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Tabela uzywanych skrétow

Tabela 1: Tabela skrotow

Skroét Znaczenie

2DEG Dwuwymiarowy gaz elektronowy,
AQW Asymetryczna studnia kwantowa,
DOS Gestos¢ stanow,

DQW Podwdjna studnia kwantowa,

IR promieniowanie podczerwone,

ISP Inverse Scattering Problem Method,
L Lewy kontakt,

LO Fonony optyczne,

NEGF Metoda nieréwnowagowych funkcji Greena
PGE Efekt fotogalwaniczny,

R Prawy kontakt,

RS Réwnanie Schrodingera,

RTD Rezonansowa dioda tunelowa,

RTS Resonant tunneling structure,

TQW Tréjkatna studnia kwantowa,

QW Studnia kwantowa,
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Wstep

., C’est la dissymetrie qui crée le phénomeéne”

Pierre Curie

Od czasow E. Noethelﬂ naukowcy wiedza jak wazna rolg odgrywa symetria w nauce,
zwlaszcza w fizyce (Twierdzenie Noether). Jednak, jak zauwazyt P. Curie [1], réwniez
wazne jest lamanie symetrii, poniewaz wtasnie ono tworzy bogactwo obserwowalnych
zjawisk fizycznych (doprowadzito to do sformutowania ogdélnych zasad symetrii w 1855
roku). W pozniejszych latach podobna ideg¢ przedstawit B.G. Wybourne, twierdzac, ze
kazda symetria moze by¢ rozpatrywana jako podstawa do tego, ze pewien eksperyment
jest niemozliwy - jesli eksperyment jest mozliwy, wowczas symetria musi by¢ ztamana
[2]].

Wiele propozycji zaobserwowania nowych efektéw zwigzanych z tamaniem symetrii
bylo niedawno prezentowane w literaturze naukowej. W swojej pracy L.I. Magarill [3]]
zaznacza, ze systemy w ktorych tamana jest symetria ze wzgledu na odwrécenie czasu
lub wspoétrzednych przestrzennych, juz od dawna przyciagaja uwage fizykow w zwiazku
z problemem odwracalnoSci w mechanice statystycznej. Przyktadem takiego systemu jest
mechanizm zapadkowy, ktéry byt rozwazany zaréwno jako model standardowy klasyczny
[415] tak i kwantowy [|6], w celu wyjasnienia takich zjawisk biologicznych, jak ruch mig-
S$ni 1 aktywny transport przez btony komérkowe. Jednym z przyktadéw zjawiska, ktore
moze powsta¢ podczas famania symetrii przestrzennej, jest efekt fotogalwaniczny (PGE),
czyli pojawienie si¢ w stanie stacjonarnym pradu w jednorodnym uktadzie pod wpty-

wem zmiennego pola elektrycznego fali elektromagnetycznej, przy jednoczesnym braku

' Amalie Emmy Noether niemiecka matematyczka i fizyczka, znana gtéwnie dzieki osiagnigciom w
teorii pierscieni i rozwinigciu nowej galezi matematyki - algebry abstrakcyjnej. W 1918 roku udowodnita
fundamentalne twierdzenie (tzw. Twierdzenie Noether), ktére taczy symetri¢ praw ruchu z zachowaniem

pewnych wielkosci fizycznych.
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dodatkowych sit wymuszajacych. Podobnie, obecnos$¢ dwdch spdjnych fal elektromagne-
tycznych o czestotliwo$ciach @ 1 2@ tamie symetri¢ w czasie, co réwniez prowadzi do
powstania stalego pradu, 1 w literaturze nosi nazwe koherentnego efektu fotogalwanicz-
nego (Coherent Photogalvanic Effect (CPGE)) [7].

Efekt fotogalwaniczny byt przedmiotem intensywnych badan (zaréwno teoretycz-
nych, jak i do§wiadczalnych) w réznych materiatach i w réznych sytuacjach fizycznych.
Moze on wystapi¢ we wszystkich osrodkach pozbawionych srodka symetrii, w szczegol-
nosci w ferroelektrykach, piezoelektrykach, krysztatach gyrotropowych oraz gazach i cie-
czach posiadajacych naturalng czynno$¢ optyczna [8]]. Pomimo, ze pierwsze rozwazania
dotyczace PGE pojawialy si¢ w latach siedemdziesiatych, aktywno$¢ w zakresie wyko-
rzystania tego efektu w réznych wariacjach, obserwowana jest do tej pory (np. [9-16]).
Dzigki rozwojowi technologii wytwarzania heterostruktur pétprzewodnikowych, stato si¢
mozliwe doglebne badanie PGE, powstatego w wyniku asymetrycznego rozktadu poten-
cjalu w réznego rodzaju studniach kwantowych.

W znanej pracy O. Kibisa [17] zasugerowano, ze jesli symetria jest tamana ze wzglg-
du na odwrdcenie czasu i wspdlrzgdnych przestrzennych w nanostrukturze, wéwczas
mozemy si¢ spodziewaé powstania nowych efektow fotogalwanicznych i magnetoelek-
trycznych. W powyzszej pracy, jako przyktad rozpatrzone zostaty podwdjna studnia asy-
metryczna oraz tréjkatna studnia umieszczone w zewngtrznym polu magnetycznym. W
rozwazanych modelach asymetria wzglegdem wspotrzednej przestrzennej jest rezultatem
wykorzystania barier potencjatu o réznych wysokosciach, za$ tamanie symetrii wzgledem
odwrdcenia czasu zachodzi na skutek umieszczenia takich struktur w zewnetrznym polu
magnetycznym. Niewatpliwie, rezultaty uzyskane w cytowanej pracy zastuguja na uzna-
nie, jednak réwniez mozna zaryzykowaé stwierdzenie, iz rozwazane modele nie sg zbyt
realistyczne, gdyz postuguja si¢ d-barierami oraz nieskonczenie gigboka studnia, niejako
,Zawieszong w prozni".

Jednym z celéw stawianych w danej pracy doktorskiej byto zbadanie bardziej reali-
stycznych modeli struktur, w ktérych jednoczesnie zachodzi tamanie symetrii tak wzgle-
dem zmiennych przestrzennych jak i ze wzgledu na odwrdcenie czasu.

Bardzo czgsto w naukach empirycznych powstaje sytuacja, w ktérej nie majac bez-
posredniego dostgpu do danego obiektu wykonuje si¢ w znany sposéb pomiary pewnych

wielkoS$ci zwiazanych z badanym obiektem i na ich podstawie probuje si¢ zrekonstruowac
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interesujace badacza cechy obiektu. W tym bardzo ogélnym schemacie mieszcza si¢ rOw-
niez zagadnienia dotyczace nierelatywistycznej mechaniki kwantowej, ktérej wszystkie
problemy mozemy zaliczy¢ do jednej z dwdch grup: problemy ,,wprost”(direct problems)
(V — S) gdzie znane potencjaly stuza do uzyskania danych rozproszeniowych (macierz S)
lub danych spektralnych, oraz problemy odwrotne (inverse problems) (S — V'), w ktérych
potencjaly np. sity dzialajace w ukladzie, okreSlane (odtwarzane, obliczane) sa na pod-
stawie danych eksperymentalnych. Badajac nowe mikro-obiekty czgsto mamy do czynie-
nia zar6wno z nieznanymi interakcjami pomiedzy czasteczkami elementarnymi (nukle-
ony, kwarki itp.) jak réwniez z nieznanymi efektywnymi potencjalami w utworzonych
przez nie kompleksach. W zwiazku z tym potrzeba rozwiazywania probleméw odwrot-
nych § — V nie jest mniejsza od potrzeby rozwiazywania probleméw ,,wprost” V — S.

Obecnie posiadamy znacznie wigcej informacji dotyczacych sposobéw rozwiazywa-
nia problemoéw ,,wprost”. Przez dlugi czas mechanika kwantowa rozwijana byta bez wigk-
szego uwzgledniania zagadnien dotyczacych problem6éw odwrotnych. Jedne z pierwszych
metod stuzacych do rekonstrukcji potencjaléw na podstawie danych rozproszeniowych
zostaty opracowane przez matematykéw [.LM. Gelfanda i B.M. Levitana (1951), V.A. Mar-
chenko (1955) oraz M.G. Kreina (1951). Od tego czasu metody te rozwijane sa przez
naukowcow na catym Swiecie, lecz nadal pozostaja w tyle wzgledem metod uzywanych
do rozwiagzywania probleméw ,,wprost”, pomimo, iz liczba zagadnien, w ktérych moga
by¢ stosowane metody rozwiazan probleméw odwrotnych ciagle ro$nie. R6znorodne za-
stosowania, od eksperymentéw fizycznych w zderzaczach czastek, przez badanie wngtrza
Ziemi na podstawie pomiar6w pola grawitacyjnego na jej powierzchni, inzynieri¢ mate-
riatowa, medycyne (tomograficzne techniki obrazowania), astrofizyke, do badan migracji
ptakow, dostarczaja coraz to nowych inspiracji do formutowania i badania problemoéw te-
go typu. O duzej potrzebie zajmowania si¢ zagadnieniami odwrotnymi Swiadczy rowniez
fakt, iz w 2007 roku z inicjatywy Gunthera Uhlmanna zostato powotane Migdzynarodowe
Stowarzyszenie Probleméw Odwrotnych.

W ostatnich latach byliSmy Swiadkami szybkiego rozwoju nanoelektroniki. Stato si¢
to mozliwe m.in. poprzez rozwdj nowoczesnych technologii i technik, takich jak Mole-
cular Beam Epitaxy (MBE), przez co mozliwe jest osadzanie cienkich warstw réznych
materialéw jedna na druga z precyzja niemalze atomowa. Technika ta pozwala na wy-

twarzanie r6znego rodzaju struktur niskowymiarowych, poczawszy od heteroztacz utwo-
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rzonych w pojedynczym interfejsie, poprzez studnie kwantowe az do supersieci. Nie jest
przesada stwierdzenie, ze pojawit si¢ nowy paradygmat elektroniki, ktérego nazwa zosta-
ta okreslona jako technologie kwantowe (Quantum Technology) lub inzynieria kwantowa
(Quantum Engineering). Wydaje si¢ jednak, ze inzynieria kwantowa w jej obecnym eta-
pie, mimo wszystkich swoich sukceséw i dojrzatosci, jest nadal pasywna w tym sensie,
ze korzysta, mowiac obrazowo, z mniejszej liczby ,,stopni swobody”, niz to ewentual-
nie jest mozliwe. Oznacza to, ze ,,paleta” ksztaltow potencjatu studni kwantowych jest
nadal ograniczona do kilku najbardziej popularnych: prostokatnych, parabolicznych lub
potparabolicznych, przez co ograniczone sa mozliwo$¢ wyboru i kontroli widma energe-
tycznego QW produkowanego metoda MBE.

W ostatnich latach pojawily si¢ rowniez artykuly, w ktérych zostato zaprezentowane
nowe podej$cie do konstruowania struktur kwantowych posiadajacych z géry okreslo-
ng charakterystyke. Takie podejScie opiera si¢ albo na stosowaniu metody odwrotnego
problemu rozpraszania (Inverse Scattering Problem Method, ISP) [[18-20] albo na sto-
sowaniu rownania Schrodingera z masa no$nikéw tadunkéw, zalezna od wspéirzednej
przestrzennej [21-24]. Prace [18-20] byty po§wigcone gtéwnie zagadnieniu konstruowa-
nia heterostruktur z géry okreslonym wspéiczynnikiem odbicia (lub przejscia). Jednak w
réznego rodzaju zastosowaniach niekiedy powstaje nastepujace pytanie: jaki ksztatt stud-
ni potencjalnych (i supersieci) zagwarantuje nam wymagane widmo energetyczne? Dla
przyktadu, w pracy [25] zaprezentowana jest supersie¢ o okreSlonym widmie energetycz-
nym, ktéra mogtaby stuzy¢ jako podstawa konstrukcji ogniw stonecznych o wydajnosci
znacznie przewyzszajacej obecnie produkowane. W takim przypadku mozna zadac pyta-
nie: z jakiego ksztattu studni kwantowych powinna by¢ zbudowana taka supersieé, aby
spetnié kryteria okreS§lone w [25]]? Podobnego typu pytania pojawiaja si¢ takze i w in-
nych sytuacjach. W zwiazku z powyzszym, kolejnym celem niniejszej pracy doktorskiej
jest zastosowanie metody ISP do rozstrzygnigcia takich kwestii. Zostanie udzielona odpo-
wiedZ na pytanie: jesli mamy dane widmo energetyczne i niektére inne parametry studni
kwantowej, czy mozemy znaleZ¢ ksztalt potencjatu studni kwantowej oraz innych nano-
struktur, np. supersieci?

Sygnaty terahercowe byty do niedawna niemal niezbadanym obszarem badan, ze wzgle-
du na trudnoSci w generacji i detekcji pdl elektromagnetycznych na tych dlugosciach

fal. Zar6wno techniki optyczne jak i mikrofalowe nie sa stosowane w przedziale dtu-
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gosci fal terahercowych, poniewaz dtugosci fal optycznych sa zbyt krétkie zas dlugosci
fal mikrofalowych sa zbyt dlugie w poréwnaniu do dtugosci fal terahercowych. Rozwéj
ultraszybkich technik optycznych, produkcji nowoczesnych materiatéw pétprzewodniko-
wych, a takze technik mikroobrébki i nanotechnologii, pobudzity trwajace juz od przeszio
trzech dekad badania w zakresie terahercéw, jako nowy obszar zainteresowan w elektro-
nice kwantowej z mozliwoscia wielu waznych aplikacji. Promieniowanie THz z tatwoScia
przechodzi przez m.in. ubrania, papier, drewno, cement, tworzywa sztuczne czy tez ma-
teriaty ceramiczne, nie moze jedynie przechodzi¢ przez metal i jest silnie absorbowane
przez wodg [26-28]]. Potencjalne zastosowania obszaru THz obejmuja m.in: wykrywa-
nie nielegalnych substancji chemicznych i biologicznych, broni, obrazowanie medyczne,
wykrywanie raka nabtonka (z uwagi na niejonizujacy charakter promieniowania teraher-
cowego jest ono bezpieczniejsze dla zdrowia niz X-ray), kontrolowanie proceséw pro-
dukcyjnych oraz jakos$ci wyprodukowanych materiatéw, wytwarzanie i badanie sktadu
chemicznego tzw. inteligentnych lekéw, wytwarzanie ultra-szerokopasmowych systemow
transmisyjnych [29-31]]. Zastosowanie technologii THz w przemysSle pétprzewodniko-
wym pozwoli na doktadniejsze badania zanieczyszczefi materialéw, pomiary i obrazo-
wanie poziomu domieszek, koncentracji i ruchliwosci nosnikéw. Dzigki wiasciwosciom
fal THz otwieraja si¢ nowe metody obrazowania. Mikroskopia w zakresie THz jest natu-
ralnym zastosowaniem tej techniki analogicznym do technik optycznych w zakresie IR.
W pasmie THz ujawniaja si¢ nowe faktury obserwowanego obiektu [32-34]. THz budza
nadziej¢ w zastosowaniach do mikroskopii 1 spektroskopii bliskiego pola zanikajacego
obiektow biologicznych tzw. technika EWS. Konstruowane sa i testowane spektroskopy
THz w dziedzinie czasu TDS i czestotliwosci FDS [35]]. Dzieki temu mozliwe beda ba-
dania materiatéw w silnych polach magnetycznych ze wzglgdu na to, ze czgstotliwosé
Larmora miesci si¢ w pasmie THz [36}37].

Aby méc wykorzysta¢ promieniowanie THz do opisanych powyzej zastosowan, po-
trzebne sa zarOwno generatory jak i1 detektory fal w tym zakresie. W ostatnim okresie
pojawito si¢ w literaturze naukowej wiele propozycji urzadzen stuzacych do tych celow.
Jedna z najbardziej obiecujacych technik generacji jest Zrédto terahercowe zbudowane na
podstawie femtosekundowego lasera impulsowego. Generacja THz za pomoca ultraszyb-
kich impulséw moze by¢ zakwalifikowana zaréwno do optycznych proceséw liniowych

jak 1 nieliniowych. Procesy liniowe obejmuja wstrzykiwanie foto-noSnikow za pomoca
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impulsu Swiatta laserowego do prébki pétprzewodnikowej, podtaczonej do anteny. Na-
stgpnie no$niki tadunku przyspieszane sa przez state napigcie przytozone do anteny, ktéra
promieniuje sygnat THz z czgstotliwoscia zalezng od czasu trwania impulséw lasera. Z
drugiej strony, nieliniowe optyczne metody sa bardzo atrakcyjne dla urzadzen generuja-
cych THz, poniewaz posiadaja wiele pozadanych wtasciwosci, wsrdd ktérych mozna zna-
lez¢ mozliwos$¢ dziatania w temperaturach pokojowych. Niemniej jednak, jedna z gléw-
nych przeszkdd w pracy emiterow terahercowych jest staba wydajnos¢ konwersji energii,
ktéra jest rzedu 1076 — 107 [38].

