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Теоретически исследована экранировка статического электрического поля в перио

дических квантовых ямах. Показано, что зависимости потенциала от номера квантовой 

ямы и электрического поля от приложенного напряжения имеют осцилляторный характер. 

В .предположении специфической морфологии кремниевых слоев объяснены эксперимен

тально наблюдаемые осцилляторные зависимости электроиндуцированного квадратичного 

нелинейно-оптического отклика периодических квантовых ям Si-SiО2. 

PACS: 79.60.Jv, 42.65.-k 

1. ВВЕДЕНИЕ 

@1999 

Большое количество эффектов в твердотельных микроструктурах связано с нали

чием статического электрического поля. 3наЧИТ,ельный интерес' представляют полу

проводниковые гетероструктуры (например, структуры металл-окисел-полупроводник). 

Впервые распределение статического пqля в таких структурах бьmо найдено в [1]. К по
добному классу структур относятся и системы с пониженной размерностью (например, 

периодические квантовые ямы и сверхрешетки), уникальные физические свойства ко

торых связаны с квантоворазмерными эффектами [2]. Периодические Квантовые ямы и 
сверхрешетки представляют собой набор чередующихся слоев различных веществ (на

пример, Si-Si02, 9aAs-AlGaAs, IпGaAs-A1As, ZпSе-ZпСdSе и т.д.) достаточно малой 
толщины ("" 10 А). Пространственная ограниченность движения электронов сильно 

влияет как на линейно-оптические, так и на нелинейно-оптические СВОЙС,тва подобных 

. систем, например, на генерацию второй гармоники [3]. В случае, когда рассматривае
мые системы находятся во внешнем поле, нелинейно-оптические эффекты существен

ным образом зависят как от величины внешнего воздействия, так и от пространствен

ных свойств рассматриваемых систем [4]. 
В работах [5,6] были описаны эксперименты по изучению азимутальных анизо

тропных зависимостей второй гармоники и влияния статического электрического по

ля на ее генерацию в периодических квантовых ямах. Периодические квантовые ямы 

,Si-Si02 были приготовлены следующим образом.- На кремниевую подложку толщиной 
0.1 мм поочередно напылялись слои кремния и оксида кремния так, что в структуре 
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Рис. 1. Геометрия эксперимента по изучению влияния статического электрического 

поля на генерацию второй оптической гармоники в периодических квантовых ямах 

Si-Si02 и морфология кремниевых слоев. На вставках изображены различные слои 

структуры: плоские и типа террас. Для этих слоев указана одна из компонент тензора 

дипольной нелинейной восприимчивости (x"""z), дающая вклад в генерацию вто
рой гармоники от слоев типа террас (х"",,% =1 О) и не дающая вклада от плоских сло-

ев (Х"'"". = О) 

получалось сорок периодов. Толщины слоев и параметры использовавшегося в экс

перименте излучения приведены на рис. 1. Результатом экспериментов, описанных в 
работе [5], были азимутальные анизотропные зависимости интенсивности второй гар
моники в случае геометрии на просвет для параллельной поляризации волн накачки и 

второй гармоники. Данные зависимости оказались полностью анизотропными и име

ющими второй порядок симметрии. 

В экспериментах, описанных в работе [6], измерялась интенсивность второй гармо
ники в максимуме азимутальной кривой как функция приложенного к периодическим 

квантовым ямам постоянного напряжения при той же геометрии и поляризации волн. 

накачки и второй гармоники. В этих экспериментах получены имеющие ОСЦИЛЛЯ1'ор

ный характер зависимости интенсивности электроиндуцированной второй гармоники 

от приложенноro к периодическим квантовым ямам напряжения (см. рис. 2). До сих 
пор не было предложено модели, объясняющей немонотонный нелинейно-оптический 

отклик в рассматриваемых системах. 

