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У роботi теоретично дослiджено закон дисперсiї поляронiв у кристалi GaN та в подвiйнiй
наногетероструктурi AlN/GaN/Al. Ураховано всi типи поляризацiйних коливань, iз якими
взаємодiє електрон. Проведено обчислення в межах моделi скiнченного та нескiнченного роз-
риву зон. Показано, що зi збiльшенням товщини наноплiвки внесок мiжповерхневих фононiв
в енерґiю полярона зменшується, а обмежених фононiв збiльшується. Подано результати об-
числень закону дисперсiї полярона в областi k < kf при рiзних напрямках хвильового вектора
полярона щодо C-осi кристала. Обчислено середню швидкiсть та ефективну масу полярона.
Показано, що зi зменшенням розмiрностi системи виникає ефективне пiдсилення електрон-
фононної взаємодiї.

Ключовi слова: квантова точка, полярон, теорiя збурень, наногетероструктура, варiацiй-
ний метод.

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

I. ВСТУП

Останнiми роками iнтерес до квантових гетеро-
структур, що утворенi нiтридами третьої групи таб-
лицi Менделєєва (GaN, AlN, InN), значно зрiс у зв’яз-
ку з потенцiальними можливостями їх застосування в
оптоелектронiцi [1–5].

Зокрема досягнення технологiї вирощування струк-
тур iз квантовими ямами на основi кристалiв гексаго-
нальної симетрiї дали змогу створити фотодетектори
та лазери, робота яких ґрунтується на мiжпiдзонних
переходах. Електрон-фононна взаємодiя в таких про-
цесах вiдiграє важливу роль.

Крiм того, вони є також цiкавими з чисто фiзично-
го погляду. Це пов’язано з тим, що кристали симетрiї
вюрциту мають нижчу симетрiю, нiж кристали цин-
кової обманки, якi вивченi набагато краще. Мiж крис-
талами обох типiв симетрiї виникає рiзниця не лише у
спектрi електронiв та дiрок, але й у фононному спек-
трi та у взаємодiї фононiв iз квазiчастинками [6–8].

За останнє десятирiччя опублiковано низку теоре-
тичних та експериментальних праць, що присвяче-
нi дослiдженню поляризацiйних й акустичних фоно-
нiв, а також електрон-фононної взаємодiї у гетеро-
структурах на основi напiвпровiдникiв типу вюрци-
ту [8–13]. У бiльшостi робiт iз використанням моде-
лi дiелектричного континууму та одновiсної моделi
Лоудона для кристала досить докладно вивчено фо-
ноннi спектри в гетеросистемах з однiєю квантовою
ямою [6–9], а також дисперсiю фононiв у надґратко-
вих структурах [12,13]. Одержано дисперсiйнi рiвнян-
ня для всiх типiв поляризацiйних фононiв, побудова-
но й проаналiзовано графiки дисперсiйних залежнос-
тей цих фононiв. Наведено загальнi формули гамiль-
тонiана електрона, що взаємодiє з рiзними фононни-
ми гiлками.

Однак поляроннi стани в гетеросистемах iз кванто-
вими ямами на основi кристалiв типу вюрциту мало
вивченi [14–15]. В основному роботи присвяченi ви-
вченню поляронних станiв масивних кристалiв.

Метою роботи є теоретичне дослiдження закону
дисперсiї поляронiв у кристалi GaN та в подвiйнiй на-
ногетероструктурi AlN/GaN/AlN.

II. ПОСТАНОВКА ЗАДАЧI. ЗАГАЛЬНI
ФОРМУЛИ

Розглянемо масивний iдеальний кристал типу вюр-
циту, тобто з елементарною комiркою у виглядi шес-
тикутної призми. Нiтрити третьої групи таблицi еле-
ментiв належать до групи симетрiї C4

6v . Вони утво-
ренi двома взаємно проникними гексагонально упа-
кованими пiдґратками, якi зсунутi вздовж C-осi (осi
OZ системи координат) на 5/8 сталої ґратки у цьому
напрямку. Примiтивна комiрка мiстить чотири ато-
ми. Тому iснує дев’ять оптичних та три акустичнi фо-
ноннi гiлки. Але лише двi областi оптичних фононiв
є активними в iнфрачервонiй дiлянцi спектра та пiд
час комбiнацiйного розсiяння. Вони вiдповiдають не-
звiдним представленням A1 та E1 групи хвильового
вектора в точцi Г зони Брiллюена. A1 та E1 моди
розщеплюються на LO i TO компоненти.

