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ÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÏÅÊÒ� È Â�ÅÌß ÆÈÇÍÈ ÍÎÑÈÒÅËÅÉÇÀ�ßÄÀ Â ÎÒÊ�ÛÒÛÕ ÊÂÀÍÒÎÂÛÕ ÒÎ×ÊÀÕÂ ÝËÅÊÒ�È×ÅÑÊÎÌ ÏÎËÅ�. �. Çåãðÿ *, Ä. Ì. Ñàìîñâàò **Ôèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À. Ô. Èî��å �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 íîÿáðÿ 2008 ã.Â ðàìêàõ �îðìàëèçìà S-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ âûïîëíåí àíàëèòè÷åñêèé ðàñ÷åò ñïåêòðà êâàçèñòàöèîíàð-íûõ ñîñòîÿíèé íîñèòåëåé çàðÿäà â îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êå. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé ê ýíåðãèè è ïîëóøèðèíå êâàçèñòàöèîíàðíîãî óðîâíÿ ýëåê-òðîíà. Âûïîëíåí ÷èñëåííûé ðàñ÷åò ñäâèãîâ óðîâíåé ýíåðãèè ýëåêòðîíà äëÿ îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè âïðèñóòñòâèè âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Â ðàìêàõ ý��åêòà Øòàðêà èññëåäîâàíî ïîâåäåíèå ïîïðàâîêê ïîëóøèðèíå óðîâíÿ â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè óðîâíÿ è òîëùèíû áàðüåðíîãî ñëîÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî ñóùå-ñòâóåò êðèòè÷åñêîå ïîëîæåíèå óðîâíÿ ýíåðãèè Er, ïðè êîòîðîì ïîïðàâêà ê ïîëóøèðèíå Æ� ìåíÿåò çíàê.Â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè äëÿ îòêðûòûõ êâàíòîâûõ ÿì íàéäåíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà ê ýíåðãèè â ïðèñóòñòâèè âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî â ýòîìñëó÷àå ïîïðàâêà ê ïîëóøèðèíå Æ� òàêæå ìåíÿåò ñâîé çíàê ïðè ïåðåõîäå ÷åðåç êðèòè÷åñêóþ ýíåðãèþ Er.Â êà÷åñòâå ïðèìåðà âûïîëíåí ðàñ÷åò ñäâèãîâ óðîâíåé ýíåðãèè îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè â ïðèñóòñòâèèýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ìîäåëüíîé áåëêîâîé ìîëåêóëû, íàõîäÿùåéñÿ âáëèçè êâàíòîâîé òî÷êè.PACS: 87.15.A-, 87.50.C-, 73.63.-b, 73.63.Kv1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇà ïîñëåäíèå 15 ëåò ïîëóïðîâîäíèêîâûå êâàíòî�âûå òî÷êè ý��åêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ â îïòî- è íàíî�ýëåêòðîíèêå [1℄. Ñîâðåìåííûå òåõíîëîãèè ïîçâîëÿ�þò èçãîòàâëèâàòü ðàçíûå âèäû êâàíòîâûõ òî÷åê êàêèçîëèðîâàííûõ [2℄ (òàêèå êâàíòîâûå òî÷êè íîñÿò íà�çâàíèå îòêðûòûõ èç-çà âîçìîæíîñòè ýëåêòðîíó ïðî�òóííåëèðîâàòü ñêâîçü áàðüåð â ñâîáîäíîå ïðîñòðàí�ñòâî), òàê è â ïîëóïðîâîäíèêîâîé ìàòðèöå äðóãî�ãî ìàòåðèàëà. Èçîëèðîâàííûå ïîëóïðîâîäíèêîâûåêâàíòîâûå òî÷êè (îòêðûòûå êâàíòîâûå òî÷êè), êàêïîêàçàíî â ðÿäå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò [3�5℄, íà�õîäÿò áîëåå ý��åêòèâíîå ïðèìåíåíèå â áèîëîãèè èìåäèöèíå. Â ïåðâóþ î÷åðåäü, îòêðûòûå êâàíòîâûåòî÷êè èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ èçîáðàæåíèÿ èèäåíòè�èêàöèè æèâûõ êëåòîê â åñòåñòâåííûõ óñëî�âèÿõ.Ïîêàçàíî [3; 4℄, ÷òî îòêðûòûå êâàíòîâûå òî÷êèîáëàäàþò áîëåå âûñîêèì êâàíòîâûì âûõîäîì èç�*E-mail: zegrya�theory.ioffe.ru**E-mail: samosvat�yandex.ru

ëó÷åíèÿ, ÷åì �ëóîðåñöåíòíûå õðîìî�îðû, îïòè÷å�ñêîé àêòèâíîñòüþ â äëèííîâîëíîâîé îáëàñòè ñïåê�òðà è çíà÷èòåëüíî áîëüøåé �îòîõèìè÷åñêîé ñòà�áèëüíîñòüþ. Òàêèì îáðàçîì, óêàçàííûå ñïåêòðàëü�íûå ñâîéñòâà îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê ÿâëÿþòñÿâåñüìà ïåðñïåêòèâíûìè äëÿ èññëåäîâàíèé â áèîëî�ãèè è ìåäèöèíå. Â ðàáîòå [6℄ áûë ïðåäëîæåí íîâûéìåòîä äèàãíîñòèêè àìèíîêèñëîò ñ ïîìîùüþ êâàí�òîâûõ òî÷åê. �å÷ü èäåò î âëèÿíèè âçàèìîäåéñòâèÿàìèíîêèñëîò ñ êâàíòîâûìè òî÷êàìè íà ýíåðãåòè÷å�ñêèé ñïåêòð êâàíòîâûõ òî÷åê. Òàêîå âçàèìîäåéñòâèåâëèÿåò íà ñïåêòð èçëó÷àòåëüíîé ðåêîìáèíàöèè ýëåê�òðîíîâ è äûðîê, ëîêàëèçîâàííûõ â êâàíòîâîé òî÷êå.Áèîëîãè÷åñêèå îáúåêòû ïî ðàçíîìó âëèÿþò íà ýíåð�ãåòè÷åñêèé ñïåêòð ýëåêòðîíîâ è äûðîê â êâàíòîâûõòî÷êàõ â ñèëó ðàçëè÷íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïîëÿ âî�êðóã íèõ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðå÷ü ïîéäåò òîëüêî î ñäâèãàõóðîâíåé ýíåðãèè ýëåêòðîíà âñëåäñòâèå âîçäåéñòâèÿâíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ íà îòêðûòûå êâàí�òîâûå òî÷êè. Òóííåëèðîâàíèåì ýëåêòðîíà ìåæäó1043



�. �. Çåãðÿ, Ä. Ì. Ñàìîñâàò ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009îòêðûòûìè êâàíòîâûìè òî÷êàìè è áèîëîãè÷åñêèìîáúåêòîì ìû áóäåì ïðåíåáðåãàòü. Ñëåäîâàòåëüíî,ïî èçìåíåíèþ ñïåêòðà èçëó÷àòåëüíîé ðåêîìáèíàöèèîòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê ìîæíî èäåíòè�èöèðî�âàòü áèîëîãè÷åñêèé îáúåêò.Îòêðûòûå êâàíòîâûå òî÷êè � íàíîðàçìåðíûåîáúåêòû, ïîêðûòûå òîíêèì ñëîåì äðóãîãî ìàòåðè�àëà. Ñïåêòð ýëåêòðîíîâ è äûðîê â íèõ ñóùåñòâåííîçàâèñèò îò òàêèõ ïàðàìåòðîâ êàê ðàäèóñ r0 è òîëùè�íà ïîêðûâàþùåãî ñëîÿ �. Ïîñêîëüêó íîñèòåëè çàðÿ�äà ìîãóò ïðîòóííåëèðîâàòü ñêâîçü áàðüåð êîíå÷íîéøèðèíû �, èõ âðåìÿ æèçíè âî âíóòðåííåé îáëàñòèêâàíòîâûõ òî÷åê êîíå÷íî è ñîñòîÿíèÿ êâàçèñòàöèî�íàðíû; âðåìÿ æèçíè ýëåêòðîíà çàâèñèò îò r0 è �.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñïåêòð ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé â îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷êàõ ñ�åðè÷å�ñêîé �îðìû âû÷èñëÿåòñÿ â ðàìêàõ �îðìàëèçìàS-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ. Ìû ïîëó÷èì àíàëèòè÷åñêîåâûðàæåíèå äëÿ ïîëóøèðèíû óðîâíÿ ýíåðãèè ýëåê�òðîíà ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ óãëîâîãî ìîìåíòà l. Â ñëó�÷àå l = 0 äàííîå âûðàæåíèå ñîâïàäàåò ñ èçâåñòíûìâûðàæåíèåì äëÿ ïîëóøèðèíû óðîâíÿ [7; 8℄. Îòìå�òèì, ÷òî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ïîëóøèðè�íû óðîâíÿ ýíåðãèè äëÿ îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åêäëÿ ñëó÷àÿ l 6= 0 ðàíåå íå ðàññìàòðèâàëîñü. Òðóä�íîñòü ïðè ðåøåíèè çàäà÷è î ïîâåäåíèè êâàçèñòàöèî�íàðíûõ ñîñòîÿíèé â ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå ñîñòîèò âòîì, ÷òî òåîðèÿ âîçìóùåíèé äëÿ êâàçèñòàöèîíàð�íûõ óðîâíåé íåäîñòàòî÷íî ðàçâèòà. Äàííàÿ òåîðèÿðàññìàòðèâàëàñü â ðàáîòàõ [9�11℄. Â ðàáîòå Çåëü�äîâè÷à [10℄ ïîëó÷åí ðåçóëüòàò òîëüêî äëÿ ïåðâîãîïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé ïî ïîòåíöèàëó. Îäíàêîýòèì ìåòîäîì íåëüçÿ ïîëó÷èòü �îðìóëû òåîðèè âîç�ìóùåíèé äëÿ ïîïðàâîê ê ýíåðãèè âûøå ïåðâîé. Â ðà�áîòå [10℄ äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîïðàâîê èñïîëüçóåòñÿ óðàâ�íåíèå äëÿ ëîãàðè�ìè÷åñêîé ïðîèçâîäíîé âîëíîâîé�óíêöèè. Â ýòîì ñëó÷àå òàêîé ìåòîä äîïóñêàåò èñ�ïîëüçîâàíèå òîëüêî îäíîãî óðàâíåíèÿ. Îäíàêî äëÿïîëó÷åíèÿ âòîðîé ïîïðàâêè ê ýíåðãèè íåîáõîäèìîèñïîëüçîâàòü äâà óðàâíåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷å�íèé ýíåðãèè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áóäóò ïîëó÷åíû àíàëèòè÷å�ñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà òå�îðèè âîçìóùåíèé. Ìû ïîëüçóåìñÿ àíàëîãèåé ìåæ�äó êâàçèñòàöèîíàðíûìè è ñòàöèîíàðíûìè ñîñòîÿíè�ÿìè. Êâàçèñòàöèîíàðíûå ñîñòîÿíèÿ àíàëîãè÷íû ñòà�öèîíàðíûì ïðè ðàññìîòðåíèè ñòðóêòóðû âîëíîâûõ�óíêöèé è ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîâ ìåæäóóðîâíÿìè. Ýòà àíàëîãèÿ íå êàñàåòñÿ óðîâíåé ýíåð�ãèè êâàçèñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ, èìåþùåãî êî�íå÷íóþ ïîëóøèðèíó. Àíàëîãèÿ ñ ìàòðè÷íûìè ýëå�ìåíòàìè ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ïîïðàâêè âòîðîãî è