Zrédta terahercowe mozna podzieli¢ w zaleznosci od ich przepustowosci, mocy wyj-
Sciowej i zasady dziatania [39]. W&réd nich mozemy wyrdzni¢ fotoprzewodzace THz
anteny szerokopasmowe (Photoconductive broadband THz antenna) [40-42]], emitery
zbudowane na bazie “prostownikéw optycznych” (Optical rectification based emitters)
[43H46], emitery zbudowane w oparciu o kwantowe lasery kaskadowe (Quantum cascade
laser emitters) [47-49], fotomiksery, w ktérych modulowane promieniowanie podczer-
wone moze powodowaé wzbudzenie oscylacji plazmowych w diodach i tranzystorach
zbudowanych na bazie studni kwantowych z wysoka ruchliwoscia elektronéw [30,50,51].

Wykrywanie promieniowania w zakresie THz jest do$¢ trudnym zadaniem, poniewaz
moc emitowanych sygnatéw terahercowych jest stosunkowo staba. Ponadto, z powodu ni-
skich energii fotondw pasma THz (1 — 10 meV), trudno jest odr6zni¢ wykrywany sygnat
od szumu cieplnego otoczenia, przez co wymagane jest dodatkowe chtodzenie detekto-
row. Istnieja réwniez metody detekcji (tzw. detekcja hydrodyny (hydrodyne detection)),
ktére pozwalaja na zwigkszenie stosunku sygnatu do szumu, przez co mozliwe jest ich
wykorzystanie do pracy w temperaturach pokojowych. W celu wykrycia promieniowania
THz mozemy wyréznic¢ kilka rodzajéw detektoréw. Jednym z nich sa detektory ultraszyb-
kich impulséw elektrycznych, w ktérych wykorzystywane sa dwie metody: w pierwszej
do detekcji uzywa si¢ fotoprzewodzacej anteny (photoconductive sampling), zas druga
polega na wykrywaniu zmian polaryzacji wiazki optycznej sondy, wytworzonej przez
pole THz, w sytuacji gdy oba pola sa przytozone do elektro-optycznego krysztatu (me-
toda zwana jest free-space-electro-optic sampling FS-EOS) [52H54]]. Powstato réwniez
wiele propozycji zastosowania nowoczesnych materiatéw (nanostruktur) do konstrukcji
detektora THz. Naleza do nich m.in. wykorzystanie nanorurek weglowych [55]], nano-

tranzystorow GaAs [56], czy tez fonondw optycznych w studniach kwantowych [57]. W
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pracy [58]] przedstawiona zostata propozycja detekcji THz za pomoca fotoprzewodzacej
anteny pokrytej warstwa tlenku cynku, zas w pracy [59] za pomoca krzemowej struktury
typu MOSFET. Pojawiaja si¢ rOwniez prace, w ktorych autorzy przedstawiaja nowe de-
tektory pojedynczych fotondw, pracujace w zakresie od 10 — 50 um, zbudowane na bazie
DQW [60]. Istnieje wiele innych prac na temat nowych materiatéw i konstrukcji, lecz
przytoczenie ich wykracza poza zakres niniejszej pracy.

Szybki rozwoj technologii terahercowej, jak rowniez szeroki wachlarz zastosowan
urzadzen wykorzystujacych promieniowanie w zakresie THZ, zmotywowaly nas do pra-
cy nad wykorzystaniem metody ISP, o ktérej bedzie mowa w rozdziale 3, do konstrukcji
przestrajalnego detektora THZ. Dlatego kolejnym celem niniejszej pracy jest przedsta-
wienie mozliwoSci polaczenia metody ISP z formalizmem funkcji Greena do przepro-
wadzenia symulacji komputerowych dotyczacych detektora THz zbudowanego na bazie
studni kwantowe;.

W pierwszym rozdziale niniejszej pracy przedstawiony jest quasi-klasyczny model
ruchu elektrondw w polu magnetycznym oraz kwantowy model dynamiki elektronéw
w przyblizeniu masy efektywnej. Oméwiony jest rowniez zaproponowany przez Kibisa
[17] model nieskoriczonego tréjkatnego potencjatu, ktéry postuzyt do analizy efektéw
fotogalwanicznych w asymetrycznych studniach kwantowych.

Rozdziat drugi zawiera rozwazania dotyczace anizotropii fotoprzewodnictwa w AQW.
Efekt ten zbadany zostat na podstawie dwoch modeli: tréjkatnej i pétparabolicznej studni
kwantowej, umieszczonych w zewngtrznym polu magnetycznym. Przedstawione sg row-
niez wyniki obliczen numerycznych, na podstawie ktérych mozna stwierdzic, ze efekt
ten, pomimo ze jest nieduzy, moze by¢ mierzalny w polach magnetycznych rzedu kilku
Tesli.

Rozdzial trzeci poSwigcony zostal zastosowaniu metody odwrotnego problemu roz-
praszania (ISP) do ,,inteligentnego” projektowania nanostruktur. Przedstawiona metoda
pozwala na dokonanie rekonstrukcji potencjalu studni kwantowej na podstawie z gory
okreslonego widma energetycznego. Na bazie tej metody zostal stworzony program w
Srodowisku MatLab, ktérego opis oraz przyklady zastosowania przedstawione sag w dru-
giej czgSci rozdziatu.

Rozdziat czwarty sktada si¢ z trzech zasadniczych czgs$ci. W pierwszej z nich opisany

zostal formalizm Landauera-Biittikera w zastosowaniu do badania transportu balistyczne-
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go struktur niskowymiarowych. Postuzyt on do wyznaczenia jakoSciowej charakterystyki
[-V przedstawionego detektora promieniowania w zakresie THZ. Druga czg$¢ poswigco-
na jest metodologii funkcji Greena, rozszerzonej o nierownowagowe funkcje korelacyjne
(NEGF), jako zaawansowanej metodzie stuzacej do modelowania urzadzen zawierajacych
réznego rodzaju struktury mezoskopowe. Potaczenie metody ISP z formalizmem NEGF
pozwolilo nam zaproponowaé przestrajalny detektor THz, ktérego zasada dziatania oraz
wyniki symulacji komputerowych zostaty przedstawione w trzeciej czgsci rozdziatu.

Ostatni rozdzial poSwigcony jest podsumowaniu otrzymanych wynikéw.



ROZDZIAL 1

Efekty fotogalwaniczne w asymetrycznych studniach

kwantowych

1.1 Quasi-klasyczny model ruchu elektronu w polu ma-
gnetycznym

Quasi-klasyczny opis ruchu czastki natadowanej w polu magnetycznym mozliwy jest w
ramach ,,ulepszonego” modelu Drudego, w ktérym uwzgledniona jest do pewnego stopnia

struktura pasmowa widma energetycznego noS$nikéw tadunku w ciele staltym (réwnanie
(L.1)):
1k = eE +e(v(k) x B)
b= o = 1260 -
h ok

W prostym pasmie, w jednorodnym i stacjonarnym polu magnetycznym, elektron poru-

sza si¢ wzdluz helisy cylindrycznej, ktorej oS jest réwnolegla do pola magnetycznego B.
Okres obracania si¢ wokét osi helisy wynosi 27/ ., gdzie . = |e|B/m* jest czgstotliwo-
Scig cyklotronowa, za§ m* jest masa efektywna elektronu. Catkami ruchu sg v, oraz v |
- odpowiednio sktadowa wektora predkosci rownolegta do kierunku pola magnetycznego
oraz wartos¢ bezwzgledna sktadowej predkosci prostopadlej do pola magnetycznego. Dla

elektronéw posiadajacych energi¢ € = %m*vz, promien i skok helisy sa ograniczone od

gory:
v ()]
<~ =n,
O O
27
< < zana
[0)
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gdzie rr, jest to tak zwany promien Larmora.

Pole magnetyczne moze w istotny spos6b wptywacé na efekty kinetyczne tylko pod
warunkiem, ze @.T >> 1 (7 - charakterystyczny czas rozpraszania, np. czas rozprasza-
nia pedu), tj. jesli migdzy dwoma kolejnymi zderzeniami elektronu zdazy on wykonaé
chociazby jeden obrét wokét kierunku pola B. Podany wyzej warunek jest tozsamy z
warunkiem rz, <[ = v7. Innymi stowy, pole magnetyczne wplywa istotnie na ruch elek-
tronéw w ciele stalym, jesli na dlugosci swobodnej / trajektoria klasyczna elektronu jest
znaczaco zakrzywiona.

Kolejnym waznym parametrem, ktéry moze charakteryzowac kinematyke elektronu
w ciele statym (pétprzewodniku) jest zasigg dzialania potencjaléw centrow rozpraszania,
ktory oznaczymy jako a. Moze to by¢ potencjatl domieszek, jak rowniez, w przypadku
heterostruktur, roznego rodzaju interfejsy. Jezeli a << rp,, krzywizng trajektorii no$nika
tadunku (np. elektronu) mozna zaniedbac i traktowaé zderzenie z centrum rozproszenia
jako wydarzenie lokalne, przy ktérym zmiana predkosci elektronu zachodzi momentalnie,
w ciagu ,,nieskonczenie malego” utamka jednostki czasu.

Jezeli chcemy opisac ruch elektronu w zewngtrznym polu magnetycznym, nalezy wy-
znaczy¢ jego funkcje falowe i poziomy energii rozwigzujac zagadnienie wlasne dla od-
powiedniego Hamiltonianu. W przypadku quasi-swobodnego elektronu w prostym pa-
Smie parabolicznym, rozwiazanie tego zagadnienia uzyskuje si¢ ze znanego rozwiazania
Landaua [61]] dla swobodnego elektronu z zamiang masy elektronu w pr6zni na masg
efektywna. Poziomy energetyczne wowczas bedg charakteryzowane poprzez dwie liczby
kwantowe: ped podtuzny (tj. wzdtuz kierunku pola magnetycznego) oraz liczbami catko-
witymi (tak zwanymi liczbami Landauva) n = 1,2,3,...:

2,2
4

2m8

€a(k) = har(n+1/2) + (1.2)

Wielokrotno$¢ zdegenerowania poziomu o danych 7 i k, wynosi:

2
=

"ol

gdzie Sf) jest polem przekroju krysztahu prostopadtego do B, Iy = (hc/|e|H )1/ 2 _ dtugosé
magnetyczna, H - natgzenie pola magnetycznego (w uktadzie jednostek CGS).
Z analizy przytoczonej powyzej wynika, ze jezeli w przypadku struktury zawierajace;j

studnie kwantowe, pole magnetyczne skierowane jest prostopadle do kierunku wzrostu
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struktury 1 lezy w ptaszczyznie studni, kwantyzacja Landaua w kierunku wzrostu struk-
tury, w przypadku niezbyt duzych pdl magnetycznych moze nie powstac, jesli charak-
terystyczna szeroko$¢ studni jest mniejsza od promienia Larmora, gdyz w tej sytuacji
warunek r7, <1 = U7 nie jest spelniony. Szeroko$¢ studni (innymi stowy, charaktery-
styczny zasigg potencjatu rozproszenia) odgrywa teraz role Sredniej dtugosci swobodne;j,

a zatem elektron nie jest w stanie dokona¢ nawet jednego petnego obrotu wokét osi B.

1.2 Dynamika elektroné6w w modelu kwantowym: réw-
nanie mas efektywnych

W reprezentacji polozen stacjonarne réwnanie Schrodingera dla czastki swobodnej ma

posta¢ zagadnienia wtasnego dla operatora energii H:
H¥(r) =E¥(r) (1.3)

Czastka wewnatrz krysztalu poddana jest r6znym oddziatywaniom pochodzacym od cza-
stek budujacych krysztat badZ przytozonego pola elektromagnetycznego. Poniewaz roz-
ktad potencjalu w krysztale jest bardzo skomplikowany, dlatego istnieje potrzeba stoso-
wania metod przyblizonych, pozwalajacych na opisanie dynamiki elektronéw w takich
przypadkach. Jedna z tych metod jest przyblizenie masy efektywnej (ang. Effective Mass
Approximation).

Niech Hpe, = — zh_niovz + V)per 0znacza hamiltonian krysztatu niezaburzonego. Funkcje

Blocha ¢ (r) = u(r)e** sa rozwiazaniami réwnania Schrodingera:

Hyer(r) = E¢(r). (1.4)

Zatézmy, ze do idealnego krysztatu dodamy pewne zaburzenie. Bardziej ogdlnie, za-
burzeniem tym moze by¢ studnia kwantowa, bariera czy tez supersie¢. Wéwczas do po-
tencjatu periodycznego V., dodaje si¢ potencjal zaburzenia Vj,,, i réwnanie Schrodingera
przybiera postac:

[Hper + Vimp(r)]¥(r) = E¥(r) (1.5)

W przypadku idealnego krysztatu, rozwigzanie réwnania Schrodingera jest stosunkowo

trudne, dlatego rownanie (1.5)), ktére dodatkowo uwzglednia zaburzenia, stanowi duze
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wyzwanie. Stosujac przyblizenie masy efektywnej (lub efektywnego Hamiltonianu) mo-
zemy uzyskac znacznie prostszy, ale zadowalajacy wynik, potwierdzony szeregiem prac
eksperymentalnych. Gtéwna idea tego przyblizenia polega na sprowadzeniu omawianego

problemu do rozwigzania réwnania:

hz
(= g V24 Vinp ) @(6) = E (). (16)

W réwnaniu nie wystepuje juz potencjat periodyczny krysztatu V),.,. Wptyw pola
krystalicznego przejawia si¢ w zastapieniu masy elektronu swobodnego myg, masa efek-
tywng m*. Funkcja ®(r) spetniajaca réwnanie (1.6) nie jest identyczna z funkcja W¥(r)
lecz przybliza wiasciwosci fizyczne uktadu i nosi nazwe funkcji obwiedni (ang. envelope
function). W dalszej czgsci przedstawiony jest bardziej szczegdtowo sposéb przejscia od
réwnania (1.5) do réwnania (1.6).

Dla uproszczenia notacji rozwazmy zagadnienie jednowymiarowe. Przypusémy, ze

mamy rozwigzane rownanie Schrodingera dla idealnego krysztatu

Hper$uic(x) = &4k (). (1.7)

Rozwiazania te tworza zbiér kompletny, to znaczy, ze kazda funkcja falowa W(x), ktéra
spetnia te same warunki brzegowe moze by¢ przedstawiona jako suma wazona ¢,. Dla-

tego funkcja falowa W(x) uktadu z zaburzeniami moze by¢ przedstawiona w terminach
Onic(x) jako /
T/a dk
e Mg ACTMO (18)

gdzie ¥, jest wspotczynnikiem rozwinigcia. Uwzglgdnlone jest tutaj zarowno sumowanie
wzgledem wszystkich n pasm, jak i calkowanie wzgledem wektora falowego k w catej
strefie Brillouina, aby uwzgledni¢ wszystkie mozliwe stany. Mozemy teraz podstawic
wyrazenie (1.8) do réwnania Schrodingera (1.5) i prébowal znalezé doktadng wartosé
JXn» CO nie jest rzecza prosta, rozwiazujac bezposrednio pierwotne réwnanie. Dlatego,
aby méc rozwigza¢ powyzszy problem, funkcja falowa musi zosta¢ uproszczona poprzez
dokonanie przyblizenia.

W dalszej czgsci zatézmy, ze znaczaca rolg odgrywa funkcja falowa tylko z jednego
pasma, dlatego mozemy opusci¢ sumowanie wzgledem n. Dla przyktadu, domieszkujac
donorowo GaAs, spodziewamy si¢, ze stany beda w duzej mierze powstawac od dolnego
pasma przewodnictwa (I'g). Pasmo walencyjne i wyzsze pasma przewodnictwa maja je-

dynie niewielki wktad. Zalézmy réwniez, ze tylko stany z matego obszaru k-przestrzeni
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znaczaco przyczyniaja si¢ do catki w wyrazeniu (I.10). W przypadku donoréw, ocze-
kujemy, ze wektor falowy k znajduje si¢ w poblizu 0, ktére znajduje si¢ w dnie pa-
sma przewodnictwa (w punkcie I'). Wéwczas funkcje Blocha moga by¢ zapisane jako
Ok (x) = upi(x)exp(ikx), gdzie u,;(x) jest funkcja periodyczng zmiennej x. Zatézmy, ze
wigkszo§¢ zmian funkcji ¢, (x) z wektorem k pochodzi od fali ptaskiej i wowczas uy (x)
moze by¢ traktowane jako niezalezne od k w malym zakresie k-przestrzeni. Tak wigc,

mozemy zapisac:

O (x) = unk(x)eikx ~ uno(x)eikx = (Pno(x)eikx (1.9

dla matych wartosci wektora falowego k.
Biorac pod uwage dwa powyzsze uproszczenia, funkcja falowa (I.8) ma postaé od-

wrotnej transformaty Fouriera,

T/a
W0~ o) [ g0

e = B0 (X) 2 (x). (1.10)

Jest to pierwszy gtdwny wynik metody masy efektywnej, pokazany na Rysunku
Funkcja falowa moze by¢ zapisana w przyblizeniu jako iloczyn funkcji Blocha dla lokal-
nego ekstremum danego pasma energetycznego oraz funkcji obwiedni x (x). ZatozyliSmy,

ze ¥ (k) obejmuje maty zakres liczb falowych, co z kolei oznacza, ze y (x) musi by¢ wol-

nozmienng funkcja w przestrzeni rzeczywiste;j.