Внаслiдок оптичної анiзотропiї таких кристалiв
довгохвильовi оптичнi коливання можна класифiку-
вати вiдповiдно до орiєнтацiї C-осi, хвильового век-
тора фононiв Q, електричного поля E i поляриза-
цiї P. Ця класифiкацiя зводиться до подiлу коливань
на двi групи: звичайних (ordinary) i незвичайних (ex-
traordinary) оптичних фононiв. Звичайнi фонони з E1-
симетрiєю завжди поперечнi (обидва E i P є перпен-
дикулярними до Q i C-осi одночасно) i поляризованi
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в площинi, що перпендикулярна до вектора Q. Час-
тота звичайних фононiв не залежить вiд кута θ мiж
вектором Q та C-вiссю. Незвичайнi фонони пов’я-
занi з z- та ⊥-поляризованими коливаннями. Поля-
ризована у напрямку осi OZ мода має A1-симетрiю,
а ⊥-поляризована має E1-симетрiю. Коли кут θ до-
рiвнює нулевi, одне коливання є A1 (LO)-фононом,
а iнше — E1 (TO)-фононом. Якщо θ змiнюється вiд
0 до π/2, то цi моди поступово стають A1 (TO) i
E1 (LO)-фононами без визначеної властивостi LO- чи
TO-характеру i A1- чи E1-симетрiї. Отже, для θ 6= 0 i
θ 6= π/2 незвичайнi коливання є комбiнацiєю LO i TO
мод.

Закон дисперсiї незвичайних фононiв масивного
кристала у довгохвильовiй областi має вигляд:

ε⊥ (ω) q2⊥ + εz (ω)Q2
z = 0, (1)

де ε⊥ (ω) = ε∞⊥
ω2−ω2

⊥L

ω2−ω2

⊥T

, εz (ω) = ε∞z
ω2−ω2

zL

ω2−ω2

zT

, ε∞⊥ , ε∞z
— високочастотнi дiелектричнi проникностi, ω⊥L i ωzL

— довгохвильовi E1 (LO)- i A1 (LO)-фононнi частоти,
ω⊥T i ωzT — поперечнi E1 (TO) i A1 (TO)-фонони для
Q = 0.

Для дослiдження поляронних станiв гетерострук-
тури розгляньмо гамiльтонiан системи фононiв, якi

взаємодiють з електроном:

Ĥ = Ĥe + Ĥph + Ĥint. (2)

У наближеннi ефективної маси Ĥe для одновiсного
кристала має вигляд:

Ĥe = − ~
2

2m⊥
∇2

ρ − ~
2

2m||

∂2

∂z2
+ V, ∇2

ρ =
∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
, (3)

де m⊥ i m|| — ефективнi маси електрона в перпен-
дикулярному i паралельному до C-осi напрямку, V —
потенцiальна енерґiя електрона. Для об’ємного крис-
тала V = 0.

Оператор енерґiї фононiв у представленнi чисел за-
повнення є таким:

Ĥph =
∑

Q,ν

~ων (q)
(

b+Q,νbQ,ν + 1/2

)

, (4)

де b+Q,ν — оператор народження фонона з хвильовим
вектором Q фононної гiлки ν.