В предстаменной работе теоретически исследуется зависимость квадратичного 

оптического отклика периодических квантовых ям; нахощtщихся во внешнем стати

ческом электрическом поле. В расчетах основное внимание уделяется рассмотрению 

экранировки статического электрического поля в системе периодических двумерных 

квантовых ям и морфологии кремниевых слоев структуры. Показано, что причиной 

возникновения немонотонной зависимости электроиндуцированной второЙ гармони-
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Рис. 2. Интенсивность второй гармоники как функция приложенноro к периодическим 

квантовым ямам Si-SiО2 напряжения для образцов со следующими параметрами: а

d1 = 11 А, d2 = 30 А и б - d1 = 11 А, d2 = 50 А; точки - экспериментальные дан
ные, сплошная кривая - теоретический расчет (d1 и d2 - толщины слоев, соответствен

но, кремния и оксида кремния). Стрелками указан интервал напряжений, соответствую-

щий заполнению первой квантовой подзоны 

ки от приложенного к структуре напряжения является существенно квантовая экра

нировка электростатического поля в периодических квантовых ямах. для нахождения 
нелинейно-оптического отклика структуры нам необходимо знать, во-первых, нелиней

ные свойства структуры и, во-вторых, распределение статического электрического поля 

в периодических квантовых ямах Si-Si02. Согласно этому, разобьем данную задачу на 

две части. В первой мы будем рассматривать распределение статического поля в струк

туре (электростатическая часть), а во второй будем решать нелинейно-оптическую за

дачу (нелинейно-оптическая часть). В электростатической части задачи основное вни

мание будет уделяться расчетам экранировки поля в системе периодических квантовых 

ям и в одиночной квантовой яме, а в нелинейно-оптической части задачи - свойствам 

симметрии тензора дипольной нелинейной восприимчивости X~;kf кремниевых слоев 
периодических КВЩiТОВЫХ ям Si-SiО2 . 

2. ЭЛЕКТРОСТАТИЧЕСКАЯ ЗАДАЧА 

в электростатической части данной работы будет проведен расчет экранировки 

внешнего статического электрического поля в периодических квантовых ямах Si-SiО2 • 
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На первом этапе будет найдено распределение поля в структуре в целом (при этом без 

учета детальной экранировки в каждом отдельном слое), а на втором этапе будет про-

веден расчет локального поля в одиночной квантовой яме. 

Решение электростатической· задачи осушествляется в предположении равенства 

нулю электрического тока в структуре. Периодические квантовые ямы Si-Si02 рассмат
риваются как совокупность независимых двумерных квантовых ям (подразумевается, 

что волновые функции электронов не перекрываются), однако предполагается суще

ствование бесконечно малого туннелирования, что позволяет ввести единый для всех 

квантовых ям химический потенциал и тем самым обеспечить возможность устано

вления термодинамического равновесия в системе. При этом считается, что ферми

уровень системы в первом слое кремния (ближнем к подложке) находится в центре 

запрещенной зоны. При наложении внешн~о электростатического поля в структуре 

периодических квантовых ям происходит экранировка этого поля собственными носи

телями заряда (дырками в валентной зоне и электронами в зоне проводимости). Счита

ется, что зарядов допирующих примесей в периодических квантовых ямах нет. Эле к

тронейтральность системы обеспечивается наличием заряда на внешних обкладках и 

различным знаком заряда электронов и дырок. Далее, в предположении, что структура 

"представляет собой 40 взаимодействующих заряженных слоев и при условии d1 « d2 

(где d1 - толщина слоя кремния, а d2 - толщина слоя оксида кремния) становится 

возможным перейти от непрерывной координаты z (ось z напращна перпендикуляр
но слоям структуры; см. рис. 1) к дискретной координате N - номеру' квантовой ямы. 
для определенности предполагается, что потенциал r.p(N) и поле E(N) берется в центре 
квантовой ямы с номером N. 

В первой части расчета экранировки электростатического поля в структуре нахо

дится распределение потенциала экранированного внешнего поля как функции номера 

квантовой ямы r.p(N). При решении этой задачи используется расчет, аналогичный рас
чету Томаса-Ферми [7], а именно - его дискретный аналог для двумерного случая. 

