
Äëÿ ðàçâèòèÿ íàíîôèçèêè è íàíîõèìèè ïëîäî-

òâîðíîé ÿâëÿåòñÿ èäåÿ ñóïåðàòîìà [1]. Ñóïåðàòîì

(êâàçèàòîìíàÿ íàíîãåòåðîñòðóêòóðà) ñîñòîèò èç ÿäðà

(ñôåðè÷åñêîé êâàíòîâîé òî÷êè (ÊÒ)) ðàäèóñà à, â

îáúåìå êîòîðîãî ñîäåðæèòñÿ ïîëóïðîâîäíèêîâûé

(èëè äèýëåêòðè÷åñêèé) ìàòåðèàë; ÿäðî îêðóæåíî

äèýëåêòðè÷åñêîé (ïîëóïðîâîäíèêîâîé) ìàòðèöåé [2].

Â îáúåìå ÊÒ íàõîäèòñÿ äûðêà, à ýëåêòðîí ëîêà-

ëèçîâàí íàä ñôåðè÷åñêîé ïîâåðõíîñòüþ ðàçäåëà

ÊÒ — ìàòðèöà. Â òàêîé íàíîñèñòåìå ñàìûé íèæíèé

ýëåêòðîííûé óðîâåíü ðàñïîëîæåí â ìàòðèöå, à ñàìûé

íèæíèé äûðî÷íûé óðîâåíü íàõîäèòñÿ â îáúåìå ÊÒ.

Áîëüøîé ñäâèã âàëåíòíîé çîíû (ïîðÿäêà 700 ìýÂ)

âûçûâàåò ëîêàëèçàöèþ äûðîê â îáúåìå ÊÒ. Çíà÷è-

òåëüíûé ñäâèã çîíû ïðîâîäèìîñòè (ïîðÿäêà 400 ìýÂ)

ÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàëüíûì áàðüåðîì äëÿ ýëåêòðîíîâ

(ýëåêòðîíû äâèæóòñÿ â ìàòðèöå è íå ïðîíèêàþò â

îáúåì ÊÒ) [2]. Ýíåðãèÿ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ýëåêòðîíà ñ äûðêîé, à òàêæå ýíåðãèÿ ïîëÿðèçà-

öèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ ïîâåðõíîñòüþ

ðàçäåëà (ÊÒ-ìàòðèöà) îáðàçóþò ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó,

â êîòîðîé ëîêàëèçóåòñÿ ýëåêòðîí íàä ïîâåðõíîñòüþ

ÊÒ [2]. Ýëåêòðîíàì â ñóïåðàòîìå ñîîòâåòñòâóþò

îïðåäåëåííûå îðáèòàëè, ëîêàëèçîâàííûå â îêðåñò-

íîñòè ÿäðà (ÊÒ).

Ïðè èññëåäîâàíèè îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ íàíîñèñòåì

ñ ÊÒ CdS, ZnSe, Al2O3 â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ

[3—6] îáíàðóæåíî, ÷òî ýëåêòðîí ìîæåò ëîêàëèçî-

âàòüñÿ íàä ïîâåðõíîñòüþ ÊÒ, à äûðêà ïðè ýòîì äâè-

æåòñÿ â îáúåìå ÊÒ. Â ðàáîòàõ [3—6], ïî-âèäèìîìó,

âïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåíî âîçíèêíî-

âåíèå ïîìåùåííûõ â äèýëåêòðè÷åñêèå ìàòðèöû

ñóïåðàòîìîâ â êà÷åñòâå ÿäåð, ñîäåðæàùèõ ÊÒ CdS,

ZnSe è Al2O3. Â ðàáîòå [7] îáíàðóæåí ýôôåêò ñóùå-

ñòâåííîãî óâåëè÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè îñíîâíîãî ñî-

ñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà â ñóïåðàòîìå ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåð-

ãèåé ñâÿçè ýêñèòîíà â ìîíîêðèñòàëëàõ CdS, ZnSe,

Al2O3. Â ðàáîòàõ [3, 4] èññëåäîâàëè îïòè÷åñêèå

ñâîéñòâà îáðàçöîâ áîðîñèëèêàòíûõ ñòåêîë, ëåãèðî-

âàííûõ CdS ñ êîíöåíòðàöèÿìè îò x � 0,003 äî 1 %.