Rysunek 1.1: Funkcja falowa wokot zaburzenia w postaci domieszki.

W nastgpnym kroku potrzebujemy réwnania dla funkcji obwiedni. Podstawmy zatem
funkcje falowa w postaci do réwnania Schrodingera (1.3). Jesli dokonamy redukcji
do pojedynczego pasma energetycznego, wynik dziatania operatora H per N funkcje W(x)
daje:

m/a dk Tja dk
Ao ¥(3) =y | 20005 = [ 20005

m/a dk
~ Ly ikx “™

(1.11)
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Hamiltonian H,,., dziata na x, a zatem wptywa wytacznie na ¢,0(x). Funkcja ta jest funk-
cja wlasna réwnania Schrodingera dla czystego krysztatu, dlatego zgodnie z ope-
rator moze by¢ zastapiony poprzez jego warto$¢ wlasna g, (k). Ostatecznie, dokonujemy
przyblizenia (1.9) dla funkcji Blocha.

Dokonujac rozwinigcia relacji dyspersji w szereg potggowy wzgledem k: g,(k) =
Y namk™, otrzymujemy

X zfa dk
Hpe = Puo(x Zam/ k)R (1.12)

Uzyjmy teraz wyniku transformaty Furiera dla pochodnej, otrzymanego poprzez cat-
kowanie przez czgsci,

d . . ~
[ iy i [ pxgean = ik (0) (1.13)

A zatem, odwrotna transformata Furiera dla kf (k) jest —id f(x)/dx, co mozna uogdél-
ni¢, aby pokazaé, ze odwrotna transformata dla k™ f (k) wynosi (—id /dx)™ f(x). Tak wigc

rownanie ((1.12)) mozemy zapisa¢ w postaci:

Ay ) % () L (- z—)mx<x>z¢no<x>en(—ij—x)m). (1.14)

Wyrazenie €,(—id /dx) to nic innego jak skrdcenie wyrazenia wystepujacego z lewej stro-
ny. Oznacza to, ze &, nalezy rozwinaé w szereg potggowy z wektorem falowym k, oraz
zamienié k z (—id /dx) we wszystkich cztonach.

Podstawiajac (1.10) oraz (1.14)) do réwnania (1.5) otrzymujemy:

dra(0)e (145 ) 20) + Vim0 () = B (), (1.15)

Poniewaz V), oraz E w prosty sposéb mnoza funkcje falowa, dlatego wspdlny czynnik

0no(x) kasuje sig¢ i réwnanie Schrodingera mozna zredukowac do nastgpujacej postaci:

o (=1 ) + Vi) 20 = ). (116)

Ostatecznie otrzymaliSmy réwnanie Schrodingera dla samej funkcji obwiedni, zawiera-
jace efektywny Hamiltonian. Funkcje Blocha zanikly podobnie jak i okresowy poten-
cjal, na rzecz skomplikowanego operatora energii kinetycznej, ktéry zawiera strukturg
pasmowa. W przypadku tréjwymiarowym, &,(—id /dx) zastgpujemy przez &,(—iV). Jesli

uwzglednimy catq strukture pasmowa dla €,(k), wéwczas efektywny Hamiltonian nadal
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pozostanie mocno skomplikowany. Jednakze, mamy juz zalozone, ze funkcja falowa jest
wyznaczana tylko dla matego regionu w k-przestrzeni, i mozemy uproscié¢ g, (k) tak, aby
bylo z tym zgodne.

Dla przyktadu, rozwazmy energi¢ dna pasma przewodnictwa w GaAs, ktéra moze by¢

przyblizona funkcjq paraboliczng wzgledem wektora falowego elektronéw:

n*k?
e,(k) = E.+ V2. (1.17)
2mom,
Stosujac podstawienie k — —iV otrzymujemy:
h2
g,(—iV) ~ E. — \% (1.18)
2mom,

Podstawiajac (1.18)) do efektywnego réwnania Schrodingera (I.15]) oraz przenoszac E. na
prawa strong, otrzymujemy:
hZ

2mom,

V2 4 Vimp(r) | 2(x) = (E — Ec) 1 (r). (1.19)

Otrzymane réwnanie przypomina rownanie Schrodingera dla swobodnego elektronu, z
wyjatkiem masy efektywnej oraz energii mierzonej od dna pasma przewodnictwa [62].
Powyzsze przyblizenie masy efektywnej moze by¢ rowniez zastosowane do hetero-
struktur, niemniej jednak nalezy pamigta¢ o kilku waznych warunkach. Po pierwsze,
funkcje Blocha w dwdéch materiatach po réznych stronach heteroziacza musza by¢ po-
dobne, aby przyblizenie bylo mozliwe. Oczywistym warunkiem jest réwniez, ze musza
one naleze¢ do tego samego punktu w &,(k). Po drugie, zaréwno funkcja obwiedni jak
1 jej pierwsza pochodna musza by¢ ciagle na interfejsach. Rozwazmy zlacze w punkcie
7z = 0 pomigdzy dwoma materiatami A i B. Jednowymiarowe rownania Schrodingera dla

funkcji obwiedni w dwdéch obszarach maja postac:

" h2 d2
(EC_ME) x(z) =Ex(2), (1.20)
W d?
EE - — =E 1.21
(£8 5o ) ) = B2 (2. 121

Ro6znica pomigdzy dnem pasm przewodnictwa dla tych materiatéw 0 E. = Eg — E4, okre-

Sla skok potencjatu. Jezeli materialy A 1 B bylyby takie same, dopasowanie wartoSci 1

pierwszej pochodnej funkcji falowej w punkcie ztacza, powinno spetnia¢ zwykte warun-

ki:

dx(z)
dz

dy(z)
dz

: (1.22)

z=0p

2(04) = x(0p),

z=04
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gdzie 04 oraz Op oznaczaja odpowiednio strony interfejsu z materialem A i B. Poniewaz w
przypadku heteroztacza materiaty charakteryzuja si¢ r6znymi masami efektywnymi, po-
wyzsze warunki nie sg stuszne, gdyz w takiej sytuacji prad prawdopodobiefistwa nie jest
zachowany. Dlatego nalezy wprowadzi¢ zmodyfikowane warunki uwzgledniajace r6zna

mase¢ efektywna w poszczegdlnych regionach:

1 dx(2) _ 1dx(@)

2(04) = x(0p), my dz mp dz

: (1.23)

Z:()A ZZOB

Z matematycznego punktu widzenia, jesli zastosujemy bigedne warunki dopasowa-
nia funkcji falowej w punkcie ztacza dwoéch réznych materiatéw, otrzymamy réwnanie
Schrodingera w postaci

o dy

—— =4V =E . 1.24

Smom(2) d22 +V(2)x(2) =Ex(2) (1.24)
W tym przypadku, jezeli masa efektywna m(z) jest zmienna, to woéwczas operator energii
kinetycznej nie jest Hermitowski, co prowadzi do zaniku wielu waznych wtasno$ci funk-

cji falowej. Na pozor prosta zmiana, ktéra wprowadzona jest w nastgpujacym rownaniu:

ood[ 1 dy B
 2mom(z) dz {m@ d—z} +V(2)x(2) = Ex(2), (1.25)

przywraca Hermitowska naturg operatora Hamiltona i moze by¢ uzasadniona doktad-
niej [23,/63-65]. Obie powyzsze wersje moga by¢ zredukowane do zwyklego rownania
Schrodingera, niemniej jednak druga z nich zapewnia, ze funkcje falowe sg ortogonalne
i prad prawdopodobienistwa na ztaczu jest zachowany, oraz spetnia pozostate wazne dla

nas warunki, dotyczace ciagtoSci funkcji falowej oraz jej pochodnej w punkcie ztacza.

1.3 Efekty fotogalwaniczne w asymetrycznych studniach
kwantowych

W swojej pracy O. Kibis [[17] rozwaza quasi-dwuwymiarowy system elektronéw w ukta-
dzie wspotrzednych {x,y,z}. Pole magnetyczne, w ktérym umieszczona jest struktura,
skierowane jest wzdtuz osi y, dlatego H = (0, Hy,0), zas potencjal wektorowy, przy wyko-
rzystaniu cechowania Landaua, ma posta¢ A = (H,z,0,0). W takim uktadzie Hamiltonian
opisujacy ruch elektronu oraz funkcja falowa elektronu maja nastgpujaca postac:

~ eHyz 2 RN
Px+ + Py + D7
C

1
2m*

H =

+U(2), (1.26)
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Wi = Co(ky,z)exp(ikex + ikyy)exp(—iggt /1), (1.27)

gdzie: m* oraz e to odpowiednio masa efektywna oraz tfadunek elektronu, U(z) - potencjat
kwantyzujacy, C - stata normalizacyjna.
Do analizy omawianego efektu zostal uzyty model nieskoniczonego tréjkatnego po-

tencjatu w postaci:

o, z<0
Uz) = (1.28)
eE.z, 7>0,
gdzie E; to bezwzgledna wartoS¢ natezenia pola elektrycznego. Rozwigzujac rownania
Schrédingera z Hamiltonianem (1.26), w ktérym potencjat U(z) nadany jest przez (I.28),
autor ostatecznie otrzymat wyrazenie na energi¢ stanu podstawowego w postaci:

1213 rox heH N\ 123 n22
e(kx):{%l {?(eEer mz x)} +2—m’f, (1.29)

Z powyzszego réwnania (I.29) wynika, ze dla H, # 0 widmo energetyczne jest ani-
zotropowe [17], t.j.
e(x) 7 &(—y), (1.30)

gdzie v, = (1/h)[de(ky)/k,] jest predkoscia elektronu wzdtuz osi x.
W dalszej czgsci pracy, opisany powyzej model zostal zastapiony bardziej realistycz-
nym [66,67], poprzez uzycie potencjatu tréjkatnej studni kwantowej o skoriczonej giebo-

kosci. Szczegétowe wyniki naszej analizy zawarte sa w Rozdziale [2.1]



ROZDZIAL 2

Anizotropia fotoprzewodnictwa w trojkatnych i

poélparabolicznych studniach kwantowych

Jak juz bylo wspomniane w poprzednim rozdziale, pomimo doktadnych analiz dotycza-
cych anizotropii fotoprzewodnictwa, przedstawionych w cytowanych pracach, omawiane
modele (np. model §-barier, nieskoficzona trjkatna studnia potencjatu) nie sa zbyt re-
alistyczne. Ponadto autor [17] ogranicza swoje rozwazania tylko do liniowej zalezno$ci
od pola magnetycznego, zaniedbujac czynnik proporcjonalny do H?. Umozliwia to auto-
rowi uzycie znanej postaci funkcji falowej oraz wartosci energii stanu podstawowego w
nieskoriczonej tréjkatnej studni potencjatu. Pominiecie cztonu proporcjonalnego do H> w
tym podejsciu mozliwe jest pod warunkiem, ze spetnione jest kryterium (do/Ip)* << 1;
gdzie dy jest charakterystyczng szerokoscia warstwy 2-DEG, ktéra w przypadku nie-
skoniczonej trojkatnej studni potencjatu zostata zdefiniowana przez O. Kibisa [17] jako
do = (31*n? /16meE )1/ 3, m, e sa odpowiednio masa i tadunkiem elektronu, /g - dhugo$¢
magnetyczna, E - pole elektryczne, okreslajace tréjkatna studni¢ potencjatu.

W bardziej realistycznym modelu tréjkatnej skoficzonej studni potencjatu, charakte-
rystyczna dtugosé okreslona jest jako maksymalna szeroko$¢ studni potencjalu i w na-
szym przypadku oznaczona jako d. Jesli utozsamimy d z dy, okazuje si¢, ze warunek
(d/1g)* << 1 jest bardzo czesto naruszony dla realnych wartosci natezenia pola magne-
tycznego B oraz szerokos$ci studni kwantowej. Dlatego tez, nalezy albo poszukiwaé kolej-
nego ,,matego parametru” aby mozna byto skorzysta¢ z rachunku zaburzef, albo po prostu
uzy¢ numerycznych metod pozwalajacych rozwigzac ten problem bezposrednio. Jak be-
dzie pokazane p6zniej, w przypadku skoniczonej tréjkatnej QW kolejny ,,maty parametr”

faktycznie istnieje, i umozliwia uproszczenie analizy numeryczne;j.

18
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W niniejszym rozdziale rozwazone sa bardziej realistyczne modele asymetrycznych
studni kwantowych (tréjkatna i pétparaboliczna), ktére moga by¢ wytwarzane za pomoca
rozmaitych nowoczesnych technik (np. MBE) [68]. Przedstawiona zostala takze analiza
efektu anizotropii fotoprzewodnictwa, ktéry moze wystgpowa¢ w podobnych strukturach

kwantowych w zewngtrznym polu magnetycznym.

2.1 Tréjkatna studnia kwantowa o skonczonej gleboko-
Sci

Aby oméwi¢ dwuwymiarowy gaz elektronéw w zewngtrznym polu magnetycznym, za-

czniemy od omdéwionego w poprzednim podrozdziale podej$cia opartego na réwnaniu

mas efektywnych w postaci:

(ihV 4 eA)?

Ec+ 2m*

+U(2)| w(r,z) =Ey(r,z), 2.1)

gdzie E, oznacza dno pasma przewodnictwa péiprzewodnika A - potencjal wektorowy,
e - fadunek elektronu, m* masa efektywna elektronu, r = (X,y) jest dwuwymiarowym
wektorem na ptaszczyznie (x,y). Zaktadamy, ze: A = (Bz,0,0) (cechowanie Landaua)

za$ potencjat U(z) ma postaé:

Vo, z<0
U(z) = 2.2)
eEz, 0<z<d, l|eEd|="Uy

gdzie d oraz Uy sa odpowiednio szerokoScia i glgbokoscia studni kwantowej. Zat6zmy

takze, ze funkcja falowa elektronu ma postac:

Ok (x) = CQ(ky,z) exp(ikex + ikyy), (2.3)

gdzie C jest stata normalizacyjna, zas k = (kg,ky) jest wektorem falowym w plaszczyz-
nie prostopadlej do kierunku wzrostu struktury (kierunek z) zawierajaca studni¢ kwan-

towa. Woweczas, z (2.1)-(2.3) otrzymujemy réwnanie rézniczkowe zwyczajne na funkcje

@ (ky,2):

W d*(ky,2) N h2k§+he3kxz+ (eBz)?

2m* dZZ 2m* m* m* +eEz—¢€ (p(kX7Z) = 07 (24)
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272
12K

2m* *

gdzie e = E.+&(ky) —

Rozwazajac nieskoficzong tréjkatng studni¢ kwantowq i uzywajac analitycznych roz-
wigzan odpowiedniego réwnania Schrodingera, autor [[17] doszedt do wniosku, ze widmo
energetyczne jest anizotropowe w tym sensie, ze zalezy od kierunku ruchu elektronu, czy-
li energia elektronéw poruszajacych si¢ w kierunku +x nie jest rowna energii elektronéw
poruszajacych si¢ w kierunki —x. Wynika to bezposrednio ze wzoru (1.29) na energi¢
elektronu w nieskoniczonej studni kwantowe;j.

Fizyczne wytlumaczenie tego zjawiska jest nastepujace. Jesli elektron porusza si¢ z
predkoscia vy, sita Lorentza dziata na niego w kierunku < —x > i w rezultacie maksimum
rzeczywistej czegsci funkcji falowej elektronu przesunigte jest w kierunki < —z >. Jesli
predkos¢ elektronu zmieni si¢ na —v,, sita Lorentza zmienia kierunek dziatania i woéw-
czas maksimum funkcji falowej elektronu przesuwa si¢ w kierunku < z >. Stad, w asy-
metrycznym potencjale U (z) # U(—z), energia elektronéw poruszajacych si¢ w kierunku
+x jest r6zna od energii elektron6w poruszajacych si¢ w kierunku —x - €(vy) # €(—vy).

W naszym podejsciu przy uzyciu realistycznego potencjatu skoniczonej studni kwanto-

]

V(+x) X

Rysunek 2.1: Tréjkatna studnia kwantowa o skoniczonej gtgbokosci umieszczona w zewnetrznym polu
magnetycznym. W zaleznoS$ci od kierunku ruchu elektronéw, studnia posiada dwie efektywne szerokosci i

glebokosci.

wej, z réwnania (2.4), nawet bez jego rozwigzania, natychmiast widaé, ze widmo ener-
getyczne elektronéw w studni kwantowej zalezy od kierunku ruchu elektronéw wzdluz
osi x (drugi czton w nawiasie kwadratowym). Rzeczywiscie, w zaleznosci od kierunku
ruchu elektronéw wzdtuz osi x, dziata na nie r6znie skierowana wzgledem osi z sita Lo-

rentza, przez co zachowuja si¢ one tak, jakby byty w studniach kwantowych o r6znych
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~efektywnych” gtebokosciach (Rysunek[2.1)), a tym samym, nawet bez zadnych oblicze,
mozemy wnioskowaé, ze &,(+ky) # €,(—ky), gdzie n jest liczba kwantowa numeruja-
ca poszczegllne kwantowe poziomy energetyczne w studni. Zauwazmy, ze w przypadku
nieskoniczonej tréjkatnej studni kwantowe;j nie jest to wcale takie oczywiste na tym etapie,
bowiem studnia kwantowa jest nieskorficzona i nalezy dokona¢ odpowiednich obliczen w
celu sprawdzenia, czy to stwierdzenie jest prawdziwe.