Частоту поляризацiйних фононiв ω знаходимо з
дисперсiйного рiвняння (1). Для розглядуваних вюр-
цитiв виконуються умови [7]:

|ω⊥,L − ωz,L| , |ω⊥,T − ωz,T | � |ω⊥,L − ω⊥,T | , |ωz,L − ωz,T | . (5)

Якщо врахувати, що q = Q·sin (θ), а Qz = Q·cos (θ),
то з рiвняння (1) при умовах (5) можна одержати два
розв’язки для ω:

ω2
l = ω2

z,L cos2 θ + ω2
⊥,L sin2 θ, (6)

ω2
t = ω2

z,T sin2 θ + ω2
⊥,T cos2 θ. (7)

Перший розв’язок назвемо частотою переважно по-
здовжнiх мод, а другий — частотою переважно попе-
речних мод. Оператор взаємодiї електрона з фонона-
ми для масивного кристала можна записати форму-
лою [6, 7]:

Ĥint =
∑

Q

V (1) (Q) · V (2) (Q, z)eiqρ
(

bQ + b+−Q

)

, (8)

де

V (1) =
C
√

SL̃

1

Q

[

∂

∂ω

(

ε⊥ (ω) sin2 θ + εz (ω) cos2 θ
)

]−1

,

V (2) (Q, z) = eiQzz,

C =
(

4π~e2
)1/2

, Q2 = q2 +Q2
z,

SL̃ — об’єм кристала, похiдну за частотою беремо в
точцi ω = ωl.

Неважко переконатися, що у випадку

ω⊥,L = ωz,L, ω⊥,T = ωz,T , (9)

ε∞⊥ = ε∞z (10)

рiвняння (6)–(8) переходять у вiдомi формули для
кристала кубiчної симетрiї [16, 17].

Для гетероструктури гексагональної симетрiї, у
якiй два напiвобмеженi кристали межують iз нано-
плiвкою (подвiйна наногетеросистема), iснують чо-
тири рiзнi типи оптичних фононних мод. Цi моди
називають, як i для гетеросистем кристалiв цинко-
вої обманки, мiжповерхневими (interface), обмежени-
ми (confined), напiвобмеженими (semiconfined). Крiм
того, взагалi кажучи, може iснувати в системi новий
(порiвняно з гетероструктурою кристалiв кубiчної си-
метрiї) тип фононiв — фонони, що поширюються в
середовищi (propagating phonons). Як i у випадку ге-
теросистем для кристалiв кубiчної симетрiї, оператор
взаємодiї електрона з рiзними модами можна предста-
вити як суму симетричної та антисиметричної части-
ни, тобто з усiх названих типiв iснують ще симетричнi
та антисиметричнi фонони.
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У загальному випадку оператор електрон-фононної
взаємодiї є сумою восьми доданкiв, кожен iз яких має
вигляд:

Ĥ =
∑

q

V (q) eiqρ
(

bq + b+−q

)

, (11)

де q – хвильовий вектор фонона: q (qx, qy).
Рiзниця мiж тим, з якими фононами взаємодiє

електрон, визначається функцiєю V (q). Для мiжпо-
верхневих симетричних чи антисиметричних фононiв
V (q) можна записати формулою:

V

(

S
A

)

IF (q) = V
(1)
IF (q) · V (2)

IF (q, z)

=
C√
S



2q

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∂

∂ω



εc1







th
(

εb1
qL
2

)

cth
(

εb1
qL
2

)







− εc2





∣

∣

∣

∣

∣

∣





−1/2

×





































ch (εb1qz)
/

ch
(

εb1
qL
2

)

sh (εb1qz)
/

sh
(

εb1
qL
2

)











, |z| ≤ L
2

{

1
sgn (z)

}

exp
[

−εb2q
(

|z| − L
2

)]

, |z| > L
2

. (12)

Частоти симетричних (антисиметричних) фононiв ви-
значаються з дисперсiйних рiвнянь:

εc1







th
(

εb1
qL
2

)

cth
(

εb1
qL
2

)







− εc2 = 0, (13)

коли справедливi нерiвностi:

ε1z (ω) ε2z (ω) < 0, ε1⊥ (ω) ε1z (ω) > 0

i

ε2⊥ (ω) ε2z (ω) > 0.

У формулах (12), (13) уведено позначення:

εci (ω) =
√
εi⊥εiz , εbi (ω) =

√

εi⊥/εiz
, i = 1, 2, . . . .

