maksimum gustini �mov�rnosti pri b�l~xomu zna-

qenn� l znahodit~s� (�k � povinno buti) dal� v�d en-

tra nanosistemi. U ih stanah elektron ma du�e

malu �mov�rn�st~ perebuvann� v �dr� (CdS) � v se-

redoviw� (H

2

O), a d�rka z malo� �mov�rn�st� mo�e

znahoditis� v �dr� (CdS) � ne mo�e potrapiti v se-

redoviwe (H

2

O) qerez bezme�ni� poten��l~ni� ba-

r'r.

U tih stanah z n > 1, de ener�etiqn� r�vn� elek-

trona � d�rki b�l~x�, n�� veliqina poten��l~nogo

bar'ra �dra, kvaz�qastinki mo�ut~ z veliko� �mo-

v�rn�st� perebuvati v �dr�. Z ris. 4v e dobre vidno

na priklad� d�rki u stanah n = 2, l = 0; 1, de vona, v

osnovnomu, znahodit~s� v �dr� (CdS), a ne v �m� (HgS).

Z urahuvann�m vstanovlenih osoblivoste� pove-

d�nki elektrona � d�rki v r�znih stanah vini-

ka praktiqna mo�liv�st~ prostorovogo rozd�lenn�

ih kvaz�qastinok xl�hom zbud�enn� Ýh (napriklad,

elektromagnetnim polem) u tak� stani, de voni zna-

hod�t~s� u v�ddalenih m�� sobo� d�l�nkah nanosis-

temi.

Ris. 4. Geometriqna ta ener�etiqna shemi sferiqnoÝ nanostrukturi CdS/HgS/H

2

O | a); zale�nist~ elektronnogo

ta dirkovogo spektriv vid n

HgS

| b); gustini �movirnosti perebuvann� elektrona ta dirki v stanah z n = 1; 2; 3 ta

l = 0; 1 | v).
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Na ris. 4g pokazano poved�nku elektronnogo spek-

tra v sistem� (HgS/CdS/H

2

O) pri f�ksovanomu ra-

d�us� (r

0

= 15a

HgS

) vnutr�xn~ogo kristala (HgS) za-

le�no v�d k�l~kosti monoxar�v zovn�xn~ogo kristala

(CdS). Z risunka vidno, wo osnovn� risi poved�nki

spektra tak� �, �k � v poperedn�� geterosistem�, ale 

dv� v�dm�nnost�. Po{perxe, menxe vira�ena nemono-

tonn�st~ spektra v d�l�nkah ÝÝ �snuvann�, a po{druge,

v d�l�n� ener��� m�� dnom m�lkoÝ � glibokoÝ �m ener-

�etiqn� r�vn�, sformovan� glibxo� �mo� HgS, prak-

tiqno ne zale�at~ v�d tovwini m�lkoÝ �mi CdS.

C. Spektri elektrona, d�rki � eksitona u

skladn�� nanosistem� CdS/HgS/CdS/H

2

O

Osoblivost� poved�nki spektr�v elektrona � d�rki

zale�no v�d tovwin r�znih xar�v sferiqnoÝ nanosis-

temi z N = 2 �k�sno pod�bn� do sistemi z N = 1,

tomu nema potrebi anal�zuvati Ýh dokladno. Odnak

varto zvernuti uvagu na zale�nost� v�d tovwin r�z-

nih xar�v KT ener��Ý zbud�enn� (E

1s

) elektrona �

d�rki u 1s stani. Na ris. 5a,b,v navedena zale�n�st~

E

1s

v�d tovwini ko�nogo z tr~oh xar�v pri f�kso-

vanih rozm�rah dvoh �nxih xar�v sferiqnoÝ nanosis-

temiCdS/HgS/CdS/H

2

O. Z ris. 5a vidno,wo pri f�k-

sovanih rozm�rah �dra n

CdS

= 3; 4 � zovn�xn~ogo xaru

(n

CdS

= 0�2) zale�n�st~ E

1s

v�d tovwini xaru{�mi

HgS  znaqno� pri zm�n� tovwini na k�l~ka monoxa-

r�v. Z risunka 5b,v vidno, wo za na�vnosti u sklad-

n�� KT xaru{�mi HgS zale�n�st~ E

1s

suttvo zm�-

n�t~s� lixe z� zm�no� v�dpov�dnogo xaru CdS na

veliqinu odnogo{dvoh monoxar�v. Pri podal~xomu

� zb�l~xenn� tovwini � veliqina E

1s

praktiqno ne

zm�n�t~s�.