Jak byto wspomniane wczesniej, w przypadku trojkatnej studni potencjatu o skonczo-
nej gtebokosci, warunek (d/Iz)* << 1 nie jest spetniony nawet w przypadku niewielkich
p6l magnetycznych okoto ~ 3 T oraz szeroko$ci studni kwantowej w granicach 15 nm,
co jest pokazane w Tabeli Dlatego tez w sytuacjach bardziej realistycznych nalezy

stosowaé numeryczne rozwiazanie réwnania (2.4).

Tabela 2.1: Wartosci liczbowe wyrazenia (d/I3)* dla réznych wartosci d oraz Ip.

B, T Ipx107%, m (d/1g)*

d=10nmm d=15nmm d=20nm
0.1 8.1128 0.0002 0.0012 0.0037
0.5 3.6288 0.0058 0.0292 0.0922
1 2.5655 0.0231 0.1167 0.3694
2 1.8141 0.0923 0.4675 1.4775
3 1.4812 0.2077 1.0578 3.3245

Majac na uwadze, ze &,(+ky) # €,(—ky), zasadnym jest, aby w dalszej czesci rozwa-

za¢ dwa réwnania postaci:

2 2
O —-aer), TH —c-mip) @5

gdzie {, & oraz & sa wielkoSciami bezwymiarowymi, ktére sa zdefiniowane jako: { =

z/z01 dla pierwszego réwnania (2.5]) oraz § = z/z¢, dla drugiego, gdzie

201 = [h2/2m*(eE + eBhk,/m")] 1/3, (2.6)

200 = [hZ/Zm*(eE — eBriky/m")] 1/3; (2.7)
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& =¢/e0, 2.8)
& =¢€/em, (2.9
eo1 = [((eE + eBhk,m™ Y1) /2m] /> (2.10)
£0 = [((eE — eBhkym* " )n)? 2m*]' | Q.11

Wyprowadzajac réwnania (2.5) z réwnania (2.4) [67]] ograniczyliSmy si¢ tylko do
cztonéw liniowych wzgledem pola magnetycznego, gdyz tatwo jest sprawdzi¢ bezpo-

$rednio, iz dla rozsadnych wartosci d oraz B spetniony jest warunek:
(¢?B*d /2m*) /((eBhk,/m*) +¢E) << 1,

a zatem czton proporcjonalny do B> mozna zaniedbaé. Tak wiec, w rzeczywistosci doko-

nujemy zamiany warunku (do/Ig)* << 1z [17] na nastepujacy:
(e?B*d/2m*) /((eBhk,/m*) +eE) << 1,

ktoéry jest spetniony dla tréjkatnej studni kwantowej o skoiczonej gtgbokosci w zakresie
znacznie wigkszych wartosSci d oraz B, co jest pokazane w Tabeli W Tabeli [2.3|poda-
no rezultaty numerycznych rozwiazarn réwnan (2.5) dla niektérych wartosci B i d , przy
zatozeniu naturalnych warunkéw brzegowych y(0) =0, y(d) = 0.

W Tabeli[2.3] €,,n=0,1,2, .. sa wartosciami wlasnymi operatora energii w tréjkatnej
studni kwantowej o skoniczonej glebokosci. W kolumnach oznaczonych jako Uy — oo
pokazane sa wartoSci wlasne energii wyznaczone z wzoréw dla nieskonczonej tréjkatne;j
studni kwantowej, celem poréwnania z wynikami numerycznymi. Jak tatwo zauwazyc,
istnieje istotna réznica w wartosciach wlasnych energii w tych dwoéch przypadkach.

Na Rysunku [2.2] pokazana jest zalezno$¢ energii elektronu stanu podstawowego w
tréjkatnej studni potencjatu od wektora falowego |k,|. Widaé wyraznie, ze zaczynajac od
pewnej wartosci |k, | energia elektron6w poruszajacych si¢ w kierunku +x nie jest réwna
energii elektronéw poruszajacych si¢ w kierunku —x.

Na Rysunku przedstawione sa krzywe dyspersji €,(+k,) dla trzech pierwszych
warto$ci liczby kwantowej n. Latwo zauwazy¢, ze wraz ze wzrostem wartosSci n, réznica

pomiedzy &,(+k,) oraz €,(—k,) staje si¢ coraz mniejsza.
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Tabela 2.2: Wartosci liczbowe wyrazenia(e?B>d /2m*) /((eBhk,/m*) + eE) dla r6znych natezen pola

magnetycznego B oraz réznych szerokosci d QW.

B, T (e?B%d /2m*) / ((eBhky,/m*) + eE)
d =10 nm d=15nm d=20nm
E=3.18x10"V/m E=212x10"V/m E =1.59x 10’ V/m

0.1 0.00423 0.00635 0.00846

0.5 0.02115 0.03173 0.04231

1 0.04231 0.06346 0.08462

2 0.08462 0.012693 0.16924

3 0.12693 0.19039 0.25386

Tabela 2.3: Rezultaty numerycznych rozwigzari réwnaii (2.5) dla niektérych wartosci B i d.

Uy — o d=15nm d =20 nm

E=212x10"V/m Uy=0.318eV E=159x10" V/im Uy=0.318¢eV

U()—>°°

&, eV g,, eV &, eV g, eV
B=05T
n=>0 0.14155120 0.09429694 0.11910669 0.07787549
n=1 0.23969517 0.16500947 0.20021054 0.13608414
n=72 0.31966484 0.22293948 0.26629558 0.18390778
B=3T
n=0 0.14364455 0.09429699 0.12140644 0.07787529
n=1 0.24337781 0.16500925 0.20425628 0.13608410
n=72 0.32464247 0.22293979 0.27176399 0.18390776

2.2 Pochlanianie Swiatla w strukturach zawierajacych stud-
nie kwantowe

W nanostrukturach pétprzewodnikowych, wskutek kwantowania rozmiarowego obserwu-

je sig¢ szereg nowych zjawisk fizycznych, ktérych nie mozna zaobserwowaé w objeto-
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Rysunek 2.2: Energia elektronu w stanie podstawowym w tréjkatnej QW wzgledem |ky|.
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Rysunek 2.3: Krzywe dyspersji €,(£k,) dla trzech pierwszych wartosci n.

Sciowych (litych) pétprzewodnikach. Skutkiem kwantowania jest rOwniez powstawanie

podpasm energetycznych, dzigki czemu w heterostrukturach moga, oprocz przejs¢ mig-

dzypasmowych, zajS¢ przejsScia optyczne migdzy poziomami jednego podpasma energe-

tycznego (przej$cia wewnatrzpasmowe). Dzigki wyjatkowym optycznym wtasciwosciom,

struktury niskowymiarowe znajduja szerokie zastosowanie w mikro- i nanoelektronice

(wzmacniacze optyczne, lasery, detektory itp.).

Oddziatywanie fali elektromagnetycznej z elektronami najczesciej opisywane jest me-

toda potklasyczna, w ktérej pole elektromagnetyczne traktowane jest klasycznie, nato-
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miast elektrony kwantowo, jako czastki obsadzajace stany energetyczne E;. Zgodnie ze
,»zlota reguta” Fermiego, wspdiczynnik przejscia elektronu ze stanu i do innego stanu j

pod wptywem absorpcji fali elektromagnetycznej o czgstotliwosci @ okresla zalezno$¢:

2
27 eEO . NES
5= 22 (59 ) el 65— o), 1)
gdzie E; i E; sa odpowiednio energiami stanu poczatkowego i koricowego elektronu. Wy-

razenie znajdujace si¢ wewnatrz elementu macierzowego mozemy przedstawic jako
. : ) ) )
ep: —lh (€x$+eya_y+eza_z> . (213)

Przyktadowo, jezeli pole elektryczne jest spolaryzowane wylacznie wzdtuz osi z, wow-
czas e = (0,0,1) zas ep = —ifid /dz. Moc absorbowana w wyniku takiego przejscia row-
na jest iloczynowi wspétczynnika przejécia oraz energii absorbowanego fotonu 7i@. Aby
moéce okreslié moc catkowita, nalezy dokona¢ sumowania wzglgdem wszystkich mozli-
wych poczatkowych 1 koncowych stanéw. Nalezy tez uwzgledni¢ funkcje rozktadu Fer-
miego f(E;), aby méc zapewnic, ze poczatkowy stan jest zapeiniony oraz [1 — f(E ;)] aby
zapewni¢, ze stan koficowy jest pusty, a zatem uktad absorbuje moc okreslong za pomoca

wyrazenia

2n E
P+:—ha)(e 0
mp@

2
. ) 2Z\<j\e-l3\i>\2f(Ei)[l — f(E))S(Ej—Ei—ho)  (2.14)
LJ

Wspoéiczynnik 2 wystepujacy przed znakiem sumowania pojawia si¢ ze wzgledu na spin
elektronu, ktéry musi by¢ uwzgledniony tylko raz, poniewaz spin nie ulega zmianie pod
wplywem przejScia optycznego.

Omawiany uktad oprécz pochtaniania réwniez emituje moc w tempie P_, ze wzgledu
na czton e™?" wystepujacy w elemencie macierzowym, opisujacym oddziatywanie elek-
tronu z zewngtrznym polem elektromagnetycznym. Wyrazenie okreSlajace moc emisji

jest niemal identyczne z P, z wyjatkiem zmiany znaku przy o:

27 E
po— ——hw(e 0
mo@

2
. ) 2X e Bl AED 1~ FE)8E ~ B~ ) 215)
L]

Argument §-funkcji moze byé przedstawiony w takiej samej postaci jak w wyrazeniu Py
poprzez zamiang wskaznikéw i oraz j, ktére sg tylko oznaczeniami indekséw sumowania.

W tej sytuacji element macierzowy nie ulega zmianie, lecz funkcje Fermiego zmieniaja
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si¢ na f(E;([1 — f(E;). Czynniki te oraz znak przed wyrazeniem P_ stanowia w tym

momencie jedyne réznice pomigdzy Py a P— irazem daja:

FEN = fE)] = FE))[1 = f(E)] = f(Ei) — f(E)). (2.16)

Tak wigc og6lny wskaznik absorpcji energii wynosi

P="ho (eEO)zzm«e Bl P L (E) — F(E)IS(E, — Ei—hw)  (217)

Poréwnujac wyrazenia (2.17) z klasycznym wyrazeniem okreslajacym catkowita moc

rozpraszang w jednostce objgtosci
P =201QF}, (2.18)

widaé, ze
et 2

o1 (® —mOwQZMe PIi)I"[F(E) = F(E)IS(E; — Ei —hw) (219

Jest to ogélne wyrazenie na czg$¢ rzeczywista przewodnictwa.

2.3 Anizotropia fotoprzewodnictwa

Anizotropia widma energetycznego &,(+ky) # &,(—k,) sugeruje nam, ze pod wpltywem
absorpcji Swiatta wewnatrz studni kwantowej umieszczonej w zewngtrznym polu magne-
tycznym, moze powstaé anizotropia transportu momentu pedu elektronéw w kierunkach
+x 1 —x. Zalézmy wigc, ze $wiatlo liniowo spolaryzowane wzdtuz osi x z wektorem falo-
wym Ko = (0,0, k; pror ), pada na strukture pétprzewodnikowa, o ktérej mowa powyzej,
zawierajaca skonczong tréjkatng studni¢ kwantowa. Omawiana sytuacja przedstawiona
jest na Rysunku 2.4] gdzie prezentowana studnia tréjkatna moze powsta¢ przyktadowo
na ztaczu pétprzewodnikéw z r6zng szerokosScia pasma zabronionego np. GaAs/AlGaAs.
Na granicy takiego ztacza powstaja skoki (nieciagto$ci) pasm energetycznych (pasma
przewodnictwa i pasma walencyjnego), ktére odgrywaja rolg $cianek studni kwantowej
i ograniczaja ruch no$nikéw tadunku w warstwie przypowierzchniowej heteroztacza. W
poOlprzewodniku z wezszym pasmem zabronionym, powstaje waska warstwa inwersyjna,
ktéra odgrywa role bariery potencjalnej dla elektronéw i w ktérej powstaja kwantowe po-
ziomy energetyczne. Powstata w ten spos6b studnia potencjatu ma ksztatt bardzo zblizony

do trojkata.
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z

Rysunek 2.4: Schematyczne przedstawienie struktury zawierajacej tréjkatng QW wraz z przej$ciami

optycznymi.

W tym przypadku, przedstawione na Rysunku [2.2] drugie pochodne energii elektro-
nu & (+k,) wzgledem wektora falowego k, (linie przerywane), charakteryzuja dynamike
elektronéw poprzez ,,zrenormalizowane” masy efektywne, ktore sg r6zne dla —x oraz +x.

Pouczajace jest w tym momencie przedstawié ,,genez¢” mas zrenormalizowanych,
zaczynajac od przypadku studni nieskoriczonej. Korzystajac ze znanych wzoréw na ener-
gie stanu podstawowego elektronu w trdjkatnej studni nieskonczonej umieszczonej w ze-

wnetrznym polu magnetycznym, w przyblizeniu liniowym wzgledem pola mozna wyka-

zaé, ze )
22 2\ Toxn heBk,\ 1>
k)= —2= | eE il 2.20
e(tk) 2m* * (Zm*) | 8 (e et m*c ) (2:20)
e N\ o heBk,\ 12>
—k) = —= = eEz— il 2.21
ek 2m* * (Zm*) | 8 (e T e ) 22D

Stad, pierwsze pochodne z energii wzgledem wektora falowego maja postac:

1/3 - 1-1/3
de(+ky) K 2 (1 om heB heB
L 2 eEz+ =k, = 2.22
dky 2m* * 3 \ 2m* | 8 ert m*c ") | m*c (2:22)

B 5 ) 13 ¢ 1-1/3
de(—k) _ R *kx+%( h ) om (eEZ_heka) (heB) (2.23)

Ik, 2m 3 \2m* | 8 m*c m*c
Wprowadzajac nowa zmienng |x| = ;’fé‘% , ktora dla wszystkich realistycznych wartosci
m*, pola magnetycznego spetnia warunek x << 1 oraz rozwijajac funkcje fi(x) = %
ifo(x)= %;k)‘) W szereg potggowy, mamy:

d de(+ky) 1
fi_deltk) _ W o1~ Biy) (2.24)

ok, ok,  m* "
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df de(—k) I
oky  Oky  m* all+ph) (2.25)

gdzie:
o= (1 /2m)'" (neB/m) (9/8) eE) 1V

B = (heB/3m*E),

Definiujac zrenormalizowane masy efektywne jako:

den(ky) ) B (2.26)

~ _ 32
k) =12 (£
otrzymujemy nastgpujace wzory na /. dla stanu podstawowego w nieskonczone;j tréj-

katnej QW (symbol + odpowiada £ky).
~x\—1 %\ — _
(%) = (m") " Fhlap, (2.27)

gdzie m* oznacza standardowa mase efektywna elektronéw. Powyzsze masy efektywne
nazwane s3 ,,zrenormalizowanymi”, oraz zostaly oznaczone znakiem ,,tyldy”, poniewaz
zaleza one zar6wno od pola magnetycznego B jak i od pola elektrycznego E. Warto réw-
niez poréwnaé wartosSci zrenormalizowanych mas efektywnych obliczonych numerycz-
nie dla tréjkatnej studni kwantowej o skoniczonej glgbokosci z masami wyznaczonymi
za pomoca wzoréw dla nieskoniczonej trdjkatnej studni kwantowej. Wyniki tych obliczen
numerycznych przedstawione sa w Tabeli[2.4] gdzie wyraznie wida¢, ze dla studni kwan-
towej o skonczonej glgbokosci istnieje znaczna réznica mas efektywnych wyznaczanych

z uwzglednieniem zwrotu wektora falowego k.

Tabela 2.4: Wartosci liczbowe zrenormalizowanych mas efektywnych.

B=1T,d =20nm

infinite QW finite QW
), kg 9.1099 x 10732 9.1094 x 10732
m*(7), kg 9.1091 x 10~ 7.8379 x 10~32

PrzejdZmy teraz do analizy anizotropii fotoprzewodnictwa, wywotanej przez spolary-

zowane §wiatlo padajace na strukture, jak to jest pokazane na Rysunku [2.4] Mamy tutaj
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dwa mozliwe scenariusze do zrealizowania. Pierwszy odpowiada przejSciu optycznemu
pomigdzy stanami dwdéch tréjkatnych studni kwantowych, pierwsza jest dla elektronéw w
pasmie przewodnictwa, a druga dla dziur w pa§mie walencyjnym. Drugi scenariusz odpo-
wiada przejsciu optycznemu pomigdzy pasmem walencyjnym a stanami energetycznymi
elektronéw w trojkatnej QW w pasmie przewodnictwa. Taka sytuacja moze przyktadowo
dotyczy¢ heteroztacza n — AlGas/GaAs, w ktérym tréjkatna studnia kwantowa powstaje
na interfejsach tylko dla elektronéw.