для решения электростатической части задачи была найдена зависимость плотно

сти носителей заряда от потенциала электростатического поля в двумерном случае при 

конечной температуре. Формула была получена в предположении заполнения только 

первой подзоны в потенциальной яме. Расчет проводился аналогично расчету, сделан

ному в [8] для трехмерного случая. Окончательное выражение для этой зависимости 
имеет вид 

n(r.p, Т) = - :~e lп ( 1 + ехр [ e~; М]) + т:~e lп ( 1 + ехр [ -(er.p ;; + Ll)]) , (1) 

где под r.p понимается эле,ктрический потенциал, Т - абсолютная температура, Ll -
ширина запрещенной зоны, JL - химический потенциал, m и е > О - соответственно 

масса и заряд электрона (для электрона и дырки принимаются одинаковыми). В этой 

формуле первое слагаемое отвечает плотности электронов, а" второе - плотности ды
рок. Нуль потенциала отсчитывается от первого квантового уровня зоны проводимости, 

поэтому ширина запрещенной зоны Ll ~ошла только во второе слагаемое. 

Далее, предполагая равенство нулю тока, текущего через структуру, воспользуем

ся электростатическим уравнением Пуассона: Llr.p = -411' р . .при переходе к описанию 
экранированного поля как функции дискретной переменной N предстаВlfМ трехмерную 
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плотность заряда р как 

40 

p(r) = L о (z - (d1 + d2)N) n (t,p(N» , 
N=1 

где n(t,p(N» - двумерная плотность заряда, определяемая согласно формуле (1). Если 
проинтегрировать один раз по z уравнение Пуассона от центра квантовой ямы с номе
ром N - 1 до центра квантовой ямы с номером N, то можно получить уравнение, кото
рое связывает электрическое поле E(N) с концентрацией электронов n(N) = n(t,p(N», 
а следовательно, и с потенциалом t,p(N) согласно формуле (1): 

-E(N) + E(N - 1) = -27Г (n(N) + n(N - 1» /€1' (2) 

где €1 - статическая диэлектрическая проницаемость кремния. При этом учет в модели 

слоя диэлектрика вид уравнения не изменит, так как в этом слое нет свободных заря
дов и, следовательно, электрическое поле постоянно. В качестве второго уравнения мы 

будем использовать формулу конечных приращений, связывающую разность потенци

алов в соседних ямах через среднее поле с учетом разных статических диэлектрических 

проницаемостей кремния и оксида кремния: 

1 ( €2) , -t,p(N) + t,p(N - 1) = - d 1 + d2- (E(N) + E(N - 1)), 
2 €1 

(3) 

где €2 - статическая диэлектрическая проницаемость оксида кремния. Выписанные 

выше уравнения (1), (2) и (3) с граничными условиями <р(0) = О, <р(40) = UО представ
ляют собой систему уравнений, решение которой определяет зависимость потенциала 

от номера квантовой ямы t,p(N). 
Качественно поведение решений системы уравнений может быть проанализировано 

путем аналитического решения некоторых частных случаев. 

Во-первых, в случае n(t,p, Т) = О, Т = О (случай однородного диэлектрика) данная 
система имеет тривиальное решение - пропорциональную зависимость электростати

ческого потенциала от номера квантовой ямы. Во-вторых, вслучае, когда д = О, Т = О 
(случай металлических слоев при нулевой температуре), система уравнений переходит 

в линейную. ПОИСI( решения в виде t,p(N) = AaN (где А и а - постоянные, зависящие 
от свойств структуры и граничных условий) дает следующий результат: 

(4) 

В выражении (4) 

где ао ~ п2/mе2 - боровекий радиус, а константы С1 и С2 определяются из граничных 
условий. Отсюда видно, что при d1 + d2€2/€1 < €laO решение представляет собой мо
нотонную зависимость, а при d1 + d2€2/€1 > €lao решение принимает осцилляторный 
вид. 

640 



ЖЭТФ, 1999, 116, выn. 2(8) 
, 

Экранировка статического электрического ПОЛЯ • •• 

11', В Е 

6 а ~ 1.0 б 
11'1 -.- "1 ,-

4 lP2 -0- \2 ~ 0.8 / 
lPз -0- уз '/ 

2 0.6 I 
I 

J \ I 
0.4 \ I 

'з 
\ I 

О 
\ I \1 \ I 

'1 0.2 
\ I 

-2 0.0 ~----_l--I-~ ___ 1-
\ I ' 

-4 -0.2 I ,,-~,' I 
О 10 20 30 40 -112 О 112 

·N Z 

Рис. З. Экранировка электрического поля в периодических квантовых ямах: а - по

тенциал ер как функция номера квантовой ямы N (d l = 11 А и d2 = 50 А; d l И d2 -