Ñðåäíèå ðàäèóñû a ÊÒ CdS íàõîäèëèñü â äèàïàçîíå

a � 2,0—20 íì. Ïðè áîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ ÊÒ CdS

(îò x � 0,6 % äî x � 1 %) â îáðàçöàõ â íèçêîòåì-

ïåðàòóðíûõ ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ îáíàðóæåí ìàêñè-

ìóì, êîòîðûé èíòåðïðåòèðîâàëè âîçíèêíîâåíèåì

ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ÊÒ. Äëÿ ïîÿñíåíèÿ îïòè÷åñêèõ

ñâîéñòâ òàêèõ íàíîñèñòåì íàìè áûëà ïðåäëîæåíà

ìîäåëü êâàçèìîëåêóëû, ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñîáîé äâå

ÊÒ, êîòîðûå â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ

è äûðîê îáðàçóþò ýêñèòîííóþ êâàçèìîëåêóëó [8]. Â

ðàáîòàõ [3, 4] ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî â ðåçóëüòàòå

âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîíîâ è äûðîê ÊÒ ñâÿçûâàëèñü

ìåæäó ñîáîé è îáðàçîâûâàëè êëàñòåðû ÊÒ. Ïðîâî-

äèìîñòü íàíîñèñòåìû ïîÿñíÿëàñü ïðîòåêàíèåì ýëåê-

òðîíîâ ïî òàêèì êëàñòåðàì ÊÒ [3, 4]. Íàìè â íà-

ñòîÿùåé ðàáîòå, ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé ïåðâóþ ïî-

ïûòêó èññëåäîâàíèÿ íîâîãî êëàññà êâàçèàòîìíûõ

íàíîñèñòåì, èçó÷àåòñÿ âîçìîæíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ

ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ÊÒ

CdS. Â äàëüíåéøåì íà îñíîâå òàêîé ìîäåëè ýêñè-

òîííîé êâàçèìîëåêóëû áóäåò ïîñòðîåíà òåîðèÿ

«ìîëåêóëÿðíîãî» êâàçèêðèñòàëëà.

Ñáëèæåíèå äâóõ (è áîëåå) ÊÒ âïëîòü äî íåêîòî-
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òàëåé ñóïåðàòîìîâ (ïðè ýòîì èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ

ýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé ïðèíèìàåò ñóùå-

ñòâåííîå çíà÷åíèå) è âîçíèêíîâåíèþ îáìåííûõ

âçàèìîäåéñòâèé [2, 8]. Â ðåçóëüòàòå ìîãóò ñîçäà-

âàòüñÿ óñëîâèÿ äëÿ âîçíèêíîâåíèÿ èç ÊÒ íîâûõ

êâàíòîâûõ íàíîñèñòåì — êâàçèìîëåêóë [2, 8]. Ìîæíî

ïðåäïîëîæèòü òàêæå, ÷òî óêàçàííûå âûøå óñëîâèÿ

îáðàçîâàíèÿ êâàçèìîëåêóë ìîãóò áûòü îáåñïå÷åíû

âîçäåéñòâèåì âíåøíèõ ôèçè÷åñêèõ ïîëåé. Â ïîëüçó

ýòîãî ïðåäïîëîæåíèÿ ñâèäåòåëüñòâóþò ðåçóëüòàòû

ðàáîò [9, 10], â êîòîðûõ âîçíèêíîâåíèå ýôôåêòèâíîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÊÒ íà çíà÷èòåëüíûõ ðàñ-

ñòîÿíèÿõ â óñëîâèÿõ âîçäåéñòâèÿ ýëåêòðîìàãíèòíîãî

ïîëÿ íàáëþäàëîñü ýêñïåðèìåíòàëüíî. Â ðàáîòå [11]

îïðåäåëåíû ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ «âåðòè-

êàëüíî» è «ãîðèçîíòàëüíî» ðàñïîëîæåííîé ïàðû

âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÊÒ («ìîëåêóëû» èç äâóõ ÊÒ).

Ïðîàíàëèçèðîâàíà ýâîëþöèÿ ñïåêòðà íàíîñèñòåìû ñ

ðîñòîì êðóòèçíû óäåðæèâàþùåãî ïîòåíöèàëà è

íàïðÿæåííîñòè ìàãíèòíîãî ïîëÿ, à òàêæå ðàññòîÿíèÿ

ìåæäó öåíòðàìè ÊÒ îò «ìîëåêóëû» èç äâóõ ÊÒ ê äâóì

îòäåëüíûì ÊÒ. Êâàíòîâóþ ÷àñòü íàíîêîìïüþòåðà

ñîñòàâëÿþò n êóáèòîâ, êîòîðûå ðåàëèçîâûâàëèñü íà

ïàðå ÊÒ («ìîëåêóëû» èç äâóõ ÊÒ) ñ çàðÿäîâûìè

ñîñòîÿíèÿìè [12]. Ïåðâûé áåñïåðåáîéíî ðàáîòàþùèé

êâàíòîâûé êîìïüþòåð áûë íà ÊÒ ñ äâóìÿ ýëåêòðîí-

íûìè îðáèòàëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè â êà÷åñòâå êóáèòîâ,

îïèñûâàåìûõ ñ ïîìîùüþ ïñåâäîñïèíà (1/2). Â êà-

÷åñòâå îòäåëüíîé ÿ÷åéêè áðàëè íåñèììåòðè÷íóþ ïàðó

ÊÒ ðàçíîãî ðàçìåðà ñ ñóùåñòâåííî îòëè÷àþùèìèñÿ

ñîáñòâåííûìè ýíåðãèÿìè. Ýòè ïàðû ÊÒ ðàñïîëîæåíû

â òóííåëüíûõ ñòðóêòóðàõ ñ íåñèììåòðè÷íûìè áàðüå-

ðàìè â îáëàñòè ìåæäó êàíàëîì è çàòâîðîì ãåòåðî-

ñòðóêòóðû. Ìåæäó ñîáîé ÊÒ ðàçäåëÿëèñü äîñòàòî÷íî

ïðîçðà÷íûì ïîòåíöèàëüíûì áàðüåðîì, áëàãîäàðÿ

÷åìó îñóùåñòâëÿëàñü îïðåäåëåííàÿ ñâÿçü ìåæäó ÊÒ.

