
ÆÝÒÔ, 2009, òîì 136, âûï. 1 (7), ñòð. 169�196  2009
ÑÀÌÎÑÎ�ËÀÑÎÂÀÍÍÎÅ �ÅØÅÍÈÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈÉÊÎÍÀ�ØÝÌÀ ÄËß ÍÅÎ��ÀÍÈ×ÅÍÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÑ ÍÅÎÄÍÎ�ÎÄÍÛÌ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÌ �ÀÇÎÌÄ. Â. Ïîñâÿíñêèé *, À. ß. Øóëüìàí **Èíñòèòóò ðàäèîòåõíèêè è ýëåêòðîíèêè èì. Â. À. Êîòåëüíèêîâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê125009, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 äåêàáðÿ 2008 ã.Ìåòîä �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè â ïðèáëèæåíèè Êîíà �Øýìà øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ïðè èçó÷åíèè ñâîéñòâìíîãîýëåêòðîííûõ ñèñòåì. Â ñèëó íåëèíåéíîñòè óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà îáùèì ìåòîäîì íàõîæäåíèÿñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ ÿâëÿåòñÿ èòåðàòèâíûé ñïîñîá, ïðè êîòîðîì íàäî ïîî÷åðåäíî ðåøàòü óðàâ-íåíèÿ Ïóàññîíà è Øðåäèíãåðà. Îäíîé èç ïðîáëåì òàêîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïîëó÷åííîå ïîñëåðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà íå ñîãëàñóåòñÿ ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ê óðàâ-íåíèþ Ïóàññîíà, êîòîðûì äîëæåí óäîâëåòâîðÿòü êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë. Âîçíèêàþùàÿ â òàêèõ ñëó÷àÿõíåóñòîé÷èâîñòü èëè äàæå ðàñõîäèìîñòü èòåðàöèîííîãî ïðîöåññà îñîáåííî ñóùåñòâåííî ïðîÿâëÿåòñÿ âñëó÷àå íåîãðàíè÷åííûõ ñèñòåì. Ïðåäñòàâëåííûå â ëèòåðàòóðå ìåòîäû ïðåîäîëåíèÿ ýòîé òðóäíîñòè, ïîñóùåñòâó, ñâîäÿòñÿ ê îòêàçó îò ïåðâîíà÷àëüíî ñ�îðìóëèðîâàííîãî èòåðàòèâíîãî ñïîñîáà ðåøåíèÿ è çà-ìåíå åãî êàêîé-ëèáî ïðèáëèæåííîé ñõåìîé ðàñ÷åòà, êîòîðàÿ îáû÷íî ñòðîèòñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêè è íåïîçâîëÿåò îöåíèòü ñòåïåíü îòêëîíåíèÿ îò òî÷íîãî ðåøåíèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðåàëèçîâàíà èòåðà-òèâíàÿ ñõåìà ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà äëÿ ïðîòÿæåííûõ ñèñòåì ñ íåîäíîðîäíûì ýëåêòðîííûìãàçîì, êîòîðàÿ îñíîâàíà íà óñòðàíåíèè êóëîíîâñêîãî äàëüíîäåéñòâèÿ êàê ïðè÷èíû æåñòêîé ñâÿçè ìåæ-äó ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäà è ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòàýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà, ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîòåíöèàëà è ýëåêòðîñòàòè÷åñêîé åìêîñòè ïîëóáåñêîíå÷íî-ãî âûðîæäåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà, îãðàíè÷åííîãî áåñêîíå÷íî âûñîêèì áàðüåðîì, äëÿ ðàñ÷åòà ðàáîòûâûõîäà è ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ïðîñòûõ ìåòàëëîâ â ìîäåëè ñ îäíîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì ïîëîæè-òåëüíîãî �îíà. Èññëåäóåòñÿ ðàçëè÷èå ñàìîñîãëàñîâàííûõ ðåøåíèé, ïîëó÷åííûõ â ïðèáëèæåíèè Õàðòðèè ïðè ó÷åòå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìèïðåäøåñòâóþùèõ ðàáîò. Íà ïðèìåðå òóííåëüíîãî êîíòàêòà ìåòàëë�ïîëóïðîâîäíèê ïîêàçàíî ïðèìåíåíèåàëãîðèòìà äëÿ ñëó÷àÿ íåîãðàíè÷åííîé ñèñòåìû, â êîòîðîé âîçìîæíî ïðîòåêàíèå òîêà.PACS: 71.15.-m, 71.15.Mb, 65.40.gh, 85.30.Mn1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑèñòåìà óðàâíåíèé ìåòîäà �óíêöèîíàëà ïëîò�íîñòè, îïèñûâàþùàÿ íåîäíîðîäíûé ýëåêòðîííûéãàç â ïðèáëèæåíèè Êîíà �Øýìà, äîëæíà óäîâëå�òâîðÿòüñÿ ñàìîñîãëàñîâàííûìè ðàñïðåäåëåíèÿìèïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ N(r) è êóëîíîâñêîãî ïîòåí�öèàëà U(r) [1℄. Ââèäó ñóùåñòâåííîé íåëèíåéíîñòèýòîé ñèñòåìû åäèíñòâåííûì îáùèì ìåòîäîì ïî�ñòðîåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ ÿâëÿåòñÿèòåðàòèâíûé ñïîñîá, ïðè êîòîðîì íàäî ïîî÷åðåä�*E-mail: posvyanskii�plire.ru**E-mail: ash�plire.ru, ash�east.ru

íî ðåøàòü óðàâíåíèå Ïóàññîíà äëÿ ïîòåíöèàëàè ñèñòåìó óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà äëÿ îäíî÷à�ñòè÷íûõ âîëíîâûõ �óíêöèé â ý��åêòèâíîìïîòåíöèàëå Ueff (r) = U(r) + Ux(r), ãäå Ux � îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë â ïðèáëèæåíèèëîêàëüíîé ïëîòíîñòè. Èçâåñòíîé ïðîáëåìîé òàêîãîïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü ó÷èòûâàòü, ÷òîãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, êîòîðûì äîëæíî óäîâëåòâîðÿòüðåøåíèå óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà, íàêëàäûâàþò îïðå�äåëåííûå òðåáîâàíèÿ íà ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà âïðàâîé ÷àñòè ýòîãî óðàâíåíèÿ â âèäå èíòåãðàëüíûõñîîòíîøåíèé [2℄. Ñ �èçè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ýòèèíòåãðàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ îçíà÷àþò, ÷òî çàäàíû,169



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009íàïðèìåð, ïîëíûé çàðÿä ýëåêòðîííîé ñèñòåìû, åñëèãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íàëîæåíû íà ýëåêòðè÷åñêîåïîëå, ëèáî åå ïîëíûé äèïîëüíûé ìîìåíò, åñëè çàäà�íû çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëà íà ãðàíèöàõ áåñêîíå÷íîéîáëàñòè. Íî, ïîêà íå äîñòèãíóòî ñàìîñîãëàñîâà�íèå, íà êàæäîì øàãó èòåðàöèîííîãî ïðîöåññàðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ïîëó÷àå�ìîå ïîñëå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà, êàêïðàâèëî, îêàçûâàåòñÿ íåñîâìåñòíûì ñ çàäàííûìèãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè äëÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà. Âðåçóëüòàòå, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [2℄, â ñëó÷àå áåñ�êîíå÷íî-ïðîòÿæåííûõ ñèñòåì ðåøåíèå ñëåäóþùåãîøàãà ëèáî âîîáùå íå ìîæåò áûòü ïîñòðîåíî, ëèáîîòñóòñòâóåò ñõîäèìîñòü èòåðàöèîííîãî ïðîöåññà, îò�ìå÷àâøàÿñÿ, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [3, 4℄. Â ðÿäå ðàáîòïðè ýòîì ïðèáåãàþò ê çàìåíå ïðîöåäóðû ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ Ïóàññîíà íåêîòîðîé âàðèàöèîííîé ñõå�ìîé îòíîñèòåëüíî ÷èñëîâûõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûåîïðåäåëÿþò �óíêöèîíàëüíóþ �îðìó, âûáðàííóþäëÿ àïïðîêñèìàöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïîòåíöèàëà èëèýëåêòðîíîâ. Êîíêðåòíåå ýòî îáñóæäàåòñÿ â ïï. 3.1è 4.1.Äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ýòîé òðóäíîñòè èñïîëüçóþòñÿ èäðóãèå èñêóññòâåííûå ïðèåìû, îáùèì ñâîéñòâîì êî�òîðûõ ÿâëÿåòñÿ èçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ ðàññìàòðèâà�åìîé ñèñòåìû, íàïðèìåð, ïëîòíîñòè çàðÿäà êîìïåí�ñèðóþùåãî �îíà [5℄. Îäíàêî ñóùåñòâîâàíèå è åäèí�ñòâåííîñòü ðåøåíèÿ óðàâíåíèé ñàìîñîãëàñîâàííîãîïîëÿ ñëåäóþò èç òîãî,÷òî îíè ïîëó÷åíû êàê óðàâíå�íèÿ Ýéëåðà �Ëàãðàíæà äëÿ âàðèàöèîííîé çàäà÷è íàìèíèìóì ïîëíîé ýíåðãèè íåâûðîæäåííîãî îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ (ñì. íàïðèìåð, [1℄). Ïðè ýòîì âàðüèðó�þòñÿ âîëíîâûå �óíêöèè îäíî÷àñòè÷íûõ îðáèòàëåéè êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë ïðè çàäàííûõ ãðàíè÷íûõóñëîâèÿõ, à ïàðàìåòðû ñèñòåìû îñòàþòñÿ ïîñòîÿí�íûìè. Â ñëó÷àå âàðüèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìûâ ïðîöåññå èòåðàöèé íåîáõîäèìî èìåòü äîêàçàòåëü�ñòâî ñóùåñòâîâàíèÿ è åäèíñòâåííîñòè ðåøåíèÿ, êî�òîðîå íà íàñòîÿùèé ìîìåíò îòñóòñòâóåò.Äðóãîé ïîäõîä ïðåäëîæåí â ðàáîòàõ [4, 6℄, ãäåäëÿ íàõîæäåíèÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëàU(r) èñïîëüçóåòñÿ ëèíåéíîå èíòåãðàëüíîå óðàâíå�íèå âòîðîãî ðîäà, ê êîòîðîìó èñêóññòâåííî ñâåäå�íî óðàâíåíèå Ïóàññîíà. Óòâåðæäàåòñÿ, ÷òî òåì ñà�ìûì óñòðàíÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü â ñïåöèàëüíûõ ìå�ðàõ äëÿ ñîáëþäåíèÿ ñîâìåñòíîñòè ãðàíè÷íûõ óñëî�âèé ê óðàâíåíèþ Ïóàññîíà ñ ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿ�äà, ïîëó÷åííîãî íà êàæäîì öèêëå èòåðàöèé (ñì. [6,Appendix℄). Îäíàêî ÿñíî, ÷òî òî÷íîãî ðåøåíèÿ èí�òåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ, ðàâíîñèëüíîãî èñõîäíîìóäè��åðåíöèàëüíîìó, òàêæå íå ñóùåñòâóåò, åñëè íåâûïîëíÿåòñÿ êàêîå-ëèáî èç óñëîâèé ñîâìåñòíîñòè.

Ñêîðåå âñåãî, ïî ýòîé ïðè÷èíå óêàçàííûé ìåòîä, äà�æå â òåõ çàäà÷àõ, ãäå îí áûë óñïåøíî ïðèìåíåí,äëÿ âûïîëíåíèÿ óñëîâèÿ íåéòðàëüíîñòè ïðè êàæäîéèòåðàöèè òàêæå äîïîëíÿëñÿ ïåðåä ðåøåíèåì óðàâíå�íèÿ Ïóàññîíà ïåðåíîðìèðîâêîé (íåÿñíûì îáðàçîì)ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ïîëó÷åííîé ïîñëå ðåøåíèÿóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà [4℄. Åùå îäíèì íåäîñòàòêîìýòîãî ïîäõîäà, ïî-âèäèìîìó, ÿâëÿåòñÿ �àêòè÷åñêîåñîõðàíåíèå ÷ëåíà, îïèñûâàþùåãî ýêðàíèðîâàíèå, âîáëàñòè, ãäå ýëåêòðîíîâ íåò, íî ïîòåíöèàë íå ðàâåííóëþ, êàê ýòî èìååò ìåñòî â çàäà÷àõ î ïîâåðõíîñòè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îïèñûâàåòñÿ ðåàëèçàöèÿïðåäëîæåííîãî ðàíåå è îïèñàííîãî â ðàáîòå [2℄ àëãî�ðèòìà èòåðàòèâíîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Êîíà �Øý-ìà äëÿ ðàâíîâåñíîãî íåîäíîðîäíîãî ýëåêòðîííîãî ãà�çà, ïðè êîòîðîì íà êàæäîì øàãó èòåðàòèâíîé ñõå�ìû îáåñïå÷èâàåòñÿ óäîâëåòâîðåíèå ãðàíè÷íûõ óñëî�âèé ê óðàâíåíèþ Ïóàññîíà äëÿ ëþáîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ ýëåêòðîíîâ, ïîðîæäåííîãî ý��åêòèâíûì ïîòåí�öèàëîì ïðåäøåñòâóþùåãî ïðèáëèæåíèÿ (ðàçä. 2).Îòìå÷àþòñÿ îñîáåííîñòè àëãîðèòìà, âîçíèêàþùèåèç-çà ðàçðûâíîãî õàðàêòåðà êâàçèêëàññè÷åñêîãî âû�ðàæåíèÿ äëÿ èíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè ýëåêòðî�íîâ ïðè ó÷åòå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà(ï. 2.2). Ñõîäèìîñòü àëãîðèòìà ïîêàçàíà íà ïðèìå�ðå ñàìîñîãëàñîâàííûõ ðàñ÷åòîâ â ìîäåëè ñ îäíîðîä�íûì íåéòðàëèçóþùèì �îíîì ïðè èññëåäîâàíèè òà�êèõ çàäà÷ êàê: 1) ñóùåñòâîâàíèå ñàìîèíäóöèðîâàí�íûõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè ïîâåðõíîñòè ýëåê�òðîííîãî ãàçà, îãðàíè÷åííîãî ïîòåíöèàëüíûì áàðüå�ðîì (ï. 3.1), 2) âëèÿíèå íà åìêîñòü ïëîñêîãî êîíäåí�ñàòîðà ðåàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýêðàíèðóþùåãî çà�ðÿäà â ýëåêòðîäàõ ñ ó÷åòîì �ðèäåëåâñêèõ îñöèëëÿ�öèé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ (ï. 3.2), 3) ðàñ÷åò ðàáî�òû âûõîäà è ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ïðîñòûõ ìåòàë�ëîâ (ðàçä. 4). Íà ïðèìåðå òóííåëüíîãî êîíòàêòà ìå�òàëë�ïîëóïðîâîäíèê ñ áàðüåðîì Øîòòêè ïîêàçàíàïðèìåíèìîñòü àëãîðèòìà ê ðàñ÷åòó ñòðóêòóð, â êî�òîðûõ âîçìîæíî ïðîòåêàíèå òîêà (ðàçä. 5). ×àñòü ðå�çóëüòàòîâ áûëà ïðåäâàðèòåëüíî ïðåäñòàâëåíà â ðà�áîòå [7℄ è äîêëàäûâàëàñü íà �îññèéñêèõ êîí�åðåí�öèÿõ ïî �èçèêå ïîëóïðîâîäíèêîâ â 2001�2007 ãã.2. ÈÑÕÎÄÍÛÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈß È ÀË�Î�ÈÒÌÈÒÅ�ÀÒÈÂÍÎ�Î �ÅØÅÍÈß2.1. Îáùàÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷èÂ ïðèáëèæåíèè Êîíà �Øýìà ãàç âçàèìîäåéñòâó�þùèõ ýëåêòðîíîâ ïðè òåìïåðàòóðå T = 0 îïèñûâà�åòñÿ ñèñòåìîé óðàâíåíèé äëÿ îäíî÷àñòè÷íûõ âîëíî�âûõ �óíêöèé 	":170



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :12r2	"(r) + ("� Ueff (r))	"(r) = 0 (2.1)ñ ý��åêòèâíûì ïîòåíöèàëîìUeff (r) = U(r) + Ux(r): (2.2)Çäåñü " � ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå ýíåðãèè îäíî÷à�ñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ, à ÷åðåç U îáîçíà÷åíà êóëîíîâ�ñêàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà, äëÿ êîòîðîéóðàâíåíèå Ïóàññîíà çàïèñûâàåòñÿ â âèäår2U = 4�(N+(r)�N(r)); (2.3)ãäå N+(r) � ïëîòíîñòü íîñèòåëåé ïîëîæèòåëüíîãîçàðÿäà, N(r) � ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ. Âñþäó, ãäåíå îãîâîðåíî èíîå, èñïîëüçóþòñÿ àòîìíûå åäèíèöûjej = m = ~ = 1, îñíîâàííûå íà çàðÿäå e è ìàñ�ñå m ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà, êîãäà åäèíèöà äëèíû �áîðîâñêèé ðàäèóñ aB , åäèíèöà ýíåðãèè � ÕàðòðèHa = e2=aB .Îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë, âõîäÿùèéâ óðàâíåíèå (2.2), áåðåòñÿ â ëîêàëüíîì ïðèáëèæåíèè�óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè:Ux(r) = d[N"x(N)℄dN ����N=N(r) ; (2.4)ãäå "x = "x + " � ñóììà îáìåííîé è êîððåëÿöèîí�íîé ýíåðãèé íà îäíó ÷àñòèöó.Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü âûðàæàåòñÿ ÷åðåç âîëíî�âûå �óíêöèè êàêN(r) = 2 Z"�"F D f"g j	"(r)j2 ; (2.5)ãäå ìíîæèòåëü 2 ó÷èòûâàåò ñïèíîâîå âûðîæäåíèåîäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé è èíòåãðèðîâàíèå ïî äè���åðåíöèàëüíîé ñïåêòðàëüíîé ìåðå D f"g ãàìèëüòî�íèàíà Ĥ = �12r2 + Ueff (r)âåäåòñÿ ïî âñåì çàíÿòûì ñîñòîÿíèÿì ñ ýíåðãèåé ",íå ïðåâûøàþùåé ýíåðãèþ Ôåðìè "F .Êàê îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, ãðàíè÷íûå óñëî�âèÿ äëÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà íàêëàäûâàþò îïðåäå�ëåííûå òðåáîâàíèÿ íà ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè â ïðîñòðàíñòâå, êîòîðûì ðåçóëüòàò èí�òåãðèðîâàíèÿ â �îðìóëå (2.5) íå îáÿçàí óäîâëåòâî�ðÿòü äî äîñòèæåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàíèÿ. Îäíàêî, åñ�ëè ïðåäñòàâèòü ïîëíóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ â âèäåñóììû N(r) = Nind(U(r)) +Nqu(r); (2.6)

ãäå èíäóöèðîâàííàÿ ïëîòíîñòü Nind çàâèñèò ÿâíî îòíåèçâåñòíîãî ïîòåíöèàëà, òî ïðîáëåìû íåñîâìåñòè�ìîñòè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ñ ïðàâîé ÷àñòüþ óðàâíå�íèÿ Ïóàññîíà íå áóäåò, òàê êàê êóëîíîâñêîå äàëüíî�äåéñòâèå ñìåíèòñÿ ýêðàíèðîâàííûì âçàèìîäåéñòâè�åì êîíå÷íîãî ðàäèóñà. Â ìåòîäå Êîíà �Øýìà ìåæäóïëîòíîñòüþ ýëåêòðîíîâ è ý��åêòèâíûì ïîòåíöèà�ëîì ñóùåñòâóåò ïðèáëèæåííîå ëîêàëüíîå ñîîòíîøå�íèå, àíàëîãè÷íîå òîìó, ÷òî èìååò ìåñòî â êëàññè÷å�ñêîì èäåàëüíîì ðàâíîâåñíîì �åðìè-ãàçå,Nind(r) = 23=23�2 ("F � Ueff (r))3=2: (2.7)Ôîðìóëà (2.7) ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà èç ðåøåíèéóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà (2.1) äëÿ âîëíîâûõ �óíê�öèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðè�áëèæåíèè, åñëè ïîäñòàâèòü èõ â (2.5) è óñðåäíèòüïîëó÷åííóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ ïî ìàñøòàáàì,á�îëüøèì �åðìèåâñêîé äëèíû âîëíû �F . Âåëè÷è�íà Nqu(r) ïðè èñïîëüçîâàíèè äëÿ Nind(r) �îðìó�ëû (2.7) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êâàíòîâóþ ïîïðàâêó êêâàçèêëàññè÷åñêîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýëåêòðîíîâ. Îò�ìåòèì, ÷òî ïðåäñòàâëåíèå ïîëíîé ïëîòíîñòè �îð�ìóëîé (2.6) âñåãäà ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì, íåñìîòðÿ íàèñïîëüçîâàíèå ïðèáëèæåííîé �îðìóëû (2.7) äëÿNind(r).Â âûðàæåíèè (2.2) Ux = Ux + U. Îáìåííûé ïî�òåíöèàë äëÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà â ëîêàëüíîì ïðèáëè�æåíèè äàåòñÿ èçâåñòíîé �îðìóëîéUx(r) = �� 3��1=3N1=3(r) == �� 32��2=3 1rs(r) : (2.8)Êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë ñîãëàñíî (2.4) îïðåäå�ëÿåòñÿ ÷åðåç êîððåëÿöèîííóþ ýíåðãèþ íà îäèí ýëåê�òðîí ". Ìû ïðèìåì äëÿ ïîñëåäíåé ñëåäóþùåå âû�ðàæåíèå: " = � 0:44rs + 11:5 : (2.9)Çäåñü rs � ëîêàëüíûé ðàäèóñ Âèãíåðà � Çåéòöà,îïðåäåëÿåìûé ñîîòíîøåíèåì4�r3s(r)=3 = N�1(r): (2.10)Äëÿ äàëüíåéøåãî óäîáíî òàêæå îáîçíà÷èòü ÷åðåçRs = rs(1) çíà÷åíèå ýòîãî ïàðàìåòðà íà áåñêîíå÷íî�ñòè, ãäå âñåãäà áóäåò ïðåäïîëàãàòüñÿ âûïîëíåííûìóñëîâèå ëîêàëüíîé íåéòðàëüíîñòè:limjrj!1(N �N+)! 0:171



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ ïðîèçâîäíîé (2.4) äëÿ ñëó�÷àÿ êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè, îïðåäåëåííîé �îðìó�ëîé (2.9), âûðàæåíèå äëÿ êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöè�àëà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåU(r) = �2275 8rs(r) + 69[2rs(r) + 23℄2 : (2.11)Ôîðìóëà (2.9) äëÿ êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè îòëè�÷àåòñÿ îò èçâåñòíîé �îðìóëû Âèãíåðà çàìåíîé ñëà�ãàåìîãî 7:8 â çíàìåíàòåëå íà 11:5. Îñíîâàíèÿ äëÿçàäàíèÿ êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè �îðìóëîé Âèãíå�ðà ñ èçìåíåííûì ÷èñëîâûì ïàðàìåòðîì ïîäðîáíååòðåáóþò îòäåëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ. Çäåñü ëèøü îò�ìåòèì, ÷òî ïðè òàêîì âûáîðå ", ñ îäíîé ñòîðî�íû, ëó÷øå îïèñûâàåòñÿ çàâèñèìîñòü îò Rs ýíåðãèèñâÿçè ïðîñòûõ ìåòàëëîâ, ïðåäñòàâëåííàÿ â òàáë. 8êíèãè [8℄. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðèíÿòîå â ëèòåðàòó�ðå çíà÷åíèå Rs = 5:63 äëÿ Cs îêàçûâàåòñÿ ìåíü�øå êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ Rs = 5:64, õàðàêòåðè�çóþùåãî óñòîé÷èâîñòü îäíîðîäíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåê�òðîííîãî ãàçà â ìîäåëè æåëå îòíîñèòåëüíî ïðîñòðàí�ñòâåííî-íåîäíîðîäíûõ âîçìóùåíèé. Ïîñêîëüêó äëÿñèñòåìû ñ Rs � Rs íåâîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ�îðìóëû (2.7) äëÿ èíäóöèðîâàííîãî çàðÿäà äåëà�åò íåïðèìåíèìûì ïðåäëàãàåìûé àëãîðèòì, âûáîðêîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè â �îðìå (2.9) îáåñïå÷èâà�åò ñóùåñòâîâàíèå ìåòàëëè÷åñêîãî öåçèÿ â ðàìêàõðàçðàáàòûâàåìîãî ìåòîäà ðàñ÷åòà. Äëÿ êîððåëÿöè�îííîé ýíåðãèè â ëîêàëüíîì ïðèáëèæåíèè â ëèòåðà�òóðå ïðåäëàãàþòñÿ è äðóãèå âûðàæåíèÿ (ñì., íàïðè�ìåð, îáñóæäåíèå â [1; 5℄), îäíàêî â íàñòîÿùåé ðàáî�òå, öåëü êîòîðîé ïðîäåìîíñòðèðîâàòü â äåòàëÿõ ïðè�ìåíåíèå íîâîãî àëãîðèòìà íà ðÿäå êëàññè÷åñêèõ çà�äà÷, êîíêðåòíûé âèä êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëàíå ñòîëü âàæåí, òàê êàê ñîîòâåòñòâóþùèå èçìåíå�íèÿ â âûðàæåíèè äëÿ U èìåþò ñëåäñòâèåì òîëüêîêîëè÷åñòâåííûå îòëè÷èÿ â ðåçóëüòàòàõ âû÷èñëåíèé,íî íå ñîçäàþò ïðèíöèïèàëüíûõ òðóäíîñòåé ïðè ðå�àëèçàöèè ïðåäëàãàåìîé èòåðàöèîííîé ïðîöåäóðû.Âûäåëåíèå èíäóöèðîâàííîãî çàðÿäà ïðèâîäèòóðàâíåíèå Ïóàññîíà (2.3) ê âèäór2U + 4�Nind(U) = 4�(N+(r)�Nqu(r)): (2.12)Ââåäåííàÿ çäåñü ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðìóë(2.5)�(2.7) êâàíòîâàÿ ïîïðàâêà Nqu(r) ê ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè îïðåäåëÿåòñÿ êàêNqu(r) = 2 Z"�"F D f"g j	"(r)j2 �Nind(r): (2.13)Àëãîðèòì ïîñëåäîâàòåëüíûõ øàãîâ i = 0; 1; 2; : : :ïðè èòåðàòèâíîì ðåøåíèè óðàâíåíèé (2.1)�(2.5) ñ çà�

ìåíîé óðàâíåíèÿ (2.3) íà (2.12) ìîæåò áûòü òåïåðüçàïèñàí â ñëåäóþùåì âèäå.1. Ïðåíåáðåãàåì ìåëêîìàñøòàáíûìè êâàíòîâû�ìè âàðèàöèÿìè ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâN0qu = 0: (2.14)2. �åøàåì íåëèíåéíîå óðàâíåíèå Ïóàññîíà ñ èç�âåñòíîé ïðàâîé ÷àñòüþ:r2U i(r) + 4�Nind(U i; N iqu) == 4� �N+(r)�N iqu(r)� : (2.15)3. Îïðåäåëÿåì ñàìîñîãëàñîâàííóþ ñ U ïîëíóþïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ è ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë:N is(r) = N iind(r) +N iqu(r);U ieff (r) = U i(r) + Ux �N is(r)� : (2.16)4. Íàõîäèì ñîáñòâåííûå �óíêöèè îäíî÷àñòè÷íî�ãî ãàìèëüòîíèàíà Êîíà �Øýìà12r2	i"(r) + �"� U ieff (r)�	i"(r) = 0: (2.17)5. Ïåðåîïðåäåëÿåì ïîëíóþ ïëîòíîñòü ýëåêòðî�íîâ, èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííûé ñïåêòð ñîáñòâåííûõ çíà�÷åíèé è íàéäåííûå ñîáñòâåííûå �óíêöèè:N i(r) = 2 Z"�"FD f"g ��	i"(r)��2 : (2.18)6. Îïðåäåëÿåì êâàíòîâóþ ïîïðàâêó äëÿ ñëåäóþ�ùåãî øàãà èòåðàöèé ÷åðåç íîâóþ ïîëíóþ ïëîòíîñòüýëåêòðîíîâ:N i+1qu (r) = N i(r)�Nind(U ieff (r)): (2.19)7. Âîçâðàùàåìñÿ ê ðåøåíèþ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíàñ íîâîé ïðàâîé ÷àñòüþ.Èíäåêñ i çäåñü îçíà÷àåò íîìåð èòåðàöèè. Âàæíîîòìåòèòü, ÷òî â ïðîöåññå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàñ�ñîíà (2.15) îäíîâðåìåííî íàõîäÿòñÿ êóëîíîâñêèé ïî�òåíöèàë U i(r) è ñîãëàñîâàííàÿ ñ íèì èíäóöèðîâàí�íàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ N iind(r) ïðè íåèçìåííîéêâàíòîâîé ïëîòíîñòè N iqu(r).Êðèòåðèåì ñõîäèìîñòè èòåðàöèîííîãî ïðîöåññàñëóæèò âåëè÷èíà Æ, îãðàíè÷èâàþùàÿ ìàêñèìàëüíîåîòêëîíåíèå ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ N is(r), ïîëó÷åí�íîé ïîñëå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà è ñàìîñîãëà�ñîâàííîé ñ ïîòåíöèàëîì U i(r), îò ïëîòíîñòè N i(r),ïîëó÷åííîé ïîñëå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà,maxr ��N is(r)�N i(r)��N(1) � Æ: (2.20)172



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :Çäåñü ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî â áåñêîíå÷íî óäàëåííûõîáëàñòÿõ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ çàäàíà óñëîâèåì ëî�êàëüíîé íåéòðàëüíîñòè è íå ìåíÿåòñÿ â ïðîöåññå èòå�ðàöèé.Â õîäå ðåøåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî óðàâíåíèÿÏóàññîíà (2.15) èíäóöèðîâàííàÿ ïëîòíîñòüN iind = Nind(U i; N iqu)äîëæíà âû÷èñëÿòüñÿ êàê íåÿâíàÿ �óíêöèÿ íåèçâåñò�íîãî ïîòåíöèàëà U i ïðè èçâåñòíîé êâàíòîâîé ïî�ïðàâêå N iqu ñîãëàñíî �îðìóëàì (2.2) è (2.7). Íåÿâ�íîñòü ýòîé �óíêöèè îáóñëîâëåíà òåì, ÷òî âõîäÿùèéâ (2.7) îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë çàâèñèòîò ïîëíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ N iind +N iqu:Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ èíäó�öèðîâàííîãî çàðÿäà â �îðìå (2.7) íåîáõîäèìî âû�ïîëíåíèå óñëîâèÿ dNinddU < 0: (2.21)Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå êâàäðàò äëèíû ëèíåéíîãîýêðàíèðîâàíèÿ â ëèíåàðèçîâàííîì ïî U óðàâíå�íèè (2.15) ñòàíîâèòñÿ îòðèöàòåëüíîé âåëè÷èíîé èîòêëèê íà ìàëûå ïðîñòðàíñòâåííûå âîçìóùåíèÿýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïåðåñòàåò áûòü ëîêàëèçî�âàííûì èç-çà îñöèëëèðóþùåãî ïîâåäåíèÿ ðåøåíèéñàìîñîãëàñîâàííîãî óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà. Îáû÷íîíåðàâåíñòâî (2.21) íàðóøàåòñÿ òàì, ãäå ïëîò�íîñòü ýëåêòðîíîâ ìàëà è ñîîòâåòñòâåííî âåëèêàîòíîñèòåëüíàÿ ðîëü îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãîïîòåíöèàëà. Â òàêèõ îáëàñòÿõ íåóñòîé÷èâîñòèââåäåíèå èíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ�îðìóëîé (2.7) íå ñïðàâåäëèâî, è ìû áóäåì ïî�ëàãàòü òàì N iind(r) � 0. Ýòà ñèòóàöèÿ âîçíèêàåò,íàïðèìåð, âáëèçè ïîâåðõíîñòè ýëåêòðîííûõ ñèñòåìâ îáëàñòè ¾õâîñòîâ¿ ýëåêòðîííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ,ãäå ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ âñåãäà ñòðåìèòñÿ ê íóëþ.Â çàêëþ÷åíèå ýòîãî ðàçäåëà ñäåëàåì íåñêîëüêîçàìå÷àíèé îá èñïîëüçóåìîé â äàëüíåéøåì òåðìèíî�ëîãèè. �åçóëüòàòû ñàìîñîãëàñîâàííûõ âû÷èñëåíèéïîëíîé ñèñòåìû óðàâíåíèé (2.14)�(2.19) ñ �îðìó�ëîé (2.7) äëÿ èíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè ýëåêòðî�íîâ, îáìåííûì ïîòåíöèàëîì â âèäå (2.8) è êîððå�ëÿöèîííûì ïîòåíöèàëîì â âèäå (2.11) áóäåì íàçû�âàòü òî÷íûì èëè ïðîñòî ñàìîñîãëàñîâàííûì ðàñ÷å�òîì. �åøåíèå òîé æå ñèñòåìû óðàâíåíèé áåç ó÷åòàUx íàçîâåì ñàìîñîãëàñîâàííûì ðàñ÷åòîì â ïðèáëè�æåíèè Õàðòðè. Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâ�íåíèÿ Ïóàññîíà (2.12) ñ èíäóöèðîâàííîé ïëîòíî�ñòüþ (2.7) áåç ó÷åòà Ux è ïðè Nqu = 0 äàåòïðèáëèæåíèå Òîìàñà �Ôåðìè. Ó÷åò îáìåííîãî ïî�òåíöèàëà Ux â ýòîé ñõåìå íàçûâàåòñÿ ïðèáëèæåíè�

åì Òîìàñà �Ôåðìè �Äèðàêà. Èñïîëüçîâàíèå â �îð�ìóëå (2.7) äëÿ èíäóöèðîâàííîãî çàðÿäà ïîëíîãîý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà â ïðèáëèæåíèè ëîêàëü�íîé ïëîòíîñòè èíîãäà íàçûâàþò ïðèáëèæåíèåì Òî�ìàñà �Ôåðìè �Äèðàêà ��îìáàøà (ñì., íàïðèìåð, [9,� 11℄).2.2. Îñîáåííîñòè ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìàÊîíêðåòíåå òåõíèêà âû÷èñëåíèé ñ èñïîëüçîâàíè�åì èíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ áóäåò ïî�ÿñíåíà â ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ, ãäå îïèñàíà ðåàëè�çàöèÿ ïðåäëîæåííîãî èòåðàöèîííîãî àëãîðèòìà íàïðèìåðå ðàñ÷åòà êâàíòîâîé ïîïðàâêè ê åìêîñòè áà�ðüåðíûõ ñòðóêòóð è âû÷èñëåíèé ðàáîòû âûõîäà èïëîòíîñòè ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ïðîñòûõ ìåòàë�ëîâ â ìîäåëè ñ îäíîðîäíûì ïîëîæèòåëüíûì �î�íîì. Îäíàêî îäíîðîäíîñòü �îíà ïîçâîëÿåò ïðîäâè�íóòüñÿ äàëüøå â àíàëèòè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèÿõîáùèõ �îðìóë. Ïîýòîìó ðàññìîòðèì ïîëóáåñêîíå÷�íûé ýëåêòðîííûé ãàç â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî çàðÿäèîíîâ îáðàçóåò îäíîðîäíûé ïîëîæèòåëüíûé �îí ñïëîòíîñòüþ N+ â âèäåN+(z) = ( N+; z � z+;0; z < z+: (2.22)Â ýòîé ìîäåëè ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë â óðàâíåíèèØðåäèíãåðà (2.17) çàâèñèò òîëüêî îò êîîðäèíàòû z.Òàêàÿ ñèñòåìà ìîæåò ïðåäñòàâëÿòü, íàïðèìåð, ïî�âåðõíîñòü ìåòàëëà ñ ñàìîñîãëàñîâàííûì áàðüåðîìëèáî ïîëóïðîâîäíèêîâóþ ñòðóêòóðó, îãðàíè÷åííóþïîòåíöèàëüíûì áàðüåðîì.Âûðàæåíèå äëÿ èíäóöèðîâàííîãî çàðÿäà â �îð�ìå (2.7) àñèìïòîòè÷åñêè ïðàâèëüíî (ïî ïàðàìåòðóêâàçèêëàññè÷íîñòè, êîòîðûé â ðàññìàòðèâàåìûõ ñè�ñòåìàõ áóäåò âñåãäà ìàë ïðè z ! 1) îïèñûâàåòñàìîñîãëàñîâàííóþ ðåàêöèþ ýëåêòðîíîâ íà èçìåíå�íèå äëèííîâîëíîâîé ÷àñòè êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèà�ëà, ÷òî è òðåáóåòñÿ äëÿ óñòðàíåíèÿ áåñêîíå÷íîãîðàäèóñà äåéñòâèÿ ïðÿìîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ çàðÿäîâ. Îäíàêî, êàê îòìå÷àëîñü âûøå, îíî íåñïðàâåäëèâî â îáëàñòè, ãäå ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòüìàëà è íàðóøàåòñÿ óñëîâèå (2.21). Ñ ó÷åòîì ñêàçàí�íîãî ñàìîñîãëàñîâàííîå óðàâíåíèå Ïóàññîíà ìîæíîçàïèñàòü â âèäåd2uid�2 + nnind(ui; niqu) == n(�(� � �+)� niqu(�)); � > �i;d2uid�2 = n(�(� � �+)� ni(�)); � � �i; (2.23)173



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009ãäå n = (8=3�) (4=9�)1=3Rs è �(�) � òåòà-�óíêöèÿÕåâèñàéäà. Çäåñü ââåäåíû áåçðàçìåðíûå ïåðåìåí�íûå � = kF z; �+ = kF z+;n(�) = N(z)N+ ; u(�) = U(z)"0F ;ãäå kF = (3�2N+)1=3, "0F = k2F =2. �ðàíè÷íûå óñëîâèÿäîëæíû îáåñïå÷èâàòü îáðàùåíèå â íóëü íà áåñêîíå÷�íîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ du=d�, ÷òîáû èìåòü òàìîãðàíè÷åííîñòü ïîòåíöèàëà, u(1) = onst, è ëîêàëü�íóþ íåéòðàëüíîñòü ýëåêòðîííîãî ãàçà, n(1) = 1.Â óðàâíåíèè (2.23) ïðåäïîëàãàåòñÿ íàëè÷èå îä�íîé êðèòè÷åñêîé òî÷êè �, êîòîðàÿ îòäåëÿåò îá�ëàñòü, ãäå ñóùåñòâóåò èíäóöèðîâàííàÿ ïëîòíîñòünind â �îðìå (2.7), îò îáëàñòè, ãäå åå ââåäåíèåíåäîïóñòèìî ñîãëàñíî êðèòåðèþ (2.21). Ïðè ðàñ÷å�òå ñèñòåì, óäîâëåòâîðÿþùèõ óñëîâèþ Rs < Rs,âñåãäà èìååòñÿ âîçìîæíîñòü ââåñòè nind â îáëàñòè�i < � < 1. Òàì æå îêàæåòñÿ îïðåäåëåííîé ïëîò�íîñòü niqu. Íà ñàìîì äåëå çàäà÷à âñåãäà ñ÷èòàåòñÿíà êîíå÷íîì îòðåçêå âåùåñòâåííîé îñè 0 � � � �max.×åðåç �+ � 0 îáîçíà÷åí âîçìîæíûé ñäâèã íà÷àëà ïî�ëîæèòåëüíîãî �îíà îò íóëÿ. Âåëè÷èíû �+ è �maxïðåäïîëàãàþòñÿ íàñòîëüêî áîëüøèìè, ÷òîáû ïåðå�íîñ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé èç òî÷åê � = �1 è � =1 âòî÷êè � = 0 è �max íå îêàçûâàë âëèÿíèÿ íà ðåçóëü�òàò â ïðåäåëàõ âûáðàííîé òî÷íîñòè. Ýòî óñëîâèå ëåã�êî ïðîâåðÿåòñÿ ðàñ÷åòîì ïðè íåñêîëüêèõ ïîñëåäîâà�òåëüíî óâåëè÷èâàþùèõñÿ çíà÷åíèÿõ �+ è �max.Â òî÷êå � ïðàâîå è ëåâîå ðåøåíèÿ ñøèâàþò�ñÿ òàê, ÷òîáû ïîòåíöèàë u è åãî ïåðâàÿ ïðîèç�âîäíàÿ áûëè íåïðåðûâíû. Êðèòè÷åñêàÿ òî÷êà �îïðåäåëÿåòñÿ êàê òî÷êà, â êîòîðîé çíàê íåðàâåí�ñòâà (2.21) ìåíÿåòñÿ íà ïðîòèâîïîëîæíûé, ò. å. ïðî�èçâîäíàÿ dnind=du ñòàíîâèòñÿ ïîëîæèòåëüíîé. Ïî�ñêîëüêó ïðè ñìåíå çíàêà ïðîèçâîäíàÿ ìíîãîçíà÷íîéíåÿâíîé �óíêöèè nind(u) ïðîõîäèò ÷åðåç áåñêîíå÷�íîñòü, óäîáíåå, êàê â ìåòîäå �óíêöèîíàëà ïëîòíî�ñòè, àíàëèçèðîâàòü îáðàòíóþ ê íåé îäíîçíà÷íóþ�óíêöèþ u(nind), ïðîèçâîäíàÿ êîòîðîé ìåíÿåò çíàê,ïðîõîäÿ ÷åðåç íóëü. Ýòà �óíêöèÿ ìîæåò áûòü ïîëó�÷åíà èç �îðìóëû (2.7) è âî ââåäåííûõ áåçðàçìåðíûõïåðåìåííûõ èìååò âèäu (nind) = �� n2=3ind � ux (nind + nqu) ; (2.24)ãäå ux = Ux="0F , à � = 1 � ux(1) � áåçðàç�ìåðíàÿ ýíåðãèÿ Ôåðìè ýëåêòðîíîâ ïðè ó÷åòå îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Â îòëè÷èå îò àíàëèçà óñëîâèé ïðèìåíèìîñòè�îðìóëû äëÿ èíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè â îäíîðîä�íîì ýëåêòðîííîì ãàçå, ïðîâåäåííîãî â ðàáîòå [10℄, êî�

òîðûé ñ ó÷åòîì (2.9) äàåò îöåíêó êðèòè÷åñêîé ïëîò�íîñòè â âèäå Rs = 5:64, â íàñòîÿùåì ñëó÷àå íà çà�âèñèìîñòü nind(u) âëèÿåò åùå êâàíòîâàÿ ïîïðàâêà êïëîòíîñòè nqu. Ýòî âëèÿíèå îáóñëîâëåíî òåì, ÷òî îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë â ïðèáëèæåíèèëîêàëüíîé ïëîòíîñòè çàâèñèò îò ïîëíîé ïëîòíîñòèýëåêòðîíîâ. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî ïðîâåñòè ðàññìîò�ðåíèå çàíîâî, îñíîâûâàÿñü íà âûðàæåíèèdudnind = �23n�1=3ind � ddnind [ux (nind + nqu)℄ : (2.25)Íåîáõîäèìûé äëÿ êà÷åñòâåííîãî ïîíèìàíèÿ ðå�çóëüòàò ìîæåò áûòü âûâåäåí àíàëèòè÷åñêè, åñëèïðåíåáðå÷ü êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèåé. Åå ó÷åò íå èç�ìåíèò ïîëó÷åííîé êàðòèíû, òàê êàê äàæå ïðè íàè�ìåíüøåì äîïóñòèìîì çíà÷åíèè ïëîòíîñòè îäíîðîä�íîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà íà áåñêîíå÷íîñòè, îòâå÷à�þùåì íàèáîëüøåìó äîïóñòèìîìó çíà÷åíèþ Rs == 5:64, îòíîøåíèå u(Rs)=ux(Rs) = 0:26, à îòíîøå�íèå ïðîèçâîäíûõ åùå ìåíüøå: (du=dn)=(dux=dn) �� 0:07. Ñ ðîñòîì ïëîòíîñòè ýòè îöåíêè òîëüêî óëó÷�øàþòñÿ. Â òî æå âðåìÿ â õîäå ÷èñëåííîé ðåàëèçàöèèàëãîðèòìà óñëîâèå du=dnind � 0 ëåãêî ïðîâåðÿåòñÿáåç âñÿêèõ óïðîùåíèé ïî èçâåñòíîé ÷èñëåííî ïðàâîé÷àñòè �îðìóëû (2.25).Ñ ó÷åòîì ñêàçàííîãî íåðàâåíñòâî, îïðåäåëÿþùååîáëàñòü ïðèìåíèìîñòè êâàçèêëàññè÷åñêîãî âûðàæå�íèÿ (2.7), óäîáíî çàïèñàòü â âèäå�23n�1=3ind + 13xRs (nind + nqu)�2=3 � 0;x = 2 �2=3�2�2=3 : (2.26)Âõîäÿùàÿ ñþäà ïðîèçâîäíàÿ îáìåííîãî ïîòåíöèà�ëà (2.8) çàïèñàíà â ââåäåííûõ íàìè áåçðàçìåðíûõïåðåìåííûõ. Èç �îðìóëû (2.26) ìîæíî ïîëó÷èòüóðàâíåíèå äëÿ êðèòè÷åñêèõ çíà÷åíèé n ïîëíîéïëîòíîñòè n = nind + nqu, ïðè êîòîðûõ ïðîèñõîäèòñìåíà çíàêà ïðîèçâîäíîé du=dnind:n2 � �n + �nqu = 0; � = (xRs)3=8: (2.27)Åãî ðåøåíèÿ äîëæíû óäîâëåòâîðÿòü óñëîâèþíåîòðèöàòåëüíîñòè ïîëíîé ïëîòíîñòè, n � 0, èèíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè, nind � 0, â ñèëó èõîïðåäåëåíèÿ �îðìóëàìè (2.5) è (2.7). Çíà÷åíèÿêâàíòîâîé ïîïðàâêè nqu ìîãóò èìåòü ëþáîé çíàê,ïîñêîëüêó îíà îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëîé (2.6) êàê ðàç�íîñòü äâóõ âûðàæåíèé äëÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ,ïîëó÷åííûõ èç òî÷íîãî è ïðèáëèæåííîãî ðåøåíèéóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà.Êîðíè óðàâíåíèÿ (2.27) äàþòñÿ âûðàæåíèåìn1;2 = �2 �1�r1� 4�nqu � : (2.28)174



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :ßñíî, ÷òî ïðè nqu � 0 òîëüêî îäèí êîðåíün1 = �2 �1 +r1� 4�nqu � (2.29)óäîâëåòâîðÿåò ñ�îðìóëèðîâàííîìó óñëîâèþ íåîòðè�öàòåëüíîñòè n è n()ind = n � nqu. Â ñëó÷àå nqu = 0�îðìóëà (2.29) äàåò çíà÷åíèå n äëÿ îäíîðîäíî�ãî ýëåêòðîííîãî ãàçà ïðè ó÷åòå òîëüêî îáìåííî�ãî ïîòåíöèàëà, êîòîðîå ïîñëå ïåðåõîäà ê àòîìíûìåäèíèöàì îòâå÷àåò çíà÷åíèþ Rs = 6:02 [2℄. Äëÿnqu < 0 êðèòè÷åñêàÿ ïëîòíîñòü áóäåò òîëüêî áîëü�øå. Ó÷åò êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà òàêæå óâåëè�÷èâàåò îöåíêó n, òàê êàê äîáàâëÿåò ïîëîæèòåëü�íîå ñëàãàåìîå â ëåâîé ÷àñòè íåðàâåíñòâà (2.26). Âñëó÷àå îäíîðîäíîãî ãàçà ñ êîððåëÿöèîííîé ýíåðãè�åé â âèäå (2.9) ýòî ñìåùàåò êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå êRs = 5:64.Åñëè îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ nqu íå ìåíÿþòêà÷åñòâåííî çàâèñèìîñòè èíäóöèðîâàííîé ïëîòíî�ñòè nind îò ñðåäíåãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà u ïîñðàâíåíèþ ñ îäíîðîäíûì ñëó÷àåì, îñòàâëÿÿ òîëü�êî îäíî çíà÷åíèå êðèòè÷åñêîé ïëîòíîñòè, òî ïðènqu > 0 êàðòèíà ìåíÿåòñÿ. Îáà êîðíÿ, äàâàåìûå�îðìóëîé (2.28), èìåþò �èçè÷åñêèé ñìûñë è îáåñïå�÷èâàþò ïîëîæèòåëüíîñòü êàê ïîëíîé ïëîòíîñòè n,÷òî î÷åâèäíî, òàê è èíäóöèðîâàííîé n � nqu, ÷òîëåãêî ïðîâåðèòü. Âèäíî òàêæå, ÷òî èìååòñÿ îãðàíè�÷åíèå íà âåëè÷èíó êâàíòîâîé ïîïðàâêè nqu � �=4,íåîáõîäèìîå äëÿ ñóùåñòâîâàíèÿ êîðíåé. Åñëè nquïðåâûñèò ýòî çíà÷åíèå, êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë uñòàíîâèòñÿ ìîíîòîííî óáûâàþùåé �óíêöèåé nindâî âñåé îáëàñòè �èçè÷åñêè äîïóñòèìûõ çíà÷åíèé èóñëîâèå (2.21) âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ �îðìó�ëû (2.7) äëÿ èíäóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè íå íàðóøà�åòñÿ ïðè ëþáûõ çíà÷åíèÿõ u è n.Ïîä÷åðêíåì, ÷òî óñëîâèÿ äëÿ n, ïîðîæäåí�íûå íåðàâåíñòâîì (2.26), íå ñîâïàäàþò ñ óñëîâèåìíåîòðèöàòåëüíîñòè ïîäêîðåííîãî âûðàæåíèÿ â �îð�ìóëå (2.7), à âûïîëíÿþòñÿ ðàíüøå. Èìåííî áëàãîäà�ðÿ ýòîìó îáñòîÿòåëüñòâó, âûçâàííîìó îòðèöàòåëüíî�ñòüþ ux è åãî çàâèñèìîñòüþ îò n, äåéñòâèå �îðìó�ëû (2.7) ñ ðîñòîì ïîòåíöèàëà u ïðåêðàùàåòñÿ ðàíü�øå, ÷åì îáðàùàåòñÿ â íóëü nind. Ïîýòîìó ïðè ðîñòåu èëè óìåíüøåíèè n èíäóöèðîâàííûé çàðÿä îáðà�ùàåòñÿ â íóëü ñêà÷êîì îò êîíå÷íîãî çíà÷åíèÿ, �îð�ìèðóÿ â ïðîöåññå èòåðàöèé ðàçðûâû ïåðâîãî ðîäàâ ðàñïðåäåëåíèè ïîëíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ è âý��åêòèâíîì ïîòåíöèàëå, êàê ýòî ìîæíî óâèäåòüíà ðèñ. 1. Ïî äîñòèæåíèè ñàìîñîãëàñîâàííîñòè ýòîòðàçðûâ îêàçûâàåòñÿ, åñòåñòâåííî, ìåíüøå çàäàííîéòî÷íîñòè, ò. å. êðèòåðèÿ âûõîäà (2.20) èç èòåðàöèîí�íîãî öèêëà. Îäíàêî ðåàëèçàöèÿ îáðàáîòêè ýòîãî ðàç�

ðûâà ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà è Ïóàñ�ñîíà îêàçàëàñü ñóùåñòâåííûì ìîìåíòîì, âëèÿþùèìíà ý��åêòèâíîñòü âñåãî àëãîðèòìà, î ÷åì åùå áóäåòñêàçàíî äàëüøå.Îöåíêà âåëè÷èíû ðàçðûâîâ â ïëîòíîñòè è ý��åê�òèâíîì ïîòåíöèàëå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà òî÷íî, åñ�ëè ïðåíåáðå÷ü nqu. Èç ðåçóëüòàòîâ òàêîãî àíàëèçàñëåäóåò, ÷òî âåëè÷èíà ñêà÷êà â ïëîòíîñòè ðàâíà n()indè íà íà÷àëüíîì öèêëå èòåðàöèé ïðèíèìàåò çíà÷åíèå(Rs=Rs)3. Âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì íåèäåàëüíîñòè ýëåê�òðîííîãî ãàçà è ïðèáëèæåíèåì Rs ê Rs ñêà÷îê âáåçðàçìåðíîé ïëîòíîñòè ñòðåìèòñÿ ê åäèíèöå è ñòà�íîâèòñÿ âñå áîëåå ñèëüíûì âîçìóùåíèåì.�àçðûâ â ý��åêòèâíîì ïîòåíöèàëå ðàâåí çíà�÷åíèþ ux hn()indi, òàê êàê êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàëíåïðåðûâåí âñþäó. Â àòîìíûõ åäèíèöàõ ýòîò ðàçðûâèìååò óíèâåðñàëüíîå çíà÷åíèå, çàâèñÿùåå òîëüêî îòâûáðàííîãî âûðàæåíèÿ äëÿ êîððåëÿöèîííîé ýíåð�ãèè, è ìåíÿåòñÿ îò 0.1 Ha ïðè ó÷åòå òîëüêî îáìåí�íîãî ïîòåíöèàëà äî 0.15 Ha ïðè äîáàâëåíèè ê íåìóêîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà ñîãëàñíî ñòàíäàðòíîé�îðìóëå Âèãíåðà [2℄. Îäíàêî â áåçðàçìåðíûõ åäèíè�öàõ ðàçðûâ ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà òàêæå çíà÷è�òåëüíî óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì íåèäåàëüíîñòè ýëåê�òðîíîâ èç-çà óìåíüøåíèÿ "0F .Âûïèøåì òåïåðü àëãîðèòì èòåðàòèâíîãî ðåøå�íèÿ (2.14)�(2.19) ïðèìåíèòåëüíî ê ðàññìàòðèâàåìî�ìó â ýòîì ðàçäåëå òèïó ïîëóáåñêîíå÷íûõ ìíîãîýëåê�òðîííûõ ñèñòåì ñ îäíîðîäíûì ïîëîæèòåëüíûì �î�íîì, èñïîëüçóÿ ââåäåííûå áåçðàçìåðíûå ïåðåìåí�íûå è ñîïðîâîæäàÿ êàæäûé øàã íåîáõîäèìûìè ïî�ÿñíåíèÿìè.Ñòàðòîâîå çíà÷åíèå êâàíòîâîé ïîïðàâêè ê ïëîò�íîñòè ýëåêòðîíîâ è ñàìà ïîëíàÿ ïëîòíîñòü ïîëàãà�þòñÿ ðàâíûìè íóëþ, íà÷àëüíîå ïîëîæåíèå êðèòè÷å�ñêîé òî÷êè âûíîñèòñÿ çà ãðàíèöó ïîëîæèòåëüíîãî�îíà: n0qu(�) � 0; n0(�) � 0; �0 = �1: (2.30)�åøèâ óðàâíåíèå Ïóàññîíà (2.23), ïîëó÷àåì êóëî�íîâñêèé ïîòåíöèàë ui, óäîâëåòâîðÿþùèé ïîñòàâëåí�íûì ãðàíè÷íûì óñëîâèÿì, è ñàìîñîãëàñîâàííóþ ñíèì íîâóþ ïîëíóþ ïëîòíîñòü nis ýëåêòðîíîânis = niind + niqu; � > �i;nis = ni; � � �i; i = 0; 1; : : : (2.31)Ïðè ýòîì ïðîâåðêà óñëîâèÿ dniind=dui < 0 ìîæåò ïî�êàçàòü, ÷òî íåîáõîäèìî ïåðåíåñòè ïîëîæåíèå êðèòè�÷åñêîé òî÷êè íà íîâîå ìåñòî, �i+1 . Ïðè èçâåñòíûõ÷èñëåííî �óíêöèÿõ nis(�), ui(�) ïðîùå âñåãî ýòó ïðî�175



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009âåðêó ñäåëàòü ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (2.25), åñëè çàìå�íèòü niind âûðàæåíèåì ÷åðåç ïîòåíöèàë ui è ïåðåïè�ñàòü îïðåäåëåíèå (2.7) â áåçðàçìåðíûõ âåëè÷èíàõ:niind = ��� ui � ux(nis)�3=2 : (2.32)Â ñëó÷àå ñìåùåíèÿ êðèòè÷åñêîé òî÷êè âïðàâî ñëå�äóåò ïåðåîïðåäåëèòü nis, çàìåíèâ â ïðîöåäóðå (2.31)�i íà �i+1 . Ñäâèã êðèòè÷åñêîé òî÷êè âëåâî îñòàâëÿ�åò nis áåç èçìåíåíèÿ, îäíàêî íîâîå ïîëîæåíèå êðèòè�÷åñêîé òî÷êè îïðåäåëèò îáëàñòü �îðìèðîâàíèÿ èí�äóöèðîâàííîé ïëîòíîñòè ïîñëå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà.Íåñêîëüêî îñîáíÿêîì ñòîèò ñëó÷àé íóëåâîãî öèê�ëà, i = 0, êîãäà ìîæíî îáîéòè èñïîëüçîâàíèå ïðÿ�ìîãî ÷èñëåííîãî ìåòîäà ðåøåíèÿ äè��åðåíöèàëü�íîãî óðàâíåíèÿ âòîðîãî ïîðÿäêà. Ïîëîæèâ �0 = 0,ìû äîëæíû íà÷àòü ðåøåíèå ñ óðàâíåíèÿ (2.23). Âîòñóòñòâèå êâàíòîâîé ïîïðàâêè ê ïëîòíîñòè, êîãäàíåëèíåéíûé ïî u èíäóöèðîâàííûé çàðÿä íå çàâèñèòÿâíî îò êîîðäèíàòû �, ïåðâûé èíòåãðàë ýòîãî óðàâ�íåíèÿ ìîæåò áûòü íàéäåí â ÿâíîì âèäå. Ïîñëå ýòî�ãî ðåøåíèå íàõîäèòñÿ ÷èñëåííîé êâàäðàòóðîé ïåð�âîãî èíòåãðàëà. Â ïðîöåññå ýòîãî ðåøåíèÿ îïðåäåëÿ�þòñÿ êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë u, ñàìîñîãëàñîâàííîåñ íèì ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ, êîòîðîå ñâîäèòñÿçäåñü òîëüêî ê n0ind, è ïîëîæåíèå êðèòè÷åñêîé òî÷�êè �1 . Åñëè äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåìû â öåëîì äîñòàòî÷�íî êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, òàêîå ðåøåíèåìîæåò èìåòü ñàìîñòîÿòåëüíîå çíà÷åíèå (ñì., íàïðè�ìåð, �îðìóëû (35.70)�(35.73) â [9℄ è ðàñ÷åò òóííåëü�íîãî òîêà ÷åðåç áàðüåð Øîòòêè â [10℄).Çíàÿ ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà, ìîæíî ñ�îð�ìèðîâàòü ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë uieff = ui ++ uix(nis), êîòîðûé âõîäèò â óðàâíåíèå Øðåäèíãå�ðà. Â ñèëó òðàíñëÿöèîííîé èíâàðèàíòíîñòè ðàññìàò�ðèâàåìîé ñèñòåìû â ïëîñêîñòè xy, ïîëíàÿ âîëíîâàÿ�óíêöèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà �îðìóëîé	k;kk ��; rk� = 12� eikk�rkC k(�); (2.33)ãäå âåêòîð rk ëåæèò â ïëîñêîñòè xy, à êîíñòàíòàC îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì íîðìèðîâêè �óíêöèè  k.Óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà äëÿ  ik íà i-ì öèêëå èòåðà�öèé óäîáíî çàïèñàòü â âèäåd2d�2 ik(�) ++ �k2 � uieff (�) + ux(1)� ik(�) = 0; (2.34)ãäå áåçðàçìåðíîå êâàíòîâîå ÷èñëî k íîðìèðîâàíîíà kF è âûáðàíà êàëèáðîâêà ñêàëÿðíîãî ïîòåíöè�àëà óñëîâèåì u(1) = 0. Ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå k

îïðåäåëÿåò ïîâåäåíèå íà áåñêîíå÷íîñòè ñîáñòâåí�íûõ �óíêöèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà, íîðìèðîâàí�íûõ íà Æ(k�k0) ñîãëàñíî [2℄ (ñì. �îðìóëû (24), (25))è èìåþùèõ àñèìïòîòè÷åñêèé âèä ik(�) !r 2� sin(k� + k); � !1: (2.35)Íàéäåííîå ñ òî÷íîñòüþ äî ïðîèçâîëüíîãî ïîñòîÿííî�ãî ìíîæèòåëÿ ÷èñëåííîå ðåøåíèå ~ k(�) çàäà÷è Êî�øè äëÿ îäíîðîäíîãî óðàâíåíèÿ (2.34) áóäåò ïðàâèëü�íî íîðìèðîâàíî, åñëè åãî àñèìïòîòèêà ïðè � ! 1èìååò âèä (2.35). Ýòî äîñòèãàåòñÿ óìíîæåíèåì ïîëó�÷åííîãî ðåøåíèÿ íà ïîñòîÿííóþ A, êîòîðàÿ îïðåäå�ëÿåòñÿ óñëîâèåìA2 � ~ 2k(�1) + ~ 02k (�1)� = 2=�: (2.36)Çäåñü ÷åðåç �1 � �max îáîçíà÷åíà äîñòàòî÷íî óäà�ëåííàÿ òî÷êà, ãäå ïîòåíöèàë ueff (�1) ìîæíî ñ÷èòàòüïîñòîÿííûì. Ôàçà k ìîæåò íàõîäèòüñÿ èç ñîîòíî�øåíèÿk = artg"k ~ k(�1)~ 0k(�1)#� (k�1 � l�) ; (2.37)ãäå ÷åðåç l = [k�1=�℄ îáîçíà÷åíà öåëàÿ ÷àñòü âû�ïèñàííîãî îòíîøåíèÿ. Ïðè òàêîì îïðåäåëåíèè �àçàáóäåò èíâàðèàíòíà îòíîñèòåëüíî âûáîðà òî÷êè �1.Â çàâåðøåíèå i-ãî öèêëà èòåðàöèé âû÷èñëÿåòñÿïîëíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâni(�) = 3 1Z0 dk(1� k2) �� ik(�)��2 ; (2.38)è ñ ó÷åòîì (2.32) � êâàíòîâàÿ ïîïðàâêà ê ïëîòíîñòèäëÿ ñëåäóþùåãî öèêëà:ni+1qu (�) = ni(�)� nind �uieff (�)� : (2.39)Çàäà÷à Êîøè äëÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ðåøà�ëàñü ÷èñëåííî ñ èñïîëüçîâàíèåì íåÿâíîãî ìåòîäà÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè, êîòîðûé ÷àñòî íàçû�âàþò ìåòîäîì Íóìåðîâà. Â àëãîðèòì Íóìåðîâà íà�ïðÿìóþ íå âõîäèò çàäàííîå â íà÷àëüíîé òî÷êå çíà�÷åíèå ïåðâîé ïðîèçâîäíîé èñêîìîãî ðåøåíèÿ. Âìå�ñòî ýòîãî íàäî çíàòü çíà÷åíèå èñêîìîé �óíêöèè âïåðâîé îò êðàÿ òî÷êå. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ åå ñ òî÷íî�ñòüþ, ñîîòâåòñòâóþùåé òî÷íîñòè ìåòîäà Íóìåðîâà,èñïîëüçîâàëîñü ïðåäñòàâëåíèå �óíêöèè â âèäå îò�ðåçêà ðÿäà Òåéëîðà ñ âêëþ÷åíèåì ÷ëåíîâ âòîðîãî ïî�ðÿäêà. Íåîáõîäèìîå äëÿ ýòîãî çíà÷åíèå âòîðîé ïðî�èçâîäíîé ðåøåíèÿ â êðàåâîé òî÷êå îïðåäåëÿëîñü èç176



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :ñàìîãî óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà. Àíàëîãè÷íûé ïðèåìèñïîëüçîâàëñÿ äëÿ ïðîõîæäåíèÿ òî÷åê ðàçðûâà ý���åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà. Áûëî ïðîâåðåíî, ÷òî òàêàÿïðîöåäóðà äàåò ðåçóëüòàò, ñîâïàäàþùèé â ïðåäåëàõâûáðàííîé òî÷íîñòè ñ ðåçóëüòàòîì ïðè èñïîëüçîâà�íèè ìåòîäà �óíãå �Êóòòà äëÿ îòõîäà íà îäèí øàã îòòî÷êè, ãäå çàäàíû ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ çàäà÷è Êîøè.×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà ïðîâî�äèëîñü ìåòîäîì óñòàíîâëåíèÿ [11℄. Èäåÿ ýòîãî ìå�òîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âìåñòî ñòàöèîíàðíîéçàäà÷è ðåøàåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùåå íåñòàöèîíàðíîåóðàâíåíèå�u�t ���2u��2 + nnind(u; nqu)� == �n[�(� � �+)� nqu(�)℄ (2.40)äî òåõ ïîð, ïîêà åãî ðåøåíèå íå ïåðåñòàíåò ìåíÿòüñÿñî âðåìåíåì t â ïðåäåëàõ çàäàííîé òî÷íîñòè.Ñ �îðìàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ óðàâíåíèå (2.40)ÿâëÿåòñÿ íåëèíåéíûì óðàâíåíèåì äè��óçèè, äëÿðåøåíèÿ êîòîðîãî ðàçðàáîòàíî áîëüøîå êîëè÷åñòâî÷èñëåííûõ ðåàëèçàöèé. Â äàííîé ðàáîòå ïðèìåíå�íà ñõåìà, â êîòîðîé ïîñëå äèñêðåòèçàöèè (2.40) ïîâðåìåíè ñ øàãîì � è ïî ïðîñòðàíñòâó ñ øàãîì hçàäàåòñÿ íà÷àëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëà, óäî�âëåòâîðÿþùåå êðàåâûì óñëîâèÿì, è ïðîñëåæèâàåòñÿýâîëþöèÿ ðåøåíèÿ âî âðåìåíè ïóòåì ðåøåíèÿ êðà�åâîé çàäà÷è â êàæäîé âðåìåííîé òî÷êå. Ïðè ýòîìíåò íåîáõîäèìîñòè ïîëó÷àòü ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñ�ïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëà u íà êàæäîì ¾âðåìåííîì¿øàãå ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ, òðåáóåòñÿ ëèøü íàéòèòî÷íîå ñòàöèîíàðíîå ðåøåíèå íà áîëüøèõ âðåìåíàõ,êîãäà èçìåíåíèÿ u îò øàãà ê øàãó ñòàíîâÿòñÿ ìàëû�ìè. Ïîñêîëüêó ïðè äèñêðåòèçàöèè ïî âðåìåíè áû�ëà ïðèìåíåíà íåÿâíàÿ ñõåìà ïåðâîãî ïîðÿäêà, äëÿîöåíêè íåëèíåéíîãî ÷ëåíà óðàâíåíèÿ ïðè �îðìèðî�âàíèè êðàåâîé çàäà÷è â íîâîé òî÷êå ïî âðåìåíè èñ�ïîëüçîâàëàñü ëèíåàðèçàöèÿ èíäóöèðîâàííîé ïëîò�íîñòè nind(u; nqu) îòíîñèòåëüíî ïðèðàùåíèÿ ïîòåí�öèàëà íà øàãå � . Âûáîð âðåìåííîãî øàãà � â õîäåðåøåíèÿ (2.40) ïðîâîäèòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû, ñîäíîé ñòîðîíû, îáåñïå÷èòü óñòîé÷èâîñòü ÷èñëåííîéñõåìû, à ñ äðóãîé ñòîðîíû, óâåëè÷èòü ñêîðîñòü âû�÷èñëåíèé (ñêîðîñòü âûõîäà íà ñòàöèîíàðíîå ðåøå�íèå) çà ñ÷åò ïåðåõîäà êî âñå á�îëüøèì çíà÷åíèÿì � .Ñîãëàñíî èìåþùèìñÿ â ëèòåðàòóðå ðåêîìåíäàöèÿì,íà÷àëüíûé øàã ïî âðåìåíè âûáèðàëñÿ èç óñëîâèÿ�=h2 = 0:1.Ïîñêîëüêó ïðè ïåðåõîäå îò îäíîé âðåìåííîé òî÷�êè ê ñëåäóþùåé â ïðîöåññå ðåøåíèÿ èñïîëüçîâàëàñüëèíåàðèçàöèÿ çàâèñèìîñòè nind(u), ìîãëà âîçíèêàòü

íåîáõîäèìîñòü ïåðåîïðåäåëèòü êðèòè÷åñêóþ òî÷êóâ õîäå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà, ÷òîáû èñêëþ�÷èòü ïîÿâëåíèå îáëàñòè, ãäå dnind(u; nq)=du > 0. Ýòîïðîâîäèëîñü òàêèì æå îáðàçîì, êàê îïèñàíî ïîñëå�îðìóëû (2.32). Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, ïðè óâåëè÷å�íèè Rs àìïëèòóäà ñêà÷êà â ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèðàñòåò, ÷òî ïðèâîäèò êî âñå áîëåå ñèëüíûì âîçìóùå�íèÿì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé. Áûëî îáíàðó�æåíî (ïîäðîáíåå ñì. ðàçä. 4), ÷òî ïðè Rs . Rs ñõî�äèìîñòü ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (2.14)�(2.19)óõóäøàåòñÿ. Îäíàêî ïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òî ýòîò �àêòÿâëÿåòñÿ, ñêîðåå, ñëåäñòâèåì êîíêðåòíîé ðåàëèçà�öèè ÷èñëåííîãî àëãîðèòìà, íåæåëè äå�åêòîì ïðåä�ëîæåííîé èòåðàöèîííîé ñõåìû.3. ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎ�Î �ÀÇÀÑÒ�ÓÊÒÓ� C ÏÎÒÅÍÖÈÀËÜÍÛÌÁÀ�ÜÅ�ÎÌÂ ýòîì ðàçäåëå îïèñàííûé âûøå àëãîðèòì ðåøå�íèÿ óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ íàõî�æäåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèè ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà â áàðüåðíîé ñòðóêòóðå,ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé äâà ïðîâîäíèêà ñ âûðîæäåí�íûì ýëåêòðîííûì ãàçîì, ðàçäåëåííûõ ñëîåì äèýëåê�òðèêà  äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ �d. Áó�äåì ñ÷èòàòü, ÷òî îñü z íàïðàâëåíà ïåðïåíäèêóëÿðíîïëîñêîñòè ñëîåâ ñòðóêòóðû, ïðîâîäíèêè ðàñïîëîæå�íû ñîîòâåòñòâåííî ïðè z � �d=2 è z � d=2, à ñëîéäèýëåêòðèêà çàíèìàåò îáëàñòü jzj < d=2. Â äàëü�íåéøåì ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî íåéòðàëèçóþùèé �îí âïðîâîäíèêàõ îäíîðîäåí è áàðüåð íå ëåãèðîâàí, ò. å.N+(z) = ( 0; jzj < d=2;N+; jzj � d=2: (3.1)Âûñîòà ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, îáðàçîâàííîãî ñëî�åì äèýëåêòðèêà, ïîëàãàåòñÿ ðàâíîé áåñêîíå÷íîñòè,òàê ÷òî âîëíîâûå �óíêöèè ðàâíû íóëþ íà ãðàíèöàõïðîâîäíèê�äèýëåêòðèê.3.1. Ñàìîèíäóöèðîâàííûå óðîâíè âïîëóïðîâîäíèêàõÂ ñëó÷àå áåñêîíå÷íî âûñîêîãî ïîòåíöèàëüíîãîáàðüåðà äàæå â îòñóòñòâèå íåîäíîðîäíîñòè ïîëîæè�òåëüíîãî �îíà N+(z) è ïðèëîæåííîãî íàïðÿæåíèÿâîçìîæíî ïîÿâëåíèå ëîêàëèçîâàííûõ ïî z ýëåêòðîí�íûõ ñîñòîÿíèé è îáðàçîâàíèå ðàçìåðíî-êâàíòîâàí-íûõ äâóìåðíûõ ïîäçîí. Âïåðâûå ïðåäïîëîæåíèå îñóùåñòâîâàíèè òàêèõ ñîñòîÿíèé áûëî âûäâèíóòî â12 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 177



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009ðàáîòå [12℄, ãäå ñîîòâåòñòâóþùèå äèñêðåòíûå óðîâ�íè áûëè íàçâàíû ¾ïëàçìåííûìè óðîâíÿìè¿. Ïîÿâëå�íèå ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé ñâÿçûâàëîñü ñ îáðà�ùåíèåì â íóëü ýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ �óíêöèé íàãðàíèöå ñ áàðüåðîì. Áëàãîäàðÿ íåïðåðûâíîñòè âîë�íîâûõ �óíêöèé, âáëèçè áàðüåðà âîçíèêàåò îáëàñòü ñïîíèæåííîé ïëîòíîñòüþ ýëåêòðîíîâ, íåäîñòàòî÷íîéäëÿ ñîáëþäåíèÿ ëîêàëüíîé íåéòðàëüíîñòè. Íåñêîì�ïåíñèðîâàííûé ïîëîæèòåëüíûé çàðÿä �îíà ñîçäàåòîêîëî áàðüåðà ñàìîñîãëàñîâàííóþ ïîòåíöèàëüíóþÿìó, â êîòîðîé ìîãóò ñóùåñòâîâàòü ñâÿçàííûå ñî�ñòîÿíèÿ. Ñîãëàñíî ñäåëàííîìó â ðàáîòå [12℄ ðàñ÷å�òó, â ñëó÷àå âûðîæäåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà óðîâ�íè äîëæíû ñóùåñòâîâàòü ïðè Rs � 2:87, à ïðèRs � 0:15 â ïðèáàðüåðíîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìå ïî�ÿâëÿåòñÿ âòîðîå ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå.Íåçàâèñèìî îò [12℄ â ðàáîòå [13℄ òàêæå áûëàâûñêàçàíà èäåÿ îáðàçîâàíèÿ îáåäíåííîé ýëåêòðîíà�ìè îáëàñòè âáëèçè áàðüåðà è èññëåäîâàëàñü çàâèñè�ìîñòü ýíåðãèè ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé è ãëóáè�íû ñàìîèíäóöèðîâàííîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû îò Rs.Îäíàêî â ýòèõ ðàáîòàõ ëèáî íå äîñòèãàëîñü ñàìî�ñîãëàñîâàíèÿ, êàê ýòî áûëî â [12℄, ëèáî â óðàâíå�íèè Øðåäèíãåðà âìåñòî òî÷íîãî ðåøåíèÿ óðàâíå�íèÿ Ïóàññîíà èñïîëüçîâàëñÿ íåêèé ìîäåëüíûé ïî�òåíöèàë [13℄. Â îáåèõ ðàáîòàõ ïðåíåáðåãàëîñü îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííûì âçàèìîäåéñòâèåì ñâîáîäíûõ íî�ñèòåëåé çàðÿäà. Ñàìîèíäóöèðîâàííûå óðîâíè äîñòà�òî÷íî ìåëêèå. Èõ ýíåðãèè ñîñòàâëÿþò ìàêñèìóì0:1 îò ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû (ïðèáëèçèòåëü�íî 2 ìýÂ â ñëó÷àå ïîëóïðîâîäíèêà ñ ïàðàìåòðàìèn�GaAs), òàê ÷òî îíè íàõîäÿòñÿ î÷åíü áëèçêî ê ñî�ñòîÿíèÿì íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Ïîýòîìó íåçíà÷è�òåëüíûå èçìåíåíèÿ �îðìû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ìî�ãóò ïðèâîäèòü ê èõ èñ÷åçíîâåíèþ. Â ñâÿçè ñ ýòèìïðåäñòàâëÿë èíòåðåñ âîïðîñ, ñîõðàíÿòñÿ ëè ýòè ñî�ñòîÿíèÿ â ñàìîñîãëàñîâàííîì ðåøåíèè.Ñèñòåìà óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà ðåøàëàñü ñî�ãëàñíî èòåðàòèâíîé ñõåìå (2.14)�(2.19). Ïîëíàÿ áåç�ðàçìåðíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ ni â îáëàñòè z �� d=2, ïîëó÷àåìàÿ ïîñëå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðå�äèíãåðà íà i-é èòåðàöèè, âû÷èñëÿëàñü ïî �îðìóëåni(�) = 3 1Z0 dk(1� k2)j ik(�)j2 ++ 3�2 Xj j ij(�)j2(1� "ij); (3.2)ãäå � = kF (z � d=2), j � íîìåð äèñêðåòíîãî óðîâ�íÿ, "j � äèñêðåòíûå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè,  k, j � âîëíîâûå �óíêöèè ñîîòâåòñòâåííî íåïðåðûâ�

íîé è äèñêðåòíîé ÷àñòåé ñïåêòðà. Ïåðâîå ñëàãàåìîåâ ïðàâîé ÷àñòè (3.2) îòâå÷àåò ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâíåïðåðûâíîãî ñïåêòðà, âòîðîå � ïëîòíîñòè ýëåêòðî�íîâ íà ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèÿõ.Ïîñêîëüêó ðàññìàòðèâàåìàÿ çàäà÷à ñ áåñêîíå÷íîâûñîêèì áàðüåðîì áëèçêà ê çàäà÷å î ïîòåíöèàëüíîìðàññåÿíèè s-âîëíû íà êîðîòêîäåéñòâóþùåì ïîòåíöè�àëå, äëÿ îïðåäåëåíèÿ íàëè÷èÿ è ÷èñëà óðîâíåé âïîòåíöèàëüíîé ÿìå ìîæíî áûëî áû âîñïîëüçîâàòü�ñÿ òåîðåìîé Ëåâèíñîíà (ñì., íàïðèìåð, [14℄), êîòî�ðàÿ âûðàæàåò ÷èñëî m óðîâíåé â ÿìå ÷åðåç �àçóàñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ (2.35) âîëíîâûõ �óíê�öèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà íà áåñêîíå÷íîñòè ñîîòíî�øåíèåì limk!0 k = m�. Õîòÿ ýòà �îðìóëà èñïîëü�çóåòñÿ, íàïðèìåð â ðàáîòå [15℄, ïðè òåîðåòè÷åñêîìàíàëèçå áàðüåðíîé ñòðóêòóðû, îíà íåóäîáíà ïðè ÷èñ�ëåííûõ ðàñ÷åòàõ èç-çà èçáûòî÷íûõ âû÷èñëåíèé âîë�íîâûõ �óíêöèé äëÿ íåçàïîëíåííûõ ñîñòîÿíèé. Âìå�ñòî ýòîãî äîñòàòî÷íî íàéòè ðåøåíèå óðàâíåíèÿØðå�äèíãåðà (2.34) ïðè k = 0 è ïîäñ÷èòàòü ÷èñëî íóëåé,ëåæàùèõ âíóòðè èíòåðâàëà 0 < � <1.Îäíàêî ïðè íàõîæäåíèè ýíåðãèè è âîëíîâîé�óíêöèè ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ìû èñïîëüçîâàëè ìå�òîä òðèãîíîìåòðè÷åñêîé ïðîãîíêè, êîòîðûé óñòðà�íÿåò èçâåñòíóþ ÷èñëåííóþ íåóñòîé÷èâîñòü óáûâàþ�ùåãî â êëàññè÷åñêè çàïðåùåííîé îáëàñòè ðåøåíèÿ,îáóñëîâëåííóþ íàëè÷èåì ýêñïîíåíöèàëüíî ðàñòóùå�ãî âòîðîãî ðåøåíèÿ [16℄. Ïîñêîëüêó â ýòîì ìåòîäåâîëíîâàÿ �óíêöèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå (�) = a(�) sin �(�); d d� = a(�) os �(�); (3.3)íåòðóäíî ïîêàçàòü, ÷òî ââåäåííàÿ çäåñü ïîëíàÿ �àçà�(�) áóäåò ïîëó÷àòü ïðèðàùåíèå � â íóëÿõ �óíêöèè (�), ãäå ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ ïðîèçâîäíàÿ ïîñëåäíåéîáðàùàåòñÿ â áåñêîíå÷íîñòü. Äëÿ �àçû è àìïëèòó�äû èìåþòñÿ äâà óðàâíåíèÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà:d�d� = ("� ueff (�) + ueff (1)) sin2 � + os2 �; (3.4)dad� = 12a sin(2�) (1 + ueff (�)� ueff (1)� ") ; (3.5)êîòîðûå âûâîäÿòñÿ èç (2.34) ñ ó÷åòîì (3.3). Óðàâ�íåíèå äëÿ �(�) ðåøàåòñÿ  íà÷àëüíûì óñëîâèåì�(0) = 0, íà÷àëüíîå óñëîâèå äëÿ àìïëèòóäû ìîæåòáûòü âûáðàíî ëþáûì ÷èñëîì, êîòîðîå îêîí÷àòåëüíîîïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì íîðìèðîâêè âîëíîâîé �óíê�öèè íà 1. Ýíåðãèè óðîâíÿ "j � 0 ñîîòâåòñòâóåò ïðå�äåëüíîå çíà÷åíèå �àçû �"(1) = j�(j = 1; 2; : : : ).Ïîýòîìó äëÿ ïîäñ÷åòà ÷èñëà óðîâíåé â ÿìå äîñòà�òî÷íî áûëî ðåøèòü óðàâíåíèå (3.4) äëÿ äâóõ çíà÷å�íèé ýíåðãèè, îòâå÷àþùèõ äíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû è178



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :
5

2

29

1

654321

kF z
0

0.4

0.8

1.2

1.6

2.0

N/N+

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îò êîîðäèíàò ïëîòíîñòè ýëåê-òðîíîâ, ïîëó÷àåìîé íà ðàçëè÷íûõ öèêëàõ èòåðàöè-îííîãî ïðîöåññà. ×èñëà îêîëî êðèâûõ ñîîòâåòñòâó-þò íîìåðàì èòåðàöèé, ïîñëå êîòîðûõ ýòè êðèâûåáûëè ðàññ÷èòàíû. Â ýòîì ðàçäåëå êîîðäèíàòà z íàðèñóíêàõ îòñ÷èòûâàåòñÿ îò òî÷êè d=2ãðàíèöå íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà " = 0, è îïðåäåëèòüêðàòíîñòü � ðàçíîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõ �àç íà áåñ�êîíå÷íîñòè.�ðàíè÷íûå óñëîâèÿ ê óðàâíåíèþ Ïóàññîíà áðà�ëèñü â âèäå dud� �����=0 = 0; dud� ����1 = 0: (3.6)Îòìåòèì, ÷òî òàêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ âìåñòå ñ çà�äàíèåì óðîâíÿ Ôåðìè ïîñðåäñòâîì òðåáîâàíèÿ ëî�êàëüíîé íåéòðàëüíîñòè ñèñòåìû ïðè � ! 1 è âû�áîðîì u(1) = 0 îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò ÷èñëåííîåðåøåíèå óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà (2.23) è îáåñïå÷èâàþòåãî ñòðåìëåíèå ê íóëþ íà áåñêîíå÷íîñòè.Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè, ïîëó÷åííûå ïîñëå ðàçëè÷íîãî ÷èñ�ëà èòåðàöèé. Íà ðèñóíêå õîðîøî âèäíî, ÷òî íà íà�÷àëüíûõ èòåðàöèÿõ çàâèñèìîñòü ýëåêòðîííîé ïëîò�íîñòè îò êîîðäèíàòû èìååò ðàçðûâû, îáðàçóþùèå�ñÿ íà ãðàíèöå îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè êâàçèêëàññè�÷åñêîãî âûðàæåíèÿ äëÿ èíäóöèðîâàííîãî çàðÿäà â�îðìå (2.7). Â õîäå èòåðàöèîííîãî ïðîöåññà ýòè ðàç�ðûâû ¾çàðàñòàþò¿, è êîíå÷íàÿ ñàìîñîãëàñîâàííàÿïëîòíîñòü ÿâëÿåòñÿ ãëàäêîé �óíêöèåé êîîðäèíàòû.Ñóùåñòâåííî åùå îòìåòèòü, ÷òî çàäàííûå êðèòåðèèñõîäèìîñòè èòåðàöèé îáû÷íî äîñòèãàëèñü íà 10�14öèêëàõ (â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèÿ Rs). Ïðîäîëæå�íèå âû÷èñëåíèé íå ïðèâîäèëî ê çàìåòíîìó óâåëè�÷åíèþ òî÷íîñòè ïðè âûáðàííûõ ïàðàìåòðàõ äèñêðå�
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè îò êîîðäèíàò ñàìîñîãëàñî-âàííîãî ïîòåíöèàëà (à) è ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè(á ) ïðè Rs = 0:4. Íà ðèñ. à � ñàìîñîãëàñî-âàííûé ïîòåíöèàë, ïîëó÷åííûé ñ ó÷åòîì îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ) è â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ).Íà ðèñ. á � ïîëíàÿ ñàìîñîãëàñîâàííàÿ ïëîòíîñòüýëåêòðîíîâ (êðèâàÿ 1 ) è ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ,ëîêàëèçîâàííûõ â ðàçìåðíî-êâàíòîâàííîé ïîäçîíå,(êðèâàÿ 2 )òèçàöèè, íî è íå ðàçðóøàëî, êàê âèäíî èç ðèñ. 1,ïîëó÷åííîãî ðåøåíèÿ, ÷òî ïîêàçûâàåò óñòîé÷èâîñòüïðèíÿòîãî àëãîðèòìà.Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ñàìîñîãëà�ñîâàííîãî ïîòåíöèàëà è ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îòêîîðäèíàò. Êàê âèäíî íà ðèñ. 2à, ó÷åò Ux ìåíÿ�åò �îðìó è ãëóáèíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû è, ñîîòâåò�ñòâåííî, ýíåðãèþ ëîêàëèçîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ (ñì.êðèâûå 1, 2 íà ðèñ. 3). Ïîëíàÿ ñàìîñîãëàñîâàííàÿýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü íà ðèñ. 2á (êðèâàÿ 1 ) ðàâíàñóììå ïëîòíîñòåé ýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ â ðàç�ìåðíî-êâàíòîâàííîé ïîäçîíå, (êðèâàÿ 2 ) è ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîíîâ íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Ëîêàëèçîâàí�179 12*
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû(à) è ýíåðãèè ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ (á ) îò Rs. Êðè-âûå 1 � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñ ó÷åòîì îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êðèâûå 2 � ñà-ìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè.Êðèâûå 3 è 4 � ñîîòâåòñòâåííî ðåçóëüòàòû ðà-áîò [12℄ è [13℄íûå ýëåêòðîíû â îñíîâíîì ñîñðåäîòî÷åíû âáëèçèãðàíèöû ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, îäíàêî îáëàñòüëîêàëèçàöèè çàâèñèò îò Rs.Çàâèñèìîñòè ãëóáèíû ñàìîñîãëàñîâàííîé ÿìû èýíåðãèè ëîêàëèçîâàííîãî â íåé ñîñòîÿíèÿ îò Rsïðåäñòàâëåíû ñîîòâåòñòâåííî íà ðèñ. 3. Âèäíî, ÷òîðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ýíåðãèè óðîâíÿ è åå çàâè�ñèìîñòè îò Rs â ðàáîòå [12℄ (êðèâàÿ 3 íà ðèñ. 3á )è íàøèõ ñàìîñîãëàñîâàííûõ âû÷èñëåíèé ðàñõîäÿòñÿêàê êîëè÷åñòâåííî, òàê è êà÷åñòâåííî. Êðîìå òîãî,íè ïðè êàêèõ çíà÷åíèÿõ Rs � 0:05 ìû íå îáíàðó�æèëè ïîÿâëåíèÿ â ïðèáàðüåðíîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìåäâóõ ëîêàëèçîâàííûõ óðîâíåé â îòñóòñòâèå âíåøíå�ãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Âòîðîé óðîâåíü ñ áåçðàç�ìåðíîé ýíåðãèåé ñâÿçè ïîðÿäêà 0:0016 îáíàðóæèëñÿòîëüêî ïðè çíà÷åíèè Rs = 0:005, êîòîðîå �èçè÷åñêè

íå ðåàëèçóåìî â ðåàëüíûõ ñòðóêòóðàõ. Òåì íå ìå�íåå ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âûñêàçàííàÿ â ðàáîòå [12℄èäåÿ î ñóùåñòâîâàíèè âáëèçè áåñêîíå÷íî âûñîêîãîáàðüåðà ñàìîñîãëàñîâàííîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû èâîçìîæíîñòè ïîÿâëåíèÿ â íåé ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèéîêàçàëàñü âåðíîé.�åçóëüòàòû ðàáîòû [13℄ äëÿ ãëóáèíû ïîòåíöèàëü�íîé ÿìû íåïëîõî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ñàìî�ñîãëàñîâàííîãî ðàñ÷åòà íàñòîÿùåé ðàáîòû â ïðèáëè�æåíèè Õàðòðè (ñì. êðèâûå 2 è 4 íà ðèñ. 3à). Îäíàêîýíåðãèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ (êðèâàÿ 4 íà ðèñ. 3á ),ïîëó÷åííàÿ â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòà â ðàáîòå [13℄, îò�ëè÷àåòñÿ îò òî÷íîãî ðåøåíèÿ êàê ïî âåëè÷èíå, òàêè ïî çàâèñèìîñòè îò Rs, îñîáåííî â îáëàñòè ìàëûõçíà÷åíèé ýòîãî ïàðàìåòðà. Ïðè÷åì ýòè ðàçëè÷èÿíå ñâÿçàíû ñ ïðåíåáðåæåíèåì â ðàáîòå [13℄ îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííûì âçàèìîäåéñòâèåì, ÷òî ñ î÷åâèä�íîñòüþ ñëåäóåò èç îòíîñèòåëüíîé áëèçîñòè ïîëó÷åí�íûõ íàìè êðèâûõ 1 è 2 íà ðèñ. 3á.Ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ïðè÷èíà çíà÷èòåëüíîé îøèáêè â ðàñ÷åòå ýíåð�ãèè ñàìîèíäóöèðîâàííûõ óðîâíåé ìåòîäîì, èñïîëü�çîâàííûì â ðàáîòå [13℄, ÿâëÿåòñÿ íåòî÷íîå îïèñàíèå�îðìû ïîòåíöèàëüíîé ÿìû òðåõïàðàìåòðè÷åñêèììîäåëüíûì ïîòåíöèàëîì.Ó÷åò êîíå÷íîé âûñîòû áàðüåðà ïðèâîäèò ê èçìå�íåíèþ ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ äëÿ âîëíîâûõ �óíêöèéýëåêòðîíîâ íà ãðàíèöå ñ äèýëåêòðèêîì, ÷òî, êàê ïî�êàçûâàåò ðàñ÷åò, â ñâîþ î÷åðåäü âåäåò ê óìåíüøå�íèþ âåðõíåé ãðàíèöû îáëàñòè Rs, â êîòîðîé íàáëþ�äàåòñÿ ñóùåñòâîâàíèå ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé.Ïðè çíà÷èòåëüíîì óìåíüøåíèè âûñîòû áàðüåðà äèñ�êðåòíûé óðîâåíü èñ÷åçàåò âîâñå.Âäàëè îò ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, kF z � 1, ïðî�ÿâëÿþòñÿ �ðèäåëåâñêèå îñöèëëÿöèè ý��åêòèâíîãîïîòåíöèàëà è ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ñì. ðèñ. 4). Íàðèñóíêå âèäíî, ÷òî àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé ý��åê�òèâíîãî ïîòåíöèàëà, êîòîðûé ñîäåðæèò âêëàä Ux,ñóùåñòâåííî ìåíüøå, ÷åì àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé êó�ëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà. Òàêîå ïîäàâëåíèå îñöèëëÿ�öèé ìîæåò áûòü ïîíÿòî ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ñî�ãëàñíî óðàâíåíèþ Ïóàññîíà, îñöèëëèðóþùàÿ êîì�ïîíåíòà ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ èìååò ìàêñèìóìû âòåõ æå òî÷êàõ, ÷òî è êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë. Îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííûé âêëàä â Ueff âñåãäà èìååòçíàê, îáðàòíûé çíàêó ïðÿìîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïî�ýòîìó â ñèëó îòòàëêèâàòåëüíîãî õàðàêòåðà ìåæýëåê�òðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîòåíöèàë Ux îòðèöàòå�ëåí è ñîãëàñíî �îðìóëàì (2.4), (2.8) è (2.11) ðàñ�òåò ìîíîòîííî ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå ñ ðîñòîìïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, òàì, ãäå êó�ëîíîâñêèé ïîòåíöèàë èìååò ìàêñèìóì, âêëàä îá�180
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�èñ. 4. Ôðèäåëåâñêèå îñöèëëÿöèè ý��åêòèâíîãîïîòåíöèàëà (1 ) è ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (3 ) â ýëåê-òðîííîì ãàçå, îãðàíè÷åííîì áåñêîíå÷íî âûñîêèìáàðüåðîì. Êðèâàÿ 2 � êóëîíîâñêàÿ ñîñòàâëÿþùàÿý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà. Rs = 0:4ìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ áóäåò òîæåìàêñèìàëåí ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå è îòðèöàòåëåí.Àíàëîãè÷íûå ðàññóæäåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî âìèíèìóìàõ ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà êóëîíîâñêèéè îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé âêëàäû òàêæå ñóììèðó�þòñÿ â ïðîòèâî�àçå. Ïîñêîëüêó îòíîñèòåëüíàÿ ðîëüUx âîçðàñòàåò ñ óìåíüøåíèåì ïëîòíîñòè ýëåêòðî�íîâ, ýòî âåäåò ê á�îëüøåìó ïîäàâëåíèþ àìïëèòóäûîñöèëëÿöèé ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà îòíîñèòåëü�íî îñöèëëÿöèé êóëîíîâñêîãî ñ ðîñòîì Rs. Îäíàêîçàìåòèì, ÷òî âëèÿíèå Ux íà çàâèñèìîñòü àìïëèòó�äû îñöèëëÿöèé â áåçðàçìåðíîé ïëîòíîñòè ýëåêòðî�íîâ îò Rs èìååò îáðàòíûé õàðàêòåð. Ïðè÷èíà ýòîãîáîëåå ïîäðîáíî îáñóæäàåòñÿ â ðàçä. 5.Â çàêëþ÷åíèå çäåñü ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ðàñ�ñìîòðåííàÿ ñèñòåìà, â êîòîðîé çàïîëíåíû ñîñòîÿ�íèÿ äèñêðåòíîé è íåïðåðûâíîé îáëàñòåé ñïåêòðà,èìååò ìíîãî îáùåãî ñ êâàçèäâóìåðíûì ýëåêòðîí�íûì ãàçîì îáîãàùåííûõ ñëîåâ, îáðàçóþùèõñÿ âáëè�çè ãðàíèöû ïîëóïðîâîäíèê�äèýëåêòðèê ïðè íàëîæå�íèè èëè äàæå â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêî�ãî ïîëÿ. Õîòÿ ñ÷èòàåòñÿ [17℄, ÷òî â ðàáîòå [15℄ ïðî�áëåìà ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðàñ÷åòà ñïåêòðà ðàçìåð�íî-êâàíòîâàííûõ ïîäçîí îáîãàùåííîãî ñëîÿ ðåøåíà,ñòàòüè, ïîñâÿùåííûå ðàçðàáîòêå ìåòîäîâ ðàñ÷åòàòàêèõ ñòðóêòóð, ïðîäîëæàþò ïîÿâëÿòüñÿ [18℄. Ïðèýòîì ïî-ïðåæíåìó íå ïðåäëàãàåòñÿ íèêàêîé îáîñíî�âàííîé ïðîöåäóðû, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà áû èçáåæàòüðàññîãëàñîâàííîñòè ìåæäó ïîëó÷àþùèìñÿ íà ïðî�ìåæóòî÷íûõ øàãàõ èòåðàöèé ïîëíûì çàðÿäîì èëè

äèïîëüíûì ìîìåíòîì êâàçèäâóìåðíîãî ãàçà è íàëî�æåííûìè íà ïîòåíöèàë ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè êóðàâíåíèþ Ïóàññîíà. ×òîáû èìåòü âîçìîæíîñòü ïî�ëó÷àòü ðåøåíèå, ïðîâîäÿò ïåðåíîðìèðîâêó íàéäåí�íîé èç óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ïëîòíîñòè ýëåêòðî�íîâ, à òàêæå âàðüèðóþò ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìèâ îáúåìå ïîëóïðîâîäíèêà. �åçóëüòàòû íàñòîÿùåãîðàçäåëà íàøåé ðàáîòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðåäëîæåí�íûé àëãîðèòì ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ñàìîñîãëàñîâàí�íîå ðåøåíèå äëÿ òàêèõ ñòðóêòóð ðåãóëÿðíûì îáðà�çîì, îñòàâàÿñü â ðàìêàõ ìàòåìàòè÷åñêè ïîëíîñòüþêîððåêòíîãî èòåðàöèîííîãî àëãîðèòìà.3.2. Ïðåäåëüíàÿ åìêîñòü áàðüåðíîéñòðóêòóðûÄî ñèõ ïîð ðàññìàòðèâàëñÿ ñëó÷àé, êîãäà ê áà�ðüåðíîé ñòðóêòóðå íå áûëî ïðèëîæåíî âíåøíåå íà�ïðÿæåíèå. Â ýòîì ðàçäåëå íàõîäèòñÿ ñàìîñîãëàñî�âàííîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè è ý���åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà äëÿ ñëó÷àÿ ïðèëîæåííîãî êñòðóêòóðå ïîñòîÿííîãî ñìåùåíèÿ V è âû÷èñëÿåòñÿåìêîñòü áàðüåðíîé ñòðóêòóðû. Ïîìèìî ïðîâåðêè ðà�áîòû àëãîðèòìà, ýòà çàäà÷à ïðåäñòàâëÿåò ñàìîñòîÿ�òåëüíûé èíòåðåñ â ñâÿçè ñ ïðîáëåìîé ïðåäåëüíîé åì�êîñòè êàê òîíêîïëåíî÷íûõ êîíäåíñàòîðîâ âîîáùå,êîòîðàÿ áûëà ïîñòàâëåíà ðàáîòîé [19℄, òàê è ÷àñò�íûì ñëó÷àåì íàíîêîíäåíñàòîðîâ ñ òîíêîïëåíî÷íûìèçîëÿòîðîì èç ñåãíåòîýëåêòðèêà â ñâÿçè ñ èõ ïåð�ñïåêòèâíîñòüþ äëÿ ïðèìåíåíèé â ýëåêòðîíèêå [20℄.Â ðàáîòå Ìèäà [19℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èçìå�ðåííàÿ çàâèñèìîñòü îáðàòíîé åìêîñòè ïåðåõîäà ìå�òàëë�äèýëåêòðèê�ìåòàëë îò òîëùèíû d äèýëåêòðè�÷åñêîãî ñëîÿ íå ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïðè d ! 0 âïðîòèâîðå÷èè ñ îáû÷íîé �îðìóëîé äëÿ ãåîìåòðè÷å�ñêîé åìêîñòè ïëîñêîãî êîíäåíñàòîðà. Êà÷åñòâåííîýòî áûëî îáúÿñíåíî êîíå÷íîé òîëùèíîé ñëîÿ ïðî�ñòðàíñòâåííîãî çàðÿäà, ýêðàíèðóþùåãî ïðîíèêíîâå�íèå ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â ðåàëüíûé ìåòàëë. Êîëè�÷åñòâåííûé àíàëèç ýòîé êàðòèíû â ðàìêàõ ïðèáëè�æåíèÿ Òîìàñà �Ôåðìè äëÿ ýëåêòðîíîâ ìåòàëëà áûëïðåäïðèíÿò â ðàáîòå [21℄ è äîïîëíåí ó÷åòîì äèýëåê�òðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ìåòàëëè÷åñêîãî ýëåêòðî�äà â ðàáîòå [22℄. Â ïîñëåäíåé ñòàòüå áûëî òàêæå îò�ìå÷åíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå äèýëåêòðèêà ñ áîëüøîéïðîíèöàåìîñòüþ �d óâåëè÷èâàåò ðîëü íåèäåàëüíî�ñòè ýëåêòðîäîâ äàæå ïðè òîëùèíàõ èçîëÿòîðà ãåî�ìåòðè÷åñêè ìíîãî á�îëüøèõ, ÷åì äëèíà ýêðàíèðîâà�íèÿ Òîìàñà �Ôåðìè â ýëåêòðîäàõ, è ââåäåíî ïîíÿòèåìàêñèìàëüíî äîñòèæèìîé ñ äàííûìè ýëåêòðîäàìèåìêîñòè ïåðåõîäà êàê ïðåäåëà �d !1.Ïîëó÷åííûå â óêàçàííûõ ðàáîòàõ �îðìóëû äëÿ181