âûñøèõ ïîðÿäêîâ òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ýíåðãèèêâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé ïî àíàëîãèè ñî ñòà�öèîíàðíûìè. Íàñêîëüêî íàì èçâåñòíî, òàêîé ïîäõîäðàíåå íå ðàññìàòðèâàëñÿ.Êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä [9; 12℄ ïîçâîëÿåò ïîëó�÷àòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîïðàâîê ê ïî�ëîæåíèþ è ïîëóøèðèíå êâàçèñòàöèîíàðíîãî óðîâíÿäëÿ îòêðûòîé êâàíòîâîé ÿìû (ÎÊß). Â ýòîì ñëó÷àåèñïîëüçóåòñÿ ìîäè�èöèðîâàííîå ïðàâèëî êâàíòîâà�íèÿ Áîðà �Çîììåð�åëüäà äëÿ ñëó÷àÿ îòêðûòûõ ñè�ñòåì [12℄. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ âíóòðè ñèñòåìû ñøè�âàåòñÿ ñ ðàñõîäÿùåéñÿ âîëíîé ñíàðóæè. Â íàñòîÿ�ùåé ðàáîòå áóäåò ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæå�íèå äëÿ ñäâèãà êâàçèñòàöèîíàðíîãî óðîâíÿ â îòêðû�òîé êâàíòîâîé ÿìå âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîç�ìóùåíèé. Äëÿ åãî ïîëó÷åíèÿ èñïîëüçóåòñÿ âàðüèðî�âàíèå ìîäè�èöèðîâàííîãî ïðàâèëà êâàíòîâàíèÿ Áî�ðà � Çîììåð�åëüäà. �åçóëüòàòû äëÿ êâàíòîâûõ ÿìïåðåíîñÿòñÿ íà ñëó÷àé êâàíòîâûõ òî÷åê. Òàêæå áó�äåò ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñëó÷àÿ îò�êðûòîé êâàíòîâîé ÿìû ñ òî÷íûì ðàñ÷åòîì äëÿ îò�êðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê. Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî êà�÷åñòâåííûé àíàëèç ïîâåäåíèÿ ñäâèãîâ êâàçèñòàöèî�íàðíûõ óðîâíåé â êâàíòîâûõ òî÷êàõ íàõîäèòñÿ â ñî�ãëàñèè ñî ñëó÷àåì îòêðûòûõ êâàíòîâûõ ÿì.2. ÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÏÅÊÒ� ÈÂÎËÍÎÂÛÅ ÔÓÍÊÖÈÈ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ ÂÎÒÊ�ÛÒÛÕ ÊÂÀÍÒÎÂÛÕ ÒÎ×ÊÀÕ�àññìîòðèì ñ�åðè÷åñêóþ êâàíòîâóþ òî÷êó, ïî�êðûòóþ òîíêèì ñëîåì äðóãîãî ìàòåðèàëà (ðèñ. 1).Âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê ïîä÷èíÿþò�ñÿ óðàâíåíèþØðåäèíãåðà. Â ñèëó ñ�åðè÷åñêîé ñèì�ìåòðèè çàäà÷è îíî äîïóñêàåò ðàçäåëåíèå ïåðåìåí�íûõ:  l(r) = Rl(r)Ylm(�; �). Äëÿ ðàäèàëüíîé ÷àñòèâîëíîâîé �óíêöèè óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà ïðèíèìà�åò âèä1r2 ddr �r2 dRdr �� l(l + 1)r2 R+ k2R = 0â îáëàñòè 1, 3 (ñì. ðèñ. 1),1r2 ddr �r2 dRdr �� l(l + 1)r2 R� �2R = 0â îáëàñòè 2, (1)
ãäå k = (2m0E)1=2=~ è � = (2m1(U0 � E))1=2=~.Çäåñü U0 � âûñîòà áàðüåðà. �åøåíèå óðàâíåíèé (1)èçâåñòíî è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñ�åðè÷åñêèå �óíê�öèè Áåññåëÿ. Â îáëàñòÿõ 1, 3 (ðèñ. 1) ýòî �óíêöèèïåðâîãî ðîäà R / jl(kr). Â îáëàñòè 2 (ðèñ. 1) ýòî1044



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009 Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð è âðåìÿ æèçíè íîñèòåëåé çàðÿäà : : :
m0 m1

U

U0

1
2 3

r0 r1 r�èñ. 1. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå îòêðûòîé êâàí-òîâîé òî÷êè è âèä ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðî-íà êàê �óíêöèè ðàäèóñà�óíêöèè âòîðîãî ðîäà R / il(kr) è R / kl(kr), ñâÿ�çàííûå ñ �óíêöèÿìè Õàíêåëÿ ïåðâîãî è âòîðîãî âè�äà (h(1)l (ix) è h(2)l (ix)) ìíèìîãî àðãóìåíòà. Ñ�åðè÷å�ñêèå �óíêöèè ñâÿçàíû ñ öèëèíäðè÷åñêèìè ñëåäóþ�ùèìè ñîîòíîøåíèÿìè:fl(x) =r �2xFl+1=2(x); (2)ãäå f � ëþáàÿ ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ, à F � ñîîò�âåòñòâóþùàÿ åé öèëèíäðè÷åñêàÿ.Ïîñêîëüêó ñóùåñòâóåò îòëè÷íàÿ îò íóëÿ âåðîÿò�íîñòü íîñèòåëåé çàðÿäà ïðîòóííåëèðîâàòü ÷åðåç áà�ðüåð, óðîâíè ýíåðãèè â îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êå íåÿâëÿþòñÿ ñòàöèîíàðíûìè è èìåþò êîíå÷íóþ øèðè�íó. Òàêèì îáðàçîì, äàííóþ çàäà÷ó ñëåäóåò ðåøàòüâ ðàìêàõ �îðìàëèçìà S-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ. Â ðàì�êàõ äàííîãî �îðìàëèçìà ïðîöåññ ðàññåÿíèÿ îïèñû�âàåòñÿ àìïëèòóäîé ðàññåÿíèÿ (S-ìàòðèöåé). Ñîãëàñ�íî îáùåé òåîðèè ðàññåÿíèÿ [7℄, S-ìàòðèöà ñòðîèòñÿñëåäóþùèì îáðàçîì. Ñíàðóæè (íà áåñêîíå÷íîñòè)îò ðàññåèâàþùåé ñèñòåìû èìåþòñÿ äâå ñ�åðè÷åñêèåâîëíû: íàëåòàþùàÿ R(r) / h(2)l (kr) è ðàññåÿííàÿR(r) / h(1)l (kr). Àìïëèòóäà ðàññåÿííîé âîëíû (Sl)èìååò ïîëþñ â òî÷êå ðåçîíàíñà, êîòîðûé ñîîòâåò�ñòâóåò ýíåðãåòè÷åñêîìó ñïåêòðó ñîñòîÿíèé.Â ñëó÷àå êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé S-ìàòðè-öà èìååò ïîëþñ ïðè êîìïëåêñíûõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèèâ íèæíåé ïîëóïëîñêîñòè: E = Er � i�, ãäå Er � ïî�ëîæåíèå ðåçîíàíñà, à � � åãî ïîëóøèðèíà, ñîîòâåò�ñòâóþùàÿ âðåìåíè æèçíè ýëåêòðîíà â ýòîì ñîñòî�ÿíèè. Ïðè ðàññìîòðåíèè ñïåêòðà íîñèòåëåé çàðÿäà

â îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êå áóäåì ÷àñòè÷íî ñëåäî�âàòü ðàáîòå [8℄. Îäíàêî, â îòëè÷èå îò [8℄, ïîëó÷èìàíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ñïåêòðà (ò. å. óðîâíåéýíåðãèè è èõ ïîëóøèðèí) ïðè ïðîèçâîëüíîì êâàíòî�âîì ÷èñëå l (ãäå l � óãëîâîé ìîìåíò).Íèæå áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñëó÷àé ïðîñòûõ ýíåð�ãåòè÷åñêèõ çîí ñ êâàäðàòè÷íûì çàêîíîì äèñïåð�ñèè. Îòìåòèì, ÷òî ïîñêîëüêó â çàäà÷å ðå÷ü èäåò îíåáîëüøèõ èìïóëüñàõ è ýíåðãèÿõ ýëåêòðîíîâ, âëèÿ�íèå íåïàðàáîëè÷íîñòè ñïåêòðà íåñóùåñòâåííî è èììîæíî ïðåíåáðå÷ü.Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è íåîáõîäèìî íàïèñàòü ãðà�íè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèé íîñèòåëåéçàðÿäà. �ðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèéýëåêòðîíîâ èìåþò âèä:R< = R>;1m< dR<dr = 1m> dR>dr : (3)Çäåñü èíäåêñû ¾<¿ è ¾>¿ îçíà÷àþò âåëè÷èíû, âçÿ�òûå ñ îäíîé è äðóãîé ñòîðîíû ãðàíèöû. Èñïîëüçóÿãðàíè÷íûå óñëîâèÿ (3), ïîëó÷èì ñëåäóþùóþ ñèñòå�ìó óðàâíåíèé [8℄:A1 �h(1)l (kr0) + h(2)l (kr0)� == A2h(1)l (i�r0) +A3h(2)l (i�r0);A1 1m0 ddr �h(1)l (kr) + h(2)l (kr)�jr=r0 == 1m1 ddr �A2h(1)l (i�r) +A3h(2)l (i�r)�jr=r0 ;A2h(1)l (i�r1) +A3h(2)l (i�r1) == h(2)l (kr1)� Slh(1)l (kr1);1m1 ddr �A2h(1)l (i�r) +A3h(2)l (i�r)�jr=r1 == 1m1 ddr �h(2)l (kr)� Slh(1)l (kr)�jr=r1 :
(4)

Çäåñü ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé �óíêöèè âî âíåø�íåì ïðîñòðàíñòâå (r > r1) èìååò âèä ñõîäÿùåéñÿ âîë�íû h(2)l (kr) è ðàñõîäÿùåéñÿ h(1)l (kr) ñ àìïëèòóäîéSl. Íîðìèðîâêó ìîæíî âûáðàòü ïðîèçâîëüíî (íàïðè�ìåð íà Æ-�óíêöèþ). �åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (4)ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó ðåçóëüòàòó äëÿ S-ìàòðèöû:Sl = Âh(2)l (kr)Âh(1)l (kr) ; (5)ãäå1045



�. �. Çåãðÿ, Ä. Ì. Ñàìîñâàò ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009Â = �� ddr jr=r1 (h(1)l (i�r) ddr jr=r0 (h(2)l (i�r) �� ddr jr=r1 (h(2)l (i�r) ddr jr=r0 (h(1)l (i�r)� �� �h(1)l (kr0) + h(2)l (kr0)�m20 �� �h(1)l (kr0) + h(2)l (kr0)����(h(1)l (i�r1) ddr jr=r0 (h(2)l (i�r) ��(h(2)l (i�r1) ddr jr=r0 (h(1)l (i�r)� ddr jr=r1 �� ddr jr=r0 �h(1)l (kr) + h(2)l (kr)� ��� ddr jr=r1 (h(2)l (i�r)(h(1)l (i�r0) �� ddr jr=r1 (h(1)l (i�r)(h(2)l (i�r0)�m0m1 ++ ddr jr=r0 �h(1)l (kr) + h(2)l (kr)� �� �h(1)l (i�r1)h(2)l (i�r0)� h(2)l (i�r1)h(1)l (i�r0)��� m21 ddr jr=r1 � : (6)Äàëåå, ìîæíî âû÷èñëèòü ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòðêâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé; äëÿ ýòîãî èùåì ïî�ëîæåíèå ïîëþñà ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ Sl.Óñëîâèå êâàçèñòàöèîíàðíîñòè âûïîëíÿåòñÿ â ñëó�÷àå, êîãäà ïîëóøèðèíà óðîâíÿ ìàëà (� � Er). Âýòîì ñëó÷àå âûïîëíåíî òàêæå óñëîâèå �� � 1. Ýòîîçíà÷àåò, ÷òî âåðîÿòíîñòü ÷àñòèöå ïðîòóííåëèðî�âàòü ñêâîçü áàðüåð ìàëà. Òîãäà âûïîëíåíî è óñëîâèå�r1 � 1. Â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî èñïîëüçîâàòü àñèì�ïòîòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèéÕàíêåëÿ ïåðâîãî è âòîðîãî âèäà äëÿ ïîëó÷åíèÿ àíà�ëèòè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåðãèè. Ýòè �óíêöèèèìåþò ñëåäóþùèé âèä:h(1)l (x) � 1x (�i)l+1 exp(ix);h(2)l (x) � 1xil+1 exp(�ix): (7)Çäåñü �óíêöèè Õàíêåëÿ h(1)l (kr) è h(2)l (kr) � ðàñõî�äÿùèåñÿ è ñõîäÿùèåñÿ ñ�åðè÷åñêèå âîëíû.Íàéäåì ïîëþñ Sl è ïîêàæåì, ÷òî â ïðåäåëår1 !1 ïîëþñ ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ Sl äàåò â ðåçóëü�òàòå äèñïåðñèîííîå ñîîòíîøåíèå äëÿ èñòèííîãî ñòà�öèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ â êâàíòîâîé òî÷êå, ÷òî ñîîò�âåòñòâóåò ñëó÷àþ îáû÷íûõ (çàêðûòûõ) êâàíòîâûõòî÷åê. Â äàííîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå (�!1) âûïè�øåì âûðàæåíèå äëÿ ïîëþñà ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ Sl

(äëÿ óäîáñòâà ïèøåì òîëüêî çíàìåíàòåëü). Ìû îò�áðàñûâàåì âñå ÷ëåíû, êîòîðûå ïðè òàêîì ïðåäåëü�íîì ïåðåõîäå îáðàùàþòñÿ â íóëü. Èìååì:Âh(1)l (kr)h(2)l (i�r) � 1h(2)l (i�r) �� ��� ddr jr=r0 h(1)l (i�r)�jl(kr0)2m20 ���2jl(kr0)�� ddr jr=r0 h(1)l (i�r)� ddr jr=r1 �� 2djl(kr)dr jr=r0  dh(2)l (i�r)dr jr=r1!!m0m1 ++ 2djl(kr)dr jr=r0 ��h(1)l (i�r0)��� m21 ddr jr=r1 �h(1)l (kr): (8)Âûðàæåíèå (8) ìîæíî óïðîñòèòü â ðåçóëüòàòå ÷åãîïîëó÷èìjl(kr0)� ddr jr=r0 (h(1)l (i�r))(��m20 + ikm0m1)�++ djl(kr)dr jr=r0 �h(1)l (i�r0)(�m0m1 � ikm21)� = 0: (9)Îòñþäà â èòîãå ïîëó÷àåì äèñïåðñèîííîå ñîîòíîøå�íèå äëÿ çàêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê:1m1 ddr jr=r0 (kl(�r)) == 1m0 kl(�r0) ddr jr=r0 (jl(kr)): (10)Òåïåðü ðàññìîòðèì ñëó÷àé êîíå÷íîé òîëùèíû áà�ðüåðà è íàéäåì ïîëóøèðèíó ðåçîíàíñíîãî óðîâíÿ.Ïîñêîëüêó âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå êâàçèñòàöèîíàðíî�ñòè (� � E), ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä âûðàæåíèåäëÿ ïîëþñà S-ìàòðèöû (5) (Âh(1)l (kr1) = 0) âîêðóãýíåðãèè äëÿ ñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ Enl.2.1. Àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèèè øèðèíû êâàçèñòàöèîíàðíîãî óðîâíÿýëåêòðîíà äëÿ ïðîèçâîëüíîãî óãëîâîãîìîìåíòà lÄëÿ äàëüíåéøåãî ðàññìîòðåíèÿ áóäåì ñ÷èòàòüý��åêòèâíûå ìàññû â îáëàñòÿõ (1) è (2) ðàâíûìè:m0 = m1 = m. �àñïèøåì òåïåðü âûðàæåíèå äëÿïîëþñà:1046