Èíæåêòèðóåìûé â ñòðóêòóðó ñî ñòîðîíû êàíàëà

ýëåêòðîí çàíèìàë íèæåëåæàùèé óðîâåíü, ò. å. îí

îêàçûâàëñÿ ëîêàëèçîâàííûì â ÊÒ áîëüøåãî ðàçìåðà.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå âàðèàöèîííûì ìåòîäîì ïîëó-

÷åíû çàâèñèìîñòè ïîëíîé ýíåðãèè, à òàêæå ýíåðãèè

ñâÿçè îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ êâàçèìî-

ëåêóëû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ÊÒ CdS, êàê ôóíêöèè

ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ, à òàêæå ðàäèó-

ñà ÊÒ. Îáíàðóæåí ýôôåêò ñóùåñòâåííîãî óâåëè÷åíèÿ

ýíåðãèè ñâÿçè îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ

ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû (ïî÷òè íà äâà ïîðÿäêà) ïî

ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé ñâÿçè áèýêñèòîíà â ìîíîêðèñ-

òàëëå CdS. Ïîêàçàíî, ÷òî íàáëþäàåìûé â ñïåêòðàõ

ïîãëîùåíèÿ íàíîñèñòåìû ìàêñèìóì îáóñëîâëåí

âîçíèêíîâåíèåì ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû.

Ðàññìîòðèì ìîäåëü íàíîñècòåìû, ñîäåðæàùåé äâà

ñóïåðàòîìà. Â òàêîé ìîäåëè ñóïåðàòîìû ñîñòîÿò èç

ñôåðè÷åñêèõ ÊÒ(À) è ÊÒ(Â) ñóëüôèäà êàäìèÿ (ñ

äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ (ÄÏ) �2) ñ ðàäèó-

ñàìè à, âûðàùåííûõ â ìàòðèöå áîðîñèëèêàòíîãî

ñòåêëà ñ ÄÏ �1 (D — ðàññòîÿíèå ìåæäó ïîâåðõ-

íîñòÿìè ÊÒ) [10]. Äëÿ ïðîñòîòû áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî

äûðêè h(A) è h(B) ñ ýôôåêòèâíûìè ìàññàìè m
h

ðàñïîëîæåíû â öåíòðàõ ÊÒ(A) è ÊÒ(B), à ýëåêòðîíû

å(1) è å(2) ñ ýôôåêòèâíûìè ìàññàìè m
e

(1)
ëîêàëèçî-

âàíû âáëèçè ñôåðè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé ÊÒ(A) è

ÊÒ(B) ñîîòâåòñòâåííî. Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå ÿâëÿåò-

ñÿ îïðàâäàííûì, ïîñêîëüêó îòíîøåíèå ýôôåêòèâíûõ

ìàññ ýëåêòðîíà è äûðêè â íàíîñèñòåìå m
e

(1)
/m

h
<< 1.

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî íà ñôåðè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè ðàç-

äåëà ÊÒ — ìàòðèöà ñóùåñòâóåò áåñêîíå÷íî âûñîêèé

ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð. Ïîýòîìó â íàíîñèñòåìå

äûðêè íå âûõîäÿò èç îáúåìà ÊÒ, à ýëåêòðîíû íå

ïðîíèêàþò â ÊÒ. Â òàêîé ìîäåëè íàíîñèñòåìû

èçó÷èì âîçìîæíîñòü âîçíèêíîâåíèÿ ýêñèòîííîé êâà-

çèìîëåêóëû èç ïðîñòðàíñòâåííî ðàçäåëåííûõ ýëåê-

òðîíîâ è äûðîê (äûðêè ðàñïîëîæåíû â öåíòðàõ ÊÒ(A)

è ÊÒ(B), à ýëåêòðîíû ëîêàëèçîâàíû âáëèçè ñôå-

ðè÷åñêèõ ïîâåðõíîñòåé ÊÒ(A) è ÊÒ(B)). Â ðàìêàõ

àäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, à òàêæå â ïðèáëèæå-

íèè ýôôåêòèâíîé ìàññû ãàìèëüòîíèàí òàêîé êâàçè-

ìîëåêóëû çàïèøåì â âèäå

(1)� �

H = HA(1) + �

HB(2) + �

H int .