толщины, соответственно, слоев кремния и оксида кремния) при трех различных значе

ниях приложеНl{ОГО напряжения V1 > v2 > V, (переменный знак производной потенциала 
в начальных ямах для разныХ напряжений Vi, V'i, v3 объясняет появление осциллятор
ной зависимости нелинейно-оптического отклика) и б-напряженность экранированного 

электростатического поля как функция координаты одиночной квантовой ЯМPl (шири

на ЯМЫ равна 11 А; внешнее поле равно 1): штриховая линия - несамосогласованный 
расчет, сплошная - самосогласованный (приближение Хартри) 

в зависимости от параметров образцов монотонное либо осцилляторное поведение 

потенциала как функции номера квантовой ямы имеет место и при Т =f о, /:1. =f ·0. 
для периодических квантовых ям Si-Si02 бьmи получены численные решения. На 

рис. За изображена зависимость потенциала от номера квантовой ямы для трех раз

личных граничных условий Vi, V2, уз (для образца с d1 = 11 А и d2 = 50 А): При
веденные кривые позволяют проследить возникновение осциллирующей зависимости 

электрического поля в структуре от приложенного напряжения. На рис. За показано, 

что при монотонном увеличении напряжения на структуре (V1 > V2 > Уз) производная 
потенциала во всех квантовых ямах, кроме нескольких последних, имеет переменный 

знак (потенциал либо убывает, либо возрастает). А это означаеТНаличие осциллятор

ной зависимости приложенного напряжения от электростатического поля в структуре. 

Именно это поле и определяет интенсивность электроиндуцированной второй гармо

ники. 

Вторая часть электростатической задачи - расчет экранировки элеКТростатическо

го поля в одиночной квантовой яме. Необходимость в ее рассмотреНIfИ возникает из-за 

того, что в последних квантовых ямах структуры, где возникают большие по сравне
нию с начальными ЯМаМИ потенциалы, экранировка в квантовых ямах может оказать 

сУщественное влияние на электроиндуцированный нелинейно-оптический отклик. Ло
кальное распределение потенциала в каждой квантовой яме рассчитывалосъ в прибли

жении Хартри [9]. При этом предполагалось, что каждая квантовая яма представляет 
собой двумерную потенциальную яму с бесконечно высокими стенками, вследствие то

го что при параметрах квантовых ям, исполъзовавшихся в эксперименте, борновский 

параметр В имеет величину 

где l - ширина и UО - глубина потенци!IЛЪНОЙ ямы. Расчет проводился при условии 
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заполнения только первого квантового уровня. Из выражения для двумерной плотц;
сти состояний была получена концентрация электронов в первой подзоне, при которой 

второй уровень еще не заполняется. Эта величина определяет в дальнейшем область 

применения наших расчетов по напряжению. В качестве уравнения Хартри было по

лучено следующее выражение (при учете двух членов в ряде теории возмущений): 

2 

8'11 = :L(ЧSIIVIЧS2m)ЧS2m/(ЕI - Е2т), (5) 
т=1 

где оператор возмущения 

v = е [Ezz _ 411"еn j2 ЧSI(z')8ЧS(z')lz' - ZldZ'] , 

. . -1/2 

(6) 

n - концентрация электронов или дырок на первом квантовом уровне, Ez - внешнее 

поле. Под '112т понимается волновая функция электронов, находящихся на уровне с 

номером 2т, а под Е2т - энергия этого уровня. 

Уравнение (5) представляет собой интегральное уравнение с вырожденным ядром, 
а следовательно, имеет аналитическое решение. Умножая левую и правую части урав

нения (5) на соответствующие выражения и интегрируя получившееся уравнение, мы 
получим алгебраическую систему уравнений, решая которую, можно получить оконча

тельный ответ. Неизвестной величиной в этом уравнении является поправка к волновой 

функции электрона 8'11. Находя 8'11 из уравнения (5), можно определить зависимость 
потенциала от координаты в. квантовой яме: 

1/2 

Ф(z') = -411"еn J ЧSI(z)8чs(z)lz - z'ldz. 