Для обмежених фононiв (симетричних та антисимет-
ричних) V (q) є таким:

V

(

S
A

)

C (q) = V
(1)
C (q) · V (2)

C (q, z) =
C√
S

[

∂

∂ω

(

ε1⊥q
2 + ε1zk

2
m

) L

2
− 2q

∂

∂ω

{

fS (ω) cos
(

kmL
2

)

fA (ω) sin
(

kmL
2

)

}]−1/2

×















{

cos (kmz)
sin (kmz)

}

, |z| < L
2

{

cos
(

kmL
2

)

sgn (z) sin
(

kmL
2

)

}

exp
[

−κ2

(

|z| − L
2

)]

, |z| > L
2 ,

(14)

де

{

fS (ω)
fA (ω)

}

= sgn (ε1z)
√

−ε1⊥ (ω) ε1z (ω)

{

sin
(

kmL
2

)

cos
(

kmL
2

)

}

− sgn (ε2z) εc2

{

cos
(

kmL
2

)

sin
(

kmL
2

)

}

,

km визначається з рiвняння:

ε1zkm

{

sin
(

kmL
2

)

cos
(

kmL
2

)

}

− ε2zκ2

{

cos
(

kmL
2

)

sin
(

kmL
2

)

}

= 0,

при умовi, що π
L

{

2m
2m− 1

}

< km < π
L

{

2m+ 2
2m+ 1

}

.

Для симетричних фононiв m = 0, 1, 2, . . ., а для анти-

симетричних — m = 1, 2, 3, . . ..

Напiвобмеженi поляризацiйнi фонони, для яких E⊥

та Dz є неперервними функцiями на кожному з iн-
терфейсiв i за властивостями аналогiчнi до фононiв
масивного кристала, якщо z = ±∞, характеризують-
ся такою функцiєю V (Q) для гiлок симетричних та
антисиметричних фононiв:

{

V S
HS (Q)
V A

HS (Q)

}

= V
(1)
HS (Q)V

(1)
HS (Q, z) =

C
√

L̃S

[

∂

∂ω

(

ε2⊥ sin2 θ2 + ε2z cos2 θ2
)

]−1/2 √
2

Q

×
[

ε21zκ
2
1

{

sh2
(

κ1L
2

)

ch2
(

κ1L
2

)

}

+ ε22zQ
2
z

{

ch2
(

κ1L
2

)

sh2
(

κ1L
2

)

}]−1/2

(15)

×















{

1
sgn (z)

}

ε1zκ1

{

sh
(

κ1L
2

)

ch
(

κ1L
2

)

}

sin
(

Qz

(

|z| − L
2

))

+ ε2zQz

{

ch
(

κ1L
2

)

sh
(

κ1L
2

)

}

cos
(

Qz

(

|z| − L
2

))

, |z| > L
2

ε2zQz

{

ch (κ1z)
sh (κ1z)

}

, |z| < L
2 ,
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де хвильовий вектор фонона Q = (q, Qz) утворює з
вiссю OZ кут θ2.

Рiвняння (15) справедливi за умови, що виконує-
ться нерiвнiсть ε1⊥ε1z > 0, бо лише в цьому випад-
ку коливання будуть загасати в дiлянцi плiвки, адже

κ1 =
√

ε1⊥(ω)
ε1z(ω) q.

Для iснування ще одного типу коливань — таких,
що поширюються у середовищi, необхiдне виконання
двох нерiвностей:

ε1⊥ (ω) ε1z (ω) < 0, ε2⊥ (ω) ε2z (ω) < 0. (16)

Аналiз показує, що у гетеросистемi AlN/GaN/AlN не
iснує такої областi частот, щоб нерiвностi (16) вико-
нувалися, тому таких фононiв у дослiджуванiй гете-
росистемi нема [7].

Для визначення енерґiї електрона необхiдно розв’я-
зати рiвняння Шредiнгера з гамiльтонiаном (3):

Ĥeψe (r) = En(k)ψe (r) . (17)

Потенцiальну енерґiю електрона в гетеросистемi ви-
брано у виглядi прямокутної потенцiальної ями:

V (z) =

{

0, |z| < L
2

V0, |z| ≥ L
2

. (18)

Тодi хвильова функцiя є такою:

ψe (r) =
1√
S
eikρϕn (z) ,

де

ϕn (z) =



















Aeχ0z , z < −L/2

α sin (χz) + β cos (χz) , |z| < L/2

Be−χ0z, z > L/2

, (19)

χ0 =

√

2m||2

~2
(V0 −E), χ =

√

2m||1

~2
Ẽn,

а енерґiя електрона представляється формулою:

En (k) =
p2

2m⊥
+ Ẽn, (20)

p — iмпульс електрона, а Ẽn знаходиться з дисперсiй-
ного рiвняння, яке є наслiдком умови неперервностi
хвильової функцiї та густини потоку ймовiрностi на
межах подiлу середовищ.