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009 Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð è âðåìÿ æèçíè íîñèòåëåé çàðÿäà : : :Âhl(1)(kr1)"���h(1)l (i�r1) ddr jr=r0 h(2)l (i�r) �� �h(2)l (i�r1) ddr jr=r0 h(1)l (i�r)� jl(kr0)h(1)l (kr1)�� jl(kr0)�h(1)l (i�r1) ddr jr=r0 h(2)l (i�r) �� h(2)l (i�r1) ddr jr=r0 h(1)l (i�r)� dh(1)l (kr)dr jr=r1 ++ djl(kr)dr jr=r0 ��h(1)l (i�r0)h(2)l (i�r1) ++ �h(2)l (i�r0)h(1)l (i�r1)�+ djl(kr)dr jr=r0 �� �h(1)l (i�r1)h(2)l (i�r0)� h(2)l (i�r1)h(1)l (i�r0)��� dh(1)l (kr)dr jr=r1 # : (11)Â ýòî âûðàæåíèå âõîäèò êîíñòðóêöèÿ ñëåäóþùåãîâèäà:F = jl(kr0) ddr jr=r0 (kl(�r)) �� kl(�r0) ddr jr=r0 (jl(kr)): (12)Äàííàÿ êîíñòðóêöèÿ ñâÿçàíà ñ äèñïåðñèîííûì ñîîò�íîøåíèåì äëÿ çàêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê òàêèì îá�ðàçîì, ÷òî êîãäà òî÷íî âûïîëíåíî óñëîâèå k = knl,òî F = 0. Çäåñü knl îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñîîòâåòñòâóþ�ùèé êîðåíü äèñïåðñèîííîãî óðàâíåíèÿ äëÿ çàêðû�òûõ êâàíòîâûõ òî÷åê. Ýòî ïîçâîëÿåò äëÿ ñëó÷àÿêâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé ðàçëîæèòü âûðàæå�íèå (11) â ðÿä ïî ñòåïåíÿì (k� knl). Òîãäà â ðåçóëü�òàòå ïîëó÷èì ñëåäóþùåå ðàçëîæåíèå:F = G(k � knl); (13)ãäå G = �20r0� kl+1(�r0)jl�1(kr0): (14)Çäåñü �0 = (2mU0=~2)1=2; jl(x), kl(x) � ñ�åðè÷åñêèå�óíêöèè Áåññåëÿ. Ñ ó÷åòîì �îðìóë (11) è (14) ïî�ëó÷àåì îêîí÷àòåëüíîå âûðàæåíèå äëÿ êîìïëåêñíîãîâîëíîâîãî âåêòîðà â òî÷êå ïîëþñà:k = knl + 2G� exp(�2�r1)�+ ik�� ik ���il(�r0) ddr jr=r0 jl(kr) �� jl(kr0) ddr jr=r0 il(�r)� : (15)

Ïåðåõîäèì îò âîëíîâûõ âåêòîðîâ ê ýíåðãèÿì(E = ~2k2=2m). Ïîëó÷àåìEr � Enl;�nl = G�1 exp(�2�r1) 16���20 ���il(�r0) ddr jr=r0 jl(kr) �� jl(kr0) ddr jr=r0 il(�r)�Enl: (16)
Çäåñü Enl � ïîëîæåíèå óðîâíÿ ýíåðãèè â çàêðûòûõêâàíòîâûõ òî÷êàõ. Â ñëó÷àå îòêðûòûõ êâàíòîâûõòî÷åê âåùåñòâåííàÿ ÷àñòü ýíåðãèè ïî÷òè íå èçìåíèò�ñÿ, ïîñêîëüêó � � Er, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò óñëîâèþêâàçèñòàöèîíàðíîñòè óðîâíÿ.Òåïåðü ïðîàíàëèçèðóåì ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò.Âèäíî, ÷òî ïîëóøèðèíà óðîâíÿ ðåçêî çàâèñèò îòòîëùèíû áàðüåðà, ïîñêîëüêó âðåìÿ æèçíè â êâà�çèñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè ñâÿçàíî ñ âåðîÿòíîñòüþòóííåëèðîâàíèÿ ÷åðåç áàðüåð. Äàëåå, ïîëóøèðèíàóðîâíÿ ïðîïîðöèîíàëüíà ýíåðãèè óðîâíÿ ðàçìåðíî�ãî êâàíòîâàíèÿ. Åñëè ðàññìàòðèâàòü ïîëóøèðèíóêâàçèêëàññè÷åñêè, òî ïîíÿòíî, ÷òî ÷åì âûøå ñêî�ðîñòü äâèæåíèÿ ÷àñòèöû â îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷�êå (êîòîðàÿ ñâÿçàíà ñ Enl), òåì ðàíüøå ÷àñòèöà ïðî�òóííåëèðóåò ÷åðåç áàðüåð. Èçâåñòíûé ÷àñòíûé ñëó�÷àé �îðìóëû (16) � ýòî ñëó÷àé l = 0 [7; 8℄. Â ýòîìñëó÷àå, èñïîëüçóÿ ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ ñ�åðè÷å�ñêèõ �óíêöèé Áåññåëÿ ïðè l = 0, âìåñòî �îðìó�ëû (16) ïîëó÷èìG = ��20r0� exp(��r0)(�r0)2 (1 + �r0)os(kr0)kr0 �� 2kr0 sin(kr0)exp(��r0)�r0 � �2 ; (17)�nl = G�1 exp(�2�r1) 16���20 ���exp(�r0)�r0 kr0 os(kr0)� sin(kr0)(kr0)2 k �� �exp(�r0)(�r0 � 1)(�r0)2 sin(kr0)kr0 �Enl; (18)Er � Enl: (19)Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèå (17) â (18) è óïðîùàÿ, ïîëó�÷àåì îêîí÷àòåëüíîå âûðàæåíèå äëÿ �n:�n = 16En exp(�2��) k�3�40(1 + �r0) : (20)1047



�. �. Çåãðÿ, Ä. Ì. Ñàìîñâàò ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009Ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå äëÿ øèðèíû êâàçèñòàöèî�íàðíîãî óðîâíÿ ïîëíîñòüþ ñîâïàäàåò ñ èçâåñòíûìèç [7; 8℄.3. ÝÔÔÅÊÒ ØÒÀ�ÊÀ Â ÎÒÊ�ÛÒÛÕÊÂÀÍÒÎÂÛÕ ÒÎ×ÊÀÕÒåïåðü ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ ý��åêòàØòàð�êà â îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷êàõ. Äëÿ îáû÷íûõ(çàêðûòûõ) êâàíòîâûõ òî÷åê ýòîò ý��åêò èçó÷åíäîñòàòî÷íî õîðîøî [13; 14℄. Çàäà÷à î ìîäè�èêàöèèñïåêòðà íîñèòåëåé çàðÿäà â îòêðûòûõ êâàíòîâûõòî÷êàõ â ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå ÿâëÿåòñÿ íà íàñòîÿùååâðåìÿ íå ðåøåííîé. �åøåíèå òàêîé çàäà÷è ïðåäñòàâ�ëÿåò íåêîòîðûå òðóäíîñòè â ñâÿçè ñ íåäîñòàòî÷íîéðàçâèòîñòüþ òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ êâàçèñòàöèî�íàðíûõ ñîñòîÿíèé. Â ñâÿçè ñ ýêñïîíåíöèàëüíûì ðîñ�òîì ãàìîâñêîé âîëíîâîé �óíêöèè (äàííàÿ �óíêöèÿðåãóëÿðíà â íóëå è ñîîòâåòñòâóåò óñëîâèþ èçëó÷å�íèÿ íà áåñêîíå÷íîñòè) äëÿ êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñî�ñòîÿíèé âîçíèêàåò ïðîáëåìà ðàñõîäÿùèõñÿ èíòåãðà�ëîâ íà áåñêîíå÷íîñòè. Òàêàÿ �óíêöèÿ ðåãóëÿðíà âíóëå, à íà áåñêîíå÷íîñòè èìååò ýêñïîíåíöèàëüíûéðîñò â ñèëó êîìïëåêñíîñòè âîëíîâîãî âåêòîðà. Â ïåð�âîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ýòà ðàñõîäèìîñòüóñòðàíÿåòñÿ ðåãóëÿðèçàöèåé íà exp(��r2) è ââåäå�íèåì íîðìèðîâêè [7℄:E(1) = lim�!0 1Z0 �2k0V exp(��r2) dr1Z0 �2k0 exp(��r2) dr : (21)Â ðàáîòå [10℄ ðàññìàòðèâàåòñÿ îáîáùåíèå íà òðåõ�ìåðíûé ñëó÷àé âûðàæåíèÿ (21) äëÿ ïîïðàâêè ïåð�âîãî ïîðÿäêà ê ýíåðãèè. Ñëåäóþùèå ïîïðàâêè òå�

îðèè âîçìóùåíèé äëÿ ýíåðãèè êâàçèñòàöèîíàðíûõñîñòîÿíèé íå ðàññìàòðèâàëèñü. ßñíî, ÷òî ñòðóêòó�ðà �îðìóë ðÿäà òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ïîïðà�âîê ê ýíåðãèè êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé äîëæ�íà îñòàâàòüñÿ îäèíàêîâîé. Â òàêèõ �îðìóëàõ òàêæåäîëæíà ïðèñóòñòâîâàòü ðåãóëÿðèçàöèÿ èíòåãðàëîâíà exp(��r2) è íîðìèðîâêà êàê â (21). Â Ïðèëîæå�íèè ê ðàáîòå [11℄ ðàññìàòðèâàåòñÿ ãëóáîêàÿ àíàëî�ãèÿ ìåæäó êâàçèñòàöèîíàðíûìè è ñòàöèîíàðíûìèñîñòîÿíèÿìè. Ïîýòîìó âïîëíå åñòåñòâåííî ñîïîñòà�âèòü ñ �îðìóëîé äëÿ îáû÷íîé òåîðèè âîçìóùåíèé�îðìóëó äëÿ òåîðèè âîçìóùåíèé êâàçèñòàöèîíàð�íûõ óðîâíåé (ñ ñîõðàíåíèåì îáùåé ñòðóêòóðû). Îêà�çûâàåòñÿ, ÷òî ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íîé òåîðèåé âîç�ìóùåíèé â ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ ïîÿâëÿåòñÿ îòëè�÷èå � ââîäèòñÿ ý��åêòèâíàÿ íîðìèðîâêà äëÿ êâàçè�ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ìîäè�èöèðóåòñÿèíòåãðàë îò ðàäèàëüíûõ ÷àñòåé âîëíîâîé �óíêöèè.Òåïåðü, ïîëüçóÿñü ýòîé àíàëîãèåé, ïåðåïèøåì �îð�ìóëó äëÿ ñäâèãà óðîâíÿ ýíåðãèè îòêðûòûõ êâàíòî�âûõ òî÷åê âî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé ââèäå E(2) =Xm VnmVmnEn �Em : (22)Çäåñü, â îòëè÷èå îò îáû÷íîé �îðìóëû òåîðèè âîç�ìóùåíèé, En è Em � êîìïëåêñíûå óðîâíè ýíåð�ãèè, ïðîáåãàþùèå âñå êâàçèñòàöèîíàðíûå ñîñòîÿ�íèÿ. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò â �îðìóëå (22) çàïèøåòñÿñ ó÷åòîì ñîõðàíåíèÿ ñòðóêòóðû ðÿäà òåîðèè âîçìó�ùåíèé, êàê áûëî îòìå÷åíî âûøå. Òàêæå ìàòðè÷íûéýëåìåíò Vnm ïåðåõîäèò â ïðåäåëüíîå âûðàæåíèå äëÿìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äëÿ ý��åêòà Øòàðêà â çàêðû�òûõ êâàíòîâûõ òî÷êàõ ïðè ñòðåìëåíèè òîëùèíû áà�ðüåðà ê áåñêîíå÷íîñòè. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì
Vnm = lim�!0 1Z0 dr r2d
exp(��r2)R1(r)R2(r)Yl1m1(�; �)Y �l2m2(�; �)V ((r))0� 1Z0 dr r2 exp(��r2)R21(r)1A1=20� 1Z0 dr r2 exp(��r2)R22(r)1A1=2 : (23)