-1/2 

(7) 

Ввиду громоздкости формул здесь не приводится конечный результат. На рис. 36 
приведена зависимость э~анированного электростатического поля от координаты для 

квантовой ямы с 1 = 11 А при условии заполнения только первого квантового уровня. 
Таким образом была рассчитана экранировка электростатического поля в периоди

ческих квантовых ямах Si-SiО2 • При расчете экранировки поля на первом этапе было 

показано возникновение осцилляторной зависимости поля в структуре от приложенно

го к периодическим квщfТОВЫМ ямам Si-SiО2 постоянного напряжения. 

3. НF.ЛИНЕЙНО-ОПТИЧЕСКАЯ ЗАДАЧА 

Экранировка статического электрического поля может существенным образом вли

ять на нелинейно-оптические свойства структур, а именно на генерацию электроинду

цированной второй гармоники. В связи с запретом в центросимметричных системах 

генерации оптической второй гармоники в дипольном приближении данный эффект 

будет описываться дипольной кубической и квадрупольной квадратичной нелинейны

ми восприимчивостями: 

р?-и>(г) = х(з),D EUJ(r)EUJ(r)Eo(r) + X(2),Q EW(r)BEI..J(r)/Bx 
, ') kl) k 1 ') kl) k 1 , (8) 
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где X~~)kf, X~~)k? - тензоры, соответственно, дипольной и квадрупольной нелинейной 
восприимчивости среды, Е'" - поле накачки, ЕО - внешнее статическое электрическое 
поле. Если предполо~ь, что .q,емниевыеслои структуры, являющиеся источником 
генерации второй гармоники, имеют плоскую форму (симметрия оо/т; разрешенные 

компоненты выписаны ниже), то при указанной геометрии эксперимента (рис. 1) такие . ~ 

слои не будyr являться источником второй гармоники, так как данные компоненты тен-

зоров восприимчивости равны нулю. Следовательно, может быть сделано прС?дположе

ние, что кремниевые слои имеют неплоскую форму. В работе [5] указано существование 
анизотропных зависимостей интенсивности второй гармоники в периодических кван

товых ямах. Это означает отсутствие симметрии слоев в плоскости перпендикулярной 

оси z (рис. 1). Поэтому при решении нелинейно-оптической части задачи предпола
гается следующая морфология кремниевых слоев структуры. Вследствие отклонения 
правильного среза кремниевой подложки от точной грани (OOi) внутренние кремние
вые слои периодических квантовых ям будyr иметь специфическую структуру, по форме 

напоминающую террасы (далее под внутренними слоями мы понимаем слои, близкие 

к кремниевой подложке, а под внешними - слои, близкие к границе раздела с воз

духом). Высота одной ступеньки террас равна постоянной решетки кристаллической 

структуры. Однако при напьmении последующих слоев такое специфическое строение 

слоев затирается, и внешние слои периодических квантовых ям будyr иметь плоскую 

форму (см. рис. 1). Вклад внутренних слоев в генерацию второй гармоники связан с 
тем, что эти слои (структура типа террас). периодических квантовых ям имеют специ

фическую симметрию 2/т. для внешних слоев (плоская форма и симметрия оо/т) 

существует 15 независимых ненулевых компонент тензора x~~)kf со следующими ин
дексами i, j, k,l: хххх, ххуу = хуху, xxzz = xzxz, хуух, xzzx, ухху, ухух = уухх, 
уууу, yyzz = yzyz, yzzy, ,zxxz, zxzx = zzxx, zyyz, zyzy = zzyy, zzzz. для внутрен
них слоев с симметрией 2/т не равны нулю выписанные выше компоненты тензора 

x~~)kf и еще следующие: xxxz, xxzx = xzxx,xyyz, xyzy = xzyy, xzzz, yxyz = yyxz, 
yxzy = yzxy, yyzx = yzyx, zxxx, zxyy = zyxy, zxzz 'i= zzxz, zyyx, zzzx (всего 28 не
зависимых не нулевых компонент). Далее, в силу геометрии эксперимента (см. рис. 1: 
постоянное поле направлено по оси z, а волны накачки и второй гармоники имеют лишь 
х и у компоненты) вклад в генерацию второй гармоники в дипольном приближении для 
слоев со структурой типа террас дают только компон. еНты х(з),D х(з),D х(з),D = х(з),D 