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009åìêîñòè ïîêàçàëè êà÷åñòâåííîå ïîíèìàíèå ýêñïåðè�ìåíòàëüíîé çàâèñèìîñòè ïîñëåäíåé îò ìàòåðèàëàýëåêòðîäîâ è äèýëåêòðèêà, à òàêæå ïîçâîëèëè ïîëó�÷èòü ïðàâèëüíóþ ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû îöåíêó âêëà�äà îáëàñòè ïðîñòðàíñòâåííîãî çàðÿäà â åìêîñòü.Îäíàêî îòìå÷àëîñü, ÷òî îñòàåòñÿ íåÿñíûì âëèÿíèåîáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðî�íîâ ìåòàëëà è çàðÿäà âî �ðèäåëåâñêèõ îñöèëëÿöèÿõïëîòíîñòè, êîòîðîå íå ìîæåò áûòü ó÷òåíî â ðàìêàõïðèáëèæåíèÿ Òîìàñà �Ôåðìè. Â òî æå âðåìÿ óæå âðàáîòå Áàðäèíà [23℄ �àêòè÷åñêè áûëî ïîëó÷åíî, ÷òîïåðåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ â ïðîñòðàíñòâå, êîòî�ðîå ñâÿçàíî ñ ïîðîæäåííûìè áàðüåðîì îñöèëëÿöèÿ�ìè ïëîòíîñòè, íå ñîõðàíÿåò ïîëíóþ íåéòðàëüíîñòüñèñòåìû èç-çà îáðàçóþùåãîñÿ äå�èöèòà ýëåêòðîííî�ãî çàðÿäà. Â ñëó÷àå áåñêîíå÷íî âûñîêîãî áàðüåðà áåçâíåøíåãî ïîëÿ ýòîò íåäîñòàòîê çàðÿäà ðàâåí (â ïðè�áëèæåíèè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ) ñëåäó�þùåé âåëè÷èíå:1Z0 dz (N(z)�N+) = �k2F8� ; (3.7)÷òî ñîâïàäàåò ñ èçáûòêîì ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà,êîòîðûé ïîëó÷àåòñÿ èç �îðìóëû (26) ðàáîòû [23℄(ïîñëå èñïðàâëåíèÿ îïå÷àòêè ñð. ñ (2) â [24℄). Êðî�ìå òîãî, èç ðåçóëüòàòîâ ïðåäûäóùåãî ðàçäåëà ñëå�äóåò, ÷òî ñàìîèíäóöèðîâàííûé ïîâåðõíîñòíûé óðî�âåíü òàêæå ìîæåò çàõâàòèòü çíà÷èòåëüíûé ýëåê�òðîííûé çàðÿä (ñì. ðèñ. 2á ). Ïðè çàìåòíîé çàâèñè�ìîñòè îò ïðèëîæåííîãî ïîëÿ çàðÿäà â îñöèëëÿöèÿõè íà ïðèáàðüåðíîì óðîâíå èõ âêëàä â åìêîñòü ìîæåòîêàçàòüñÿ ñðàâíèìûì ñ âêëàäîì çàðÿäà â îáëàñòèýêðàíèðîâàíèÿ Òîìàñà �Ôåðìè.Îöåíêà âñåõ ïåðå÷èñëåííûõ �àêòîðîâ ìîæåòáûòü ïîëó÷åíà, åñëè íàéòè ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøå�íèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà äëÿ áàðüåðíîé ñòðóêòó�ðû â ìîäåëè æåëå. �àññìîòðèì ñèñòåìó èç äâóõ ïî�ëóáåñêîíå÷íûõ ìåòàëëîâ, ðàçäåëåííûõ ïîòåíöèàëü�íûì áàðüåðîì áåñêîíå÷íîé âûñîòû øèðèíîé d è ñäèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ �d. Òàêîé áàðüåðïðåäîòâðàùàåò ïåðåíîñ çàðÿäà ìåæäó äâóìÿ ÷àñòÿ�ìè ñèñòåìû ïðè íàëîæåíèè íàïðÿæåíèÿ. Äè��åðåí�öèàëüíàÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ åìêîñòü íà åäèíèöóïëîùàäè ñèñòåìû, â öåëîì íåéòðàëüíîé, âûðàæàåò�ñÿ ÷åðåç çàðÿä Q íà åäèíèöó ïëîùàäè ïðàâîé ïîëî�âèíû ñòðóêòóðû êàêC(V ) = �dQdV = ddV 1Zz0 dz(N(z; V )�N+(z)); (3.8)ãäå V = '(�1) � '(1) � ïàäåíèå íàïðÿæåíèÿ íà

ñòðóêòóðå, ðàâíîå ðàáîòå ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ïî ïå�ðåìåùåíèþ åäèíèöû ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà èç ìè�íóñ áåñêîíå÷íîñòè â ïëþñ áåñêîíå÷íîñòü. Çäåñü ÷å�ðåç '(z) îáîçíà÷åí ðàçìåðíûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöè�àë. Òî÷êà z0 îïðåäåëÿåò ìåñòî ñìåíû çíàêà ïëîòíî�ñòè çàðÿäà â îáëàñòè, ãäå ýëåêòðè÷åñêàÿ èíäóêöèÿD ìàêñèìàëüíà, è çàäàåòñÿ óñëîâèåì dD=dzjz0 = 0.Â îáåèõ áåñêîíå÷íîñòÿõ ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ðàâíîíóëþ èç-çà òðåáîâàíèÿ îãðàíè÷åííîñòè ïîòåíöèàëà'(z), ïîýòîìó îïðåäåëåíèå (3.8) îáåñïå÷èâàåò ðàâåí�ñòâî ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå çàðÿäîâ îáåèõ ÷àñòåéñòðóêòóðû.Ïîëîæèì, ÷òî ìåòàëëè÷åñêèå ýëåêòðîäû îäèíà�êîâû è ðàñïðåäåëåíèå ïîëîæèòåëüíîãî �îíà îïè�ñûâàåòñÿ �îðìóëîé (3.1). Ïðåíåáðåæåì òàêæå äëÿóïðîùåíèÿ ðàñ÷åòà âîçìîæíûì îòëè÷èåì îò íóëÿêîíòàêòíîé ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ è ñâÿçàííûìè ñíåé âñòðîåííûìè ïîëÿìè è çàðÿäîì ïîâåðõíîñòíûõñîñòîÿíèé, êàê ýòî áûëî ïðèíÿòî äëÿ ðàññìàòðèâà�åìîé ìîäåëè â ðàáîòàõ [21; 22℄. Ïîñòàâëåííûå óñëî�âèÿ îçíà÷àþò îòñóòñòâèå çàðÿäà âíóòðè áàðüåðà, ÷òîïîçâîëÿåò âûáðàòü â êà÷åñòâå z0 ëþáóþ òî÷êó âíó�òðè äèýëåêòðèêà, âêëþ÷àÿ ãðàíè÷íûå z0 = �d=2.Åñëè çàäàíà èíäóêöèÿ D âíóòðè áàðüåðà, òî çàðÿäïðàâîãî ýëåêòðîäà ðàâåíQ(V ) = �D=4�: (3.9)Ïðåäñòàâèì ïàäåíèå íàïðÿæåíèÿ íà âñåé ñòðóêòóðåâ âèäå ñóììû ïàäåíèé íàïðÿæåíèÿ íà òðåõ åå ñîñòàâ�ëÿþùèõ:V = ['(�1)� '(�d=2)℄ ++Edd+ ['(d=2)� '(1)℄; (3.10)ãäå ïîëå âíóòðè áàðüåðà Ed = D=�d. Îáîçíà÷èì ÷å�ðåç '�(z; E) ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà íà ó÷àñò�êàõ d=2 � z � 1 è �d=2 � z � �1 ñ êðàåâû�ìè óñëîâèÿìè ñîîòâåòñòâåííî d'�=dzjz=�d=2 = E,'�(�1) = 0. Òîãäà ðàâåíñòâî (3.10), ó÷èòûâàÿíåïðåðûâíîñòü èíäóêöèè íà ãðàíèöå äèýëåêòðèêà èìåòàëëà, ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäåV = �'�(�d=2; D=�m) ++Edd+ '+(d=2; D=�m): (3.11)Ââåäåì îáîçíà÷åíèå Em = D=�m äëÿ ïîëÿ â ìåòàëëåíà ãðàíèöå ñ äèýëåêòðèêîì, ãäå îòëè÷èå äèýëåêòðè�÷åñêîé ïîëÿðèçàöèè �m ìåòàëëà îò åäèíèöû ó÷èòû�âàåò âîçìîæíóþ ïîëÿðèçóåìîñòü âíóòðåííèõ ýëåê�òðîííûõ îáîëî÷åê èîííûõ îñòîâîâ. Ïîñêîëüêó â íà�øåì ñëó÷àå '�(�d=2; Em) = '+(d=2;�Em), â ðåçóëü�òàòå ïîëó÷àåì �îðìóëó, ïîçâîëÿþùóþ ñâåñòè ðàñ�÷åò åìêîñòè áàðüåðíîé ñòðóêòóðû ê ðàññìîòðåííîé182



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå çàäà÷å î ïîëóáåñêîíå÷íîé ñè�ñòåìå:V = '+(d=2; Em)� '+(d=2;�Em) +Edd: (3.12)Íàñ áóäåò èíòåðåñîâàòü åìêîñòü ïðè íåáîëüøèõ íà�ïðÿæåíèÿõ, êîãäà äè��åðåíöèðîâàíèå â îïðåäåëå�íèè (3.8) ìîæíî çàìåíèòü îòíîøåíèåì ìàëûõ ïðèðà�ùåíèé. Èç-çà àääèòèâíîé ñòðóêòóðû V â (3.12) óäîá�íåå èìåòü äåëî ñ îáðàòíîé åìêîñòüþ. Ñ ó÷åòîì (3.9)ïîëó÷àåìC�1 = �VQ = 4�'+(d=2; Em)� '+(d=2;�Em)�mEm ++ 4� d�d � 2C�1i + C�1d ; (3.13)ãäå èñïîëüçîâàíû ñòàíäàðòíûå îáîçíà÷åíèÿ Ci èCd äëÿ âûäåëåíèÿ âêëàäà â ïîëíóþ åìêîñòü ïàäå�íèÿ íàïðÿæåíèÿ íà èíòåð�åéñàõ (âíóòðè ìåòàëëè�÷åñêèõ ýëåêòðîäîâ) è íà äèýëåêòðèêå. ßâíîå îïðå�äåëåíèå Ci è Cd ëåãêî óâèäåòü èç ñòðóêòóðû âûðà�æåíèÿ (3.11), åñëè ó÷åñòü, ÷òî '+(d=2; 0) 6= 0 (ñì.ðèñ. 2à). Î÷åâèäíî, ÷òî ìàêñèìàëüíî âîçìîæíàÿ åì�êîñòü Cmax ðàññìàòðèâàåìîé ñòðóêòóðû äîñòèãàåò�ñÿ â ïðåäåëå ìàëîé ýëåêòðè÷åñêîé òîëùèíû äèýëåê�òðèêà lim d=�d ! 0 è îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëîéC�1max = 4�'+(d=2; Em)� '+(d=2;�Em)�mEm : (3.14)Â äàëüíåéøåì áóäåì ïîëàãàòü �m = 1, òàê êàê ïðèíåîáõîäèìîñòè íàéäåííûå ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ åìêî�ñòè ëåãêî ïåðåñ÷èòàòü, ïîëüçóÿñü âûðàæåíèåì (3.14)è ó÷èòûâàÿ ñîîòâåòñòâóþùåå ïåðåîïðåäåëåíèå àòîì�íûõ åäèíèö.Ñòðóêòóðà �îðìóëû (3.14) ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿðàñ÷åòà ïðåäåëüíîé åìêîñòè áàðüåðíîé ñòðóêòóðûíàäî äâàæäû ðåøèòü çàäà÷ó î ïîëóáåñêîíå÷íîì ìå�òàëëå, îãðàíè÷åííîì áåñêîíå÷íî âûñîêèì áàðüåðîì,ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè âèäàdud� �����=0 = �E; dud� ����1 = 0: (3.15)Çäåñü èñïîëüçîâàíû ââåäåííûå â ï. 3.1 áåçðàçìåð�íûå âåëè÷èíû äëÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðî�íà è ïðîñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòû. Áåçðàçìåðíîåýëåêòðè÷åñêîå ïîëå E íîðìèðîâàíî íà õàðàêòåðíîåïîëå E = kF "0F =e. Çà èñêëþ÷åíèåì èçìåíåíèÿ ãðà�íè÷íîãî óñëîâèÿ â íóëå ïî ñðàâíåíèþ ñ (3.6) íèêàêèõäðóãèõ èçìåíåíèé â ïðîãðàììå ðàñ÷åòà íå ïîòðåáî�âàëîñü.
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�èñ. 5. Åìêîñòü áàðüåðíîé ñòðóêòóðû ïðè ðàç-ëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ Rs: ñàìîñîãëàñîâàííûé ðàñ÷åò ñó÷åòîì îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ(1 ), â ïðèáëèæåíèÿõ Õàðòðè (2 ) è Òîìàñà �Ôåð-ìè (3 )Íàéäåííûå çíà÷åíèÿ ïîòåíöèàëà íà ãðàíèöå ñ äè�ýëåêòðèêîì ïðè äâóõ çíà÷åíèÿõ ïîëåé èñïîëüçîâà�ëèñü â �îðìóëå (3.14) äëÿ ðàñ÷åòà åìêîñòè. Äëÿ ïî�âûøåíèÿ òî÷íîñòè è ïðîâåðêè, ÷òî âûáðàííûå çíà�÷åíèÿ ïîëåé äîñòàòî÷íî ìàëû è íå âûâîäÿò çà ïðå�äåëû ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè çàðÿäà îò íàïðÿæåíèÿ,âû÷èñëåíèå ïîòåíöèàëà ïðîâîäèëîñü äëÿ òðåõ ïàðçíà÷åíèé ïîëÿ �E, à äëÿ ðàñ÷åòà åìêîñòè èñïîëüçî�âàëñÿ íàêëîí ïîëó÷åííîé ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ïðåäåëüíîé åì�êîñòè ñòðóêòóðû (îáîçíà÷åíà C) îò ïàðàìåòðà Rs,ïîëó÷åííûå â ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåíèÿõ. Êðèâûå 1è 2 îòâå÷àþò ñàìîñîãëàñîâàííîìó ðàñ÷åòó åìêîñòèñ ó÷åòîì îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿè â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè. Êðèâàÿ 3 ïîëó÷åíà â ïðè�áëèæåíèè Òîìàñà �Ôåðìè è ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëå�íà ïðîñòîé ÿâíîé �îðìóëîé:C = kTF8� = 18� �12� �1=3 1R1=2s ; (3.16)ãäå kTF � îáðàòíàÿ äëèíà Òîìàñà �Ôåðìè. Åñ�ëè â ïðèáëèæåíèè Òîìàñà �Ôåðìè ó÷åñòü åùå îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë â ñîîòâåòñòâèè ñ�îðìóëîé (2.7), òî äëÿ åìêîñòè ïîëó÷èì �îðìóëóòèïà (3.16), òîëüêî ñ çàìåíîé kTF íà ïåðåíîðìèðî�âàííóþ âåëè÷èíó~kTF = kTF�1 + 32 duxdn �1=2 :183



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009Ñîîòâåòñòâóþùàÿ êðèâàÿ íå áûëà ïîñòðîåíà íàðèñ. 5, òàê êàê ðàçëè÷èå ìåæäó íåé è êðèâîé3 â ðàññìàòðèâàåìîé îáëàñòè çíà÷åíèé Rs áóäåòïî÷òè òàêèì æå íåçíà÷èòåëüíûì, êàê è ìåæäóêðèâûìè 1 è 2. Ïðè òî÷íîì ðàñ÷åòå ó÷åò îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà ïðèâîäèò ê óìåíü�øåíèþ åìêîñòè, ÷òî, ïî-âèäèìîìó, ñâÿçàíî ñ óäàëå�íèåì îò áàðüåðà ìèíèìóìà ñàìîñîãëàñîâàííîé ïî�òåíöèàëüíîé ÿìû (ñì. ðèñ. 2à) è íàêîïëåííîãî â íåéïðîñòðàíñòâåííîãî çàðÿäà.Ñîïîñòàâëåíèå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé äëÿ èíòåð��åéñíîé åìêîñòè Ci = 2C, êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ èçêðèâîé 1 ðèñ. 5, ñ åå îöåíêàìè èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ, íàïðèìåð, ïîëó÷åííûõ â ðàáîòå [25℄, äàþòñîâïàäåíèÿ ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû. Òàê, áåç ó÷åòà äè�ýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ìåòàëëà ýëåêòðîäîâ,êîòîðàÿ çàìåòíî îòëè÷àåòñÿ îò åäèíèöû äëÿ áëà�ãîðîäíûõ [26℄ è ïåðåõîäíûõ [27℄ ìåòàëëîâ, äèàïà�çîí èçìåíåíèÿ Ci ñîãëàñíî êðèâîé 1 ðèñ. 5 ñîñòàâ�ëÿåò îò 275 äî 85 �Ô/ìêì2 ïðè 0:5 � Rs � 3:5.Åñëè õàðàêòåðèçîâàòü åìêîñòü èíòåð�åéñà ý��åê�òèâíîé ýëåêòðè÷åñêîé òîëùèíîé deff = (4�Ci)�1, òîïîëó÷èì äèàïàçîí èçìåíåíèÿ îò 0:035 äî 0:11 íì.Àíàëèç ñîâðåìåííûõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ â ðàáîòå [28℄ çàêîí÷èëñÿ âûâîäîìâ ïîëüçó èìåííî íåñîâåðøåíñòâà ýêðàíèðîâàíèÿ âìåòàëëè÷åñêèõ êîíòàêòàõ êàê îñíîâíîé ïðè÷èíû îá�íàðóæèâàåìîãî ýêñïåðèìåíòàëüíî òàê íàçûâàåìîãîìåðòâîãî ñëîÿ (¾dead layer¿). Ïîñëåäíèé îïðåäåëÿ�åò ìàêñèìàëüíî äîñòèæèìóþ åìêîñòü â ñòðóêòóðàõñ ñåãíåòîýëåêòðè÷åñêèì èçîëÿòîðîì ïðè çàäàííîìâûáîðå ìåòàëëà äëÿ ýëåêòðîäîâ.Îáùèé âûâîä, êîòîðûé ñëåäóåò èç äàííûõ, ïðåä�ñòàâëåííûõ íà ðèñ. 5, ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðèáëèæå�íèå Òîìàñà �Ôåðìè ñ åãî ýêñïîíåíöèàëüíûì ðàñïðå�äåëåíèåì ïðîñòðàíñòâåííîãî çàðÿäà äåéñòâèòåëüíîäàåò ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû òå æå çíà÷åíèÿ äëÿ ïðå�äåëüíîé åìêîñòè, ÷òî è ïîëíûé ñàìîñîãëàñîâàííûéðàñ÷åò. Íè îáìåííî-êîððåëÿöèîííîå âçàèìîäåéñòâèåýëåêòðîíîâ, íè îñöèëëÿöèè ïëîòíîñòè, íè ó÷åò ñàìî�èíäóöèðîâàííîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû è äèñêðåòíîãîóðîâíÿ â íåé íå îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííûìè. Ïðè�÷åì ïîÿâëåíèå óðîâíÿ ïðè Rs < 1:6 íå ñêàçàëîñü íàïëàâíîñòè õîäà êðèâîé C(Rs), â ñîãëàñèè ñ ðåçóëü�òàòîì ðàáîòû [29℄. Àíàëîãè÷íîå îòñóòñòâèå ðåçêèõèçìåíåíèé íà ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé C(V ) ïðèèçìåíåíèè ÷èñëà óðîâíåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ âîáîãàùåííîì ñëîå n�InAs îòìå÷àëîñü â ðàáîòå [30℄.Â ðàáîòå [15℄ ñîõðàíåíèå íåïðåðûâíîé çàâèñèìî�ñòè ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîòåíöèàëà ÿìû îò âíåø�íåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ íåçàâèñèìî îò ïîÿâëå�íèÿ/èñ÷åçíîâåíèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ îáúÿñíÿ�

ëîñü �îðìèðîâàíèåì ¾îðòîãîíàëüíîé äûðêè¿ â ïðî�ñòðàíñòâåííîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ, çàïîëíÿ�þùèõ ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà. Ïîëó÷åí�íûå íàìè ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òîýòî ÿâëåíèå îáóñëîâëåíî ïîÿâëåíèåì èëè èñ÷åçíî�âåíèåì äîïîëíèòåëüíîãî íóëÿ ó âîëíîâûõ �óíêöèéíåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ïðè ïîÿâëåíèè èëè èñ÷åçíî�âåíèè ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ â ïîòåíöèàëüíîé ÿìå.Â ðåçóëüòàòå çàïîëíåíèå ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ñî�ïðîâîæäàåòñÿ â íåêîòîðîì ñìûñëå ïåðåðàñïðåäåëå�íèåì ïîëíîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ìåæäó äâóìÿåå ñîñòàâëÿþùèìè â �îðìóëå (3.2), à íå äîáàâëåíè�åì âêëàäà îò óðîâíÿ ê èìåâøåìóñÿ îò íåïðåðûâíîãîñïåêòðà. Íàîáîðîò, íåó÷åò (èëè ïðîïóñê) âêëàäà ñâÿ�çàííîãî ñîñòîÿíèÿ, äàæå äîñòàòî÷íî ìåëêîãî, â ïðî�öåññå èòåðàöèé ïðèâîäèò ê �îðìèðîâàíèþ ìåëêîé èøèðîêîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû, â êîòîðîé íà ñëåäóþ�ùåì èòåðàöèîííîì öèêëå ïîÿâëÿåòñÿ óæå íåñêîëüêîóðîâíåé, òàê ÷òî èòåðàöèè ïåðåñòàþò ñõîäèòüñÿ.4. �ÀÁÎÒÀ ÂÛÕÎÄÀ È ÏËÎÒÍÎÑÒÜÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÍÎÉ ÝÍÅ��ÈÈ ÌÅÒÀËËÀÂ ÌÎÄÅËÈ ÎÄÍÎ�ÎÄÍÎ�Î ÔÎÍÀÂ ìîäåëè îäíîðîäíîãî ïîëîæèòåëüíîãî �îíà (ìî�äåëü æåëå) ðàáîòà âûõîäà èç ìåòàëëà è ïëîòíîñòüïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ðàññ÷èòûâàëèñü â ìíîãî÷èñ�ëåííûõ ðàáîòàõ. Îäíàêî èìåþùèåñÿ ðåçóëüòàòû îá�íàðóæèâàþò ïîä÷àñ íå òîëüêî êîëè÷åñòâåííûå, íîè êà÷åñòâåííûå ðàçëè÷èÿ. Íàì ïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òîïðè÷èíà ýòèõ ðàñõîæäåíèé ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî â óïî�ìÿíóòûõ ðàáîòàõ íå äîñòèãàëîñü ïîëíîãî ñàìîñîãëà�ñîâàíèÿ ïðè îòûñêàíèè ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè è ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà. Ê äîñòàòî÷�íî îáñòîÿòåëüíûì è ñîäåðæàùèì îïèñàíèå ìåòîäè�êè ðàñ÷åòà ìîæíî îòíåñòè ñòàòüè [3; 31; 32℄, ñ êîòî�ðûìè ìû è áóäåì ñîïîñòàâëÿòü ñâîè ðåçóëüòàòû.Îòìåòèì, ÷òî öåëüþ ýòîé ÷àñòè ðàáîòû áûëî ïîëó�÷èòü äåéñòâèòåëüíî ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå äëÿîäíîé èç êëàññè÷åñêèõ çàäà÷ òåîðèè íåîäíîðîäíîãîýëåêòðîííîãî ãàçà è îöåíèòü âàæíîñòü ñàìîñîãëàñî�âàííîñòè ïóòåì ñðàâíåíèÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åí�íûìè äðóãèìè ìåòîäàìè â òîé æå ïîñòàíîâêå çàäà�÷è. Ìû íå ñòàâèëè öåëè óëó÷øèòü ìîäåëü æåëå èëèòåîðèþ �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè äëÿ ðàñ÷åòà ïîâåðõ�íîñòíûõ ñâîéñòâ ìåòàëëîâ.Ïîñòàíîâêà çàäà÷è çäåñü â îñíîâíîì àíàëîãè÷íàðàñ÷åòó ñâîéñòâ áàðüåðíîé ñòðóêòóðû, ðàññìîòðåí�íîìó â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå. Îäíàêî â ñëó÷àå ìå�òàëëîâ ïîâåðõíîñòíûé áàðüåð �îðìèðóåòñÿ öåëèêîìñàìîñîãëàñîâàííûì ïîëåì è íå ñîäåðæèò çàäàííî�184
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�èñ. 6. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòà ñàìîñîãëàñîâàííîãîðàñ÷åòà íàñòîÿùåé ðàáîòû äëÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðî-íîâ (êðèâàÿ 1 ) è ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà (êðèâàÿ2 ) ñ àíàëîãè÷íûìè äàííûìè èç ðàáîòû [3℄ (òî÷êè)ïðè Rs = 4ãî çàòðàâî÷íîãî ïîòåíöèàëà. Êðîìå òîãî, äëÿ ìåòàë�ëîâ â îáû÷íûõ óñëîâèÿõ çíà÷åíèÿ Rs, âû÷èñëåííûåäëÿ íîñèòåëåé òîêà ñ ìàññîé ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíàâ ñðåäå ñ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ �m = 1,çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàþò çíà÷åíèÿRs, òèïè÷íûå äëÿïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóêòóð, è ëåæàò â äèàïàçîíå2 < Rs < 5:7. Âñå ïåðå÷èñëåííîå îáóñëîâèëî èíòå�ðåñ ê ðàñ÷åòó äëÿ âûÿñíåíèÿ õàðàêòåðà ñõîäèìîñòèê ñàìîñîãëàñîâàííîìó ðåøåíèþ è äëÿ îöåíêè óñòîé�÷èâîñòè àëãîðèòìà ïðè á�îëüøèõ, ÷åì â ðàçä. 3, çíà�÷åíèÿõ Rs.4.1. �àáîòà âûõîäà ïðîñòûõ ìåòàëëîâÏóñòü ïîëîæèòåëüíûé �îí çàíèìàåò ïîëóïðî�ñòðàíñòâî z > z+, ãäå z+ � êîîðäèíàòà ãðà�íèöû ìåòàëë�âàêóóì. Ïðè ðàñ÷åòå êðàåâûå óñëî�âèÿ ê óðàâíåíèþ Ïóàññîíà (2.23) áðàëèñü â âèäådu=d�j�=�1 = 0. Âîëíîâûå �óíêöèè  k(�) îäíî�÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãèåé, íå ïðåâûøàþùåéóðîâåíü Ôåðìè, íàõîäèëèñü êàê ðåøåíèÿ çàäà÷è Êî�øè, ýêñïîíåíöèàëüíî çàòóõàþùèå ïðè � ! �1 èíîðìèðîâàííûå ñîãëàñíî (2.33) è (2.35). Áåçðàçìåð�íàÿ ðàáîòà âûõîäà w = W="0F (ñì. ðèñ. 6) ðàâíà âû�ñîòå ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, îòñ÷èòàííîé îò çíà÷å�íèÿ îáúåìíîãî õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà,w = ueff (�1)� �:

Ñàìîñîãëàñîâàííûå ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ è ý��åê�òèâíûé ïîòåíöèàë, ïîëó÷åííûå ïîñëå ñõîäèìîñòèèòåðàöèîííîãî ïðîöåññà ñîãëàñíî îïèñàííîé âðàçä. 2 ñõåìå ðàñ÷åòà, ïîêàçàíû íà ðèñ. 6. Äëÿ ñðàâ�íåíèÿ íà ýòîì æå ðèñóíêå òî÷êàìè ïðåäñòàâëåíûçàâèñèìîñòè n è ueff , âçÿòûå èç òàáë. 1 ðàáîòû [3℄.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â ðàáîòå [3℄ äëÿ êîððåëÿöè�îííîé ýíåðãèè áûëà ïðèíÿòà ñòàíäàðòíàÿ �îðìóëàÂèãíåðà " = � 0:44Rs + 7:8 ; (4.1)à íå âûðàæåíèå (2.9), èñïîëüçóåìîå â íàñòîÿùåé ðà�áîòå. Ñ öåëüþ êîððåêòíîñòè ñðàâíåíèÿ ïðåäñòàâëåí�íûé íà ðèñ. 6 ðåçóëüòàò íàøåãî ñàìîñîãëàñîâàííî�ãî ðåøåíèÿ áûë âû÷èñëåí ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðìó�ëû (4.1) äëÿ êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè. Êàê âèäíîèç ðèñ. 6, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íåïëîõî ñîãëàñóþò�ñÿ ìåæäó ñîáîé, õîòÿ â ðàáîòå [3℄ îòûñêàíèå ñàìî�ñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ áûëî çàìåíåíî èñïîëüçîâà�íèåì 12-ïàðàìåòðè÷åñêîé �îðìóëû äëÿ ðàñïðåäåëå�íèÿ ýëåêòðîíîâ è îïðåäåëåíèåì ýòèõ ïàðàìåòðîâ ïî�ñðåäñòâîì íåêîòîðîé âàðèàöèîííîé ïðîöåäóðû (ñì.Ïðèëîæåíèå B â [3℄).Îäíàêî ñõîäèìîñòü íàøåãî èòåðàöèîííîãî ðåøå�íèÿ è õîðîøåå ñîãëàñèå ñ îáùåïðèçíàííûì ðàñ÷åòîìèç ðàáîòû Ëàíãà è Êîíà [3℄ ïðè ÷àñòíîì çíà÷åíèèRs ñàìè ïî ñåáå åùå íå äîñòàòî÷íû äëÿ ïîëíîé îöåí�êè äîñòèãíóòîé ñòåïåíè ñàìîñîãëàñîâàííîñòè. Â ðà�áîòå [33℄ â ðàìêàõ ìîäåëè îäíîðîäíîãî �îíà áûëîïîëó÷åíî óíèâåðñàëüíîå ñîîòíîøåíèå äëÿ ýëåêòðî�ñòàòè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà:U(z+)� U(1) = N d"dN � ~�BV ; (4.2)ãäå " � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà îäèí ýëåê�òðîí â îäíîðîäíîì ýëåêòðîííîì ãàçå. Äëÿ äàëüíåé�øåãî ðàññìîòðåíèÿ óäîáíî ïåðåéòè ê áåçðàçìåðíîìóïàðàìåòðó ñàìîñîãëàñîâàííîñòè �BV = ~�BV ="0F èçàïèñàòü åãî â âèäå�BV = 25 + 2� 49��2=3R2s [Ux � "x℄ ; (4.3)ãäå âûðàæåíèå â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ îñòàâëåíîâ àòîìíûõ åäèíèöàõ. Ñîîòíîøåíèå (4.3) áûëî èñ�ïîëüçîâàíî äëÿ ïðîâåðêè, ÿâëÿåòñÿ ëè ðàññ÷èòàí�íûé íàìè ïîòåíöèàë äåéñòâèòåëüíî ñàìîñîãëàñîâàí�íûì ñ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ. Õîðîøåå ñîâïàäå�íèå � = u(�+)�u(1) è �BV äîêàçûâàåò, ÷òî íàéäå�íî äåéñòâèòåëüíî ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâ�íåíèé Êîíà �Øýìà (ñì. [33, ñ. 1430℄). Â òàáëèöå185



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009Òàáëèöà. Çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ � è �BV , ðà-áîòû âûõîäàW è ïëîòíîñòè ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè� îò Rs, à òàêæå ÷èñëî èòåðàöèé, ïîòðåáîâàâøèõñÿäëÿ äîñòèæåíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííîñòèRs � �BV W , ýÂ �,ýðã/ñì2 Niter0.3 0.3751 0.3751 3.12 � 120.5 0.358 0.358 3.21 � 81.0 0.317 0.317 3.40 � 61.3 0.291 0.291 3.51 � 61.5 0.274 0.274 3.60 � 71.65 0.261 0.261 3.63 � 71.8 0.248 0.248 3.64 � 72.07 0.224 0.224 3.60 �1340 92.3 0.204 0.204 3.53 �583 82.5 0.186 0.186 3.48 �321 123.28 0.115 0.115 3.12 106 93.99 0.051 0.051 2.87 71 174.96 �0:047 �0:048 2.50 65 28ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ � è ïàðàìåòðà �BV , îòâå÷à�þùèå ðåçóëüòàòàì ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðàñ÷åòà äëÿðàçëè÷íûõ Rs  ", îïðåäåëÿåìîé �îðìóëîé (2.9).Êàê âèäíî, � è �BV ñ òî÷íîñòüþ ëó÷øå 0:001 ñîâ�ïàäàþò äëÿ âñåõ Rs � 3:99. Â îòëè÷èå îò ðàáî�òû [32℄, ãäå êðèòåðèé (4.2) ÿâíûì îáðàçîì èñïîëü�çîâàëñÿ â ïðîöåññå ïîñòðîåíèÿ ðåøåíèÿ, â ðåàëèçî�âàííîì íàìè àëãîðèòìå ýòî ñîîòíîøåíèå íèãäå íåó÷èòûâàåòñÿ. Ïîýòîìó åãî âûïîëíåíèå äîêàçûâàåò,÷òî ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû n è ueff äåéñòâèòåëüíîÿâëÿþòñÿ ñàìîñîãëàñîâàííûìè ðåøåíèÿìè óðàâíå�íèé Êîíà �Øýìà äëÿ ïðèíÿòîé àïïðîêñèìàöèè îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà ýëåêòðîíîâ.Ñòîèò îòìåòèòü ÷óâñòâèòåëüíîñòü êðèòåðèÿ ñà�ìîñîãëàñîâàííîñòè ê çíà÷åíèÿì ïîòåíöèàëà íà ãðà�íèöå ïîëîæèòåëüíîãî �îíà. Ïðåäñòàâëåííàÿ â òà�áëèöå ñòåïåíü ñîãëàñèÿ çíà÷åíèé � è �BV äîñòè�ãàåòñÿ, òîëüêî åñëè â êà÷åñòâå çíà÷åíèé ïîòåíöèàëàu(�+) áðàòü çíà÷åíèå, èíòåðïîëèðîâàííîå íà ïîëøà�ãà äèñêðåòèçàöèè Æ� â ñòîðîíó âàêóóìà. Îáû÷íî ïðèðàñ÷åòàõ âûáèðàëîñü Æ� â ïðåäåëàõ 0.05�0.005.Àíàëîãè÷íûé òåñò íà ñàìîñîãëàñîâàííîñòü äëÿïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ è ïîòåíöèàëà, ïîëó÷åííûõ âðàáîòå Ëàíãà è Êîíà [3℄, áûë âûïîëíåí â ñòàòüå [33℄.Ïðåäñòàâëåííûå â òàáëèöå ðàáîòû [33℄ äàííûå ïîêà�çûâàþò, ÷òî äàæå äëÿ óòî÷íåííûõ (íåîïóáëèêîâàí�íûõ) ðåçóëüòàòîâ Ëàíãà êðèòåðèé ñàìîñîãëàñîâàííî�

ñòè (4.2) âûïîëíÿåòñÿ ñ òî÷íîñòüþ ëó÷øå òðåòüåãîçíàêà ïîñëå çàïÿòîé òîëüêî äî çíà÷åíèé Rs � 4. Çà�òåì ñîãëàñèå ïðîãðåññèâíî óõóäøàåòñÿ, è ïðè Rs = 6ðàçëè÷èå äîñòèãàåò 0:01. Ýòî óêàçûâàåò, ÷òî ïðèáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ Rs, áëèçêèõ ê ãðàíèöå îáëàñòèñóùåñòâîâàíèÿ ðåàëüíûõ ìåòàëëîâ, ïðèíÿòàÿ â ðàáî�òå [3℄ ñõåìà ïàðàìåòðèçàöèè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèè ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ íåäîñòàòî÷íîõîðîøî çàìåíÿþò òî÷íîå ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíå�íèé Êîíà �Øýìà. Ýòîò �àêò ìîæíî ðàññìàòðèâàòüêàê ïðèçíàê ñåðüåçíîñòè îòëè÷èÿ ïîâåäåíèÿ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè è ïîòåíöèàëà ïðè çíà÷åíèÿõ Rs,áëèçêèõ ê êðèòè÷åñêîìó Rs, îò ñîîòâåòñòâóþùåãîïîâåäåíèÿ ðåøåíèé ìîäåëè æåëå ïðè áîëåå âûñîêîéïëîòíîñòè ýëåêòðîííîãî ãàçà, ÷òî â êàêîé-òî ìåðåîáñóæäàëîñü â ðàçä. 2.Èç òàáëèöû ñëåäóåò, ÷òî è â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ïðèRs � 5 êðèòåðèé ñàìîñîãëàñîâàííîñòè âûïîëíÿåòñÿõóæå, ÷åì ïðè ìåíüøèõ çíà÷åíèÿõ. Â îáëàñòè çíà�÷åíèé Rs � 3:99 èòåðàöèîííûé ïðîöåññ ïðîãðàììíîîñòàíàâëèâàëñÿ, åñëè îïðåäåëåííàÿ â (2.20) íåâÿçêàñòàíîâèëàñü ìåíüøå çàäàííîé âåëè÷èíû Æ = 10�5.Îäíàêî ïðè Rs = 4:96 îïèñàííûé â ï. 2.2 àëãîðèòìàâòîìàòè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷åñêîé òî÷êè �íå îáåñïå÷èâàë ñõîäèìîñòè ïðîöåññà ðåøåíèÿ óðàâ�íåíèÿ Ïóàññîíà èç-çà ìîíîòîííîãî ñäâèãà êðèòè÷å�ñêîé òî÷êè � îò ïîâåðõíîñòè âãëóáü ìåòàëëà. Äëÿïîëó÷åíèÿ îïðåäåëåííîãî ðåçóëüòàòà â ýòîì ñëó÷àåïîñëå íåêîòîðîãî ÷èñëà íà÷àëüíûõ öèêëîâ èòåðàöèéïðèøëîñü ïðèáåãíóòü ê îòêëþ÷åíèþ ìîäóëÿ, êîòî�ðûé ïåðåîïðåäåëÿåò �. Îäíàêî ïîñëå òàêîãî ïðè�íóäèòåëüíîãî âûáîðà ïîëîæåíèÿ êðèòè÷åñêîé òî÷êèñêà÷îê ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â åå îêðåñòíîñòè íåóìåíüøàëñÿ â ïðîöåññå èòåðàöèé íèæå 3 � 10�4. ÏðèRs > 5 äîáèòüñÿ ñõîäèìîñòè èòåðàöèîííîãî ðåøåíèÿâîîáùå íå óäàëîñü. Ïî-âèäèìîìó, íàèáîëåå ïðèíöè�ïèàëüíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ àíàëèçà ðàáîòû àëãîðèò�ìà çäåñü ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïðè Rs ! Rs ý��åêòèâ�íûé ïîòåíöèàë (2.2) îêàçûâàåòñÿ ïî÷òè ðàâíûì ëî�êàëüíîìó îáìåííî-êîððåëÿöèîííîìó, è âêëàä äàëü�íîäåéñòâóþùåãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà â �îðìè�ðîâàíèå ïîâåðõíîñòíîãî áàðüåðà ñòàíîâèòñÿ ïðàêòè�÷åñêè íåñóùåñòâåííûì.Â òàáëèöå ïðèâåäåíû òàêæå âû÷èñëåííûå çíà÷å�íèÿ ðàáîòû âûõîäàW êàê �óíêöèè Rs. Íà ðèñ. 7 ýòàçàâèñèìîñòü (êðèâàÿ 3 ) ñðàâíèâàåòñÿ ñ àíàëîãè÷íû�ìè çàâèñèìîñòÿìè, ïîëó÷åííûìè â ðàáîòàõ [31; 32℄.�àññ÷èòàííûå íàìè çíà÷åíèÿ ðàáîòû âûõîäà íàõî�äÿòñÿ â äîñòàòî÷íî ðàçóìíîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè äëÿ ìåòàëëîâ ïåðâîé ãðóïïû (Li(Rs = 3:28), Na (Rs = 3:99), K (Rs = 4:96)) è ëå�æàò ê íèì áëèæå, ÷åì òî÷êè êðèâîé 1, ïîëó÷åííûå186
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòè îò Rs ðàáîòû âûõîäà â ìî-äåëè îäíîðîäíîãî �îíà: ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ [31℄(1 ), [32℄ (2 ) è íàñòîÿùåé ðàáîòû (3 ). Êðóæêàìè(4 ) ïîêàçàíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ðàáîòûâûõîäà äëÿ ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèõ îáðàçöîâ Al, Li,Na, K è Rb, âçÿòûå èç òàáë. 3 îáçîðà [34℄. Ìåíüøååèç äâóõ çíà÷åíèå W ïðè Rs = 2:07 (Al) èçìåðåíîíà ïîëèêðèñòàëëè÷åñêîì Al â ðàáîòå [35℄â ðàáîòå [31℄. Ñêîðåå âñåãî, ýòî óëó÷øåíèå êîëè÷å�ñòâåííîãî ñîãëàñèÿ ðàñ÷åòà ñ èçìåðåíèÿìè ÿâëÿåò�ñÿ ñëåäñòâèåì èñïîëüçîâàíèÿ íàìè äëÿ êîððåëÿöè�îííîé ýíåðãèè èçìåíåííîé �îðìóëû Âèãíåðà (2.9),òàê êàê ïðè îäèíàêîâîì âûáîðå âûðàæåíèÿ äëÿ "ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîòåíöèàëà â îáåèõ ðàáîòàõáëèçêè, êàê ïîêàçûâàåò ðèñ. 6, ïî êðàéíåé ìåðå äëÿRs = 4.Ïðè Rs > 1 èìååòñÿ ïîëóêîëè÷åñòâåííîå ñîîòâåò�ñòâèå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ðàáîòû âûõîäà ñ ïîëó�÷åííûìè â ðàáîòå [32℄ (ðèñ. 7, êðèâàÿ 2 ), êîòîðîåóëó÷øàåòñÿ ñ ðîñòîì Rs. Êàê âèäíî íà ðèñ. 7, îáåêðèâûå èìåþò ìàêñèìóì ïðè Rs � 2, îäíàêî ïðè ìà�ëûõ Rs ïîÿâëÿåòñÿ êà÷åñòâåííîå îòëè÷èå. Ñîãëàñíî[32℄, ðàáîòà âûõîäà èìååò ëîêàëüíûé ìèíèìóì ïðèRs � 1, êîòîðûé íå ïîäòâåðäèëñÿ íàøèì ðàñ÷åòîì.Ýòîò ëîêàëüíûé ìèíèìóì â ðàáîòå âûõîäà, âîçìîæ�íî, ñâÿçàí ñ íåñàìîñîãëàñîâàííîñòüþ ïîëó÷åííîãîâ [32℄ ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà äëÿ ìàëûõçíà÷åíèé Rs.Èñïîëüçîâàííûé â ðàáîòå [32℄ ìåòîä ðåøåíèÿ,ðàçðàáîòàííûé è îïèñàííûé äåòàëüíî â [36℄, âêëþ�÷àåò â ñåáÿ çàìåíó óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà èíòåãðàëü�íûì óðàâíåíèåì äëÿ ïîòåíöèàëà â íåêîòîðîé êîíå÷�íîé îêðåñòíîñòè ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà ñ ãðàíè÷íû�ìè óñëîâèÿìè, êîòîðûå íå �èêñèðîâàëè ïîëíûé çà�

ðÿä (ñì. [36, Appendix A℄). Âìåñòå ñ îòìå÷åííûìèâ ðàçä. 1 ïðîáëåìàìè ïðè çàìåíå óðàâíåíèÿ Ïóàññî�íà èíòåãðàëüíûì òàêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ íå ìîã�ëè îáåñïå÷èòü àâòîìàòè÷åñêîé ñàìîñîãëàñîâàííîñòèîêîí÷àòåëüíîãî ðåçóëüòàòà èòåðàöèîííîé ïðîöåäó�ðû, õîòÿ ýòî ïðåäïîëàãàåòñÿ â [32℄ (ñì. òåêñò ïî�ñëå �îðìóëû (7)). Êàê óêàçàíî â ðàáîòå [32℄, ïðèRs < 0:5 ìåòîä âîîáùå ïåðåñòàë ñõîäèòñÿ. Ïðè÷è�íà ýòîãî, âåðîÿòíî, â òîì, ÷òî ñ ðîñòîì ïëîòíîñòèýëåêòðîíîâ âîçðàñòàåò ðîëü êóëîíîâñêîãî ïîòåíöè�àëà îòíîñèòåëüíî îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî è ÷óâ�ñòâèòåëüíîñòü ê íåñàìîñîãëàñîâàííîñòè.Îòìåòèì åùå ðàç, ÷òî ïî �èçè÷åñêîé ïîñòà�íîâêå è �îðìóëèðîâêå èñõîäíûõ óðàâíåíèé ðàáî�òà [32℄ è íàøà èäåíòè÷íû, çà èñêëþ÷åíèåì ðàçëè�÷èÿ â èñïîëüçîâàííûõ �îðìóëàõ äëÿ êîððåëÿöèîí�íîé ýíåðãèè. Â òî æå âðåìÿ â íàøèõ âû÷èñëåíè�ÿõ íèêàêèõ ïðèíöèïèàëüíûõ òðóäíîñòåé ñî ñõîäè�ìîñòüþ â îáëàñòè ìàëûõ Rs íå âîçíèêëî. Îãðàíè�÷èâàëè òîëüêî ðîñò òðåáîâàíèé ê îáúåìó îïåðàòèâ�íîé ïàìÿòè è óâåëè÷åíèå âðåìåíè ñ÷åòà èç-çà ðàñ�øèðåíèÿ îáëàñòè âàêóóìà, ãäå ïëîòíîñòü ýëåêòðî�íîâ îòëè÷íà îò íóëÿ. ×òî êàñàåòñÿ âûÿâèâøèõñÿñëîæíîñòåé ðàñ÷åòà â îáëàñòè áîëüøèõ Rs, îíè òðå�áóþò äàëüíåéøåãî àíàëèçà è, âîçìîæíî, ÷àñòè÷íîñâÿçàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîéïëîòíîñòè äëÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèà�ëà. Ñ îäíîé ñòîðîíû, îñíîâàíèÿ äëÿ òàêîãî ïðåäïî�ëîæåíèÿ ìîãóò áûòü íàéäåíû â äèñêóññèè î ãðàíè�öàõ ïðèìåíèìîñòè ëîêàëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ(ñì., íàïðèìåð, [37; 38℄). Ñ äðóãîé, ïîïûòêà íåïî�ñðåäñòâåííîãî ïðèìåíåíèÿ èòåðàöèîííîé ïðîöåäó�ðû ê óðàâíåíèþ Êîíà �Øýìà ñ ïîòåíöèàëîì Ux âîòñóòñòâèå êóëîíîâñêîãî âêëàäà â ý��åêòèâíûé ïî�òåíöèàë ïîêàçàëà, ÷òî ñõîäèìîñòü èòåðàöèé îòñóò�ñòâóåò. 4.2. Ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿÏîëó÷åííûå íàìè ñàìîñîãëàñîâàííûå ðàñïðåäå�ëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ïîòåíöèàëà è îäíî÷à�ñòè÷íûå âîëíîâûå �óíêöèè ïîçâîëÿþò âû÷èñëèòüïîâåðõíîñòíóþ ýíåðãèþ êàê �óíêöèþ Rs. Îäíàêîèìåþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå �îðìóëû äëÿ ðàñ÷åòà ïî�âåðõíîñòíîé ýíåðãèè èñïîëüçóþò êîíå÷íîñòü ðàçìå�ðîâ îáëàñòè, çàíÿòîé ìåòàëëîì. Ñ îäíîé ñòîðîíû,ýòî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ïîâåðõíîñòíóþ ýíåðãèþêàê ðàçíîñòü ïîëíûõ ýíåðãèé äâóõ ñîñòîÿíèé îáðàç�öà � äî è ïîñëå ðàçäåëåíèÿ åãî íà äâå ÷àñòè. Ñäðóãîé � âëå÷åò çà ñîáîé êâàçèäèñêðåòíîñòü ñïåê�òðà ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ñ íåîáõîäèìîñòüþ àêêó�187



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009ðàòíîé àñèìïòîòè÷åñêîé îöåíêè çàâèñèìîñòè ðàç�ëè÷íûõ ñîñòàâëÿþùèõ ïîëíîé ýíåðãèè îò ðàçìåðîâîáðàçöà ïðè ñòðåìëåíèè ïîñëåäíèõ ê áåñêîíå÷íîñòè(ñì., íàïðèìåð, [39℄). Äëÿ ðàñ÷åòà ñâîéñòâ íåîãðàíè�÷åííîãî îáðàçöà íàäî èìåòü âûðàæåíèÿ äëÿ ïëîòíî�ñòåé ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîñòàâëÿþùèõ ïîëíîé ýíåð�ãèè. Â ñòàíäàðòíîé �îðìóëå òåîðèè �óíêöèîíàëàïëîòíîñòè äëÿ ïîëíîé ýíåðãèè îãðàíè÷åííîãî îáðàç�öàEtot (N(r)) = Ts (N(r)) + Z dr "x[N(r)℄N(r) ++ 12 Z drdr0 (N(r)�N+) (N(r0)�N+)jr� r0j ; (4.4)ãäå èíòåãðèðîâàíèå ïîíèìàåòñÿ ïî åãî îáúåìó, âòî�ðîé è òðåòèé ÷ëåíû, îïèñûâàþùèå îáìåííî-êîð-ðåëÿöèîííóþ è ýëåêòðîñòàòè÷åñêóþ ýíåðãèè ìíî�ãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû, óæå ñîäåðæàò îïðåäåëåíèåïëîòíîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõ ñîñòàâëÿþùèõ. ×òî êà�ñàåòñÿ ïîëíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè Ts ãàçà íåâçà�èìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ, òî îíà òàêèì ñâîé�ñòâîì íå îáëàäàåò, òàê êàê îáû÷íî åå âû÷èñëÿþò, èñ�ïîëüçóÿ ïîëó÷åííóþ â ðàáîòå [24℄ �îðìóëó, êîòîðàÿâûðàæàåò ñóììó îäíî÷àñòè÷íûõ ýíåðãèé, ìåíüøèõýíåðãèè Ôåðìè, ÷åðåç èíòåãðàë ïî ýíåðãåòè÷åñêîìóñïåêòðó îò �àçû âîëíîâûõ �óíêöèé íåïðåðûâíîãîñïåêòðà ñ àñèìïòîòèêîé (2.35). Ñëåäóÿ ðàáîòå [1℄(ñì. �îðìóëó (50)), îïðåäåëèì ïëîòíîñòü êèíåòè÷å�ñêîé ýíåðãèè äëÿ ñëó÷àÿ íóëåâîé òåìïåðàòóðû êàêts(r) = 2 Z"�"FD f"g " j	"(r)j2 � Ueff (r)N(r): (4.5)Èñïîëüçóÿ åãî, ìîæíî îïðåäåëèòü ïëîòíîñòü ïîëíîéýíåðãèè,�tot(r) = ts(r) + "x[N(r)℄N(r) ++ 12U(r) (N(r)�N+(r)) ; (4.6)è ñîîòâåòñòâåííî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîéýíåðãèè â îáúåìå V , âûäåëåííîì â áåñêîíå÷íîì îá�ðàçöå, Etot(V ) = ZV dr�tot(r); (4.7)êîòîðîå ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ïîâåðõ�íîñòíîé ýíåðãèè.�àññ÷èòàííàÿ â ðàáîòå [3℄ â ìîäåëè æåëå ïî�âåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ñòàíîâèòñÿ îòðèöàòåëüíîé ïðèRs < 2:5. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â òàêîé ìîäåëè ìåòàë�ëû ñ áîëüøîé ïëîòíîñòüþ ýëåêòðîíîâ ïðîâîäèìîñòè