Çäåñü �

HA(1) è �

HB(2) ÿâëÿþòñÿ ãàìèëüòîíèàíàìè ñóïåð-

àòîìîâ (äûðêà h(A) íàõîäèòñÿ â öåíòðå ÊÒ(À), à

ýëåêòðîí å(1) ëîêàëèçîâàí íàä ïîâåðõíîñòüþ ÊÒ(À);

äûðêà h(B) ðàñïîëîæåíà â öåíòðå ÊÒ(Â), à ýëåêòðîí

å(2) ëîêàëèçîâàí íàä ïîâåðõíîñòüþ ÊÒ(Â) ñîîòâåò-

ñòâåííî). Âêëàäîì ýíåðãèè ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìî-

äåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê ñ ïîâåðõíîñòüþ ÊÒ â

ãàìèëüòîíèàíû ñóïåðàòîìîâ �

HA(1) è �

HB(2) â ïåðâîì

ïðèáëèæåíèè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü [7]. Ïîýòîìó ãàìèëü-

òîíèàí ñâåðõàòîìà �

HA(1) ïðèíèìàåò òàêîé âèä [7]:

�

HA(1) = �

�

2

(1)
2�

	 + V
e(1)h(A)(rA(1),rh(A)) + E

g
,

V
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r ( )
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ãäå ïåðâûé ÷ëåí ÿâëÿåòñÿ îïåðàòîðîì êèíåòè÷åñêîé

ýíåðãèè ýëåêòðîíà è äûðêè (µ = m m m m
e h e h

(1) (1)/ ( )
 —

ïðèâåäåííàÿ ìàññà ýëåêòðîíà è äûðêè); V
e(1)h(A) —

ýíåðãèÿ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåê-

òðîíîì å(1) è äûðêîé h(A); rA(1) — ðàññòîÿíèå ýëåêò-

ðîíà å(1) îò öåíòðà ÊÒ(A); E
g

— øèðèíà çàïðåùåííîé

Êâàíòîâîõèìè÷åñêèé àíàëèç ñèñòåìû
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(2)



çîíû â îáúåìíîì CdS. Ãàìèëüòîíèàí �

HB(2) èìååò âèä,

àíàëîãè÷íûé ãàìèëüòîíèàíó �

HA(1) (óðàâíåíèå (2)). Â

ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü âêëàäàìè

ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ å(1) è e(2), à

òàêæå äûðîê h(A) è h(B) ñ ïîëÿìè ïîëÿðèçàöèè,

íàâåäåííûìè ýòèìè íîñèòåëÿìè çàðÿäà íà ïîâåðõ-

íîñòÿõ ÊÒ(À) è ÊÒ(Â), â ãàìèëüòîíèàí �

H int . Ïîýòîìó

â ãàìèëüòîíèàí �

H int âõîäÿò òîëüêî ýíåðãèè êóëîíîâ-

ñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà e(1) ñ äûðêîé h(B),

ýëåêòðîíà å(2) ñ äûðêîé h(A), ìåæäó ýëåêòðîíàìè

å(1) è å(2), à òàêæå ìåæäó äûðêàìè h(A) è h(B).

Â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ñïèíû ýëåêòðîíîâ å(1) è

å(2) àíòèïàðàëëåëüíû, çàïèøåì íîðìèðîâàííóþ âîë-

íîâóþ ôóíêöèþ îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ

ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû â âèäå ñèììåòðè÷íîé ëè-

íåéíîé êîìáèíàöèè âîëíîâûõ ôóíêöèé �
�
�rA(1),rB(2))

è �
�
�rA(2),rB(1)) [8]:

�
s
�rA(1),rA(2),rB(1),rB(2)) = [2(1 + S

2(D,a))]–1/2
�

(3)�[�
�
�rA(1),rB(2)) + �

�
�rA(2),rB(1))],

ãäå S(D, a) — èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ îäíîýëåêòðîííûõ

âîëíîâûõ ôóíêöèé. Ñ÷èòàÿ, ÷òî ýëåêòðîíû e(1) è e(2)

äâèæóòñÿ íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà, âîëíîâûå

ôóíêöèè �
�
�rA(1),rB(2)) è �

�
�rA(2),rB(1)) (óðàâíåíèå (3))

ïðåäñòàâèì êàê ïðîèçâåäåíèå îäíîýëåêòðîííûõ

âàðèàöèîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé �A(1)(rA(1)) è

�B(2)(rB(2)), à òàêæå �A(2)(rA(2)) è �B(1)(rB(1)) ñîîòâåò-

ñòâåííî [8].

Â ñëó÷àå, â êîòîðîì ñïèíû ýëåêòðîíîâ å(1) è å(2)

ïàðàëëåëüíû, ïî àíàëîãèè ñ òåîðèåé õèìè÷åñêîé

ñâÿçè ìîëåêóëû âîäîðîäà [13], ýêñèòîííàÿ êâàçè-

ìîëåêóëà, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõ ÊÒ, íå îáðàçóåòñÿ.

Ïîýòîìó òàêîé ñëó÷àé íàìè íå ðàññìîòðåí.