При визначеннi енерґiї полярона використано ме-
тод теорiї збурень i варiацiйний метод Лi–Лоу–Пайнса
(ЛЛП) [17, 18]. Застосовуючи метод ЛЛП, ми враху-
вали, що дослiджувана система мiстить швидку й по-
вiльну пiдсистеми. Швидкою пiдсистемою буде рух
електрона в перпендикулярному до меж подiлу на-
прямi. Тому використано адiабатичне наближення —
гамiльтонiан (2) усереднено на хвильових функцiях
основного стацiонарного стану електрона для руху
вздовж осi OZ:

Ĥef = 〈ϕ1 (z)| Ĥ |ϕ1 (z)〉 (21)

= Ẽ1 +
p2

2m⊥
+ Ĥph +

∑

q

V (1) (q)
(

eiqρM11bq + e.c.
)

,

де M1n =
∞
∫

−∞

ϕ∗
1 (z)V (2) (q, z)ϕn (z) dz, n = 1.

До гамiльтонiана (21) застосовано послiдовно два
унiтарнi перетворення за допомогою операторiв:

Ŝ = exp

[

i

~

(

P−
∑

q

b+q bq~q

)

ρ

]

,

Û = exp

[

∑

q

(

b+q f (q) − bqf
∗ (q)

)

]

,

де P = ~k — iмпульс полярона.
Пiсля усереднення одержаного виразу за вакуум-

ними фононним станом та мiнiмiзацiї функцiонала за
f (q) i f∗ (q) знайдено енерґiю полярона гетеросисте-
ми [20–22]:

Epol (k) = Ẽ1 +
~

2k2

2m⊥

(

1 + η2
)

+
∑

q

−2 ·
∣

∣V (1) (q)
∣

∣

2 |M11|2

~ω − ~qP

m⊥
(1 − η) + ~2q2

2m||

+
∑

q

∣

∣V (1) (q)
∣

∣

2 |M11|2
{

~ω − ~qP

m⊥
+ ~

2q2

2m⊥

}

{

~ω − ~qP

m⊥
(1 − η) + ~2q2

2m⊥

}2 , (22)

де

ηP =
∑

q

|fmin (q)|2 ~q,

fmin (q) = − V (1)∗ (q)M∗
11

~ω + ~2q2

2m⊥
− ~2

m⊥
kq (1 − η)

.

Енергiя полярона в масивному кристалi визначає-
ться аналогiчними формулами [17]. Рiзниця полягає
в тому, що формула (22) мiстить функцiю M11, яка
виникає внаслiдок порушення трансляцiйної симетрiї
системи в напрямку OZ.

Вираз (22) задає залежнiсть енерґiї полярона вiд
хвильового вектора — закон дисперсiї квазiчастинки.
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III. ЧИСЛОВI РОЗРАХУНКИ. АНАЛIЗ
ОТРИМАНИХ РЕЗУЛЬТАТIВ

При дослiдженнi поляронних станiв, як правило,
розглядають дiлянку малих значень хвильових век-
торiв (k ≈ 0). Величини η (k) i Epol (k) одержують,
розкладаючи вiдповiднi вирази в ряди, обмежуючись
першими членами розкладу [17]. Маючи на увазi до-
слiдження закону дисперсiї полярона в невеликiй, але
скiнченнiй областi змiни хвильового вектора: 0 ≤ k <

kf , kf =
√

2m⊥ω
~

� k0, де k0 — граничне значен-

ня хвильового вектора в зонi Брiллюена, обчислення
Epol = Epol (k) в цiй роботi проведено без використан-
ня додаткових спрощень формули (22).