(2 < Rs < 2:5) íå ìîãëè áû ñóùåñòâîâàòü. Íàèáî�ëåå ðàçèòåëüíî ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [3℄ çíà÷åíèÿïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè îòëè÷àþòñÿ îò èçìåðåííûõçíà÷åíèé äëÿ ìíîãîâàëåíòíûõ ìåòàëëîâ. Íî äàæåäëÿ îäíîâàëåíòíûõ ìåòàëëîâ ïåðâîé ãðóïïû íàáëþ�äàåòñÿ íàðàñòàþùåå óõóäøåíèå ñîãëàñèÿ ðàñ÷åòà èèçìåðåíèé ñ óìåíüøåíèåì Rs. Îñíîâíîé ïðè÷èíîéýòîãî, êàê áûëî ïîêàçàíî, ÿâëÿåòñÿ ïðåíåáðåæåíèåâ ìîäåëè æåëå äèñêðåòíîé ñòðóêòóðîé ïîëîæèòåëü�íîãî �îíà, êîòîðûé íà ñàìîì äåëå ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó èîííûõ îñòîâîâ (ñì.îáñóæäåíèå, íàïðèìåð, â [34℄). Òåì íå ìåíåå ïðåä�ñòàâëÿëî èíòåðåñ âûÿñíèòü, ïîâëèÿåò ëè èñïîëüçî�âàíèå ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ íà çàâèñèìîñòüïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè îò Rs.�àñ÷åò ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ïðîâîäèëñÿ ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì äâóõ �îðìóë. Îäíà èç íèõ îñíîâàíàíà ñòðîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîì îïðåäåëåíèè ïîâåðõ�íîñòíîé ýíåðãèè êàê òîé ÷àñòè ïîëíîé ýíåðãèè îä�íîðîäíîé ïî îáúåìó ñèñòåìû, êîòîðàÿ íå çàâèñèò îòåå îáúåìà V , íî çàâèñèò îò ïëîùàäè ïîâåðõíîñòèS. Ñîãëàñíî, íàïðèìåð, îïðåäåëåíèþ (3.82) èç ðàáî�òû [40℄, ìîæíî çàïèñàòüEtot = S�+ V �tot; (4.8)ãäå � � ïëîòíîñòü ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè. Â íàøåìñëó÷àå ïîëóáåñêîíå÷íîãî îáðàçöà ìîæíî èçìåíÿòüîáúåì ðàññìàòðèâàåìîé ÷àñòè ñèñòåìû, óäàëÿÿñü îòïîâåðõíîñòè âãëóáü. Îïðåäåëèì ýíåðãèþ ÷àñòè ñè�ñòåìû åäèíè÷íîé ïëîùàäè îò ïîâåðõíîñòè äî êîîð�äèíàòû z �îðìóëîéEtot(z) = zZ�1 dz�tot(z): (4.9)Ïîñêîëüêó â ãëóáèíå îáúåìà ïëîòíîñòü ýíåðãèè ñòà�íîâèòñÿ ïîñòîÿííîé âìåñòå ñî âñåìè îïðåäåëÿþùè�ìè åå âåëè÷èíàìè, ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ z âåëè�÷èíà Etot(z) äîëæíà ñòàòü ëèíåéíîé �óíêöèåé îòêîîðäèíàòû. Ïðîäîëæèâ ýòó ëèíåéíóþ çàâèñèìîñòüîáðàòíî äî ãðàíèöû ïîëîæèòåëüíîãî �îíà, ìû ïî�ëó÷èì êîíå÷íîå, íå çàâèñÿùåå îò îáúåìà çíà÷åíèå,êîòîðîå ïî îïðåäåëåíèþ äàñò ïëîòíîñòü ïîâåðõíîñò�íîé ýíåðãèè. Ñêàçàííîå ìîæíî âûðàçèòü ïðîñòîé�îðìóëîé: � = limz!1 [Etot(z)� �tot(1)z℄ : (4.10)Çäåñü ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ãðàíèöà ïîëîæèòåëüíîãî�îíà íàõîäèòñÿ ïðè z = 0.Òàêîå îïðåäåëåíèå ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ÿâëÿ�åòñÿ ñòðîãèì è, êàê ïîëàãàåòñÿ äëÿ òåðìîäèíàìè�÷åñêîé õàðàêòåðèñòèêè ìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìû,188



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :íå çàâèñèò îò ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ ïîâåðõíîñòè,êîòîðûé èíîãäà ìîäåëèðóþò äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïî�âåðõíîñòíîé ýíåðãèè. Îäíàêî îíî òðåáóåò ïîâûøåí�íîé òî÷íîñòè ñ÷åòà ïðè ðåøåíèè äè��åðåíöèàëü�íûõ óðàâíåíèé è âû÷èñëåíèè èíòåãðàëîâ, òàê êàê�îðìóëà ñîäåðæèò ðàçíîñòü äâóõ áîëüøèõ ÷èñåë.Ýòà òðóäíîñòü óñòðàíÿåòñÿ, åñëè ïåðåïèñàòü ñîîòíî�øåíèå (4.10) â âèäå� = 0Z�1 dz�tot(z) + 1Z0 dz (�tot(z)� �tot(1)) : (4.11)Ïðè òàêîé �îðìóëå äëÿ ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ðå�çóëüòàò îêàçûâàåòñÿ ìåíåå ÷óâñòâèòåëüíûì ê òî÷íî�ñòè âû÷èñëåíèé, òàê êàê èíòåãðèðóþòñÿ âûðàæåíèÿ,êîòîðûå ñòðåìÿòñÿ ê íóëþ ïðè óäàëåíèè îò ïîâåðõ�íîñòè.Â ëèòåðàòóðå îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ äðóãîå îïðå�äåëåíèå ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè êàê ðàçíîñòè ïîë�íîé ýíåðãèè ïîëóáåñêîíå÷íîãî îáðàçöà è ïîëíîéýíåðãèè ïîëîâèíû áåñêîíå÷íîãî îáðàçöà (ñì., íà�ïðèìåð, [34℄). Äëÿ óäîáñòâà ñðàâíåíèÿ ïðåäñòà�âèì, êàê â ðàáîòå [3℄, ïîëíóþ ïëîòíîñòü ïîâåðõ�íîñòíîé ýíåðãèè â âèäå ñóììû òðåõ ñîñòàâëÿþ�ùèõ � êèíåòè÷åñêîé, ýëåêòðîñòàòè÷åñêîé è îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèé:� = �s +�es +�x: (4.12)Â áåçðàçìåðíîì âèäå ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ â �îð�ìóëå (4.5) ïî âîëíîâîìó âåêòîðó, ïàðàëëåëüíîìóïîâåðõíîñòè, êîìïîíåíòû ïëîòíîñòè ïîâåðõíîñòíîéýíåðãèè çàïèñûâàþòñÿ êàê�s = 12�2 1Z�1 d� 1Z0 dk(1� k4)�j k(�)j2 � 12�(�)��� 13�2 1Z�1 d� f(u(�) + ux [n(�)℄)n(�) �� ux [1℄ �(�)g ; (4.13)�x = 13�2 �� 1Z�1 d� f"x [n(�)℄n(�) � "x [1℄ �(�)g ; (4.14)�es = 16�2 1Z�1 d�fn(�) � 1 � �(�)gu(�): (4.15)

Ñðàâíåíèå �îðìóë (4.13)�(4.15) ñ �îðìóëàìè(45à)�(45â) ðàáîòû [34℄ ïîêàçûâàåò, ÷òî ðàçëè÷àþò�ñÿ òîëüêî âûðàæåíèÿ äëÿ âêëàäà êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè �s. Èñïîëüçóÿ �îðìóëû (4.5) è (4.11), óäàëîñüèçáåæàòü äîïîëíèòåëüíîãî óñëîæíåíèÿ ðàñ÷åòà, èñ�êëþ÷èâ èíòåãðàëû ïî ýíåðãèè îò �àçû (2.37) âîë�íîâûõ �óíêöèé (2.35). �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîâåðõ�íîñòíîé ýíåðãèè ïðèâåäåíû â òàáëèöå. Âèäíî, ÷òîîòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ïî�ÿâèëèñü äàæå ïðè ÷óòü á�îëüøèõ çíà÷åíèÿõ Rs, ÷åìâ ðàáîòå [3℄. Îñíîâíàÿ ïðè÷èíà ýòîãî � â ìåíüøåéâåëè÷èíå êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè, äàâàåìîé �îðìó�ëîé (2.9). Îáùèé âûâîä î íåäîñòàòî÷íîñòè ìîäåëèæåëå äëÿ îïèñàíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè â îáëàñòèñóùåñòâîâàíèÿ ðåàëüíûõ ìåòàëëîâ îñòàëñÿ â ñèëå.5. ÂÛ×ÈÑËÅÍÈÅÑÀÌÎÑÎ�ËÀÑÎÂÀÍÍÎ�ÎÏÎÒÅÍÖÈÀËÀ ÑÒ�ÓÊÒÓ�Û ÑÁÀ�ÜÅ�ÎÌ ØÎÒÒÊÈÄî ñèõ ïîð íàìè ðàññìàòðèâàëèñü ïîëóáåñêîíå÷�íûå ñèñòåìû, â êîòîðûõ âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðî�íîâ áûëè ÷èñòî âåùåñòâåííûå, è, êàê ñëåäñòâèå, íåïðîâîäÿùèå ýëåêòðè÷åñêèé òîê. Â äàííîì ðàçäåëåðàññìàòðèâàåòñÿ ñòðóêòóðà, îäíî÷àñòè÷íûå âîëíî�âûå �óíêöèè êîòîðîé îãðàíè÷åíû è èìåþò îñöèë�ëèðóþùåå ïîâåäåíèå â îáåèõ áåñêîíå÷íî óäàëåííûõîáëàñòÿõ. Òàêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ ðåøåíèéóðàâíåíèÿØðåäèíãåðà äîïóñêàþò êîìïëåêñíûå ñîá�ñòâåííûå �óíêöèè è ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ñ íå ðàâ�íûì íóëþ ñòàöèîíàðíûì òîêîì. ×òîáû èçáåæàòüèçëèøíåé òðóäîåìêîñòè â ðàáîòå ñ ìîäåëüíîé çàäà�÷åé, âîçüìåì â êà÷åñòâå òàêîé ñèñòåìû ñòðóêòóðó òè�ïà êîíòàêò ìåòàëë�ïîëóïðîâîäíèê ñ áàðüåðîì Øîò�òêè. Èç-çà íàìíîãî á�îëüøåé êîíöåíòðàöèè ñâîáîä�íûõ íîñèòåëåé â ìåòàëëå ïðàêòè÷åñêè âåñü ïîòåí�öèàëüíûé áàðüåð �îðìèðóåòñÿ â ïîëóïðîâîäíèêå.Ýòî ïîçâîëÿåò ñâåñòè âû÷èñëèòåëüíóþ ÷àñòü çàäà÷èê ðàñ÷åòó âîëíîâûõ �óíêöèé è ïîòåíöèàëà â ïîëó�ïðîñòðàíñòâå è ïðèìåíèòü ê òàêîé ñòðóêòóðå áåç ñó�ùåñòâåííîé ìîäè�èêàöèè àëãîðèòì èòåðàöèîííîãîïîèñêà ñàìîñîãëàñîâàííûõ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè èý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, îïèñàííûéâ ï. 2.2.Îãðàíè÷èìñÿ ðàâíîâåñíîé ñèòóàöèåé, êîãäà íàñòðóêòóðó íå íàëîæåíî íàïðÿæåíèå ñìåùåíèÿ è òîêðàâåí íóëþ. Ïóñòü ìåòàëë çàíèìàåò îáëàñòü z < 0,âûðîæäåííûé ïîëóïðîâîäíèê n-òèïà ñ êîíöåíòðàöè�åé èîíèçîâàííûõ äîíîðîâND ðàñïîëîæåí ïðè z > 0.Äëÿ îïðåäåëåííîñòè áóäåì èìåòü â âèäó ñëó÷àé, êî�ãäà áîëüøàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé íà ãðàíèöå ðàçäå�189



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009ëà ìåòàëë/ïîëóïðîâîäíèê �èêñèðóåò íà èíòåð�åéñåïîëîæåíèå äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè ïîëóïðîâîäíèêàïðè ýíåðãèè �s îòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìè. Ïëîò�íîñòü ýëåêòðîíîâ ïîä áàðüåðîì âáëèçè èíòåð�åéñà âïîëóïðîâîäíèêå ìàëà, ïîýòîìó ý��åêòèâíûé ïîòåí�öèàë ñîâïàäàåò ñ êóëîíîâñêèì, è òåì ñàìûì îïðå�äåëÿåòñÿ îäíî ãðàíè÷íîå óñëîâèå äëÿ ýëåêòðîñòàòè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Âòîðîå ãðàíè÷íîå óñëîâèå äëÿðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà â îáëàñòè ïîëóïðîâîä�íèêà çàäàåòñÿ òðåáîâàíèåì îãðàíè÷åííîñòè ïîòåíöè�àëà íà áåñêîíå÷íîñòè, ÷òî îäíîâðåìåííî îçíà÷àåòðàâåíñòâî òàì íóëþ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. Âûáðàâçíà÷åíèå ïîòåíöèàëà â ãëóáèíå ïîëóïðîâîäíèêà â êà�÷åñòâå íóëÿ îòñ÷åòà ýíåðãèè, èìååì ñëåäóþùèå ãðà�íè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà âïîëóïðîâîäíèêå:U(0) � U0 = �s + "F ; dUdz ����z=1 = 0: (5.1)Êàê îáû÷íî ïðèíÿòî, áóäåì ïðåíåáðåãàòü ïðîíèêíî�âåíèåì ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â ìåòàëë. Ïîýòîìó ýëåê�òðîñòàòè÷åñêèé ïîòåíöèàë â ìåòàëëå ïðèíèìàåòñÿïîñòîÿííûì è ðàâíûì åãî çíà÷åíèþ íà èíòåð�åéñå.Ïðè îïèñàíèè îäíî÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé íåïðå�ðûâíîãî ñïåêòðà â òàêîé îäíîìåðíî íåîäíîðîä�íîé ñòðóêòóðå âîñïîëüçóåìñÿ ðåçóëüòàòàìè àíàëèçàãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà, ñâÿçàííîãî ñ ãàìèëüòîíè�àíîì íåîãðàíè÷åííîé ñèñòåìû, êîòîðûé áûë ïðîäå�ëàí â ðàáîòå [2℄. Âûáåðåì â êà÷åñòâå áàçèñà âîëíî�âûå �óíêöèè ïðàâûõ 	R è ëåâûõ 	L ñîñòîÿíèé:	Rk;kk �z; rk� = 12�CRk  Rk (z) exp �ikk � rk� ; (5.2)	Lq;kk �z; rk� = 12�CLq  Lq (z) exp �ikk � rk� ; (5.3)êîòîðûå îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþòñÿ ñâîèì àñèìïòî�òè÷åñêèì ïîâåäåíèåì íà áåñêîíå÷íîñòè: Rk (z) = ( e�ikz + rRk eikz ; z !1;tRk e�iqz; z ! �1; (5.4)è  Lq (z) = ( eiqz + rLq e�iqz ; z ! �1;tLq eikz ; z !1: (5.5)Èñïîëüçîâàíèå äâóõ êâàíòîâûõ ÷èñåë k è q äëÿîïèñàíèÿ àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ñîáñòâåííûõ�óíêöèé â ïðàâîé è ëåâîé áåñêîíå÷íûõ îáëàñòÿõñâÿçàíî ñ íåñèììåòðè÷íîñòüþ ðàññìàòðèâàåìîé áà�ðüåðíîé ñòðóêòóðû äàæå â îòñóòñòâèå ñìåùåíèÿèç-çà ðàçëè÷èÿ â ïîëîæåíèè äíà çîíû ïðîâîäèìîñòèîòíîñèòåëüíî óðîâíÿ Ôåðìè â ìåòàëëå è ïîëóïðî�âîäíèêå. Âïðî÷åì, äàæå ñèììåòðè÷íàÿ ñòðóêòóðà

ñòàíîâèòñÿ íåñèììåòðè÷íîé ïðè íàëîæåíèè ñìåùå�íèÿ, òàê ÷òî ðàçëè÷èå ýòèõ êâàíòîâûõ ÷èñåë ñêîðååïðàâèëî, ÷åì èñêëþ÷åíèå. Ñâÿçü ìåæäó k è q íàõî�äèòñÿ èç óñëîâèÿ, ÷òî îáà õàðàêòåðèçóþò ñîáñòâåí�íóþ �óíêöèþ, ïðèíàäëåæàùóþ îäíîìó ñîáñòâåííî�ìó çíà÷åíèþ " ãàìèëüòîíèàíà:"� Ux(1) = q2 + kk22mM + UM = k2 + kk22mS : (5.6)Çäåñü UM õàðàêòåðèçóåò ïîëîæåíèå äíà çîíû ïðî�âîäèìîñòè ìåòàëëà îòíîñèòåëüíî äíà çîíû ïðîâîäè�ìîñòè ïîëóïðîâîäíèêà, èíäåêñàìè ¾M¿ è ¾S¿ îáî�çíà÷åíû ý��åêòèâíûå ìàññû ñâîáîäíûõ íîñèòåëåéñîîòâåòñòâåííî â ìåòàëëå è ïîëóïðîâîäíèêå. Ïðàâîåðàâåíñòâî â (5.6) îïðåäåëÿåò q êàê íåÿâíóþ �óíê�öèþ k (è íàîáîðîò). Íîðìèðîâî÷íûå êîíñòàíòû CLqè CRk ðàâíû 1=p2�, åñëè  Lq íîðìèðîâàíû íà Æ(q�q0)è  Rk íîðìèðîâàíû íà Æ(k� k0). Äîêàçàòåëüñòâî âçà�èìíîé îðòîãîíàëüíîñòè ïàðû �óíêöèé 	R;L" ïðè îä�íîì çíà÷åíèè ýíåðãèè ", êîòîðîå íåîáõîäèìî, ÷òîáûèìåòü ïîëíûé îðòîíîðìèðîâàííûé áàçèñ â ãèëüáåð�òîâîì ïðîñòðàíñòâå çàäà÷è, ïðèâåäåíî â ðàáîòå [2℄.Îäíàêî â ðàññìàòðèâàåìîé ñòðóêòóðå âñå ðåçóëü�òàòû ìîãóò áûòü âûðàæåíû ÷åðåç âåëè÷èíû, îòíî�ñÿùèåñÿ ê ïîëóïðîâîäíèêîâîìó ýëåêòðîäó êîíòàêòàìåòàëë�ïîëóïðîâîäíèê, òàê ÷òî óäîáíåå  Lq òàêæåíîðìèðîâàòü íà Æ(k � k0). Â ýòîì ñëó÷àå äëÿ íîðìè�ðîâî÷íîé êîíñòàíòû ëåâûõ ñîñòîÿíèé íàäî èñïîëü�çîâàòü �îðìóëó ��CLk ��2 = 12� �q�k : (5.7)Â çàäà÷àõ, ãäå íå íóæíî ñàìîñîãëàñîâàíèå,îáû÷íî èñïîëüçóþò íîðìèðîâêó âîëíîâûõ �óíêöèéíåïðåðûâíîãî ñïåêòðà íà åäèíè÷íóþ àìïëèòóäóïàäàþùåé âîëíû. Ýòîãî äîñòàòî÷íî, ÷òîáû âû÷èñ�ëèòü òóííåëüíóþ ïðîçðà÷íîñòü áàðüåðà çàäàííîé�îðìû. Îäíàêî äëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿçàäà÷è ïðè ó÷åòå êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿíîñèòåëåé çàðÿäà íàäî íàõîäèòü ðàñïðåäåëåíèåýëåêòðîíîâ â ïðîñòðàíñòâå, ÷òî íåëüçÿ ñäåëàòü, íåçíàÿ ñîáñòâåííûõ �óíêöèé íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà,íîðìèðîâàííûõ íà äåëüòà-�óíêöèþ îò êâàíòîâûõ÷èñåë.Ïðèâåäåì ñâîäêó ñîîòíîøåíèé ìåæäó êîý��èöè�åíòàìè îòðàæåíèÿ r è ïðîçðà÷íîñòè t áàðüåðà, êîòî�ðûå íåîáõîäèìû äëÿ ïðîâåäåíèÿ ðàñ÷åòà:1�q=�k ��tRk ��2 = 1� ��rRk ��2 ;1�k=�q ��tLq ��2 = 1� ��rLq ��2 ; (5.8)190



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Ñàìîñîãëàñîâàííîå ðåøåíèå óðàâíåíèé Êîíà �Øýìà : : :tLq(k) = 1�q=�k tRk ; rLq(k) = �rR�k tRktR�k : (5.9)Ôîðìóëû (5.9) âûïèñàíû äëÿ ñëó÷àÿ íîðìèðîâêè ëå�âûõ ñîñòîÿíèé íà Æ(k� k0), ÷òî îòðàæåíî óêàçàíèåìÿâíîé çàâèñèìîñòè q(k) â àðãóìåíòàõ.Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíîâ â ïîëóïðîâîäíè�êå ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà êàê ñóïåðïîçèöèÿ äâóõâåùåñòâåííûõ, ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ðåøåíèé �1 è�2, êîòîðûå ïðè z ! 1 èìåþò ñëåäóþùåå àñèìïòî�òè÷åñêîå ïîâåäåíèå:�k1(z) = sin(kz + k);�k2(z) = os(kz + k); (5.10)ãäå k � �àçà âîëíîâîé �óíêöèè k-ãî ñîñòîÿíèÿ.Èç ýòèõ �óíêöèé, èñïîëüçóÿ ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ èíîðìèðîâêó, ìîæíî ïîñòðîèòü �óíêöèþ  Rk (z), êî�òîðîé, â ñâîþ î÷åðåäü, äîñòàòî÷íî, ÷òîáû îïðåäå�ëèòü  Lq (z).�åøåíèÿ �1 è �2 íàõîäÿòñÿ ÷èñëåííûì èíòåãðè�ðîâàíèåì çàäà÷è Êîøè äëÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãå�ðà (2.34). Ñ èçìåíåíèåì àðãóìåíòà z îò èíòåð�åéñàâãëóáü ïîëóïðîâîäíèêà �óíêöèè �1 ýêñïîíåíöèàëü�íî ðàñòóò â îáëàñòè ïîä áàðüåðîì, à �2 � óáûâà�þò. Ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ âûñîòû ïî�òåíöèàëüíîãî áàðüåðà íàõîæäåíèå ýêñïîíåíöèàëüíîóáûâàþùåãî ðåøåíèÿ ñîïðÿæåíî ñ âû÷èñëèòåëüíû�ìè òðóäíîñòÿìè. Äëÿ èõ ïðåîäîëåíèÿ ïðèìåíÿëñÿñëåäóþùèé ïðèåì: �óíêöèÿ �1 íàõîäèòñÿ èç ðåøå�íèÿ çàäà÷è Êîøè ñ íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè�k1(0) = 1; �0k1(0) =pU0 � k2=2;çàäàííûìè íà ãðàíèöå ìåòàëë�ïîëóïðîâîäíèêz = 0. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèÿ (2.34) âåäåòñÿîò òî÷êè z = 0 äî òî÷êè z1, êîòîðàÿ íàõîäèòñÿâ ãëóáèíå ïîëóïðîâîäíèêà, ãäå ñ äîñòàòî÷íîé òî÷�íîñòüþ ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë óæå ïîñòîÿíåí.Ïîëó÷åííîå ðåøåíèå íîðìèðóåòñÿ íà åäèíè÷íóþàìïëèòóäó �îðìóëîé, àíàëîãè÷íîé (2.36), è ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ (2.37) íàõîäèòñÿ �àçà ,âõîäÿùàÿ â âûðàæåíèÿ (5.10). Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî âûáîð íà÷àëüíûõ óñëîâèé äëÿ �1 äîñòàòî÷íîïðîèçâîëåí, òàê êàê ïðîöåäóðà íîðìèðîâêè îáåñ�ïå÷èâàåò ïðàâèëüíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèåðåøåíèé â áåñêîíå÷íîñòè. Äëÿ íàõîæäåíèÿ �óíê�öèè �2 òàêæå ðåøàåòñÿ çàäà÷à Êîøè, íî íà÷àëüíûåóñëîâèÿ ñòàâÿòñÿ óæå â òî÷êå z = z1:�k2(z1) = os(kz1 + k);�0k2(z1) = �k�k1(z1); (5.11)