Ñòðîãèé âûâîä ïîïðàâîê òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿêâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé äàí â Ïðèëîæåíèè.Êà÷åñòâåííîå ïîâåäåíèå êâàçèñòàöèîíàðíûõóðîâíåé ýíåðãèè â ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå ïîêàçàíî íàðèñ. 2. Â ýòîì ñëó÷àå, íèæíèå óðîâíè óìåíüøàþòñâîþ ïîëóøèðèíó ñ ðîñòîì íàïðÿæåííîñòè âíåøíå-
ãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, à âåðõíèå � óâåëè÷èâàþò.Îáúÿñíåíèå òàêîãî ïîâåäåíèÿ óðîâíåé áóäåò äàíîíèæå. Â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïî �îðìó�ëå (22) ïîëó÷åí ñäâèã ýíåðãèè êâàçèñòàöèîíàðíîãîñîñòîÿíèÿ è èçìåíåíèå åãî ïîëóøèðèíû âî âíåøíåì1048



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009 Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð è âðåìÿ æèçíè íîñèòåëåé çàðÿäà : : :ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå (ðèñ. 3, 4). Ïðè ðàñ÷åòå ïî �îð�ìóëå (22) âàæíî îáðàòèòü âíèìàíèå íà òî, ÷òî âî÷åíü ñèëüíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëÿõ íóæíî ìîäè�è�öèðîâàòü äàííóþ �îðìóëó è âêëþ÷àòü â ðàññìîò�ðåíèå íåïðåðûâíûé ñïåêòð ýíåðãèé, ëåæàùèé âûøåâûñîòû áàðüåðàU0. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ñàìî ýëåê�òðè÷åñêîå ïîëå ñîçäàåò èñêàæåíèå ïîòåíöèàëà êâàí�òîâîé òî÷êè, êîòîðîå èçìåíÿåò ïîëóøèðèíó óðîâ�íÿ. Â ñëàáûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëÿõ (E � 105 Â/ñì)ýòî íå ñóùåñòâåííî, ïîñêîëüêó îñíîâíîé ìàñøòàáçàäàåòñÿ èñõîäíûì ïîòåíöèàëîì ãåòåðîñòðóêòóðû� = r1 � r0 (lfield � �). Çäåñü lfield � õàðàê�òåðíûé ìàñøòàá, ñâÿçàííûé ñ èñêðèâëåíèåì çîííîéäèàãðàììû è ïîëîæåíèåì óðîâíÿ ýíåðãèè è èìåþ�ùèé âèä lfield = "Elevel=eE; (24)ãäå Elevel � ïîëîæåíèå óðîâíÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà," � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü.Íà ðèñ. 3, 4 îòìå÷åíû íèçøèé è âûñøèé êâàçèñòà�öèîíàðíûå óðîâíè ýíåðãèè. Ïîëóøèðèíà êâàçèñòà�öèîíàðíîãî óðîâíÿ íà ðèñ. 3, 4 îòìå÷åíà êîíå÷íîéïîëîñîé. Äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà � � Er, âåùåñòâåííàÿ÷àñòü ñäâèãà ïî ýíåðãèè ïî÷òè â òî÷íîñòè ñîâïàäàåòñî ñäâèãîì äëÿ çàêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê. Ýòî ñî�îòâåòñòâóåò óñëîâèþ êâàçèñòàöèîíàðíîñòè óðîâíÿ.Â ñëó÷àå � ! 1 ñäâèã óðîâíÿ ïîëíîñòüþ ñîâïà�äàåò ñî ñâîèì ñòàöèîíàðíûì çíà÷åíèåì. Äëÿ íèæ�íèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé ïîëóøèðèíà óìåíüøà�åòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè íàïðÿæåííîñòè âíåøíåãî ýëåê�òðè÷åñêîãî ïîëÿ (ðèñ. 3). Ýòî âïîëíå ïðîñòî ïîíÿòüñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïîñêîëüêó òåîðèÿ âîçìóùåíèéâî âòîðîì ïîðÿäêå äàåò îòòàëêèâàíèå ýíåðãåòè÷å�ñêèõ óðîâíåé, ïðîïîðöèîíàëüíîå 1=�E, ãäå �E �ðàçíîñòü ýíåðãèé óðîâíåé, òî â ñèëó ýòîãî íèæíèéóðîâåíü ¾ñïëþùèâàåòñÿ¿ çà ñ÷åò òîãî, ÷òî êâàçèñòà�öèîíàðíûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò êîíå÷íóþ ïîëóøèðèíó,à ýòî îçíà÷àåò, ÷òî âåëè÷èíà ðàñòàëêèâàíèÿ çàâè�ñèò îò ýíåðãèè. Ýòî âåðíî äëÿ íå ñëèøêîì âûñîêèõýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé. Äëÿ áîëåå âûñîêèõ (áëèç�êèõ ê U0) ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé íà÷èíàåò èãðàòüðîëü ý��åêò óâåëè÷åíèÿ òóííåëüíîé ïðîçðà÷íîñòèè, ñëåäîâàòåëüíî, ïîëóøèðèíà óðîâíÿ ðàñòåò ñ ðîñ�òîì âåëè÷èíû ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ (ðèñ. 4).Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êèñóùåñòâóþò äâå îáëàñòè: îáëàñòü ýíåðãèé E � U0,ãäå ïîëóøèðèíà óðîâíÿ óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì íà�ïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, è îáëàñòü ýíåð�ãèé E . U0, ãäå ïîëóøèðèíà óðîâíÿ ðàñòåò ñ ðîñòîìïîëÿ. Òàêèì îáðàçîì, ñóùåñòâóåò êðèòè÷åñêàÿ ýíåð�ãèÿ Er, ïðè êîòîðîé ïîïðàâêà ê ïîëóøèðèíå óðîâíÿâ ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå îáðàùàåòñÿ â íóëü (ðèñ. 5).