Stosujac podejscie opisane w podrozdziale [2.2] otrzymujemy ogdlne wyrazenie dla

czesci rzeczywistej fotoprzewodnictwa [62], ktére oznaczymy przez o:

ne* 2 2 5
= zmQZ| jle-Bli) [ [f(E:) - f(E))] 8 (E;— Ei —ho) (2.28)

Poniewaz fala elektromagnetyczna spolaryzowana jest wzdtuz osi z, e = (0,0,1) oraz
e-p = —ihd/dz. Wspdlczynnik 2 znajdujacy si¢ przed znakiem sumy uwzglednia spin
elektronu, f(E;), f(E;) sa funkcjami rozktadu Fermiego, zas Q - objetos¢ struktury. Po
kilku przeksztalceniach i zsumowaniu ,,grzebienia Diraca” (ang. Dirac comb), otrzymu-

jemy wyrazenie na czg$C rzeczywista fotoprzewodnictwa w tréjkatnej studni kwantowe;j:

oi—mz dwz|e Pen.vm|?| (cnlvm) |2 (merhi,(;_:,)n/nhZ) 50 — (Eg + En — Em)]
(2.29)
W powyzszym wyrazeniu ([2.29))

€ Penvm (cn|vm) = e-pcn,vm/(pjn(z)(pvmdz ~ (cnk|e- p|lvmk),

gdzie ’c’ 1°v’ oznaczaja odpowiednio pasmo przewodnictwa i walencyjne, n i m numeruja
stany zwigzane energii w obrebie studni kwantowych, k - wektor falowy w plaszczyznie
(poprzecznej), przy czym element macierzowy e - Pen,vm zalezy od charakteru funkcji Blo-
cha oraz od polaryzacji €; € - penvm jest funkcja skokowa, zas wystepujacy indeks gorny
+ odpowiada odpowiednio +k, i —ky. We wzorze (2.29)), zamiast zredukowanej masy

efektywnej m;,, pojawia si¢ mi,fmv, zdefiniowana w nastgpujacy sposob:

()~ = (25) ™+ (i)

() = (5)) "+ ()

(2.30)
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dla pierwszego scenariusza, oraz

(2.31)

dla drugiego. Tutaj s, i s, sa zrenormalizowanymi masami efektywnymi no$nikéw
fadunku w studniach kwantowych, odpowiednio dla pasma przewodnictwa 1 walencyjne-
go, za$ m;, jest masg efektywna dziur. W ramach niniejszej pracy zostaty przeprowadzone
obliczenia zgodnie z pierwszym scenariuszem, ktéry odpowiada przejsciu optycznemu
pomigdzy stanami dwdch tréjkatnych studni kwantowych, pierwsza jest dla elektronéw w

pasmie przewodnictwa, a druga dla dziur w pa§mie walencyjnym. Na Rysunku [2.5| przed-

0,0008

0,0006 -

0,0004 -

Aclo(0)

0,0002

0&
0

0.02 T T

0.015F

0.011

Aclc(0)

T
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1 1.5 2 25 3 3.5 4 4.5 5

Rysunek 2.5: Zalezno$¢ Ac/c(0) od pola magnetycznego dla réznych szerokosci QW.

stawione sa wyniki obliczei numerycznych wartosci Aoy (B)/01(0) jako wykres wzgle-
dem B dla réznych wartosci szerokosci studni kwantowych d. Tutaj Ac = 6" — 0~ zas$
o (0) jest fotoprzewodnictwem w zerowym polu magnetycznym. W analizie numerycznej
uwzglednione zostalty przejscia optyczne pomigdzy pierwszymi poziomami energetycz-
nymi znajdujacymi si¢ odpowiednio w efektywnych studniach kwantowych dla dziur w
pasmie walencyjnym oraz dla elektronéw w pasmie przewodnictwa. Z danych przedsta-
wionych na Rysunku [2.5| wyraznie wida¢, ze w przypadku tréjkatnej skoficzonej studni

kwantowej umieszczonej] w zewngtrznym polu magnetycznym, powstaje efekt anizotro-
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pii fotoprzewodnictwa, ktéry wzrasta wraz ze zwigkszaniem efektywnej (maksymalnej)
szerokoSci studni kwantowej oraz ze wzrostem natgzenia pola magnetycznego B. Efekt

ten moze by¢ mierzalny dla pél magnetycznych o natgzeniu rzgdu kilku Tesli.

2.4 Potparaboliczna studnia kwantowa o skonczonej gle-
bokosci

Opisany powyzej efekt fotogalwaniczny jest uniwersalny w tym znaczeniu, ze powstaje
nie tylko w tréjkatnych, lecz takze w innych studniach kwantowych. Wazne jest, aby po-
tencjat studni byt asymetryczny ze wzgledu na inwersje wspoétrzednych przestrzennych.
Aby zweryfikowac to stwierdzenie, rozpatrzony zostal przypadek pétparabolicznej studni
kwantowej o skonczonej gltgbokosci, umieszczonej w zewngtrznym polu magnetycznym.
Warto w tym momencie wspomnieé, ze wytwarzanie takich struktur byto opisywane w
pracach [68,/69]], podczas gdy niektére z ich, o nieliniowych wiasciwosciach optycznych,
zostaty zbadane w [70-73].
W przypadku pétparabolicznej studni kwantowej, rwnanie (2.4)) przybiera postac:

p? N (eBz + Tiky)?
2m* 2m*

+oz? — s) ¢ (kx,z) =0, (2.32)

w ktorym 0 < z < d, d jest maksymalng szerokoscia studni kwantowej, za§ wspétczyn-
nik a zdefiniowany jest nastgpujaco: @ = %m*wg =Up/d* i w} =2Uy/d*m*, gdzie Uy
jest glebokoscia QW. WprowadZmy réwniez dwa dodatkowe parametry: @, = |e|B/m*,
a)fo = wg + a)g. Woéwcezas zamiast réwnania (2.32) otrzymujemy nastgpujace rownanie
mas efektywnych:
) 2 2
p 1 2 )
<2_I’:l* + im* W (Z+ w—gozk> — 81) 0 (ke,2) =0 (2.33)
C
gdzie & = € — tm* (0} ®?/02%)z3, z = hik./|e|B. Wprowadzajac nowa zmienng { =
\/m* .0 /hiz, otrzymujemy réwnanie, ktére mozemy rozwiaza¢ numerycznie:

d> o\ L\ -
(E - <C+ 00 Ck) +8> ?(¢,8)=0. (2.34)

W powyzszym wzorze §; = /m* ®,/hzi, & = 2€1 /hoy, and 0 < § < §y = \/m* @ /hid

W Tabeli [2.5] przedstawione sa wyniki rozwiazania numerycznego réwnania (2.34)

dla takich samych warunkoéw brzegowych jak w przypadku tréjkatnej studni kwantowe;
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oraz dla trzech wartoSci natgzenia pola magnetycznego B. Obliczone zostato widmo ener-
getyczne studni kwantowej dla elektronéw w pasmie przewodnictwa; gtgbokos¢ QW jest

oznaczona jako Up(,).

Tabela 2.5: Wyniki rozwigzania numerycznego réwnania (2.34)

Up(e) = 0.207 eV

d =10 nm d=15nm d =20 nm
B=0.5T
g, eV g, eV g, eV
n=1 0.0289207 0.0234808 0.0207753
n=2 0.0509498 0.0382208 0.0318787
n=3 0.0729548 0.0529318 0.0429485
n=4 0.0921393 0.0676281 0.0540012
B=1T
n=1 0.0291133 0.0237163 0.0210469
n=2 0.0512411 0.0385787 0.0322924
n=3 0.0733212 0.0533825 0.0434703
n=4 0.0953775 0.0681572 0.0546144
B=2.5T
n=1 0.0296978 0.0244304 0.0218671
n=2 0.0521366 0.0396803 0.0335664
n=73 0.0744556 0.0547833 0.0450957
n=4 0.0967151 0.0698132 0.0565407

Warto wspomnieé, ze w przeciwienstwie do poprzedniego przypadku tréjkatnej QW
o skoriczonej giebokosci, tu nie uzywamy zadnego ,,matego parametru”. Na Rysunku [2.6|
przedstawiona jest krzywa dyspers;ji dla podpasma n = 1, za$ na Rysunku[2.7|wyniki obli-
czen anizotropii fotoprzewodnictwa dla pétparabolicznej studni kwantowej o skoficzone;j
glebokosci.

Z Rysunk6w [2.5]i[2.7|wyraznie widaé, Ze anizotropia fotoprzewodnictwa powinna wy-

stapi¢ w takich asymetrycznych studniach kwantowych, umieszczonych w zewngtrznym
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Rysunek 2.6: Relacja dyspersji dla elektronéw w stanie podstawowym w pétparabolicznej studni

kwantowej o skoniczonej glebokosci wzgledem +k, i —k;.
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Rysunek 2.7: Zalezno$¢ Ao /o (0) od natezenia pola magnetycznego dla pétparabolicznych studni

kwantowych o réznych szeroko$ciach.
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polu magnetycznym. Efekt ten, pomimo, ze nie jest bardzo duzy, powinien by¢ mierzalny
(podobnie jak i w przypadku tréjkatnej QW o skoniczonej gltgbokosci) przy umiarkowa-

nym polu magnetycznym w granicach ~ 5 T.



ROZDZIAL 3

Metoda ISP i jej zastosowanie do ,,inteligentnego

projektowania” struktur niskowymiarowych

3.1 Metoda ISP

We wstepie wspomniano o sytuacjach, w ktorych istnieje potrzeba dokonania rekonstruk-
cji potencjatu studni kwantowej na podstawie z géry zadanego widma energetycznego.
Generalnie, mozemy na ten problem spojrze¢ w nastgpujacy sposob: zaté6zmy, ze mamy
zbiér ,,danych rozproszeniowych” (nie definiujemy ich w tym momencie doktadnie). Czy
mozemy znaleZ¢ potencjat, ktéry ,,produkuje” ten zbiér danych? Pozytywna odpowiedZ
na to pytanie zostala uzyskana po raz pierwszy przez matematykéw .M. Gel’fanda, B.M.
Levitana [74,75] oraz V.A. Marchenko [76.[/7]]. Opracowali oni metodg¢ rekonstrukcji po-
tencjatu na podstawie danych spektralnych lub rozproszeniowych, ktéra obecnie znana
jest pod nazwa Inverse Scattering Problem Method (ISP). W dalszej czgsci, metoda ta
(podejscie) bedzie nazywana jako metoda GLM.

W przypadku studni kwantowych, powyzszy problem moze zostaé¢ zredukowany do
nastgpujacego: zalézmy, ze znamy ilo$¢ kwantowych pozioméw energetycznych, odle-
gloSci miedzy nimi oraz glebokos¢ 1 szerokoS¢ QW; czy na podstawie tych danych moze-
my odtworzy¢ ksztalt potencjatu? Jak si¢ okazuje, odpowiedzZ na to pytanie jest twierdza-
ca. Ponizej zostanie przedstawiona idea metody GLM rozwigzania tego problemu.

Rozwazmy réwnanie Schrodingera z potencjatem V (x) w jednym wymiarze:
d2
(—EJrv(x)) ¢ (x, k) = k¢ (x,k), 3.1)

(bedziemy wykorzystywali uktad jednostek, w ktérym hz/ 2m = 1). Metoda GLM moze

35
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by¢ przedstawiona jako teoria dyspersji dla funkcji falowej réwnania Schrédingera w po-
staci (B.1)). Z rozwiazania réwnania (3.1)) z k* zespolonym, mozemy zdefiniowaé funkcje
Josta fli oraz fzi, ktore sa analityczne w gornej polowie ptaszczyzny k z nastgpujacymi

asymptotami:

fi(x,k) ~ exp(ikx), dlax— oo,

f5 (x,k) ~ exp(Fikx), dlax — —oo,
oraz skonstruowac funkcje meromorficzne ®(x, k) jako

a1 (k) f5f (x,k)exp(ikx), Im{k} > 0;

D(x, k) =
%) fi (x,k*)exp(ikx), Im{k} <O,

gdzie a~ ! (k) jest wspétczynnikiem transmisji.

W ten sposéb @ (x, k) jest catkowicie okreslona przez strukture jej osobliwosci, ktéra
sktada si¢ z cigé wzdluz rzeczywistej czesci osi k oraz pewnej liczby N biegunéw odpo-
wiadajacych stanom zwigzanym na dodatniej osi urojonej. Waga spektralna cigé jest w
istocie funkcja falowa stanu rozproszenia pomnozonej przez wspétczynnik odbicia, uzy-
skane przy rzeczywistym k. Podobnie, residua w punktach odpowiadajacych biegunom sg
w istocie statymi mnozacymi funkcje falowe stanéw zwiazanych. Po dokonaniu transfor-
macji Fouriera, relacja dyspersji dla ® staje si¢ rownaniem catkowym Marchenki [[76,[78]],
ktére okresla funkcje falowe. Odwrotny problem rekonstrukcji potencjatu na podstawie

danych rozproszeniowych, moze by¢ zredukowany do rozwigzania réwnania catkowego

"

K (x,x") +Q(x,x") +/ K(x,x//)Q(xN,x')dx =0
X
a nastgpnie do prostego rézniczkowania jego jadra
V() = 25 K(xx)
x)=—-2—K(x,x
dx

ktére okreslone jest catkowicie w terminach wspétczynnika odbicia oraz 2N parametréw

stanéw zwiazanych. Tutaj
1 o N
Qx,x') = ﬂ/ [1—S(k)] exp(ik(x—f—x/))dk—kZM,%eXp(—Kn(x—i-x')),
oo -

gdzie S(k), E, oraz M? sa danymi rozproszeniowymi: S(k) - macierz rozproszenia, E, =

(iK,)? - stany zwiazane energii, za§ M> - stale normalizacyjne.
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Jezeli wspétczynnik odbicia mozna przedstawié jako racjonalne funkcje k, réwnanie
Marczenko moze by¢ doktadnie rozwigzane przy uzyciu technik algebraicznych. Najbar-
dziej prosty przypadek odpowiada wspétczynnikowi odbicia zanikajacemu dla wszyst-
kich rzeczywistych k (S(k) = 1). Wéwczas wyrazenie dla Q(x,x') zawiera tylko wyra-
zenie odpowiadajace stanom zwiazanym i rownanie catkowe redukuje si¢ do systemu N
liniowych réwnari algebraicznych, a potencjat V (x) moze byé réwniez zrekonstruowany
za pomocg 2N parametréw. Polowa tych parametréw to N stanéw zwiagzanych o ener-
giach E,, n = 1,2,3...N, zas druga czes¢ to sa state normalizacyjne M2, ktére w fizyce
jadrowej uzyskiwane s3 z danych rozproszeniowych jako M,% = iResS(k)|k:iKn. Wybér
ten odpowiada transparentnym i symetrycznym potencjalom. Potrzebny zbiér 2N para-
metréw gwarantuje nam istnienie i jednoznaczno$¢ rozwigzania odwrotnego problemu
rekonstrukcji potencjatu. W przypadku studni kwantowych mamy do czynienia z roz-
praszaniem elektronéw przewodnictwa na potencjatach studni kwantowej wewnatrz mi-
kroskopijnej probki, przez to w sposéb oczywisty druga czg$¢ danych rozproszeniowych
(state normalizacyjne) jest niedostgpna dla zewngtrznego obserwatora. Niemniej jednak
rozwiazanie problemu rekonstrukcji potencjatu na podstawie tylko danych o widmie ener-
getycznym istnieje i po raz pierwszy zostalo ono przedstawione przez B.M Levitana oraz
M.G. Gasymova [[74}[79]], ktérzy dowiedli tak zwanego ,,Twierdzenia o dwu spektrach”.
Sens tego twierdzenia jest nastgpujacy: po to aby zrekonstruowac potencjat symetrycz-
ny V(x) = V(—x), wystarczy posiada¢ informacj¢ dotyczaca pozycji pozioméw energe-
tycznych, bez koniecznosci posiadania wiedzy o stalych normalizacyjnych. Ten sam fakt
zostal péZniej ponownie odkryty przez H.B. Thackera, C. Quigga oraz J.L.. Rosnera [80],
ktérzy modelowali potencjaly wiazace cigzkie kwarki 1 antykwarki w uktady mezonow.
Zgodnie z powyzszymi rozwazaniami, nowa strategia poszukiwania rozwigzania proble-
mu rekonstrukcji potencjatu studni kwantowej powinna by¢ oparta na specjalnej klasie
potencjaléw symetrycznych, tzw. bezodbiciowych potencjatéw typu Bargmanna[22].

WezZzmy symetryczny, ze wzglgdu na inwersj¢ zmiennej przestrzennej, potencjat V (x) =
V(—x). Zal6zmy, ze jednowymiarowy potencjat V (x) moze by¢ reprezentowany przez

funkcje Vi (x,m*, Ep), ktéra spetnia nastgpujace warunki:

e V, wspiera doktadnie N stanéw zwigzanych uktadu kwantowego z masa efektywna
m*. Energie standw zwiazanych pokrywaja si¢ z energiami €1, &, ...y poziomow

studni kwantowe;j.
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e lim, . Vy = Ey. Ostatnia warto$¢ powinna by¢ rozpatrywana jako glebokos¢ studni

kwantowe;j.

Sortujac energie stanéw zwigzanych K=Ey—¢g, w porzadku malejacym ky > ky >
... > ky, oraz zaktadajac, ze €, = Eg — k% dotyczy stanu podstawowego, do rekonstrukcji
potencjatu studni kwantowej mozemy uzy¢ techniki opracowanej przez Schonefelda [81]],
przedstawionej ponizej.