è èíòåãðèðîâàíèå âåäåòñÿ èç ãëóáèíû ïîëóïðîâîäíè�êà ê ãðàíèöå ìåòàëëà â íàïðàâëåíèè ðîñòà �k2(z) âîáëàñòè áàðüåðà, ÷òî îáåñïå÷èâàåò á�oëüøóþ óñòîé�÷èâîñòü ïðîöåäóðû. Êðèòåðèåì äîñòàòî÷íîé òî÷íî�ñòè ïîëó÷åííîé ïàðû ðåøåíèé ÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿíñòâîâðîíñêèàíà W (�k1; �k2) íà îòðåçêå [0; z1℄.Â äàëüíåéøåì áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ý��åê�òèâíûå ìàññû ýëåêòðîíîâ â ïîëóïðîâîäíèêå è ìåòàë�ëå ðàâíû. Òîãäà íà ãðàíèöå äâóõ ñðåä áóäåò íåïðå�ðûâíà êàê ñàìà âîëíîâàÿ �óíêöèÿ, òàê è åå ïåðâàÿïðîèçâîäíàÿ. Áåçóñëîâíî, òàêîå ïðåäïîëîæåíèå ÿâ�ëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ìîäåëüíûì, íî ñëîæíûé âîïðîñî âûâîäå óñëîâèé ñîïðÿæåíèÿ äëÿ îãèáàþùèõ âîë�íîâûõ �óíêöèé íà ãðàíèöå ìåòàëë�ïîëóïðîâîäíèêíå ÿâëÿåòñÿ öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû. Äðóãîé âèäãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ íà èíòåð�åéñå, êîíå÷íî, ìîæåòïîâëèÿòü íà êîíêðåòíûå ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû, îä�íàêî âðÿä ëè ýòî ïîòðåáóåò èçìåíåíèÿ ïðåäëàãà�åìîé èòåðàòèâíîé ñõåìû ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Êî�íà �Øýìà äëÿ ñòðóêòóð ñ òîêîâûìè ñîñòîÿíèÿìè.Îñíîâàíèÿ äëÿ òàêîãî ìíåíèÿ áóäóò îáñóæäåíû âêîíöå ðàçäåëà. Îòìåòèì åùå, ÷òî ïðîáëåìû, áëèç�êèå ê ðàññìàòðèâàåìûì çäåñü âîïðîñàì, ñóùåñòâó�þò òàêæå â òåîðèè ðåçîíàíñíî-òóííåëüíûõ äèîäîâ(ñì., íàïðèìåð, [41℄).5.1. Íåêîòîðûå äåòàëè ðàñ÷åòàÈòàê, èç äâóõ �óíêöèé (5.10) íàäî îáðàçîâàòüâîëíîâóþ �óíêöèþ  Rk (z) ¾ïðàâîãî¿ ñîñòîÿíèÿ,êîòîðàÿ îïèñûâàåò òóííåëèðîâàíèå ýëåêòðîíîâ èçïðàâîãî ýëåêòðîäà (ïîëóïðîâîäíèê) â ëåâûé (åãîïî-ïðåæíåìó äëÿ óäîáñòâà áóäåì íàçûâàòü ¾ìå�òàëë¿). Àñèìïòîòè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ (5.4),êîòîðûìè îïðåäåëÿåòñÿ  Rk (z), îòðàæàþò òðåáîâà�íèå èìåòü â ìåòàëëå ÷èñòî óõîäÿùóþ âîëíó è ïðåä�ñòàâëÿòü â ïîëóïðîâîäíèêå ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþèç ïàäàþùåé è îòðàæåííîé âîëí. Ýòè óñëîâèÿ ìî�ãóò áûòü èñïîëüçîâàíû, ÷òîáû íàéòè êîý��èöèåíòûâ ðàçëîæåíèè Rk (z) = �k�k1(z) + �k�k2(z): (5.12)Åñëè  Rk íàéäåíà, òî  Lk â îáùåì âèäå ìîæåò áûòüïðåäñòàâëåíà ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé äâóõ íåçàâèñè�ìûõ ðåøåíèé  Rk è  R�k . Íî äëÿ ðàñ÷åòà ïëîòíî�ñòè ýëåêòðîíîâ â ïîëóïðîâîäíèêå, êîòîðàÿ òîëüêîè íóæíà â ýòîé çàäà÷å, íàì íàäî çíàòü  Lk (z) òîëüêîïðè z � 0. Ïîýòîìó äëÿ âûðàæåíèÿ  Lk ÷åðåç �k1;2äîñòàòî÷íî âîñïîëüçîâàòüñÿ àñèìïòîòèêîé (5.10) ëå�âîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè z ! 1. C ó÷åòîì ñêàçàííîãîëåãêî ïîëó÷àåì, ÷òî191



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Lq(k)(z) = tLq(k) exp(�ik)(i�k1(z) + �k2(z)): (5.13)Çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ  Rk (z) ñâîäèòñÿ ê îïðåäåëå�íèþ ÷åòûðåõ êîìïëåêñíûõ êîý��èöèåíòîâ �k, �k,rRk , tRk . Ñîîòâåòñòâóþùèå ÷åòûðå óðàâíåíèÿ ïîëó÷à�þòñÿ ïóòåì ïðèðàâíèâàíèÿ àñèìïòîòè÷åñêèõ �îð�ìóë äëÿ  Rk è åå ïðîèçâîäíîé ïðè z ! 1 àñèìïòî�òèêå èñêîìîé ëèíåéíîé êîìáèíàöèè, ÷òî äàåò äâàóðàâíåíèÿ, à òàêæå èç äâóõ óñëîâèé ñîïðÿæåíèÿ äëÿ�óíêöèè è åå ïðîèçâîäíîé íà ãðàíèöå ïðè z = 0.Ïðè ýòîì â ìåòàëëå ïðèíèìàåì Rk (kz) = tRk exp(�iq(k)z): (5.14)�àñ÷åò ïðîâîäèòñÿ ïðè óñëîâèè UM < 0, ÷òî îáåñïå�÷èâàåò ïîëîæåíèå äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè â ëåâîìýëåêòðîäå íèæå äíà â ïðàâîì è ñîõðàíÿåò íåðàâåí�ñòâî q(";kk) 6= k(";kk) íåñìîòðÿ íà ïðèíÿòîå ðàâåí�ñòâî ý��åêòèâíûõ ìàññ íîñèòåëåé â îáîèõ ýëåêòðî�äàõ. Â òî æå âðåìÿ óñëîâèå ðàâåíñòâà ý��åêòèâíûõìàññ îáåñïå÷èâàåò íåçàâèñèìîñòü �óíêöèè q(k) îòkk, ÷òî ñîêðàùàåò îáúåì âû÷èñëåíèé.Ïîñëå íåñëîæíûõ ïðåîáðàçîâàíèé èñêîìàÿ ñèñòå�ìà ëèíåéíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé ïðèíèìàåòâèä ��k1(0) + ��k2(0)� tk = 0;��0k1(0) + ��0k2(0) + iqtk = 0;i�+ � = 2 exp(ik);i�� � + 2rk exp(�ik) = 0: (5.15)Çäåñü äëÿ êðàòêîñòè âåçäå îïóùåíû èíäåêñ ¾R¿ ïðà�âîãî ñîñòîÿíèÿ, èíäåêñ ¾k¿ âîëíîâîãî ÷èñëà ó êîý���èöèåíòîâ �, �, è ïîäðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî q = q(k).�åøåíèå ñèñòåìû (5.15) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âè�äå rk = � (q�k + i�0k)�q�k + i�0k ; (5.16)tk = ��k + rk�k; (5.17)�k = �i (exp(ik)� rk exp(�ik)) ; (5.18)�k = exp(ik) + rk exp(�ik); (5.19)ãäå äëÿ êîìïàêòíîñòè çàïèñè ââåäåíû �óíêöèè�k = exp(�ik) (�k2(0) + i�k1(0)) ; (5.20)�0k = exp(�ik) (�0k2(0) + i�0k1(0)) (5.21)è �0k îçíà÷àåò ïðîèçâîäíóþ ïî z.Èçëîæåííàÿ ñõåìà ðàñ÷åòà âîëíîâûõ �óíêöèéîïèñûâàåò èçìåíåíèÿ â ïðîöåäóðå ðåøåíèÿ óðàâ�íåíèÿ Øðåäèíãåðà (2.17) äëÿ íåîãðàíè÷åííîé ñè�ñòåìû ïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì ïîëóîãðàíè÷åííîé

(ñì. ï. 2.2). Ñîîòâåòñòâóþùóþ �îðìóëó äëÿ ðàñ�÷åòà ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ áàðüåðíîé ñòðóêòóðû,çàìåíÿþùóþ (2.38), ïîëó÷èì èç îáùåãî âûðàæå�íèÿ, âûâåäåííîãî â ðàáîòå [2℄. Ïðèíÿâ âî âíèìàíèå,÷òî íóæíî çíàòü ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ òîëüêî ïðèz � 0, è îòñóòñòâèå ñìåùåíèÿ, èìååìN(z) = 2 1Z0 dk 1Z�1 dkkf �"(k;kk)��� ����	Lq(k)(z)���2 + ��	Rk (z)��2� ; (5.22)ãäå f(") � �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ Ôåðìè, à ñîá�ñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè "(k;kk) çàäàíû �îðìó�ëîé (5.6). Ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè îïðåäåëÿåò�ñÿ óñëîâèåì íåéòðàëüíîñòè îáúåìà ïîëóïðîâîäíè�êà ïðè z ! 1. Èñïîëüçóÿ îïðåäåëåíèÿ (5.2), (5.3),(5.7), (5.12), (5.13) è ñîîòíîøåíèÿ (5.8), (5.9) ìåæäóàìïëèòóäíûìè êîý��èöèåíòàìè îòðàæåíèÿ è ïðî�çðà÷íîñòè áàðüåðà, ïîëó÷èì èç (5.22) âûðàæåíèåäëÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ ÷åðåç íàéäåííûå ÷èñëåí�íî äâà âåùåñòâåííûõ ðåøåíèÿ �k1;2(z):N(z) = 2(2�)3 1Z0 dk 1Z�1 dkkf �"(k;kk)��� hj�k�k1(z) + �k�k2(z)j2 + �1� ��rRk ��2� �� j�k1(z)� i�k2(z)j2i : (5.23)Âõîäÿùèå ñþäà êîý��èöèåíòû rRk ; �k è �k âûïèñà�íû â �îðìóëàõ (5.16)�(5.19).Âûðàæåíèå (5.23) äëÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ äà�åò ÿâíîå ïðåäñòàâëåíèå �îðìóëû (2.18) èòåðàòèâíîéïðîöåäóðû äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ñëó÷àÿ.5.2. �åçóëüòàòû è îáñóæäåíèå�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïðè çíà÷åíèÿõ ïàðàìåò�ðîâ, õàðàêòåðíûõ äëÿ ïåðåõîäîâ Al/n�GaAs (m� == 0:07me, �s = 0:9 ýÂ, � = 12:5)  êîíöåí�òðàöèåé èîíèçîâàííûõ äîíîðîâ ND = 1018 ñì�3,÷òî ñîîòâåòñòâóåò Rs = 0:66. Äëÿ q, ââèäó áîëü�øîé ðàçíèöû ýíåðãèé Ôåðìè ïîëóïðîâîäíèêà èàëþìèíèÿ, îêàçàëîñü âîçìîæíûì ïðèíÿòü ïîñòîÿí�íîå çíà÷åíèå, êîòîðîå áûëî âûáðàíî ðàâíûì ðà�äèóñó �åðìè-ïîâåðõíîñòè ýëåêòðîííîãî ãàçà ïðèRs = 2:07, �m = 1. Íà ðèñ. 8 ïðåäñòàâëåíûçàâèñèìîñòè îò êîîðäèíàò ñàìîñîãëàñîâàííîãî ý���åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà, ðàññ÷èòàííîãî ñ ó÷åòîì192
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòè îò êîîðäèíàò ñàìîñîãëàñîâàí-íîãî ïîòåíöèàëà äëÿ ñòðóêòóðû ñ áàðüåðîì Øîòòêè(Rs = 0:66), ïîëó÷åííîãî ñ ó÷åòîì îáìåííî-êîððå-ëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è âïðèáëèæåíèè Õàðòðè (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ). Îòìå÷å-íî ïîëîæåíèå óðîâíÿ Ôåðìè ïðè ó÷åòå Uxîáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðî�íîâ è â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè, âáëèçè ãðàíèöû ìå�òàëë�ïîëóïðîâîäíèê. Âèäíî, ÷òî âêëþ÷åíèå â ðàñ�÷åò Ux ìåíÿåò �îðìó ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà, äå�ëàÿ èçìåíåíèå ïîòåíöèàëà áîëåå êðóòûì. Ýòî ðàç�ëè÷èå çàìåòíî ñêàçûâàåòñÿ íà âèäå òåîðåòè÷åñêîéâîëüò-àìïåðíîé õàðàêòåðèñòèêè (ÂÀÕ) òóííåëüíî�ãî êîíòàêòà, îñîáåííî â îáëàñòè ïðÿìûõ ñìåùåíèé,êîãäà ýëåêòðîíû òóííåëèðóþò èç ïîëóïðîâîäíèêàâ ìåòàëë ÷åðåç îáëàñòü ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëü�íîãî áàðüåðà, íàõîäÿùóþñÿ íèæå óðîâíÿ Ôåðìè(ñì. [10; 42; 43℄). Â ýòèõ æå ðàáîòàõ ïîêàçàíî, ÷òîó÷åò Ux ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü áîëåå òî÷íîãî îïèñà�íèÿ ÂÀÕ ðåàëüíûõ ñòðóêòóð. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òîïðåäñòàâëåíèå îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ïðèáëèæåíèåì ëîêàëüíîé ïëîòíî�ñòè îñòàåòñÿ âïîëíå àêêóðàòíûì äëÿ ýëåêòðîííûõñîñòîÿíèé, ðàñïîëîæåííûõ äîñòàòî÷íî ãëóáîêî ïîäóðîâíåì Ôåðìè.Êðîìå òîãî, èñïîëüçîâàíèå ñàìîñîãëàñîâàííîãîðåøåíèÿ äëÿ ïîòåíöèàëà â �îðìóëå äëÿ òóííåëüíî�ãî òîêà ñäåëàëî âîçìîæíûì îïðåäåëåíèå ïàðàìåò�ðîâ �s è ND êîíòàêòà ìåòàëë � ñèëüíîëåãèðîâàííûén�GaAs ïî çàâèñèìîñòè äè��åðåíöèàëüíîãî ñî�ïðîòèâëåíèÿ îò íàïðÿæåíèÿ ñìåùåíèÿ [44�46℄. Âóêàçàííûõ ðàáîòàõ áàðüåð Øîòòêè ðàññ÷èòûâàë�ñÿ â ïðèáëèæåíèè Òîìàñà �Ôåðìè è Òîìàñà �Ôåð-ìè �Äèðàêà ��îìáàøà. Õîòÿ äëÿ òàêèõ ñòðóêòóð õî�
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�èñ. 9. Ôðèäåëåâñêèå îñöèëëÿöèè ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè è ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà â ñòðóêòó-ðå ñ áàðüåðîì Øîòòêè ïðè Rs = 0:66. Ýëåêòðîííàÿïëîòíîñòü ñ ó÷åòîì îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ � ñïëîøíàÿ êðèâàÿ, â ïðèáëèæåíèèÕàðòðè � ïóíêòèðíàÿ; ñàìîñîãëàñîâàííûé ý��åê-òèâíûé ïîòåíöèàë � æèðíàÿ ñïëîøíàÿ êðèâàÿðîøî âûïîëíÿþòñÿ êðèòåðèè êâàçèêëàññè÷íîñòè áà�ðüåðà Øîòòêè kFL � 1 è kF lTF � 1, ãäå L èlTF îáîçíà÷àþò õàðàêòåðíûé ìàñøòàá èçìåíåíèÿ ïî�òåíöèàëà âíóòðè è âíå áàðüåðà [44℄, îñòàâàëñÿ âî�ïðîñ, íå ïðîèçîéäåò ëè çàìåòíîãî èçìåíåíèÿ �îð�ìû áàðüåðà ïðè âûõîäå çà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿ Òî�ìàñà �Ôåðìè. Ïðîâåäåííûé òî÷íûé ðàñ÷åò ïîêàçû�âàåò, ÷òî êðóïíîìàñøòàáíîå ïîâåäåíèå ý��åêòèâíî�ãî ïîòåíöèàëà áàðüåðà Øîòòêè ïðàâèëüíî ïåðåäà�åòñÿ ïîòåíöèàëîì, íàéäåííûì â ïðèáëèæåíèè Òî�ìàñà �Ôåðìè, è ñîãëàñèå ìåæäó íèìè óëó÷øàåòñÿñ óìåíüøåíèåì Rs.Â ãëóáèíå ïîëóïðîâîäíèêà íà çàâèñèìîñòè ñàìî�ñîãëàñîâàííîãî ïîòåíöèàëà è ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâîò êîîðäèíàòû ïðîÿâëÿþòñÿ îñöèëëÿöèè (ðèñ. 9), êî�òîðûå îòñóòñòâóþò â ïðèáëèæåíèè Òîìàñà �Ôåðìè.Â öåëîì îñöèëëÿöèè, ïîðîæäåííûå áàðüåðîì Øîòò�êè, ìåíåå âûðàæåíû, ÷åì â ñëó÷àå áåñêîíå÷íî âûñî�êîé ïîòåíöèàëüíîé ñòåíêè (ñð. ñ ðèñ. 4), ÷òî ñâÿçàíî,î÷åâèäíî, ñ êâàçèêëàññè÷åñêîé ïëàâíîñòüþ ïåðâîãî.Îñîáåííî ýòî îòíîñèòñÿ ê îñöèëëÿöèÿì ý��åêòèâíî�ãî ïîòåíöèàëà. Êàê âèäíî èç ðèñ. 9, ðàçìàõ îñöèëëÿ�öèé ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà î÷åíü ìàë, ïîðÿäêà èìåíüøå 10�4, òîãäà êàê îñöèëëÿöèè ïëîòíîñòè ýëåê�òðîíîâ â òî÷íîì ðåøåíèè, íàîáîðîò, áîëåå èíòåíñèâ�íû, ÷åì â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè. Ïîäàâëåíèå îñöèë�ëÿöèé ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ îñ�öèëëÿöèÿìè åãî êóëîíîâñêîé ñîñòàâëÿþùåé óæå îá�13 ÆÝÒÔ, âûï. 1 (7) 193



Ä. Â. Ïîñâÿíñêèé, À. ß. Øóëüìàí ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009ñóæäàëîñü â ï. 3.1. Óñèëåíèå îñöèëëÿöèé ïëîòíîñòèâ òî÷íîì ðåøåíèè ïî ñðàâíåíèþ ñ îñöèëëÿöèÿìè ðå�øåíèÿ â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè ìîæåò áûòü ïîíÿòîèç àíàëèçà ëèíåàðèçîâàííîãî âûðàæåíèÿ äëÿ èíäó�öèðîâàííîé ïëîòíîñòè.Êàê èçâåñòíî, â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè ëèíåà�ðèçàöèÿ �îðìóëû (2.7) ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ïî�òåíöèàëà U ïðèâîäèò â ñàìîñîãëàñîâàííîì óðàâíå�íèè Ïóàññîíà (2.12) ê âûðàæåíèþ äëÿ ïðèðàùå�íèÿ ïëîòíîñòè (çàðÿäà), êîòîðîå îáû÷íî çàïèñûâà�þò â âèäå 4�ÆNind = �k2TFU . Ó÷åò çàâèñèìîñòèîáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà îò ïëîòíîñòèýëåêòðîíîâ ïðèâîäèò ê àíàëîãè÷íîìó ñîîòíîøåíèþ4�ÆNind = �k2srU , ãäå êâàäðàò îáðàòíîé äëèíûýêðàíèðîâàíèÿ èìååò âèäk2sr = k2TF1 + 32 dux(n)dn : (5.24)Ïîñêîëüêó áåçðàçìåðíûé îáìåííî-êîððåëÿöèîííûéïîòåíöèàë ðàñòåò ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå ñ óìåíü�øåíèåì êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ, ïðîèçâîäíàÿdux=dn < 0 è ñ ðîñòîì Rs çíàìåíàòåëü â �îðìó�ëå (5.24) ñòðåìèòñÿ ê íóëþ, ïðè÷åì åãî ðàâåíñòâîíóëþ ÿâëÿåòñÿ óñëîâèåì, îïðåäåëÿþùèì êðèòè÷å�ñêîå çíà÷åíèå Rs. Ïîýòîìó ïðè ñðàâíèìîé âåëè÷èíåîñöèëëÿöèé ñàìîñîãëàñîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïî�òåíöèàëà â òî÷íîì ðåøåíèè è â ïðèáëèæåíèèÕàðòðè, ÷òî èìååò ìåñòî, îñöèëëÿöèè ïëîòíîñòèýëåêòðîíîâ â òî÷íîì ðåøåíèè áóäóò óñèëåíû èòåì áîëüøå, ÷åì áëèæå Rs ê Rs. Ïðè ýòîì áóäåòñîêðàùàòüñÿ îáëàñòü, ãäå âîçìóùåíèå óìåíüøàåòñÿýêñïîíåíöèàëüíî.Ñóììèðóÿ ðåçóëüòàòû àíàëèçà îñöèëëÿöèé �ðè�äåëåâñêîãî òèïà, ïîðîæäàåìûõ íàðóøåíèåì îäíî�ðîäíîñòè âûðîæäåííîãî ýëåêòðîííîãî ãàçà, îòìå�òèì, ÷òî ó÷åò îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîíîâ áóäåò ïðèâîäèòü ê óâåëè÷åíèþ îñ�öèëëÿöèé ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ è ê óìåíüøåíèþ îñ�öèëëÿöèé ý��åêòèâíîãî ïîòåíöèàëà îòíîñèòåëüíîðåçóëüòàòà, ïîëó÷åííîãî â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè.Â çàêëþ÷åíèå ýòîãî ðàçäåëà îáñóäèì, íàñêîëüêîïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû çàâèñÿò îò ïðèíÿòîãî óñëî�âèÿ î ðàâåíñòâå ý��åêòèâíûõ ìàññ ýëåêòðîíîâ â îáî�èõ ýëåêòðîäàõ. Âîîáùå ãîâîðÿ, ïðîáëåìà ãðàíè÷íûõóñëîâèé äëÿ îãèáàþùåé âîëíîâîé �óíêöèè íà èí�òåð�åéñå äâóõ òâåðäûõ òåë, êîòîðûå ìîãóò ðàçëè�÷àòüñÿ íå òîëüêî ý��åêòèâíûìè ìàññàìè, íî òàê�æå òèïîì è çàêîíîì äèñïåðñèè íîñèòåëåé çàðÿäà,äîñòàòî÷íî ñëîæíà. Ïî ñëîæèâøåìóñÿ â íàñòîÿùååâðåìÿ ìíåíèþ, ýòè óñëîâèÿ íå ìîãóò áûòü ñâåäåíûê óíèâåðñàëüíîìó ñîîòíîøåíèþ ìåæäó çíà÷åíèÿìè

âîëíîâîé �óíêöèè è åå ïðîèçâîäíîé ñ îáåèõ ñòîðîíèíòåð�åéñà, à äîëæíû áûòü âûâåäåíû äëÿ êàæäî�ãî êîíêðåòíîãî ñëó÷àÿ (ñì., íàïðèìåð, êðèòè÷åñêîåîáñóæäåíèå âîïðîñà ïðèìåíèòåëüíî ê ãåòåðîïåðåõî�äàì â ðàáîòàõ [47; 48℄).Îñòàâàÿñü â ðàìêàõ �åíîìåíîëîãè÷åñêîãî îïèñà�íèÿ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ìîæíî íàïèñàòü èõ íàè�áîëåå îáùèé âèä ñ ïîìîùüþ ìàòðèöû ïåðåõîäà T(transfer matrix), íà ýëåìåíòû êîòîðîé íàêëàäûâà�þòñÿ íåêîòîðûå ñîîòíîøåíèÿ, âûâåäåííûå èç òðåáî�âàíèÿ ýðìèòîâîñòè ãàìèëüòîíèàíà [48℄. Åñëè óðàâíå�íèÿ äëÿ îãèáàþùèõ â îáîèõ ýëåêòðîäàõ ìîæíî âçÿòüâ îäíîçîííîì ïðèáëèæåíèè, òî ãðàíè÷íûå óñëîâèÿîïèñûâàþòñÿ ìàòðèöåé 2 � 2. Â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäàìàòðèöà T ìîæåò áûòü äèàãîíàëüíà [49℄, îêîí÷à�òåëüíûå �îðìóëû (5.16)�(5.19) ñîõðàíÿò ñâîé âèäïðè çàìåíå àìïëèòóäíîé ïðîçðà÷íîñòè áàðüåðà tk èâîëíîâîãî âåêòîðà q ïåðåíîðìèðîâàííûìè âåëè÷è�íàìè ~t = T11tk è ~q = (T22=T11)q.Åñëè ìàòðèöà T áóäåò èìåòü îòëè÷íûå îò íóëÿíåäèàãîíàëüíûå ýëåìåíòû, ýòî íå âíåñåò ïðèíöèïè�àëüíûõ òðóäíîñòåé â ïîñòðîåíèå R- è L-ðåøåíèéóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ïî èõ àñèìïòîòè÷åñêîìó ïî�âåäåíèþ ïðè z ! �1 èç ÷àñòíûõ âåùåñòâåííûõ ðå�øåíèé. Îäíàêî ðàññìîòðåíèå ñàìîãî îáùåãî ñëó÷àÿâ äàííîé ðàáîòå ñäåëàëî áû èçëîæåíèå ïðèíöèïè�àëüíûõ ñòîðîí ïðèìåíåíèÿ èòåðàöèîííîãî àëãîðèò�ìà íåîïðàâäàííî áîëåå ãðîìîçäêèì. Â òî æå âðåìÿó÷åò íåðàâåíñòâà âîëíîâûõ âåêòîðîâ q(") 6= k("), êî�òîðîå õàðàêòåðíî äëÿ íåñèììåòðè÷íûõ áàðüåðíûõñòðóêòóð, áûëî íåîáõîäèìî âêëþ÷èòü â ðàñ÷åò.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂûÿñíåíî, ÷òî ðåàëèçîâàííûé àëãîðèòì èòåðà�öèîííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé ñàìîñîãëàñîâàííîãîïîëÿ ñõîäèòñÿ âî âñåõ ðàññìîòðåííûõ ñëó÷àÿõ,êîòîðûå ïðåäñòàâëÿþò òèïè÷íûå íåîäíîðîäíûåýëåêòðîííûå ñèñòåìû ñ íåïðåðûâíûì ñïåêòðîì.Ñëîæíîñòè ñ åãî ïðèìåíåíèåì âîçíèêëè òîëüêî ïðèðàññìîòðåíèè ìîäåëè æåëå äëÿ áîëüøèõ çíà÷åíèéRs � 5, êîòîðûå íå âñòðå÷àþòñÿ â ñëó÷àå áîëü�øèíñòâà ìåòàëëîâ è ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ñòðóêòóð.Ïîêàçàíî òàêæå, ÷òî ÿâíûé ó÷åò â àëãîðèòìå ýêðà�íèðóþùèõ ñâîéñòâ ýëåêòðîííîãî ãàçà ïîçâîëÿåò ïðè÷èñëåííîì àíàëèçå íåîãðàíè÷åííûõ êóëîíîâñêèõñèñòåì ðàññìàòðèâàòü âûäåëåííûé îãðàíè÷åííûéîáúåì òàêîé ñèñòåìû, ïåðåíîñÿ íà åãî ïîâåðõíîñòüãðàíè÷íûå óñëîâèÿ èç áåñêîíå÷íîñòè è ñ÷èòàÿýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèéñòðîãî íåïðåðûâíûì. Òàêîé ïîäõîä óñòðàíÿåò194
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