Â ðàìêàõ âàðèàöèîííîãî ìåòîäà ïîëíàÿ ýíåðãèÿ

îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ ýêñèòîííîé êâàçè-

ìîëåêóëû â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè îïðåäåëÿåòñÿ ñðåä-

íèì çíà÷åíèåì ãàìèëüòîíèàíà �

H (óðàâíåíèå (1)) íà

ñîñòîÿíèÿõ, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ âîëíîâûìè ôóíê-

öèÿìè íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ �
s

(óðàâíåíèå (3)):

(4)E0(
~ ~
D a, ) = 2Eex(

~
a) + E

b
(
~ ~
D a, ),

ãäå E
b
(
~ ~
D a, ) — ýíåðãèÿ ñâÿçè îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî

ñîñòîÿíèÿ ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû; Eex(
~
a) —

ýíåðãèÿ ñâÿçè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà â

ñóïåðàòîìå [7]; ~
a = a/aex

0
, ãäå aex

0
= 2,5 íì —

áîðîâñêèé ðàäèóñ ýêñèòîíà â ìîíîêðèñòàëëå CdS;
~
D =

D/aex
0

.

Ðåçóëüòàòû âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà ýíåðãèè ñâÿçè

E
b
(
~ ~
D a, ) îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ ýêñèòîí-

íîé êâàçèìîëåêóëû, ñîäåðæàùåé äâå ÊÒ CdS ñî

ñðåäíèìè ðàäèóñàìè a1 = 4 íì è a2 = 4,4 íì (ÄÏ �2 =

9,3, ýôôåêòèâíàÿ ìàññà äûðêè â ÊÒ m
h
/m0 = 5),

âûðàùåííûå â ìàòðèöå áîðîñèëèêàòíîãî ñòåêëà (ÄÏ

�
�

= 2, ýôôåêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíà â ìàòðèöå

m
e

(1)
/m0 = 0,537 [7]), êîòîðàÿ èññëåäîâàëàñü â ýêñïå-

ðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [3, 4], ïîêàçàíû â òàáë. 1 è 2. Â

ðàáîòàõ [3, 4] èññëåäîâàëè îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà

îáðàçöîâ áîðîñèëèêàòíûõ ñòåêîë, ëåãèðîâàííûõ CdS

ñ êîíöåíòðàöèÿìè îò x � 0,003 % äî x � 1 %. Ñðåäíèå

ðàäèóñû a ÊÒ CdS íàõîäèëèñü â äèàïàçîíå a �

2,0—20 íì. Ïðè êîíöåíòðàöèÿõ ÊÒ CdS îò x � 0,6 %

äî x � 1 % â ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ îáðàçöîâ (ïðè

íèçêîé òåìïåðàòóðå (4 K)) îáíàðóæåí ìàêñèìóì,

Ñ. È. Ïîêóòíèé
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Òàáëèöà 1

Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè Eb(D,a1), à òàêæå ïîëíîé

ýíåðãèè E0(D,a1) îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ

ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ÊÒ CdS

ñî ñðåäíèìè ðàäèóñàìè a1 = 4 íì, îò ðàññòîÿíèÿ D

ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ (Eex(a1) = –320 ìýÂ)

D, íì E
b
(D1/a1), ìýÂ E0(D1/a1), ìýÂ

1,8 0 –640

2,2 –27 –667

2,6 –28,1 –668,1

3 –27,8 –667,8

4 –23,2 –663,2

6 –9,5 –649,5

8,4 0 –640

Òàáëèöà 2

Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè Eb(D,a2), à òàêæå ïîëíîé

ýíåðãèè E0(D,a2) îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ

ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ÊÒ

CdS, ñî ñðåäíèìè ðàäèóñàìè a2 = 4,4 íì, îò ðàññòîÿíèÿ

D ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ (Eex(a2) = –344 ìýÂ)

D, íì E
b
(D,a2), ìýÂ E0(D,a2), ìýÂ

1,6 0 –688

2,2 –29,4 –717,4

2,48 –32,8 –720,8

2,6 –31,9 –719,9

3 –28,9 –716,9

4 –24,4 –712,4

6 –13,2 –701,2

8 –3,4 –691,4

9,8 0 –688



êîòîðûé ñîñòàâëÿë Å – E
g

� –712 ìýÂ (ãäå E
g

—

øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû â ÊÒ CdS). Èñïîëüçî-

âàííûé íàìè âàðèàöèîííûé ìåòîä ðàñ÷åòà ýíåðãèè

ñâÿçè E
b
(
~ ~
D a, ) îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ

ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû áóäåò ñïðàâåäëèâûì,

åñëè ýíåðãèÿ ñâÿçè E
b
(
~ ~
D a, ) êâàçèìîëåêóëû ìàëà ïî

ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé ñâÿçè Eex(
~
a) îñíîâíîãî ñî-

ñòîÿíèÿ ñóïåðàòîìà [8]:

(5)E
b
(
~ ~
D a, )/Eex(

~
a) << 1.