Zgodnie z wezesniejsza definicja, ®(x, k) jest funkcja meromorficzng z biegunami na
dodatniej osi urojonej w punktach k =ik, n=1,2,3, ..., N odpowiadajacym stanom zwig-
zanym E,, =V (e0) — k2. Residua odpowiadajace biegunom sa proporcjonalne do znorma-
lizowanych funkcji falowych stanéw zwiazanych. Stad, mozemy wyrazi¢ funkcj¢ ®(x, k)
za pomoca struktury jej osobliwosci w nastgpujacy sposob:

Cneik',,x

N
Dx,k) =1+i) pa— W (x) (3.2)
n=1 7

gdzie ¢, okresla asymptotyczne zachowanie funkcji falowych stanéw zwiagzanych

W dolnej potowie ptaszczyzny zespolonej, dla k = —ik;,, funkcja ®(x, k) jest propor-

cjonalna do funkcji falowej stanéw zwiazanych [|30]

D(x, —iky) = ‘i’:((j)) (3.4)

Faczac ze soba rownania (3.2) i (3.4) otrzymujemy uktad N liniowych réwnan dla N

funkcji falowych y;, (x), ktéry moze by¢ reprezentowany przez

n
Z Amn‘lln = Am» (35)
n=1
gdzie macierz A zdefiniowana jest jako
AmA,
Amn = Omn ” r:_r,z( . (3.6)
m n
Odwracajac réwnanie (3.3)) do postaci y = A~' A, mozemy przepisaé (3.2) jako
N .
iAm 1
D(x,k)=1 A7) unA, 3.7

Aby wyprowadzi¢ jawne wyrazenie na ®(x, k), dogodnie jest zapisaé

D(x,k) = N (x,k)/detA(x), (3.8)
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z uwzglednieniem procedury odwrdcenia macierzy A. Z definicji macierzy A wynika, ze
funkcja .4 jest wielomianem zmiennej A,,, w ktérym dla kazdego n moga wystgpowac
tylko A i 2. Mozemy zatem zapisa¢
N =Y fs({x} k) T4, (3.9)
N pES
gdzie sumowanie odbywa si¢ po wszystkich podzbiorach S zbioru {1,2,3,...,N}, tacznie
ze zbiorem pustym i pelnym. W dalszej czgsci przydatnym bedzie fakt, ze wkiad zbioru

pustego do (3.9)) powinien wynosi¢

fo({x}, k)= 1. (3.10)

Przyréwnujac rownanie (3.9) z wyrazeniem dla 4" otrzymanym z (3.7) i (3.8) mozemy

pokazad, ze

fs({x} k) =gs({x}) [ 1 (k+iKp), (3.11)

pes \k—iKp
gdzie funkcja gg jest niezalezna od k. Powyzsze wyrazenie moze by¢ postrzegane w nastg-
pujacy sposéb. Zgodnie z réwnaniami (3.7)-(3.9)), fs musi by¢ réwne iloczynowi wyraze-
nia HIIYZI (k—i Kp)*1 1 wielomianu rzedu N o zmiennej k (w celu zapewnienia warunku, ze
®(x,k) — 1 jesli k — o0). Zauwazmy, ze zgodnie z rtéwnaniem (3.7)), residuum w biegunie
/" w punkcie k = ik, zawiera czynnik /1,}. Dlatego biegun (k —i Kp)_] moze wystgpowaé
w funkcji fs tylko wowczas, jesli p € S, tak wiec fg musi by¢ dane za pomoca iloczynu
wyrazenia [],cs(k—i Kp)’l oraz wielomianu zmiennej k, ktérego rzad jest rowny liczbie
elementéw w zbiorze S. Zapisujac réwnanie (3.4) w postaci

1N

D(x, —ikp) = 7 (A pg2g (3.12)
P g=1

widzimy, ze .4 (x, —ik,) nie zawiera zadnych wyrazen, w ktérych wystepuje wspétczyn-
nik QLl%. Tak wigc funkcja fs musi zanika¢ w punktach k = ik}, dla kazdego p € S.

W kolejnym kroku nalezy okresli¢ funkcje gs({k}). Z réwnan (3.7) i (3.12) mozna
zauwazy¢, ze

Km (k—ikp) N (x,kp) = iASN (x,—iKp) (3.13)

k—ix,
Uwzgledniajac (3.9) i (3.11) po obydwu stronach réwnania (3.13]), mozemy otrzymac w
wyniku
Kn — K
Ky + K

. (3.14)

gs({x}) =20 [H(z’(p)_ll [( I1

peS n#m)es
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Zgodnie z (3.10) oraz (3.T1)), gg = 1, tak wigc

Kn — K
K, + K

[1

(n#£m)esS

A2 (k+i
N (k) =Y [Hﬁ (ﬁ) . (3.15)

S | pes

Poniewaz ®(x,k) — 1 jesli k — oo, wyznacznik A musi by¢ granica wyrazenia (3.13)) przy
k — oo. Ponadto oznacza to, ze samo réwnanie (3.15]) moze by¢ zapisane jako wyznacznik.

Ostatecznie otrzymujemy:

H A_g(k-‘-lk'p) Kn— K
(k) = LeALK) _ S [res AT e (3.16)
’ detA(x, o) 22 .
LI 52
S {pesTT | n#gm)es! "
gdzie macierz A(x, k) zdefiniowana jest jako
Y <k+i1cp>§ <k+z;<q>£
P\ k—i 9\ k—i
[A(x,K)]pg = Bpg + il VA (3.17)

Kp+ Ky

Funkcje falowe standw zwiazanych moga by¢ teraz okreslone poprzez residua odpo-

wiadajace biegunom (3.16)), jako

A A2 (K, —K Ky — K
Wp(x) = -~ . (—” q) , (3.18)
gdzie
D(x) = detA(x,) = Y| Hl’% | L (3.19)
x) = detA(x,00) = - :
5 pes 2%p | (nzmyes | Kn T K
Potencjal V (x) moze by¢ ,,odzyskany” z funkcji ®(x, k), zauwazajac, ze [82]
P i
lim k—(x,k) = <[V (x) =V (o0 3.20
tim k22 (x.4) = 2V () ~V (=), (3.20)
oraz wykorzystujac fakt (wywnioskowany z licznika (3.16)), ze
idD/d
detA(x, k)00 ~ D(x) — : k/ a O(k?), (3.21)
Z powyzszych wyrazen otrzymujemy
dZ
V(x) =V(oo) — ZWlnD(x). (3.22)

Otrzymany powyzej rezultat (3.22)) prawdziwy jest dla dowolnego bezodbiciowego

jednowymiarowego potencjatu. Niemniej jednak, jak juz byto wspomniane wczesniej, w
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naszym przypadku nie posiadamy informacji dotyczacych statych normalizacyjnych ¢,
wymaganych w wyrazeniu (3.3). Dlatego nalezy rozwazy¢ przypadek potencjatu syme-

trycznego w jednym wymiarze [82]:

W zwiazku z powyzszym, funkcje falowe stanéw zwiazanych powinny spetnia¢ wa-
runki parzystoSci
Wp(—x) = (= 1)y (x); (3.23)
oraz
¥ (—x) = (=1)Py (x). (3.24)
W pierwszym kroku okre§lmy funkcje W(0, k) dla symetrycznego transparentnego poten-
cjatu. Poniewaz funkcje falowe o numerach parzystych (funkcje te sa nieparzyste!) zani-
kaja w x = 0, z réwnania (3.2)) wynika, ze ¥(0,k) posiada bieguny w punktach k = ik,
dla nieparzystych wartosci p. Stad W(0,k) dana jest przez iloczyn [], pgq(k — iky) i
wielomianu k, ktérego stopien jest rowny liczbie parzystych stanéw zwiazanych (dla N
parzystego, stopieni = N /2, za$ dla N nieparzystego stopieri = (N + 1)/2). Rozwazmy
pierwszy przypadek dla parzystych wartosci N. Zgodnie z (3.4), funkcja ®(0, —ix,) =0
dla parzystych wartoSci p. Wraz z warunkami asymptotycznymi @ — 1 jesli k — oo, wy-
maganie to pozwala na uzyskanie wyniku w postaci

N
(k+it,k,)™ (N parzyste), (3.25)

—

p:
gdzie
T, = (1) (3.26)

Przypadek dla N nieparzystych moze by¢ potraktowany jako przypadek graniczny dla
N parzystych z ky — 0. Z warunku (3.3)) mozna pokazac, ze unormowanie funkcji falowe;j
yn(x) wymaga aby yy(x) — 0 dla wszystkich x jesli ky — 0. Tak wigc, z réwnania (3.2)
funkcja ®(x,k) dla parzystych N i k = 0 jest identyczna z funkcja ®(x,k) dla N — 1

stanéw zwiagzanych. A zatem, w punkcie x = 0 mamy

N
H k+ityx,)™ (N nieparzyste), (3.27)
p:
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Wykorzystujac (3.25) oraz (3.27) mozemy obliczy¢ y,(0) i ¢, d;a nieparzystych wartosci
p. Zgodnie z (3.2)) i (3.4) mamy

[y, (0))2 = —iklim [(k — iK,)®(0, k)] @(0, — ik,) (3.282)
*}le
K‘p ] |K ‘ “ p nieparzyste, (3.28b)
q#p

Ponownie uzywajac (3.25) oraz (3.27) otrzymujemy

cr = [A,(0))* = —i lim [(k —iK,)®(0, k)] /®(0, ~ixp) (3.29a)
—iKp
:2KPH ZP i—zq , P nieparzyste, (3.29b)
g#p! "P 74

Zaréwno (3.28b) jak i (3.29b) sa prawdziwe dla parzystych i nieparzystych wartosci N.
Wyrazenie (3.29b) i podobne wyrazenie (3.35b) przedstawione ponizej sa doktadnie wa-
runkami dla symetrycznego potencjatu, ktoére zostaty otrzymane w [80] poprzez odwota-
nie si¢ do wiasciwosci uktadu N rozwiazan Kortewega-de Vriesa.

Analogiczne wyniki dla parzystych wartosci p moga by¢ otrzymane poprzez rozwaze-

nie pierwszej pochodnej funkcji @ w punkcie x = 0. Dogodnym jest skonstruowaé funkcje

G(x,k) = aa—cf(x, k) — ik®(x,k) (3.30a)
N
= —ik+ Z Ag(x Z’ - qu ), (3.30b)

9=
gdzie ostatnie wyrazenie wynika z (3.2). Z (3.4) i (3.30a) widzimy, ze

G(0, —ixy) = v (0)/cp. (3.31)

Funkcja ta zanika dla nieparzystych wartosci p w asymetrycznym potencjale. RGwnanie
(3.30b) pokazuje, ze G(0,ik},) posiada proste bieguny dla parzystych p i dazy asympto-

tycznie do —ik jezeli k — oo. W konsekwencji mozemy zapisaé
N
k)= —i H(k— iT,K,) 7, N nieparzyste. (3.32)

Tak jak poprzednio mozemy uzyskaé wyrazenie stuszne dla parzystych wartosci N pod-

stawiajac ky — 0 w réwnaniu (3.32)), po czym otrzymujemy

= —lkH —iT,k,)” 7, N parzyste. (3.33)
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Korzystajac z (3:32) i (3.33) mozemy teraz obliczy¢ [y7,(0)]* oraz c;, dla parzystych
wartosci p. Zgodnie z (3.30b) i (3.31) mamy

[l//;,(O)]2 = —i lim [(k—ik,)G(0,k)]G(0, —ik},) (3.34a)
k—iKxp
1 _
= E(KP)TN H \KIE — Kq2| T”, p parzyste, (3.34b)
q7#p
oraz
;= —i lim [(k - ix)G(0, k)] G(0, —ix) (3.35a)
P
K2 + K2
=21, [ ] ﬁ ., p parzyste, (3.35b)
qg#p| P q

Korzystajac nastgpnie z (3.19) otrzymujemy

D(x) =Y exp [—Zx Y Kp] [16.9), (3.36)
N

pEeS

gdzie S oznacza dopelnienie zbioru S, za$

~ K K
[1s.5= [ |2t (337)
| Km — Ky
meS,nes
Ostatecznie, otrzymujac zrekonstruowany potencjat w postaci [83[]:
d2
Vn(x,Ep) :EO—ZﬁlnD(x), (3.38)
gdzie
D(x) =) exp(—2x )_ k) H(S, S)
N pES
& km + kn
S,S) =
H< ’ ) H ~km _kn
meS,nes

Wystepujaca w wyrazeniu funkcja D(x) posiada nader skomplikowang strukture,
poniewaz w tym iloczynie sumowanie odbywa si¢ po wszystkich podzbiorach zbioru S,
stanowigcego zbiér danych rozproszeniowych.

Przedstawione powyzej rozwazania postuzyty do opracowania przez nas procedury,
stuzacej do rekonstrukcji potencjatu na podstawie zbioru n pozioméw energetycznych.
Na jej podstawie zostat przygotowany program w Srodowisku MatLab, stuzacy do re-
konstrukcji potencjatow studni kwantowych na podstawie zadanego widma N poziomow

energetycznych, dtugosci, szerokosci oraz glebokosci studni kwantowej. Szczegélowe
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omodwienie solvera oraz mozliwosci jego zastosowan znajduja si¢ w kolejnych rozdzia-
tach, zas w tym miejscu zostanie pokazany tylko przyktad zrekonstruowanego potencjatu.

Na Rysunkach [3.1] i [3.2] przedstawione sa dwa zrekonstruowane potencjaly studni
kwantowych, odpowiednio dla: N = 4 oraz N = 5 pozioméw energetycznych, gteboko-
Sci studni Uy = 0.30 eV oraz Uy = 0.42 eV i szeroko$ci studni d = 40 nm w obydwu

przypadkach.

0.35 T T T T

Rysunek 3.1: Przyktad rekonstrukcji potencjatu studni kwantowej na podstawie zadanego widma
energetycznego odpowiadajacego nastgpujacemu zbiorowi pozioméw energetycznych:

& = 0.05,82 =0.10,&3 =0.17,&4 = 0.26.

Jak wida¢ z Rysunkéw oraz ksztalt zrekonstruowanego potencjatu nie jest
trywialny. Zasadne zatem staje si¢ pytanie, czy mozliwe jest wytworzenie za pomoca
obecnie stosowanych technik (np. MBE) struktury, ktéra zawierataby studni¢ kwantowa
o tak ztozonym ksztatcie?

Metoda ISP jak wigkszo$¢ probleméw odwrotnych jest typu ,,Zle postawionego” (ang.
ill-posed). W literaturze istnieja dwie definicje tego typu problemdw, pierwsza nalezy do
J. Hadamarda [[84]], za$ druga do A. Tikhonova [85]. Poniewaz te dwie definicje w nie-
ktérych okolicznos$ciach pokrywaja sig, a réznica migdzy nimi nie ma znaczenia dla na-
szej dyskusji, przypomnijmy pierwsza z nich. Niech mamy dwie przestrzenie metryczne

(Z,U), ktore posiadaja odpowiednie metryki pz i py. Zgodnie z definicja Hadamarda,
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045 : :

X, NmM

Rysunek 3.2: Kolejny przyktad rekonstrukcji potencjatu studni kwantowej na podstawie zadanego widma
energetycznego odpowiadajacego nastgpujacemu zbiorowi pozioméw energetycznych:

€ =0.098,& = 0.162, &5 = 0.231,&4 = 0.295, &5 = 0.355.

dany problem jest ,,dobrze postawiony” na parze przestrzeni (Z,U), gdzie Z jest ,,prze-

strzenig rozwigzan” za$ U jest ,,przestrzenig warunkow poczatkowych”, jesli:
1. dla kazdego u € U istnieje rozwiazanie z € Z,
2. rozwigzanie jest jednoznaczne,

3. dlakazdego € > O istnieje taka 8 (€), ze dla kazdego uy,u, € U z warunku p (uy,up) <

0(¢€) bezposrednio wynika warunek p(z1,z2) < €.

Naruszenie ktéregokolwiek z tych warunkéw powoduje, ze problem jest ,,Zle postawio-

2

ny”.

W naszym konkretnym przypadku oznacza to, ze nie istnieje liniowa zaleznos$¢ zre-
konstruowanego potencjatu od warunkéw poczatkowych. Innymi stowy, niewielka zmia-
na widma energetycznego, powoduje nieprzewidywalng zmian¢ zrekonstruowanego po-
tencjatu. Lecz jesli potencjat studni kwantowej jest aktualnie ustalony, problem znalezie-
nia odpowiedniego potencjalu moze by¢ sprowadzony do problemu ,,well-posed”, po-

przez zastapienie inicjujacego potencjatu aproksymacja schodkowa (lub inna dowolna
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krzywa aproksymacyjna). W nastgpnym kroku rozwiazujemy ponownie zagadnienie wia-
sne réwnania Schrodingera i w ten spos6b mamy pewnos¢, ze uzyskane nowe widmo

energetyczne bedzie w nieistotny sposéb réznito si¢ od widma inicjujacego.