Iз наведених вище формул видно, що функцiї вза-
ємодiї електрона з рiзними фононними гiлками поля-
ризацiйних коливань гетероструктури кристалiв гек-
сагональної симетрiї є складними. Тому варто розгля-
нути функцiї, що задають iмовiрностi розсiяння елек-
трона на цих фононах. Для безрозмiрних хвильових
векторiв (q = q̃ π

a ) такою функцiєю буде:

Φ (q̃) =
πS

2a2

∣

∣

∣V (1)
∣

∣

∣

2

|M1n|2 q̃,

де a — стала ґратки.

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

5000

1 .10
4

1.5 .10
4

F q( )

q

2

1

3

4

Рис. 1. Залежнiсть функцiї Φ(q) для напiвобмежених
(1), мiжповерхневих (2), обмежених (3) поляризацiйних
фононiв та фононiв масивного кристала (4) при L = 25 Å
i n = 1.

На рис. 1 подано залежнiсть даної функцiї для
трьох типiв (обмежених, мiжповерхневих, напiвобме-
жених) поляризацiйних фононiв при L = 25 Å i n = 1.
Аналогiчнi залежностi отримано для L = 50 Å, L =
75 Å, L = 100 Å, L = 125 Å, L = 150 Å. Аналiз пока-
зує, що для малих значень товщини наноплiвки мiж-
поверхневi фонони роблять значний внесок в енерґiю
полярона. Збiльшення L зменшує цей внесок. Якщо
L > 100 Å, то домiнуючу роль у формуваннi енерґiї
полярона вiдiграють обмеженi фонони.

Варто пiдкреслити ще один результат. З рис. 1 вид-
но, що в iнтеґральнiй формi крива 4 вiдображає по-
ведiнку кривих 1–3. Тому якщо вибрати модель, у
межах якої поляризацiйнi фонони гетеросистеми за-
лишаються такими, як у масивному кристалi, то ре-
зультат обчислень енерґiї непогано узгоджуватиме-
ться з тим, коли враховувати всi типи поляризацiй-
них коливань [20–22]. Ця властивiсть поляризацiй-
них фононiв є досить загальною. Можна довести, що
форм-фактор, який задає ефективну мiжелектрон-
ну взаємодiю за допомогою поляризацiйних коливань
для фононiв масивних кристалiв дорiвнює сумi форм-
факторiв усiх поляризацiйних мод гетеросистеми [18].

Енерґiю полярона найзручнiше вiдраховувати вiд
енерґiї першого рiвня електрона Ẽ1. У цьому випадку
виникає можливiсть для порiвняння енерґiй полярона
в рiзних квантових ямах i в масивному кристалi.

(a)

(б)

Рис. 2. Закон дисперсiї (a) та середня швидкiсть (b)
полярона для кристала GaN у випадках, коли θ = 0 (1),
θ = π/2 (2), θ = π/4 (3).
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(a)

(б)

Рис. 3. Залежнiсть Epol = Epol(k)(a) та υ = υ (k)(b)
для L = 25 Å (1), L = 50 Å (2), L = 75 Å (3), L = 100 Å (4),
L = ∞ (5).

На рис. 2а подано результати обчислень закону дис-
персiї полярона в областi k < kf для кристала GaN
при рiзних напрямках хвильового вектора полярона
вiдносно C-осi кристала (кутах θk). Видно, що функ-
цiя Epol = Epol(k) залежить не лише вiд модуля хви-
льового вектора, але й кута θk для всiх значень k.
Крiм того, в областi дуже малих k закон дисперсiї
має параболiчний характер. Збiльшення k веде до “де-
формацiї” закону дисперсiї. Останнiй результат добре
видно iз залежностi середньої швидкостi полярона

υ =
1

~
|∇Epol(k)| .

В областi малих значень k середня швидкiсть є лiнiй-
ною функцiєю вiд k (рис. 2b). Рiзницю у прямих ви-
значаємо вихiдною масою електрона, яка для рiзних
напрямкiв рiзна. Проте подальше збiльшення k веде
до вiдхилення υ = υ(k) вiд лiнiйної залежностi. Оче-
видно, що така поведiнка υ = υ(k) повинна впливати
на електричнi та оптоелектричнi властивостi криста-
ла.