Êâàçèêëàññè÷åñêèé àíàëèç ïîâåäåíèÿ ñäâèãîâóðîâíåé ýíåðãèè è ïîëóøèðèí ïðîâåäåì íà ïðèìåðåîòêðûòîé êâàíòîâîé ÿìû. Ïðè ðàññìîòðåíèè çàäà÷èâî âíåøíåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå èìååòñÿ àíàëîãèÿìåæäó äâóìÿ ñëó÷àÿìè: (îòêðûòûõ êâàíòîâûõ ÿìè òî÷åê). Äåëî â òîì, ÷òî ñàìî âîçìóùåíèå (ýëåêò-ðè÷åñêîå ïîëå) îäíîìåðíî. Ïîýòîìó äëÿ êâàçèêëàñ�ñè÷åñêîãî àíàëèçà âìåñòî êâàíòîâîé òî÷êè ìîæíîâçÿòü êâàíòîâóþ ÿìó, ïîñêîëüêó ýòî íå áóäåò ñóùå�ñòâåííî âëèÿòü íà êà÷åñòâåííîå ïîâåäåíèå óðîâíåéýíåðãèè.3.1. Êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä äëÿ ñëó÷àÿîòêðûòûõ êâàíòîâûõ ÿì âî âíåøíåìýëåêòðè÷åñêîì ïîëåÒåïåðü ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ êâàçèêëàññè�÷åñêîãî ïîäõîäà ê èññëåäîâàíèþ ñïåêòðà ýëåêòðî�íîâ â îòêðûòûõ êâàíòîâûõ ñèñòåìàõ. Äàííûé ïîä�õîä ïîçâîëèò ïðîàíàëèçèðîâàòü ïîâåäåíèå ïîëóøè�ðèíû óðîâíÿ ýíåðãèè êàê �óíêöèè åãî ïîëîæåíèÿ ïîýíåðãèè è òîëùèíû áàðüåðà íà ïðèìåðå îòêðûòîéêâàíòîâîé ÿìû. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî êâàçèêëàñ�ñè÷åñêèé ïîäõîä ðàçðàáîòàí òîëüêî äëÿ îäíîìåðíî�ãî ñëó÷àÿ. Äëÿ òðåõìåðíîãî ñëó÷àÿ êâàçèêëàññè÷å�ñêèé ïîäõîä ñïðàâåäëèâ òîëüêî äëÿ îãðàíè÷åííîãîíàáîðà ÷àñòíûõ ñëó÷àåâ [15℄. Îäíàêî ïîäõîä, èçëî�æåííûé â ðàáîòå [15℄, íå ïðèãîäåí äëÿ ðàññìîòðå�íèÿ ñïåêòðà â îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷êàõ. Äåëî âòîì, ÷òî â ðàáîòå [15℄ ðàññìàòðèâàåòñÿ òîëüêî àñèì�ïòîòèêà êâàçèêëàññè÷åñêîé âîëíîâîé �óíêöèè è íåðàññìàòðèâàþòñÿ ïðàâèëà êâàíòîâàíèÿ ýíåðãèè.Â íàñòîÿùåì ðàçäåëå ìû ðàññìîòðèì ñíà÷àëàñëó÷àé îòêðûòîé êâàíòîâîé ÿìû. Íà åãî ïðèìåðåïîëó÷èì ðåçóëüòàò äëÿ ïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêàòåîðèè âîçìóùåíèé ê ýíåðãèè óðîâíÿ. Ïîòîì îáîá�ùèì ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû íà ñëó÷àé îòêðûòûõêâàíòîâûõ òî÷åê â ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå.Âûøå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ñóùåñòâóåò êðèòè÷å�ñêàÿ ýíåðãèÿ (Er), ïðè êîòîðîé ïîïðàâêà ê ïîëóøè�ðèíå óðîâíÿ îáðàùàåòñÿ â íóëü (ðèñ. 5). Ìû ðàññìîò�ðèì îòêðûòóþ êâàíòîâóþ ÿìó â ýëåêòðè÷åñêîì ïîëåè ïîêàæåì, ÷òî ïîâåäåíèå ïîëóøèðèí äëÿ êâàçèñòà�öèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé íå îòëè÷àåòñÿ îò ïîâåäåíèÿäëÿ ñëó÷àÿ îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê. Òåîðèÿ âîç�ìóùåíèé â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè (òîëü�êî äëÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà) äëÿ òàêèõ ñèñòåì áûëà ðàç�âèòà â ðàáîòå [9℄. Â íåé ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîòåíöèàë,èìåþùèé äâå òî÷êè ïîâîðîòà. Â ýòîì ñëó÷àå äîñòà�òî÷íî ðàññìîòðåòü òîëüêî ïåðâûé ïîðÿäîê òåîðèèâîçìóùåíèé. Â ñëó÷àå îòêðûòîé êâàíòîâîé ÿìû ìûèìååì ÷åòûðå òî÷êè ïîâîðîòà. Â ñëó÷àå ïðèëîæåíèÿ1049
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�èñ. 2. Ïîâåäåíèå êâàçèñòàöèîíàðíûõ óðîâíåé ïðè ý��åêòå Øòàðêà
U0 = 0:25 ýÂ� = 0:51 ìýÂ

� = 0:26 ìýÂ0 160001200080004000 E; êÂ/ì0:01650:01700:01750:01800:01850:01900:01950:02000:02050:0210E; ýÂ l = 0 n = 1r0 = 170 �Ar1 = 190 �A
�èñ. 3. Ïîâåäåíèå íèçøåãî óðîâíÿ è åãî ïîëóøè-ðèíû (îòìå÷åíà êîíå÷íîé ïîëîñîé) ïîä âëèÿíèåìýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ïðè ý��åêòå Øòàðêàê òàêîìó ïîòåíöèàëó íå÷åòíîãî âîçìóùåíèÿ (ýëåê�òðè÷åñêîå ïîëå) âêëàäû îò êàæäîé èç îáëàñòåé âïåðâîì ïîðÿäêå ñîêðàùàþòñÿ è íóæíî èñïîëüçîâàòüâòîðîé ïîðÿäîê òåîðèè âîçìóùåíèé.Êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä ñîñòîèò â òîì, ÷òî�áû ðàññìàòðèâàòü ïðàâèëî êâàíòîâàíèÿ Áîðà �Çîì-ìåð�åëüäà, ìîäè�èöèðîâàííîå ê ñëó÷àþ îòêðûòûõñèñòåì (ò. å. äëÿ êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé). �àñ�ñìàòðèâàåòñÿ ïîòåíöèàë, ñ âåðøèíîé áàðüåðà â òî÷�êå x = xm (ðèñ. 6). Âáëèçè íåå èñïîëüçóåòñÿ ïàðà�áîëè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå. Óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà âòàêîì ñëó÷àå èìååò òî÷íîå ðåøåíèå: (x) = onstDv(21=2e�i�=4�);v = �(1=2 + ia); (25)ãäå � / (x � xm). Äàííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ óäî�âëåòâîðÿåò óñëîâèþ èçëó÷åíèÿ íà áåñêîíå÷íîñòè è

0 E; êÂ/ì150001000050000:2280:2300:2320:2340:2360:2380:2400:2420:2440:246E; ýÂ
� = 12:92 ìýÂ� = 12:62 ìýÂl = 6 n = 1U0 = 0:25 ýÂr1 = 190 �Ar0 = 170 �A

�èñ. 4. Ïîâåäåíèå âûñøåãî óðîâíÿ è åãî ïîëóøè-ðèíû (îòìå÷åíà êîíå÷íîé ïîëîñîé) ïîä âëèÿíèåìýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ïðè ý��åêòå Øòàðêàñøèâàíèå åå ñ êâàçèêëàññè÷åñêîé âîëíîâîé �óíêöè�åé äàåò ïðàâèëà êâàíòîâàíèÿ [12℄:x1Zx0 k(x) dx = �N + 12��;N = n� 12��(a); a = 1� x2Zx1 �(x) dx: (26)Ïàðàìåòð a õàðàêòåðèçóåò òóííåëüíóþ ïðîçðà÷�íîñòü áàðüåðà.Òåïåðü ïðèìåíèì ýòîò ïîäõîä ê âû÷èñëåíèþ âòî�ðîé ïîïðàâêè òåîðèè âîçìóùåíèé ê ýíåðãèè. Äëÿýòîãî âàðüèðóåì ïðàâèëî êâàíòîâàíèÿ (26) ñ òî÷íî�ñòüþ äî âòîðîãî ïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé ïî ïî�òåíöèàëó. Â ýòîì ñëó÷àåk(x) = 1~2 [2m(E + ÆE � U(x)� ÆU(x))℄1=2 ;1050
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0:05 0:10 0:15 0:20 0:25E; ýÂ�0:20�0:15�0:10�0:0500:050:10Æ�=�

Er�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû Æ�=� îò ïîëîæåíèÿóðîâíÿ. Ïîêàçàíà êðèòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ è óðîâåíüÆ� = 0
x0 x1 xm x2 x

0

E

U(xm)

U(x)

�èñ. 6. Õîä ïîòåíöèàëà äëÿ çàäà÷è òåîðèè âîçìó-ùåíèé â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè (âçÿòî èçðàáîòû [12℄)�(x) = 1~2 [2m(U(x) + ÆU(x) �E � ÆE)℄1=2 :Òîãäà èìååì�k(x) = k0(x)�� � 2 � (� � )28 � ;��(x) = �0(x)�� � 2 � (� � )28 � ; (27)ãäå � = ÆE=(E � U) è  = ÆU=(E � U).Äàëåå, ðàññìîòðèì âòîðîé ïîðÿäîê òåîðèè âîç�ìóùåíèé äëÿ êëàññà íå÷åòíûõ âîçìóùåíèé (ê êîòî�ðîìó ïðèíàäëåæèò âîçìóùåíèå V = eEx) â ñëó÷àåîòêðûòîé êâàíòîâîé ÿìû. Äëÿ íå÷åòíûõ âîçìóùå�íèé ïåðâûé ïîðÿäîê ðàâåí íóëþ. Ïîýòîìó äëÿ òà�êèõ âîçìóùåíèé ýòî ñóùåñòâåííî óïðîñòèò êîíå÷�

íîå âûðàæåíèå äëÿ ïîïðàâêè ê ýíåðãèè. �àñêëàäû�âàåì ìîäè�èöèðîâàííîå ïðàâèëî êâàíòîâàíèÿ Áî�ðà � Çîììåð�åëüäà (26) â ðÿä ïî ïàðàìåòðàì � è äî âòîðîãî ïîðÿäêà. Òîãäà ïîëó÷èì:x1Zx0 dx k0(x)��2 � (� � )28 � == �0B��(a) 1� x2Zx1 dx �0(x)��2 � (� � )28 � ++ �(a)2�2 0� x2Zx1 dx �0 �21A21CA ; (28)ãäå �(a) = �0(a). Çäåñü�(a) = 12i ln��(1=2 + ia)�(1=2� ia) (1 + exp(�2�a))�++ a(1� ln(a));ýòî âûðàæåíèå âçÿòî èç ðàáîòû [9℄. Ïðîèçâîäíàÿ âýòèõ âûðàæåíèÿõ áåðåòñÿ ïî a. ×ëåíû â �îðìóëå(28) ïîðÿäêà �2 è ïîðÿäêà � íå äàþò âêëàäà â êî�íå÷íîå âûðàæåíèå, ïîñêîëüêó ÿâëÿþòñÿ ïîðÿäêîìïî âîçìóùåíèþ âûøå âòîðîãî. Òàêèì îáðàçîì, âûðà�æàÿ èç �îðìóëû (28) ÆE ïîëó÷èì ïîïðàâêó âòîðîãîïîðÿäêà ê ýíåðãèè â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæå�íèè. Â ðåçóëüòàòå èìååìÆE = 0�� x1Zx0 dx(ÆU)2 14k0 2m~2k20 ++ �(a) x2Zx1 dx(ÆU)2 14�0 2m~2�201A��0� x1Zx0 dxk0(x) + �(a) x2Zx1 dx�0(x)1A�1 : (29)Ñîãëàñíî ÷èñëåííûì ðàñ÷åòàì (êàê ïîêàçàíî âûøå),â îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êå èìååòñÿ êðèòè÷åñêîåçíà÷åíèå ýíåðãèè óðîâíÿ, ïðè êîòîðîì ïîïðàâêà êïîëóøèðèíå óðîâíÿ ìåíÿåò ñâîé çíàê ïðîõîäÿ ÷å�ðåç íóëü. Â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïîäõîäå ìîæíî íàé�òè àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ïîïðàâêè ê ïîëó�øèðèíå è îïðåäåëèòü óñëîâèå ñìåíû åå çíàêà. Âû�ÿñíèì óñëîâèå ñìåíû çíàêà ïîïðàâêè ê ïîëóøèðèíåóðîâíÿ, ðàññìîòðåâ ìíèìóþ ÷àñòü ÆE. �àññìîòðèìäâà ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿ, êîòîðûå ïîçâîëÿò ïðîàíà�ëèçèðîâàòü ïîâåäåíèå ïîïðàâêè ê ïîëóøèðèíå.1051