0.45

0.4 —

03 \ / 3

V(x), eV
o
>
T
1
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N
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Rysunek 3.3: Przyklad zrekonstruowanego potencjatu studni kwantowej za pomoca metody ISP. Czarna
linia ciagta - zrekonstruowany potencjat; linia przerywana - aproksymacja schodkowa zrekonstruowanego
potencjatu; linie niebieskie - poziomy energetyczne (poszczegdlne wartosci stanéw skwantowanych

energii)

Na Rysunku [3.3] pokazany zostat przyktad zrekonstruowanego potencjatu za pomoca
ISP oraz jego aproksymacja schodkowa (czarna linia przerywana). Uzyskany w ten spo-
sOb ksztalt potencjatu jest znacznie mniej skomplikowany, przez co istnieje mozliwos¢
fizycznej realizacji struktury zawierajacej studni¢ kwantowa z takim potencjatem, stosu-
jac np. metod¢ MBE. Na Rysunkach oraz przedstawione sa kolejne przyktady
potencjatéow odtworzonych za pomoca opisywanej metody na podstawie dwupoziomo-
wego widma energetycznego wraz z aproksymacja schodkowa, potozeniem pozioméw
energetycznych oraz odpowiadajacymi im funkcjami falowymi. Na podstawie przedsta-
wionych potencjaléw mozna tez zbudowa¢ podwdjne studnie kwantowe (Rysunki 1
[3.7), ktére moga by¢ uznane jako podstawa supersieci, poniewaz szerokosci powstaja-
cych w nich minipasm energetycznych zdeterminowane sa giéwnie poprzez polozenie

poziomOw energetycznych w dwoch sasiednich studniach. Na skutek wzajemnego tune-
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Rysunek 3.4: Zrekonstruowany potencjat studni kwantowej za pomocg metody ISP. Czarna ciggta linia -
zrekonstruowany potencjatl; linia przerywana - aproksymacja schodkowa zrekonstruowanego potencjatu;
czerwonym i niebieskim kolorem oznaczone s3 wartosci pozioméw energetycznych i odpowiadajace im

funkcje falowe (numeryczne warto$ci umieszczone sa w Tabeli |3EI)
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Rysunek 3.5: Podwdjna studnia kwantowa skonstruowana na bazie potencjatu przedstawionego na
Rysunku[3:4] W przypadku stanu wzbudzonego widoczne jest rozszczepienie pozioméw energetycznych

na skutek tunelowania, za$ dla stanu podstawowego jest ono znikome (numeryczne warto$ci pokazane sg

w Tabeli EI)
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Rysunek 3.6: Kolejny przyktad zrekonstruowanego potencjatu za pomoca metody ISP. Oznaczenia

podobne jak na Rysunku @
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Rysunek 3.7: Podwdjna studnia kwantowa skonstruowana na bazie potencjatu przedstawionego na

Rysunku @

lowania funkcji falowych do sasiednich studni kwantowych, uzyskujemy rozszczepienie
pozioméw energetycznych, co w przypadku supersieci powoduje powstanie minipasm.
Istotnie, jezeli dwie studnie kwantowe sa zblizone na odlegtos¢, przy ktérej zachodzi tu-
nelowanie elektronow z jednej studni do drugiej, ich funkcje falowe zauwazalnie zacho-

dza jedna na druga. Funkcja falowa takiego uktadu staje si¢ kombinacja liniowa funkcji
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Tabela 3.1: Widmo energetyczne QW i DQW przedstawionych na Rysunkach (wszystkie energie

weV).

€ energie wejSciowe energie wyjSciowe aproksymacja schodkowa
Rysunek 3.4

£ 0.1600 0.1563 0.1588

& 0.3100 0.3099 0.3111
Rysunek 3.5

€1 — 0.1558 0.1585

& — 0.1565 0.1565

& — 0.2990 0.3002

& - 0.3107 0.3123
Rysunek 3.6

£ 0.1000 0.0980 0.0993

& 0.2200 0.2207 0.2229
Rysunek 3.7

€1 — 0.0965 0.0969

& — 0.0982 0.0985

& — 0.2087 0.2096

& — 0.2215 0.2227

poszczegdblnych studni. Wéwczas kazdy poziom energetyczny &, ulega rozszczepieniu na

L. .. ”» / . . .. .
dwa, przy czym réznica energii |g, — €,| zwigksza si¢ wraz ze zmniejszeniem odlegto-

$ci migdzy studniami kwantowymi, tj. przy zwigkszaniu nachodzenia funkcji falowych

na siebie. Przy zblizeniu n studni kwantowych na odlegtosci, przy ktérych zachodzi tu-

nelowanie, widmo uktadu bedzie w sposéb istotny zalezalo od stopnia zachodzenia na

siebie funkcji falowych, centrowanych na réznych studniach tworzacych supersieé, lecz

szeroko$¢ minipasm, powstajacych w taki sposéb, giéwnie bedzie okreslona poprzez za-

chodzenie na siebie funkcji falowych z sasiednich studni. W Tabeli [3.1] przedstawione

jest pordwnanie wartosci energii poszczegdlnych pozioméw kwantowych, odpowiadaja-

cym potencjatlom z Rysunkéw ,,BEnergie wejSciowe” stanowig zbiory zatozonych
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energii kwantowych poziomoéw, dla ktérych jest rekonstruowany potencjal. ,,Energie wyj-
Sciowe” uzyskiwane sa w wyniku rozwiazania RS ze zrekonstruowanym potencjatem,
za$ w ostatniej kolumnie zatytutowanej jako ,,aproksymacja schodkowa” umieszczone
jest spektrum energetyczne otrzymane z rozwiazania RS z aproksymacja schodkowa zre-

konstruowanego potencjatu.

3.2 Zastosowanie metody ISP

Jako przyktad mozliwego zastosowania omawianej w niniejszej pracy techniki ISP, roz-
wazmy nastgpujaca sytuacje. Wiadomym jest, ze jedna z bardziej atrakcyjnych cech urza-
dzen opartych na bazie QW (np. rezonansowy tranzystor tunelowy lub bardziej ogdlnie
struktury wykorzystujace zjawisko tunelowania rezonansowego - RTS), jest dyskretne
widmo energetyczne. Niemniej jednak, bardzo czesto zdarza sig, ze uzyskanie takiego
widma mozliwe jest tylko w bardzo niskiej temperaturze, okoto kilku K. Dzieje si¢ tak
poniewaz odlegtosci migdzy poziomami kwantowymi sa rzgdu ~meV, podczas gdy sze-
rokos¢ tych pozioméw moze by¢ rdwniez tego samego rzedu w wyzszej temperaturze (np.
w temperaturze pokojowej). Tak wigc po to aby sasiednie poziomy energetyczne nie po-
krywaty sig, temperatura powinna by¢ obnizona do okoto kilku K, dzigki czemu mozliwe
jest uzyskanie wystarczajacej rozdzielczoSci pikow pradu tunelowego na charakterystyce
I-V struktury RTS. Z drugiej za$ strony, w r6znych zastosowaniach pozadane jest, aby
urzadzenia oparte na RTS mogty dziata¢ w wyzszych temperaturach (w idealnym przy-
padku, w temperaturze pokojowej).

Zal6zmy teraz, ze mamy okreslone spektrum QW, czyli zbiér kwantowych pozioméw
z ustalonymi odlegto$ciami migdzy nimi w taki sposéb, ze nie pokrywaja si¢ one w wyz-
szej temperaturze, to oznacza, ze odstgpy pomigedzy poziomami sg rzedu 2.5kgT. Majac
na uwadze rzeczywiste struktury, powinniSmy ograniczy¢ liczbe pozioméw kwantowych
do pewnych rozsadnych wartosci, powiedzmy najwyzej od 3 do 6, poniewaz gtebokos¢
QW moze by¢ okoto 0,2 — 0,4 eV.

W zwiazku z powyzszym na Rysunkach 1 przedstawione sa efektywne po-
tencjaty zrekonstruowane za pomoca metody ISP, spetniajace omawiane wymagania w
temperaturach 77 K i 130 K [83]].

Wydaje sig, ze takie podej$cie pozwoli inzynierom i technologom wybra¢ odpowied-
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Rysunek 3.8: Przykiad potencjatu QW zrekonstruowanego na bazie 4 poziomdw energetycznych, ktére
nie zachodza na siebie w temperaturze (szczegdly w tekscie) 77 K. Kolorowe linie i krzywe (niebieska,
czerwona, purpurowa i zielona) odpowiadaja poziomom energetycznym i funkcjom falowym (numeryczne

warto$ci umieszczone sa w Tabeli@.
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Rysunek 3.9: Przyktad potencjatu QW zrekonstruowanego na bazie 4 pozioméw energetycznych, ktére

nie zachodza na siebie w temperaturze 130 K (numeryczne warto$ci umieszczone sa w Tabeli |32I)

nig glebokos¢ i widmo energetyczne, tak aby stworzy¢ strukturg o wymaganej charak-
terystyce, przez co moze mie¢ wiele aplikacji. Dla przyktadu, autor opisuje wyko-

rzystanie przejs¢ miedzy podpasmowych w sprzezonych studniach kwantowej GaAs do
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Tabela 3.2: Widmo energetyczne QW pokazanych na Rysunkachi Wszystkie oznaczenia sa

analogiczne do umieszczonych w Tabeli@

€ energie wejSciowe energie wyjSciowe aproksymacja schodkowa

Rysunek 3.8
£ 0.016 0.016 0.016
& 0.033 0.032 0.032
& 0.050 0.048 0.049
& 0.066 0.066 0.067
Rysunek 3.9
€1 0.028 0.027 0.028
& 0.056 0.054 0.054
& 0.084 0.080 0.081
& 0.112 0.111 0.110

detekcji promieniowania w zakresie 2 — 5 THz. Nasze rezultaty pokazuja, ze przejscia
migdzy podpasmowe w strukturze zawierajacej sprz¢zona podwdjna studni¢ kwantowa
(rysunek moga by¢ uzyte do detekcji promieniowania w znacznie wigkszym zakre-
sie, tzn. od 19 THz do nawet 230 THz. Latwo jest pokazac, ze niektére przej$cia pomigdzy
dwoma rozszczepionymi stanami (podstawowym i wzbudzonym), powstalymi w wyniku
tunelowania pomigedzy sprzezonymi symetrycznymi studniami, sa zabronione. Niemniej
jednak, w zewnetrznym polu elektrycznym przejscia te staja si¢ dozwolone i odpowiadaja
czestotliwosciom w regionie 19 THz. PrzejScia pomigdzy stanem podstawowym (ktérego
rozszczepienie jest znikome) a rozszczepionymi stanami wzbudzonymi sa dozwolone (z
uwzglednieniem parzystosci funkcji falowej) nawet w zerowym zewngtrznym polu elek-
trycznym. Ich czgstotliwos¢ jest w zakresie okoto 230 THz. Zmieniajac pole elektryczne
przytozone w poprzek struktury mozna przestroi¢ detektor dla szerokiego zakresu czgsto-
tliwosci terahercowych. Poniewaz stworzone oprogramowanie umozliwia nie tylko obli-
czenie widma energetycznego danej struktury, ale réwniez i funkcji falowych no$nikéw
tadunku, mozemy wyznaczy¢ pozostate wazne cechy urzadzenia, na przyktad sitg oscy-

latora dla przejScia.
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W nastgpnym rozdziale przedstawione jest zastosowanie opisanej metody rekonstruk-
cji potencjatu studni kwantowej na podstawie zadanego widma energetycznego do celow

zaprojektowania detektora promieniowania o czgstotliwosci w zakresie THz.
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3.3 Opis programu

Do celéw rekonstrukcji potencjatu studni kwantowej na podstawia zadanego widma ener-
getycznego zostat przygotowany program komputerowy w Srodowisku MatLab. Nazwa
programu MATLAB pochodzi od angielskich stéow MATrix LABoratory, gdyz poczatko-
wo program stuzyt do wykonywania macierzowych obliczen numerycznych. W obecne;j
wersji R2013b program ten potrafi znacznie wigcej. Dzigki duzej ilosci funkcji oraz do-
datkowych bibliotek, mozliwosci pisania wlasnych funkcji i programéw zorientowanych
obiektowo (MATLAB posiada wlasny jezyk programistyczny) oraz integracji z innymi
jezykami programistycznymi (JAVA, C/C++, Fortran), MATLAB jest pot¢znym interak-
tywnym Srodowiskiem do wykonywania zaawansowanych obliczen naukowych i inzy-
nierskich oraz do wykonywania symulacji komputerowych. Rozbudowane narzedzia gra-
ficzne, umozliwiaja tworzenie dwu i trojwymiarowych wykreséw funkcji, wizualizowanie
otrzymanych wynikéw zaréwno w postaci statycznej jak i animacji.

Omawiany program sklada si¢ z dwéch gtéwnych funkcji isp.m oraz gwAzw.m, kt6-
rych kody zZrédtowe umieszczone sa w Dodatku 1 oraz Dodatku 2 niniejszej pracy. Pierw-
szy plik zawiera implementacje réwnania (3.38)) i pozwala na rekonstrukcj¢ potencjatu
studni kwantowej na podstawie zadanego widma energetycznego. Zawarta w nim przed-

stawiona ponizej funkcja isp:
function [x, V] = isp(E, VO, x_min, x_max, nOfPoint, eff_mass)
przyjmuje nastgpujace parametry wejSciowe:

e [ - zbiér wartoSci energii standw zwiazanych w studni kwantowej,

V0 - maksymalna glebokos¢ studni potencjatu,

e x_min, x_max - odpowiednio minimalna oraz maksymalna warto$¢ wspétrzednej
x; maksymalna szerokos$¢ studni kwantowej zdefiniowana jest jako d = x_max —

X_min,

e nOfPoint - liczna punktow zrekonstruowanego potencjatu,

eff_mass - masa efektywna no$nikéw tadunku.



Rozdziat 3. Metoda ISP i jej zastosowanie do ,,inteligentnego projektowania” struktur
niskowymiarowych 55

Na podstawie powyzszych parametréw funkcja isp wylicza i zwraca zrekonstruowany
potencjal jako zbiér wspéirzednych x oraz odpowiadajacych im wartosci potencjatu V.
Przyktady zrekonstruowanego w ten sposob potencjatu przedstawione zostalty na Rysun-
kach[3.1]-[3.91

W pliku gwAzw.m znajduje¢ si¢ implementacja algorytmu rozwigzania algebraicznego
zagadnienia wiasnego dla jednowymiarowego stacjonarnego rownania Schrodingera w

postaci:
{ n d?

—5-75 + V(x)] P (x) = e¥(x) (3.39)

W pierwszym kroku réwnanie sprowadzone zostato do dyskretnej postaci bezwy-
miarowej, a nastgpnie do algebraicznego zagadnienia wlasnego dla symetrycznej macie-
rzy tréjdiagonalnej - problemu, ktéry zostal rozwiazany numeryczne (patrz Dodatek C).

Ponizsza funkcja
function [EVal, EVec] = qwAzw(V, UO, mass, xp, xk)
przyjmuje nastgpujace parametry wejSciowe:

e V - potencjat studni kwantowej,

e U0 - glgbokos¢ studni kwantowej,

e mass - masa no$Snikow tadunku,

e xp, xk - warto$¢ poczatkowa oraz koicowa wspétrzednej x.
W wyniku dziatania funkcji gwAzw otrzymujemy dwa zbiory:

e EVal - zbi6r energii wlasnych

e EVec - zbi6r funkcji wlasnych.

Funkcja rozwiazujaca réwnanie Schrodingera zostala przygotowana w celu spraw-
dzenia poprawnosci dzialania modutu dokonujacego rekonstrukcji potencjatu. Dziatanie

programu mozemy przedstawi€ w nastepujacy sposob:

1. na wejsciu podajemy pozadane widmo energetyczne, mas¢ efektywna nosnikow

tadunku, szerokos¢ oraz glebokosé studni kwantowej,



Rozdziat 3. Metoda ISP i jej zastosowanie do ,,inteligentnego projektowania” struktur
niskowymiarowych 56

2. na podstawie powyzszego zbioru danych, zaimplementowany algorytm (isp.m) wy-

znacza ksztatt potencjatu,

3. w nastgpnym kroku rozwigzujemy réwnanie Schrodingera z potencjatem V (x), zre-

konstruowanym w poprzednim kroku (gwAzw.m)

4. obliczamy btad wzgledny AE - réznicg pomigdzy widmem energetycznym zada-

nym w kroku 1, a tym, ktére otrzymujemy w kroku 3.

W trakcie testowania funkcji isp.m okazato sig, ze parametry definiujace gltgbokos¢
i szeroko$¢ studni kwantowej w znacznym stopniu wptywaja na wyznaczony btad AE.
Odpowiedni ich dobér, pozwala na zminimalizowanie btedu wzglednego AE do satysfak-
cjonujacej nas wartosci, biorac oczywiscie pod uwage odpowiednie wartoSci graniczne
zwigzane z rozmiarem siatki numeryczne;j.