Ris. 5. Zale�nist~ ener�iÝ E

1s

vid tovwini xaru HgS | a) ta xar�v CdS | b), zale�nist~ ener�iÝ zbud�enn� eksitona

E (suil~ni liniÝ), ener�iÝ E

1s

(xtrihovi liniÝ) ta eksperimental~ni znaqenn� E z pra� [5℄ (trikutniki) | v).

Z urahuvann�m vi�vlenih vlastivoste� spektra

elektrona � d�rki u skladnih sferiqnih KT vida-

t~s� do�l~nim zastosuvann� �Ý model� dl� roz-

rahunku eksitonnogo spektra v eksperimental~no

dosl�d�en�� sistem� CdS/HgS/CdS/H

2

O [5,6℄ z tim,

wob z por�vn�nn� teoretiqnih ta eksperimental~nih

rezul~tat�v otrimati �nforma�� pro geometriqnu

formu dosl�d�uvanih nanokristal�v.

�kbi nanokristal buv �deal~nim tetraedrom, to

v�n, osk�l~ki u �{modif�ka�Ý skladat~s� �z grane-

entrovanih kub�qnih elementarnih kom�rok (ris. 1),

povinen bi mati formu qotirigrannoÝ p�ram�di �z

vzamoperpendikul�rnimi b�qnimi gran�mi, odna-

kov� dov�ini reber a �kih musili b buti kratnimi

polovin� monoxaru (a=2). Dov�ina ko�nogo z reber

osnovi ~ogo tetraedra

p

2a, a ob'm a

3

=6.

Aproksimu�qi �deal~ni� tetraedr r�vnoveliko�

za ob'mom sfero�, otrimumo take sp�vv�dnoxenn�

dl� ÝÝ rad�usa:

R = a/2

3

p

�:

�kwo vva�ati, wo pri rost� nanokristala na

ko�nu z �ogo b�qnih grane� os�da xar tovwino� �

(�ka v �deal� tako� ma buti kratno� p�vnanoxaru),

to legko rozrahuvati, wo pri ~omu prir�st rad�usa

(�) aproksimuval~noÝ sferi bude

� = 3�/2

3

p

� � 1:024�:
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Rezul~tat rozrahunku ener��Ý zbud�enn� eksitona

(E = E

1s

� E

zv

) v nanosistem� CdS/HgS/CdS/H

2

O,

vikonani� na osnov� model� aproksimuval~nih sfer

zg�dno z teor�� rozdilu II, navedeno na ris. 5v. �k

vidno z ris. 5v, eksperimental~n� znaqenn� ener��Ý

(z pra� [5℄) ma�t~ dobre vira�enu tenden�� roz-

taxuvann� v okol� teoretiqnih zale�noste� E v�d

�

CdS

na tih krivih, �k� v�dpov�da�t~ takim tov-

winam xaru HgS, wo ne  kratnim a

HgS

=2, a

HgS

�

t.d. Ce oznaqa, wo v real~nomu eksperiment�, opi-

sanomu u pra� [5℄, skladn� KT mali ne sferiqnu �

ne �deal~no tetraedriqnu formu. Otriman� v ito-

van�� pra� skladn� nanosistemi mali radxe \kvaz�-

tetaraedral~nu" geometriqnu formu z potovwenimi

monoxarami HgS. Taka geometr�� nanosistem �lkom

uzgod�ut~s� z rezul~tatami p�zn�xogo eksperimen-

tal~nogo dosl�d�enn�, vikonanogo v pra� [6℄, de za

dopomogo� tunel~nogo m�kroskopa bulo pokazano (�

e dobre vidno na risunku [6℄), wo nanokristali

CdS/HgS/CdS  utvorenn�mi tetraedral~nogo tipu

z deformovanimi b�qnimi poverhn�mi.
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ELECTRON AND HOLE SPECTRA IN COMPLICATED SPHERICAL

NANOHETEROSYSTEMS

M. Tkah, V. Holovatsky, O. Voitsekhivska, M. Mikhalyova, R. Fartushynsky

Chernivtsi State University, Department of Theoretial Physis,

2 Kotsubinsky Str., Chernivtsi, UA{58012, Ukraine

Theoretial investigation of eletron and hole spetra of di�erent spherial nanoheterostrutures is performed

within the e�etive mass approximation. The quasipartiles energies dependenes on the sizes of every nanosystem

shell are established. The energy of exiton exitement in CdS/HgS/CdS/H

2

O spherial nanoheterosystem is

alulated. The obtained results are ompared with the experimental data.

349