�. �. Çåãðÿ, Ä. Ì. Ñàìîñâàò ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009Â ïåðâîì ñëó÷àå ýíåðãèÿ íåâåëèêà. Ýòî çíà÷èò,÷òî a� 1 (��� 1). Èìååì:Æ� = 0�exp(�2�a)2 x2Zx1 dx(ÆU)2 14�0 2m~2�201A��0� x1Zx0 dxk01A�1 ++0�exp(�2�a)=2 x2Zx1 dx�0 (ÆU)2 14k0 2m~2k20 dx1A��0� x1Zx0 dxk01A�2 : (30)Âèäíî, ÷òî ïîïðàâêà ê ïîëóøèðèíå óðîâíÿ ïðîïîð�öèîíàëüíà exp(�2�a) (òîëñòûé áàðüåð) è èìååò îäèíçíàê âî âñåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà a� 1. Ýòî ñîîòâåòñòâó�åò ÷èñëåííîìó ðåçóëüòàòó ñîãëàñíî (22) è êà÷åñòâåí�íîìó àíàëèçó.×òîáû ïðîàíàëèçèðîâàòü ñìåíó çíàêà ïîïðàâêèê ïîëóøèðèíå ïðè ïåðåõîäå ýíåðãèè óðîâíÿ ÷åðåçêðèòè÷åñêóþ, àíàëèçèðóåì ñëó÷àé ýíåðãèé áëèçêèõê âûñîòå áàðüåðà U0. Áîëüøèå ýíåðãèè ñîîòâåòñòâó�þò ñëó÷àþ a � 1. Òîãäà ðàçëîæèì �(a) â ðÿä ïî a.Çàâèñèìîñòü ïîïðàâêè ê ïîëóøèðèíå îò a ïðèîáðå�òàåò ñëåäóþùèé õàðàêòåð:Æ� � (�a� ln 2): (31)Â ðåçóëüòàòå Æ� îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè âûïîëíåíèèðàâåíñòâà a(Er) = ln 2� ;Er = U0 � ~2a22m�2 : (32)Òàêèì îáðàçîì, â ðàìêàõ êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïîäõî�äà ïîêàçàíî, ÷òî â ý��åêòå Øòàðêà äëÿ îòêðûòûõêâàíòîâûõ ÿì èìåþòñÿ äâå îáëàñòè, ðàçäåëåííûåêðèòè÷åñêîé ýíåðãèåé Er. Â îáëàñòè ìàëûõ ýíåð�ãèé (E < Er) ïîëóøèðèíà óðîâíÿ óìåíüøàåòñÿ ñðîñòîì ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, à â îáëàñòè âûñîêèõýíåðãèé (E > Er) ïîëóøèðèíà óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñ�òîì ïîëÿ. �åçóëüòàò íàëè÷èÿ êðèòè÷åñêîé ýíåðãèèâïîëíå åñòåñòâåí, ïîñêîëüêó a õàðàêòåðèçóåò ¾ìåðó¿òóííåëüíîé ïðîçðà÷íîñòè áàðüåðà. Ýòè ðåçóëüòàòûäëÿ îòêðûòûõ êâàíòîâûõ ÿì ïåðåíîñÿòñÿ íà ñëó÷àéîòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷åê è ñîîòâåòñòâóþò ÷èñëåí�íîìó ðàñ÷åòó äëÿ ïîñëåäíèõ. Äëÿ îòêðûòûõ êâàíòî�âûõ òî÷åê êîíñòàíòà a(Er) îòëè÷íà îò ñëó÷àÿ îò�êðûòûõ êâàíòîâûõ ÿì â ñèëó ðàçëè÷èÿ â ãåîìåòðèè

(îòìåòèì, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå êîíñòàíòà a(Er) ðàç�ëè÷íà òàêæå è äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé îðáèòàëüíîãîìîìåíòà l).3.2. �àñ÷åò ñäâèãîâ óðîâíåé ýíåðãèèýëåêòðîíà â îòêðûòûõ êâàíòîâûõ òî÷êàõ ïîääåéñòâèåì ïîëÿ áåëêîâîé ìîëåêóëûÏîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äëÿ ñäâèãîâ êâàçèñòàöè�îíàðíûõ ñîñòîÿíèé ïðèìåíèì äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñäâè�ãà óðîâíåé ýíåðãèè â îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êå, âçà�èìîäåéñòâóþùåé ñ áåëêîâîé ìîëåêóëîé (ðèñ. 7). Âîñíîâå áåëêà ëåæèò ïîëèìåð-ïîëèïåïòèäíàÿ öåïü,ñîñòîÿùàÿ èç àìèíîêèñëîòíûõ îñòàòêîâ; ýòî áû�ëî óñòàíîâëåíî Ý. Ôèøåðîì â íà÷àëå ÕÕ âåêà.Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà áåëêà ìîæåò áûòüî÷åíü ñëîæíîé [16℄: èìååòñÿ âòîðè÷íàÿ (�-ñïèðàëüè �-òÿæ), òðåòè÷íàÿ (áåëêîâàÿ ãëîáóëà), ÷åòâåðòè÷�íàÿ (ñóïåðãëîáóëà). Ñîîòâåòñòâåííî, ðàñïðåäåëåíèåçàðÿäîâ â ïðîñòðàíñòâåííîé êîí�èãóðàöèè áåëêàîïðåäåëÿåò âíåøíåå ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå, ñîçäàâàå�ìîå ìîëåêóëîé.Â êà÷åñòâå îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè âûáðàíàòî÷êà ñî ñëåäóþùèìè ïàðàìåòðàìè:r0 = 40�A; r1 = 50�A; U0 = 0:25 ýÂ: (33)Ïîñêîëüêó ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå îò áåëêîâîé ìîëåêó�ëû óæå íå áóäåò îäíîðîäíûì â îáëàñòè îòêðûòîéêâàíòîâîé òî÷êè, ïîïðàâêà ê ýíåðãèè áóäåò íåíóëå�âîé óæå â ïåðâîì ïîðÿäêå ïî òåîðèè âîçìóùåíèé.Ïîòåíöèàë, ñîçäàâàåìûé áåëêîâîé ìîëåêóëîé, áûëðàññ÷èòàí ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììû ICM [17℄.Ïðîãðàììà èìååò â ñâîåì ñîñòàâå ìåòîäû îïðåäå�ëåíèÿ ýíåðãèé è êîí�èãóðàöèé ñëîæíûõ áåëêîâûõìîëåêóë ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé. Ïðè ýòîì äàí�íàÿ ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò îïðåäåëÿòü ýëåêòðîñòàòè�÷åñêóþ ýíåðãèþ ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè. Íàìè áûëâçÿò ìåòîä íà îñíîâå òî÷íîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿÏóàññîíà. Òàêæå âîçìîæíî èñïîëüçîâàíèå ïðèáëè�æåííîãî ìåòîäà, îñíîâàííîãî íà ïðèìåíåíèè �îðìó�ëû Áîðíà [18℄. Â ýòîì ìåòîäå ìîëåêóëà ðàçáèâàåòñÿíà íàáîð ñ�åðè÷åñêèõ îáëàñòåé è èñïîëüçóåòñÿ ìå�òîä èçîáðàæåíèé.Äàëåå îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèàë îò âñåé áåëêîâîéìîëåêóëû â ðàçëè÷íûõ òî÷êàõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ íà�øåé îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êå. Äàííûé ïîòåíöèàëèñïîëüçîâàëñÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ ñäâèãîâ óðîâíåé ýíåð�ãèè ïî òåîðèè âîçìóùåíèé. Ïîñêîëüêó âñÿ ñèñòå�ìà íàõîäèòñÿ â âîäå ñ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàå�ìîñòüþ � = 78:5, ìåòîä èçîáðàæåíèé ïðèìåíÿëñÿäëÿ îïðåäåëåíèÿ èñòèííîãî ïîòåíöèàëà, äåéñòâóþ�ùåãî â îáëàñòè êâàíòîâîé òî÷êè. Â ðåçóëüòàòå ñäâèã1052
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�èñ. 7. Ìîäåëüíàÿ áåëêîâàÿ ìîëåêóëà, âçàèìîäåéñòâóþùàÿ ñ îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êîé. Íà ðàññòîÿíèè 20�A îòåå öåíòðà ðàñïîëîæåíà îòêðûòàÿ êâàíòîâàÿ òî÷êà (äëÿ íàãëÿäíîñòè íå ñîáëþäåíî ñîîòíîøåíèå ðàçìåðîâ îòêðûòîéêâàíòîâîé òî÷êè è áåëêîâîé ìîëåêóëû). Ñèñòåìà êîîðäèíàò ñâÿçàíà ñ ãåîìåòðè÷åñêèì öåíòðîì ìîëåêóëû òàêèìîáðàçîì, ÷òî Pi ri = 0, ãäå ri ïðîáåãàåò âñå ðàäèóñ-âåêòîðû äî i-ãî àòîìà â ìîëåêóëå â ñèñòåìå, ñâÿçàííîé ñ ååöåíòðîìîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè, âçà�èìîäåéñòâóþùåé ñ áåëêîâîé ìîëåêóëîé, ñîñòàâèë�E = �68 ìýÂ. Òàêèå ñäâèãè ýíåðãèè ìîãóò áûòüýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåíû. Äàííûé ðåçóëüòàòïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä î âîçìîæíîñòè èäåíòè�è�êàöèè è îïðåäåëåíèÿ òèïà áèîëîãè÷åñêèõ ìîëåêóëâ âîäíîì ðàñòâîðå ñ ïîìîùüþ îòêðûòûõ êâàíòîâûõòî÷åê. 4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàìêàõ �îðìàëèçìà S-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿâûïîëíåí àíàëèòè÷åñêèé ðàñ÷åò ýíåðãèé êâàçèñòà�öèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé íîñèòåëåé çàðÿäà â îòêðûòîéêâàíòîâîé òî÷êå. Ïîêàçàíî, ÷òî ðåçóëüòàòû äëÿýíåðãèè è ïîëóøèðèíû óðîâíÿ îòêðûòîé êâàíòîâîéòî÷êè ñîâïàäàþò ñ ÷àñòíûì ñëó÷àåì óãëîâîãîìîìåíòà l = 0 [8℄. Ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû äëÿïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé êýíåðãèè è ïîëóøèðèíå óðîâíÿ êâàçèñòàöèîíàðíîãîñîñòîÿíèÿ îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè. Âûïîëíåí÷èñëåííûé ðàñ÷åò ñäâèãîâ óðîâíåé ýíåðãèè äëÿîòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè ïîä âëèÿíèåì ýëåêòðè�÷åñêîãî ïîëÿ. Èññëåäîâàíî ïîâåäåíèå ïîïðàâîêê ïîëóøèðèíå óðîâíÿ â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèèóðîâíÿ è òîëùèíû áàðüåðíîãî ñëîÿ. Ïîêàçàíî, ÷òîñóùåñòâóåò êðèòè÷åñêîå ïîëîæåíèå óðîâíÿ ýíåðãèè(Er), ïðè êîòîðîì ïîïðàâêà ê ïîëóøèðèíå ìåíÿåòçíàê. Â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè íàéäåíûàíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîïðàâêè âòîðîãîïîðÿäêà ê ýíåðãèè óðîâíÿ îòêðûòîé êâàíòîâîéÿìû. Ïîêàçàíî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå ïîïðàâêà ê ïîëó�

øèðèíå òàêæå ìåíÿåò ñâîé çíàê ïðè ïåðåõîäå ÷åðåçêðèòè÷åñêóþ ýíåðãèþ Er. �àññ÷èòàí ñäâèã óðîâíÿýíåðãèè îòêðûòîé êâàíòîâîé òî÷êè ïîä äåéñòâèåìïîëÿ ìîäåëüíîé áåëêîâîé ìîëåêóëû, íàõîäÿùåéñÿâáëèçè êâàíòîâîé òî÷êè.Â çàêëþ÷åíèå õîòèì ïîáëàãîäàðèòüÌ. �. Ïåòóõî�âà çà ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñî�âîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��07-07-00283-a,08-02-01337-a). Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÂûâîä ïîïðàâîê òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿñëó÷àÿ êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèéÏîëó÷èì ðåçóëüòàò äëÿ ïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿä�êà òåîðèè âîçìóùåíèé ê ýíåðãèè óðîâíÿ. Ìû áó�äåì ñ÷èòàòü ïîòåíöèàë V (r) ñ�åðè÷åñêè ñèììåò�ðè÷íûì. Äëÿ êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé âîëíî�âàÿ �óíêöèÿ ðàñõîäèòñÿ íà áåñêîíå÷íîñòè ýêñïîíåí�öèàëüíî çà ñ÷åò êîìïëåêñíîé ýíåðãèè (ïîñêîëüêó / exp(ikr), à k = kr � iki). Â ýòîì ñëó÷àå ïîíÿòèåîðòîãîíàëüíîñòè âîëíîâûõ �óíêöèé óæå íå ïðèìå�íèìî. Îäíàêî ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ïðèåìîì ðåãó�ëÿðèçàöèè (òàê æå, êàê è â ñëó÷àå ïåðâîãî ïîðÿäêàòåîðèè âîçìóùåíèé). Â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî ââåñòèíîâûé àíàëîã îðòîãîíàëüíîñòè äëÿ êâàçèñòàöèîíàð�íûõ ñîñòîÿíèé. Óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà äëÿ êâàçè�ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé èìååò âèä1053



�. �. Çåãðÿ, Ä. Ì. Ñàìîñâàò ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 6, 2009� ~22m�00 + U(r)� = (E � i�)�: (Ï.1)Âûïèøåì óðàâíåíèÿ äëÿ äâóõ êâàçèñòàöèîíàðíûõóðîâíåé:� ~22m�001+U(r)�1 = (E1�i�1)��2 exp(��r2);� ~22m�002+U(r)�2 = (E2�i�2)��1 exp(��r2): (Ï.2)Çäåñü �(r) = rR(r), R(r) � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîë�íîâîé �óíêöèè, U(r) � íàø ñ�åðè÷åñêèé ïîòåíöè�àë ñ äîáàâêîé öåíòðîáåæíîé ÷àñòè. Ïîñëå äîìíîæå�íèÿ ïåðâîãî óðàâíåíèÿ íà �2 exp(��r2), âòîðîãî íà�1 exp(��r2) è èíòåãðèðîâàíèÿ, âû÷òåì îäíî óðàâ�íåíèå èç äðóãîãî è ïîëó÷èì((E2 � i�2)� (E1 � i�1)) 1Z0 dr �1�2 exp(��r2) == � ~22m 0� 1Z0 dr �001�2 exp(��r2) �� 1Z0 dr �002�1 exp(��r2)1A : (Ï.3)Èíòåãðèðóÿ äâà ðàçà ïî ÷àñòÿì, ïîëó÷èì((E2 � i�2)� (E1 � i�1)) 1Z0 dr �1�2 exp(��r2) == � ~22m 0��01�2 exp(��r2) j10 � �02�1 exp(��r2) j10 �� 1Z0 �01(�2 exp(��r2))0dr ++ 1Z0 �02(�1 exp(��r2))0 dr1A : (Ï.4)Ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ îáðàùàþòñÿ â íóëü íà áåñêî�íå÷íîñòè çà ñ÷åò exp(��r2). Ïðîèíòåãðèðîâàâ åùåðàç, ïîëó÷èì((E2 � i�2)� (E1 � i�1)) 1Z0 dr �1�2 exp(��r2) == � ~22m�1�2 exp(��r2)(4�2r2 � 2�): (Ï.5)

Òåïåðü óñòðåìèì � ! 0. Â ýòîì ñëó÷àå ïîñëåäíèéèíòåãðàë ñòðåìèòñÿ ê íóëþ. Óäîáíî áóäåò äëÿ äàëü�íåéøåãî îòíîðìèðîâàòü âîëíîâûå �óíêöèè ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì:�norm(r) = �(r)0� lim�!0 1Z0 dr �(r)2 exp(��r2)1A1=2 : (Ï.6)Òàêàÿ íîðìèðîâêà ñîîòâåòñòâóåò èíòåãðàëó (àíà�ëîã îðòîãîíàëüíîñòè äëÿ êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòî�ÿíèé)lim�!0 1Z0 dr �n(r)�m(r) exp(��r2) = Ænm: (Ï.7)Äàëüøå èñïîëüçóåì óæå íîðìèðîâàííûå âîëíîâûå�óíêöèè.Òåïåðü óæå íåòðóäíî ïîëó÷èòü ðåçóëüòàò äëÿâòîðîãî ïîðÿäêà òåîðèè âîçìóùåíèé. Äàëåå ñëåäóåìñòàíäàðòíîìó âûâîäó äëÿ òåîðèè âîçìóùåíèé [19℄.Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà ðàçëàãàåòñÿ ïî âîëíî�âûì �óíêöèÿì êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé: =Xi  (0)i : (Ï.8)Ïîäñòàâèì  â óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà:Xm m(E(0)m + V̂ ) (0)m =Xm E (0)m : (Ï.9)Óìíîæèâ ðàâåíñòâî íà Rn(r)Y �lm(�; �) è ïðîèíòåãðè�ðîâàâ, ïîëó÷àåì(E �E0k)k =Xm Vnmm: (Ï.10)Îòìåòèì, ÷òî â �îðìóëàõ (Ï.9) è (Ï.10) ýíåðãèèóæå êîìïëåêñíûå. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò èìååò âèäVnm = 1Z0 drr2d
Rn(r)Rm(r)V (r) �� Ylnmn(�; �)Y �lmmm(�; �): (Ï.11)Òåïåðü ìû èùåì ïîïðàâêè ê ýíåðãèÿì è âîëíîâûì�óíêöèÿì â âèäå ðÿäà ïî âîçìóùåíèþ. Ïîñëå ýòîãîëåãêî íàõîäèì ïåðâóþ ïîïðàâêó ê ýíåðãèè êâàçèñòà�öèîíàðíîãî óðîâíÿ: E(1)n = Vnn: (Ï.12)Äëÿ ïîïðàâêè âòîðîãî ïîðÿäêà ïîëó÷èìE(2)n =Xm 0 VnmVmnE(0)n �E(0)m : (Ï.13)1054
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