Для гетеросистеми AlN/GaN/AlN вказанi вище
властивостi функцiї Epol = Epol(k) та υ = υ (k) також
наявнi. Обчислення (рис. 3a, b) показують, що в цьому
випадку всi особливостi закону дисперсiї та швидко-
стi посилюються. З рис. 3a видно, що енерґiя зв’яз-
ку полярона (|Epol (0)|) у масивному кристалi є мен-
шою, нiж у гетеросистемi. Зменшення ширини кван-
тової ями (L) веде до збiльшення цiєї енерґiї та до
зростання деформацiї закону дисперсiї.

Важливою фiзичною характеристикою полярона є
його ефективна маса (mp). Маючи закон дисперсiї,
можна обчислити mp:

1

mp
=

1

~2

∂2Epol (0)

∂k2
.

Рис. 4. Залежнiсть ефективної маси полярона вiд тов-
щини наноплiвки для гетеросистеми AlN/GaN/AlN.

Рис. 5. Закон дисперсiї полярона гетеросистеми
AlN/GaN/AlN при L = 25 Å для НКЯ (крива 1) i СКЯ
(крива 2).
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На рис. 4 подана залежнiсть mp вiд товщини на-
ноплiвки гетеросистеми. Видно, що зменшення L су-
проводжується збiльшенням mp. Цей результат, як
i попереднi, вказує на те, що в межах вибраної мо-
делi зi зменшенням мiрностi системи виникає ефек-
тивне пiдсилення електрон-фононної взаємодiї. Ана-
логiчний висновок справедливий i для гетеросистем
кристалiв кубiчної симетрiї [20–22]. Пояснюємо такий
результат тим, що зменшення L веде до обмеження (в
одному напрямку) руху електрона.

Для пiдтвердження цiєї думки проведено обчислен-
ня Epol = Epol(k) в межах моделi скiнченного(СКЯ)
та нескiнченного (НКЯ) розриву зон. У першому ви-
падку електрон може тунелювати в матрицю, а у дру-
гому — ймовiрнiсть такого процесу дорiвнює нулевi.
З рис. 5 видно, що у випадку сильнiшого обмеження
руху електрона (потенцiал на межах подiлу дорiвнює

нескiнченностi) енерґiя зв’язку полярона для кожно-
го L є бiльшою.

Отже, у працi теоретично дослiджено закон диспер-
сiї поляронiв у кристалi GaN та у подвiйнiй наногете-
роструктурi AlN/GaN/Al, з урахуванням усiх типiв
поляризацiйних коливань, з якими взаємодiє елект-
рон, у межах моделi скiнченного та нескiнченного роз-
риву зон. Обчислено середню швидкiсть та ефектив-
ну масу полярона. Показано, що зi збiльшенням тов-
щини наноплiвки внесок мiжповерхневих фононiв в
енерґiю полярона зменшується, а обмежених фононiв
— збiльшується. Подано результати обчислень закону
дисперсiї полярона в областi k < kf при рiзних на-
прямках хвильового вектора полярона вiдносно -осi
кристала. Зменшення мiрностi системи, збiльшення
хвильового вектора k спричиняють ефективне зрос-
тання електрон-фононної взаємодiї.
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POLARON STATES OF AN ELECTRON IN A DOUBLE NANOSCALE
HETEROSTRUCTURE OF HEXAGONAL SYMMETRY CRYSTALS

(ON THE BASIS OF AlN/GaN/AlN)
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We have studied theoretically a polaron dispersion law in the GaN crystal and AlN/GaN/AlN double nanoscale
heterostructure. Every type of polarization oscillation an electron interacts with is taken into account. Calculations
are performed in the framework of infinite and finite band-gap models. We show that with the nanofilm thickness
increase interface phonon contribution in the polaron energy decreases, while that of confined phonons gains in
value. We present calculation results of a polaron dispersion law in the region k < kf at different polaron’s wave-
vector directions with respect to -axis of the crystal. We also calculated polaron average speed and effective mass.
The results suggested an effective enhancement of electron-phonon interaction at the lowering of the system’s
dimensions number.
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