Ýíåðãèè ñâÿçè E
b
(
~ ~
D a, ) îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñî-

ñòîÿíèÿ ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû, ñîäåðæàùåé äâå

ÊÒ CdS ñî ñðåäíèìè ðàäèóñàìè a1 = 4 íì è a2 = 4,4 íì,

èìåþò ìèíèìàëüíûå çíà÷åíèÿ E
b

(1)
(D1, a1) �

–28,1 ìýÂ (ïðè ðàññòîÿíèè D1 � 2,6 íì) è

E
b

(2)
(D2, a2) � –32,8 ìýÂ (ïðè ðàññòîÿíèè D2 � 2,48 íì)

(E
b

(1)
è E

b

(2)
ñîîòâåòñòâóþò êðèòè÷åñêèì òåìïåðà-

òóðàì T
c(1) � 326 K è T

c(2) � 380 K) (ñì. òàáë. 1 è 2).

Çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ñâÿçè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ

ýëåêòðîíà â ñóïåðàòîìàõ ñîñòàâëÿþò Eex(a1) �

–320 ìýÂ è Eex(a2) � –344 ìýÂ [8]. Ýíåðãèè îñíîâíîãî

ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ (óðàâíåíèå (4)) ýêñèòîííîé

êâàçèìîëåêóëû ïðè ýòîì ïðèíèìàþò çíà÷åíèÿ

E D0 1(
~

,a1) � –668,1 ìýÂ è E0(
~
D2 ,a2) � –720,8 ìýÂ (ñì.

òàáë. 1 è 2). Èç ñðàâíåíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè E0(D,a2)

êâàçèìîëåêóëû ñ ìàêñèìóìîì Å – E
g

� –712 ìýÂ

ïîëó÷èì çíà÷åíèå ðàññòîÿíèÿ D3 � 4,0 íì ìåæäó ÊÒ.

Êðèòåðèé (óðàâíåíèå (5)) ïðèìåíèìîñòè èñïîëüçî-

âàííîãî âàðèàöèîííîãî ðàñ÷åòà ýíåðãèè ñâÿçè

E
b
(
~ ~
D a, ) êâàçèìîëåêóëû ïðè ýòîì âûïîëíÿåòñÿ (îòíî-

øåíèÿ E
b

(1)
(D1, a1)/Eex(a1), E

b

(2)
(D2, a2)/Eex(a2) � 0,09).

Ñ ðîñòîì ðàäèóñà à ÊÒ ýíåðãèÿ ñâÿçè Eex(a)

îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà â ñóïåðàòîìå óâåëè-

÷èâàåòcÿ [7]. Ñðåäíèé ðàçìåð ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà â

ñóïåðàòîìå ïðè ýòîì óìåíüøàåòñÿ. Ñëåäîâàòåëüíî,

ðàññòîÿíèå, íà êîòîðîì êâàäðàò èíòåãðàëà ïåðå-

êðûòèÿ S(D,a) îäíîýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé

ïðèíèìàåò ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå, òàêæå óìåíü-

øàåòñÿ ñ ðîñòîì ðàäèóñà à ÊÒ (à çíà÷èò, ðàññòîÿíèå

ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ D2 ìåíüøå D1). Â ðå-

çóëüòàòå ñ ðîñòîì ðàäèóñà à ÊÒ òàêæå óâåëè÷èâàåòñÿ

ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå E D a
b

( , )
~ ~ ýíåðãèè ñâÿçè îñ-

íîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ ýêñèòîííîé êâàçè-

ìîëåêóëû (ò. å. E
b

(2)
áîëüøå E

b

(1)
).

Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëîæåííàÿ íàìè ìîäåëü ýêñè-

òîííîé êâàçèìîëåêóëû ïîçâîëèëà ïîÿñíèòü îïòè-

÷åñêèå ñâîéñòâà íàíîñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç ÊÒ CdS,

âûðàùåííûõ â ìàòðèöå áîðîñèëèêàòíîãî ñòåêëà [3,

4], â ÷àñòíîñòè âîçíèêíîâåíèå â ñïåêòðàõ ïîãëî-

ùåíèÿ îáðàçöîâ (ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå (4 K))

ìàêñèìóìà Å – E
g

� –712 ìýÂ.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýíåðãèÿ ñâÿçè Eex(
~
a) îñíîâ-

íîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà â ñóïåðàòîìå ïðèìåíèìà

òîëüêî äëÿ òåõ çíà÷åíèé, äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ

íåðàâåíñòâî Eex(
~
a) – E

g
<< 	V, ãäå 	V — ãëóáèíà

ïîòåíöèàëüíîé ÿìû äëÿ íîñèòåëåé çàðÿäà â ÊÒ (äëÿ

ÊÒ CdS â îáëàñòè ðàäèóñîâ a � 20 íì 	V = 2,5 ýÂ [3]).