, "::,::,, % , :юууz' у:юу% уу:юz' 

а для слоев с плоской структурой ни одна из выписанных выше компонент вклада не 

дает. для наблюдения анизотропных зависимостей второй гармоники [5] достаточно, 
чтобы у слоев со структурой типа террас угол меЖдУ нормалью к подложке и нормалью к 

точной грани (001) бьm порядка десятых градуса. Детальный анализ влияния величины 
этого угла на генерацию второй гармоники и на наличие анизотропных зависимостей 

второй гармоники можно найти в работах [10, 11]. Количество слоев со структурой типа 
террас для нас не важно, поскольку это число будет влиять, в конце концов, только на 

величину интенсивности второй гармоники, которая является для нас свободным па

раметром. Однако важно отметить, что слои типа террас, дающие вклад в генерацию 

второй гармоники, должны подчеркивать ОСЦИJDIИрующее поведение производной по

тенциала от приложенного напряжения (см. рис. 3), которое наблюдается во внутренних 
слоях структуры. При расчетах предполагалось, что 20 внутренних слоев периодических 
квантовых ям имеют структуру типа террас (дают вклад в генерацию второй гармони

ки) и внешние 20 слоев имеют плоскую структуру (не дают вклада в генерацию второй 
гармоники). 
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При расчете факторов распространения (функций Грина, являющихся решения-

ми уравнений Максвелла для источника в виде плоского токового экрана) учитыва

лись отражения волн накачки и второй гармоники только от подложки и вакуума, а 

для периодических квантовых ям Si-Si02 исполъзовалась модель эффективной среды с 

диэлектрической проницаемостью е = 1.5. 
Из полученных выше зависимостей экранировки поля в периодических кванто

вых ямах,Si-Si02 и предположений относительно нелинейно-оптических свойств среды 
можно провести сравнение с экспериментальными данными. 

4. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 

в результате были получены теоретические зависимости интенсивности второй гар

моники от прилЬженного к периодическим квантовым ямам Si-Si02 напряжения, при

веденные на рис. 2 сплошными кривыми. Теоретические кривые были растянуты на 
15% по горизонтальной оси. Область riрименимости расчетов указана на рисунках 
стрелками. Таким образом, можно сделать вывод, что в области применимости на

шей модели теоретический расчет качественно хорошо совпадает с экспериментальны

ми данными. Рассогласование теоретических расчетов и экспериментальных данных 

при напряжениях меньших 1 В, по-видимому, связано с приближениями, исполъзо
вавшимися при расчете экранировки статического поля: в частности, G предположени
ями о заполнении только первой подзоны и об отсутствии электрического тока через 

структуру. Немонотонный нелинейно-оптический отклик, главным образом, связан с 

особенностями экранировки электрического поля в структуре. Появление осциллятор

ной зависимости потенциала как функции номера квантовых ям связано с существен

но квантовым (томас-фермиевским) описанием взаимодействия кремниевых слоев в 

структуре, исключающим самодействие. 

Может показаться, что рассматриваемая структура не имеет симметрии относитель

но знака прикладываемого напряжения. На самом' деле при расчетах неявно предпо

лагалось, что в системе периодических квантовых ям Si-SiО2 на правом конце струк
туры (где нет подложки), заканчивающейся слоем оксида, запрещено туннелирование 

носителей заряда. В это же время с левой стороны (где присутствует подложка) тун

нелирование разрешено и у подложки и периодических квантовых ям имеется общий 

уровень Ферми. Поэтому с правой стороны системы между последним слоем оксида 

и электродом присутствует скачок химического потенциала р. Следовательно, систе

ма не чувствительна к перемене знака напряжения, и в любом случае осциллирующая 

часть производной потенциала будет находиться во внутренних слоях структуры, т. е. 

ближних к подложке. 

Таким образом, в-данной работе проведен расчет экранировки статического элек

трического поля в периодических квантовых ямах Si-SiО2 • Механизмом возникнове

ния немонотонной зависимости интенсивности второй гармоники от приложенного к 

периодическим квантовым ямам напряжения является особенность экранировки стати

ческого поля в системе двумерных квантовых ям и наличие специфической 21т сим

метрии внутренних кремниевых слоев структуры. 
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