Âûïîëíåíèå ýòîãî óñëîâèÿ äàåò âîçìîæíîñòü ðàñ-

ñìàòðèâàòü äâèæåíèå ýëåêòðîíà è äûðêè â ñóïåð-

àòîìå, èñïîëüçóÿ ìîäåëü ÊÒ â âèäå áåñêîíå÷íî

ãëóáîêîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû [7]. Â ãàìèëüòîíèàíå

(óðàâíåíèå (1)) êâàçèìîëåêóëû íå áûëè ó÷òåíû

÷ëåíû, âûçûâàþùèå êîëåáàíèÿ ÊÒ â êâàçèìîëåêóëå.

Ïîëó÷åííûå íàìè ýíåðãèè ñâÿçè êâàçèìîëåêóëû (ñì.

òàáë. 1 è 2) ñóùåñòâåííî ïðåâîñõîäÿò õàðàêòåðíûå

ýíåðãèè êîëåáàíèé ÊÒ. Ïîýòîìó íåó÷åò êîëåáàíèé

ÊÒ â íàñòîÿùåé ìîäåëè êâàçèìîëåêóëû ÿâëÿåòñÿ

îïðàâäàííûì.

Èç òàáë. 1 è 2 ñëåäóåò, ÷òî ýêñèòîííàÿ êâàçè-

ìîëåêóëà, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõ ÊÒ, âîçíèêàåò, íà÷èíàÿ

ñ ðàññòîÿíèé ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ D � D
c

(1)
�

1,8 íì (äëÿ ÊÒ ñ ðàäèóñîì a1 = 4 íì) è D � D
c

(1)
�

1,6 íì (äëÿ ÊÒ ñ ðàäèóñîì a2 = 4,4 íì). Îáðàçîâàíèå

òàêîé êâàçèìîëåêóëû íîñèò ïîðîãîâûé õàðàêòåð è

âîçìîæíî ëèøü â íàíîñèñòåìå, ñîäåðæàùåé ÊÒ ñî

ñðåäíèìè ðàäèóñàìè a1 è a2, â êîòîðîé ðàññòîÿíèå D

ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ ïðåâûøàåò çíà÷åíèå

íåêîòîðîãî êðèòè÷åñêîãî ðàññòîÿíèÿ D
c

(1)
. Ñóùåñòâî-

âàíèå òàêîãî êðèòè÷åñêîãî ðàññòîÿíèÿ ñâÿçàíî ñ

ðàçìåðíûìè êâàíòîâûìè ýôôåêòàìè, ïðè êîòîðûõ ñ

óìåíüøåíèåì ðàññòîÿíèÿ D ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè

ÊÒ óìåíüøåíèå ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ

è äûðîê, âõîäÿùèõ â ãàìèëüòîíèàí (óðàâíåíèå (1))

êâàçèìîëåêóëû, íå ìîæåò êîìïåíñèðîâàòü óâåëè-

÷åíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê. Ñ

óâåëè÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ D ìåæäó ïîâåðõíîñòÿìè ÊÒ,

íà÷èíàÿ ñî çíà÷åíèé D � D
c

(2)
� 8,4 íì (äëÿ ÊÒ ñ

ðàäèóñîì a1 = 4 íì) è D � D
c

(2)
� 9,8 íì (äëÿ ÊÒ ñ

ðàäèóñîì a2 = 4,4 íì), ýêñèòîííàÿ êâàçèìîëåêóëà

ðàñïàäàåòñÿ íà äâà ñóïåðàòîìà. Òàêèì îáðàçîì,

ýêñèòîííàÿ êâàçèìîëåêóëà â íàíîñèñòåìå ìîæåò

âîçíèêíóòü ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ D
c

(1)
� D � D

c

(2)

(ñì. òàáë. 1 è 2). Êðîìå òîãî, êâàçèìîëåêóëà ìîæåò

ñóùåñòâîâàòü òîëüêî ïðè òåìïåðàòóðàõ, íèæå íå-

êîòîðûõ êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð T
c(1) � 326 K è T

c(2) �

380 K. Áèýêñèòîí âîçíèêàåò â ìîíîêðèñòàëëå CdS ñ

ýíåðãèåé ñâÿçè E
b

= 0,59 ìýÂ [14]. Ýíåðãèè ñâÿçè E
b

(1)

è E
b

(2)
ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû èìåþò àíîìàëüíî

âûñîêèå çíà÷åíèÿ, ïðåâûøàþùèå E
b

ïî÷òè íà äâà ïî-

ðÿäêà. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî îòêðûâàåò, ïî-âè-

Êâàíòîâîõèìè÷åñêèé àíàëèç ñèñòåìû
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äèìîìó, âîçìîæíîñòü íàáëþäåíèÿ òàêèõ ýêñèòîííûõ

êâàçèìîëåêóë ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ.

Â ýíåðãèþ ñâÿçè ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû îñíîâ-

íîé âêëàä âíîñèò ýíåðãèÿ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ýëåêòðîíîâ ñ äûðêàìè, êîòîðûé ñóùåñòâåííî áîëüøå

âêëàäà îò ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåê-

òðîíîâ ñ äûðêàìè (ò. å. îòíîøåíèå �0,11). Âûïîë-

íåííûå ðàñ÷åòû ýíåðãèè ñâÿçè E D a
b

( , )
~ ~ îñíîâíîãî

ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ êâàçèìîëåêóëû ÿâëÿþòñÿ âà-

ðèàöèîííûìè, ïîýòîìó ìîãóò äàâàòü çàíèæåííûå

çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè E D a
b

( , )
~ ~ è E

b

(1)
.

Ýíåðãèÿ ñâÿçè ýêñèòîííîé êâàçèìîëåêóëû, ñî-

ñòîÿùåé èç äâóõ ÊÒ CdS, ïðèíèìàåò àíîìàëüíî

âûñîêîå çíà÷åíèå, ïðåâûøàþùåå ýíåðãèþ ñâÿçè E
b

áèýêñèòîíà â CdS ïî÷òè íà äâà ïîðÿäêà. Òàêîé

ýôôåêò îòêðûâàåò âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàòü ýêñè-

òîííûå êâàçèìîëåêóëû â êà÷åñòâå àêòèâíîé ñðåäû

íàíîëàçåðîâ, èçëó÷àþùèõ â èíôðàêðàñíîì äèàïàçîíå

ñïåêòðà è ðàáîòàþùèõ íà ýêñèòîííûõ ïåðåõîäàõ ïðè

êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ, ýëåìåíòíîé áàçû êâàíòî-

âûõ íàíîêîìïüþòåðîâ [12]. Ïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû

ñâèäåòåëüñòâóþò î ïðèíöèïèàëüíîé âîçìîæíîñòè

ñîçäàíèÿ íîâûõ êâàçèàòîìíûõ íàíîñèñòåì — ýêñè-

òîííûõ êâàçèìîëåêóë, â òîì ÷èñëå àíàëîãîâ ïðèðîä-

íûõ, ñ íîâûìè ôèçè÷åñêèìè è õèìè÷åñêèìè ñâîé-

ñòâàìè. Íà èõ îñíîâå âîçìîæíî ïîñòðîåíèå íîâûõ

êâàíòîâûõ íàíîñèñòåì — êâàçèêðèñòàëëîâ, óïðàâ-

ëåíèå ñèììåòðèåé è ïåðèîäîì ðåøåòêè êîòîðûõ

ïîçâîëèò ðåàëèçîâàòü óíèêàëüíûå ôèçè÷åñêèå è õè-

ìè÷åñêèå ýôôåêòû è ÿâëåíèÿ, ñîçäàòü íîâûå ïðèí-

öèïû â ìàòåðèàëîâåäåíèè.
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Êâàíòîâîõ³ì³÷íèé àíàë³ç ñèñòåìè, ùî ñêëàäàºòüñÿ ç äâîõ êâàíòîâèõ òî÷îê CdS

Ñ. ². Ïîêóòí³é

²íñòèòóò õ³ì³¿ ïîâåðõí³ ³ì. Î. Î. ×óéêà ÍÀÍ Óêðà¿íè

âóë. Ãåíåðàëà Íàóìîâà, 17, Êè¿â 03164, Óêðà¿íà. E-mail: pokutnyi_sergey@inbox.ru

Íà ï³äñòàâ³ îäåðæàíèõ âàð³àö³éíèì ìåòîäîì çàëåæíîñòåé ïîâíî¿ åíåðã³¿ òà åíåðã³¿ çâ'ÿçêó

îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãî ñòàíó êâàç³ìîëåêóëè, ùî ñêëàäàºòüñÿ ç äâîõ êâàíòîâèõ òî÷îê (ÊÒ) CdS,

â³ä â³äñòàí³ ì³æ ÊÒ, à òàêîæ ðàä³óñà ÊÒ ïîêàçàíî çá³ëüøåííÿ åíåðã³¿ çâ'ÿçêó â òàê³é

êâàç³ìîëåêóë³, çíà÷åííÿ ÿêî¿ ìàéæå íà äâà ïîðÿäêè á³ëüøå ó ïîð³âíÿíí³ ç åíåðã³ºþ çâ'ÿçêó äâîõ

åêñèòîí³â ó ìîíîêðèñòàë³ CdS.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: åêñèòîííà êâàç³ìîëåêóëà, êâàíòîâ³ òî÷êè, åíåðã³ÿ çâ’ÿçêó.

Quantum-Chemical Analysis of System Consisting of Two CdS Quantum Dots

S. I. Pokutnyi

Î. Î. Chuiko Institute of Surface Chemistry, National Academy of Sciences of Ukraine

Vul. Generala Naumova, 17, Kyiv 03164, Ukraine. E-mail: pokutnyi_sergey@inbox.ru

The relationships of the total energy and the binding energy of the singlet ground state of quasi-molecule,

consisting of two quantum dots (QD) of CdS, from the distance between the QD and the QD radius was

obtained by variational method. It was shown an increase in binding energy of a quasi-molecule that al-

most two orders of magnitude greater in comparison with the binding energy of two excitons in a single

crystal of CdS.

Key words: excitonic quasi-molecule, quantum dots, binding energy.
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