Jak byto opisane w poprzedniej sekcji, w wielu przypadkach ksztatt potencjatu zre-
konstruowanego za pomoca metody ISP nie jest trywialny. Dlatego zostat przygotowany
prosty algorytm, zaimplementowany w pliku pomocniczym floorApprox.m, pozwalaja-
cy na przyblizenie zrekonstruowanego potencjatu V (x) aproksymacja schodkowa o okre-
Slonym kroku dx. Krok aproksymacji powinien zosta¢ tak dobrany, aby z jednej strony
byt jak najwigkszy, za$ z drugiej strony widma energetyczne otrzymane w wyniku roz-
wigzania RS z potencjalami zrekonstruowanym i przyblizonym, byly zblizone do siebie.

Gtéwne rezultaty tego rozdziatu zostaty opublikowane w pracy [83]].



ROZDZIAL 4

Zastosowanie metody ISP oraz formalizmu NEGF do

zaprojektowania detektora THz

Opisana w poprzednim rozdziale metoda ISP stuzaca do rekonstrukcji potencjatu stud-
ni kwantowej na podstawie zadanego widma energetycznego, postuzyta do zaprojekto-
wania detektora czgstotliwosci w zakresie THz, ktérego idea konstrukcji oraz hipote-
tyczna zasada dziatania opisana jest w niniejszym rozdziale. Poruszone zostang rowniez
kwestie zwiazane z transportem nosnikow tadunku w strukturach niskowymiarowych,
wykorzystane do przeprowadzonych obliczen oraz symulacji charakterystyk pradowo-

napigciowych przyrzadéw na bazie takich struktur.

4.1 Formalizm Landauera-Biittikera

Do okreslenia przewodnictwa struktur niskowymiarowych wygodnie jest wprowadzié
wielko$¢ fizyczna, tzw. konduktancje G. Konduktancja G prostokatnego dwuwymiaro-
wego przewodnika jest wprost proporcjonalna do jego szerokosci W oraz odwrotnie pro-

porcjonalna do jego dtugosci L:
oW

G
L

gdzie przewodnoS¢ wilasciwa o jest charakterystycznym parametrem dla danego mate-
riatu, niezaleznym od jego wymiaréw. W przypadku struktur mezoskopowych, ktérych
wymiary sa mniejsze od rozmiaréw uktadéw makroskopowych oraz wigksze od obiektow
mikroskopowych (atomu, molekuly), nasuwa si¢ pytanie, czy przy tak matych rozmiarach
przewodnika prawo Ohma bedzie nadal obowiazywato? Okazuje sig¢, ze jeSli zmniejszamy

wymiary prébki, to musimy wprowadzi¢ dwie poprawki. Po pierwsze istnieje opdr inter-

57
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Rysunek 4.1: Przewodnik balistyczny umieszczony migdzy dwoma kontaktami, do ktérych przylozone

jest zewnetrzne pole elektryczne.

fejséw niezalezny od dlugosci prébki L, zaS po drugie konduktancja nie zmniejsza si¢
liniowo wraz z szerokoScia W. Zamiast tego, zalezy ona od liczby modéw poprzecznych
w przewodnikach i zmienia si¢ w spos6b dyskretny. Prekursorem badan nad skwantowa-
nym przewodnictwem byt R. Landauer [87]], ktéry zastosowat nowe podejscie do opisu
transportu tadunku w ciele statym, wprowadzajac pojecie prawdopodobienstwa przejscia
elektronu przez kanat. Formuta Landauera, zawierajaca dwie powyzsze poprawki, przed-
stawia si¢ nastgpujaco:
2¢?

G="-MT(E) (4.1)

Wspétczynnik T (E) reprezentuje Srednie prawdopodobieristwo transmisji elektronu z
jednego korica przewodnika do drugiego. Jezeli prawdopodobieristwo transmisji T (E)
wynosi jeden, wowczas uzyskujemy poprawne wyrazenie na rezystancj¢ przewodnika
balistycznego z uwzglednieniem rezystancji kontaktow.

Rozwazmy transport no$nikow tadunku w strukturze mezoskopowej przedstawione;j
na Rysunku[4.2] Zaktadamy, ze doprowadzenia sa balistycznymi przewodnikami, zas kaz-
dy z nich posiada M modéw poprzecznych. Wspéiczynnik 7' (E), jak byto powiedziane
wczesniej, jest Srednim prawdopodobienstwem przejscia elektronu z doprowadzenia 1 do
doprowadzenia 2. Zaktadamy réwniez, ze do prébki dotaczone sa tzw. kontakty ,,bez-
odbiciowe” (z ang. reflectionless contacts), co oznacza, ze elektrony moga wydostaé sig¢
z waskiego przewodnika do znacznie szerszego kontaktu z nieistotnym prawdopodobien-
stwem odbicia, za$§ w przeciwng strong prawdopodobieristwo to moze by¢ dos¢ duze [[88].

Dzieje sig tak dlatego, ze makroskopowe kontakty posiadaja duza liczbg modoéw przeno-
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przewodnik

doprowadzenie 1 T doprowadzenie 2

X

Rysunek 4.2: Przewodnik o wspétczynniku transmisji T(E) podiaczony do dwéch duzych kontaktow.

szacych elektrony, zaS w mikroskopowej probce liczba ta jest stosunkowo mata. Dlatego,
jezeli elektron przedostanie si¢ juz do przewodnika balistycznego, moze swobodnie si¢ z
niego wydosta¢ do kontaktu.

W stanie rownowagi dostgpne dla elektrondw stany obsadzone sa wedtug rozktadu
Fermiego-Diraca:

1
f(E,T)= —exp(%) 0 4.2)

gdzie: Uy - energia Fermiego (energia najwyzszego obsadzonego poziomu), kp - stata
Boltzmanna, T - temperatura bezwzgledna. Zaktadajac szybka termalizacje elektronéw
w kontaktach, do ich charakterystyki, zamiast poziomu Fermiego, mozna wprowadzi¢
pojecie potencjatu elektrochemicznego u, ktére jest pomocne przy uwzglednieniu pradu
ptynacego przez strukture 1 jest praktycznie tozsame z pojeciem poziomu Fermiego.

Jezeli nie ma przytozonego napigcia woéwczas w calym obszarze panuje jeden po-
tencjat elektrochemiczny p. W przypadku, gdy omawiany uklad jest wytracony ze stanu
réwnowagi, nie ma prostej reguly do okreslenia rozktadu elektronéw. Wymaga to, w za-
leznoSci od konkretnego problemu, zastosowania nierownowagowe;j statystyki, ktdra jest
znacznie bardziej skomplikowana niz jej rtOwnowagowy odpowiednik. W naszej sytuacji
zaktadamy, ze dwa kontakty sa na tyle duze, ze nie moga by¢ wytracone z réwnowagi,
podczas gdy w probce mezoskopowej rownowaga jest naruszona. Wowczas kazdy z kon-

taktow pozostaje w lokalnym stanie r6wnowagi z wlasnym potencjatem elektrochemicz-

nym (U i Uy odpowiednio dla pierwszego i drugiego kontaktu), powodujac powstanie
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dwéch quazi-pozioméw Fermiego z nastgpujacymi funkcjami rozktadu Fermiego-Diraca:

1
ET)=—— 43
AET) exp(Ek;#‘ )+ 1 (*3)
1
FAET) = — (4.4)

exp(EkBT )+1

Jak mozna wykazac, dla kontaktéw ,,bezodbiciowych” stany +k w doprowadzeniu 1 ob-
sadzone sa tylko przez elektrony pochodzace z lewego kontaktu i stad stany te musza
mie¢ potencjal elektrochemiczny (1. Podobnie, stany —k w doprowadzeniu 2 obsadzone
sa przez elektrony pochodzace z prawego kontaktu i wéwczas posiadaja potencjat elektro-
chemiczny t,. Omawiane quazi-poziomy bedziemy oznaczaé poprzez F ' dla elektronéw
poruszajacych si¢ zgodnie z kierunkiem przytozonego pola elektrycznego E oraz F~ dla
elektronéw poruszajacych si¢ w kierunku przeciwnym. Wszystkie stany potozone ponizej
quasi-poziomu F~ sa catkowicie obsadzone elektronami i nie daja przyczynku do pradu.
Pomigdzy poziomami F T oraz F~ stany —k, sa puste, natomiast stany +k, obsadzone sa
elektronami, ktdre to daja przyczynek do pradu.

W temperaturze réwnej 0 K przeptyw pradu odbywa si¢ w zakresie energetycznym

pomigdzy g a Up. Naptyw elektronéw z doprowadzenia 1 dany jest jako:
I = (2¢/ )M — o] (4.5)

natomiast odptyw elektronéw z doprowadzenia 2 jest rowny przyptywowi z doprowadze-
nia 1, I, pomnozonemu przez wsp6iczynnik okreslajacy prawdopodobieristwo przejscia
T(E):

I = (2¢/n)MT (E)[p1 — wo)] (4.6)
Pozostate elektrony nie przechodza przez przewodnik do doprowadzenia 2 gdyz ulegaja

odbiciu i wracaja do doprowadzenia 1:
I = (2e/mM(1 =T (E)) [t — o] 4.7)

Ostatecznie, w kazdym punkcie uktadu, tacznie z obwodem zewngtrznym, plynie prad
dany przez:

I=I] —1I] =1 = (2¢/h)MT (E)[u — o] (4.8)

Konduktancja w tym uktadzie jest rowna:

I 2¢2
- = _MT(E 4.9
e~ MTE) 49
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Formalizm Landauera wyjasnia odstgpstwa od prawa Ohma dla struktur mezoskopowych
oraz wyja$nia opdr interfejséw, ktory jest niezalezny od dtugosci prébki. Niemniej jednak
ma on zastosowanie tylko w przypadku struktur z dwoma kontaktami. Biittiker prowadzac
badania z uzyciem prébek z wigksza iloscig kontaktow i przewodnikow, uogdlnit formute
Landauera. Zauwazyt, ze nie ma jako$ciowej réznicy pomigdzy pradem i napigciem dla
réznego rodzaju kontaktéw (nie ma znaczenia czy to sa kontakty doprowadzajace napigcie
do przewodnika, czy tez kontakty stuzace do pomiaréw), wigc mozna je potraktowac

jednakowo. Rozszerzyt formute dla przypadku dwu-kontaktowego:

2e _
I=""T( — ] (4.10)

do przypadku wielokontaktowego poprzez wprowadzenie sumowania wzgledem wszyst-
kich kontaktow (indeksowanych przez p oraz q) [89]. Wowczas wzor na prad przyjmuje
postac:

_26 -

= Y [Topttp — Tpqhiy] (4.11)
q

Uwzgledniajac, ze V = /e, powyzsze wyrazenie mozemy przepisaé w postaci:

2e

Iy = ==Y [GqpVp = GpgVy] (4.12)
q
gdzie
2e? _
Gpg =T (4.13)

W powyzszych wyrazeniach (.12) oraz (4.13)) wspotczynnik G musi spetnia¢ poniz-
sza regute sumowania, co powoduje, ze prad jest zerowy, gdy wszystkie potencjaty sa

rowne:
Y Gip=) Gy (4.14)
q q

Dzigki temu réwnanie (4.12)) moze by¢ przepisane w nastgpujacej postaci:

2e
I, = 7ZGq,,[Vp—Vq] (4.15)
q

4.2 Niezerowa temperatura i przylozone napiecie

Dotychczasowe rozwazania zwiazane z formalizmem Landauera oparte byty na zatoze-

niu, ze temperatura w ktdérej dokonywane sa pomiary wynosi 0 K. Wéwczas transport
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nos$nikéw tadunku zachodzi tylko z kontaktu pierwszego do kontaktu drugiego. Zaktada-
liSmy réwniez, ze prad byt przenoszony poprzez pojedynczy kanat w obszarze energii w
poblizu energii Fermiego. Pozwala nam to na zapisanie wyrazenia opisujacego przeptyw
pradu w prostej postaci:
2e
1= WT[M — o]

gdzie T oznacza iloczyn liczby modéw M oraz prawdopodobiefistwa transmisji przez je-
den mod T'(E). Na ogdét jednak, mamy sytuacj¢ przedstawiong na Rysunku gdzie
transport no$nikow tadunku odbywa si¢ poprzez wiele kanaléw energetycznych w zakre-
sie energii

1y + (kilka kgT) > E > i, — (kilka kgT),

za$ kazdy kanatl ma rézna funkcje transmisji (7). Biorac pod uwage powyzsze warunki,
wyrazenie okreslajace przeptywajacy prad moze by¢ uzyskane ta sama droga co poprzed-
nio z uwzglednieniem faktu, Ze teraz musimy rozpatrze¢ naptyw elektronéw z obydwu

kontaktéw. Przyptyw elektronéw z doprowadzenia 1 dany jest przez:
iy (E) = (2¢/n)Mfi(E) (4.16)
za$ przyptyw elektronéw z doprowadzenia 2 jest dany przez:
iy (E) = (2¢/l)M' f>(E) (4.17)
Analogicznie odptyw elektronéw z doprowadzenia 2 mozemy zapisac jako:
iy (E)=Ti{ (E)+(1—T")i; (E) (4.18)
za$ odptyw elektronéw z doprowadzenia 1 jako:
iy (E)=01-=T)if (E)+T'i; (E) (4.19)
Ostatecznie, prad ptynacy w kazdym punkcie uktadu i(E) dany jest przez:

. o+ — — et ) —
(E)=1i —i] =iy —i, =Ti] —T'i,

e (4.20)
= ME)T(E)fi(E) = M'(E)T'(E) /2(E)]
Definiujac funkcje transmisji jako T(E) = M(E)T (E) mozemy zapisac:
i(E) = 2T (E)Ai(E)~ T (E) o (E) @21)

h
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Rysunek 4.3: Rozktad energii w niezerowej temperaturze.

Catkowity prad ptynacy w obwodzie wynosi:

[= / i(E)dE (4.22)
gdzie
i(E) = 2T (E)A(E) — f(E)

4.3 Funkcja transmisji oraz T-macierz

W poprzednim podrozdziale pokazane zostalo, ze prad ptynacy w obwodzie moze by¢
wyrazony za pomocg funkcji transmisji 7'(E). Kolejnym krokiem jest udzielenie odpo-
wiedzi na pytanie: jak mozna wyznaczy¢ funkcje transmisji w przewodniku mezoskopo-
wym. Jezeli rozmiar przewodnika jest duzo mniejszy od dlugosci relaksacji fazy funkcji
falowej elektronu, wowczas bedziemy mieli do czynienia z transportem koherentnym, zas
funkcje transmisji mozna wyznaczy¢ wychodzac z rownania Schrodingera.

Metoda transfer-macierzy (Transfer Matrix Method) pozwala na numeryczne oblicze-
nie T (E) funkcji prawdopodobieristwa transmisji przez strukturg. Maksima tej funkcji
odpowiadaja stanom zwigzanym w studni kwantowej. Technika ta dotyczy rozwigzania
jednowymiarowego réwnania Schrodingera z warunkami brzegowymi rozpraszania dla
funkcji falowej i pozwala na konstrukcje macierzy przejscia dla heterostruktury [[90].

Zacznijmy od jednowymiarowego, niezaleznego od czasu réwnania mas efektywnych
(opisanego w rozdziale [I.2)), w postaci:

n* d ( 1 d

e m*_(z)d_z) V(o) + V(W) = EW(), (4.23)
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gdzie pojawiajaca sig w powyzszym réwnaniu (4.23)) funkcja m(z) okresla nam zalez-
no$¢ masy efektywnej od wspotrzednej przestrzennej. Pamigtamy, ze QW o ksztattach
innych niz prostokatne, wytwarzane sa poprzez nakladanie okreslonej liczby warstw roz-
nych materiatéw, charakteryzujacych si¢ r6znymi masami efektywnymi. Taki stos warstw
powinien by¢ rozwazany jako szczegdlny przypadek heterostruktur.

Potencjal V(z) zastapiony jest poprzez aproksymacje¢ schodkowa z matym krokiem,

jak to jest pokazane na Rysunku[#.4] W kazdej takiej sekcji, funkcja falowa wyrazona jest

V(z) N

!

N

>
2123 Zh-1 L1y

Rysunek 4.4: Aproksymacja schodkowa potencjatu uzyta do wyliczenia macierzy transferu.

jako:
¥ ,(z) = Aje** + Bje i (4.24)
gdzie:
) 2m;(E; — V) 1as
J= 7 (4.25)
Na granicach sasiednich sekcji spetnione sa nastgpujace warunki ciagtosci:
Wi(zj) = Wit (zje1) (4.26)
1 d¥(z 1 d¥iyi(z
% dj( ) =7 T % 16;_ ( ) 4.27)
mjdz M z

Z:Zj_H
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Woéwcezas odpowiednie wspotczynniki A; i1 B; dla sasiednich sekcji powiazane sg ze

Aji Aj)
=T, 4.28
(BJH > / (Bj (428

soba nastgpujaca relacja:
gdzie T; zdefiniowane jest jako:

* *
| <1 4+ M K > eikj—kj1)zj41 (1 M ki ) e ikjtkj1)zjs1

7. L ki mj (4.29)
J 2 m* 1 k; i(ki+k: X m 1 k; —ilki—k: . ’
1_1_1_,1 el( it j+1)Z]+1 1_}_1_1_1 e i( J J+1)Zj+1
mj kj+] m] kj+1

Mnozac kolejno odpowiednie macierze przejScia, wspolczynniki z pierwszej sekcji

powiazane sa ze wspotczynnikami z ostatniej sekcji za pomoca wyrazenia:
A A
NYy_r (71 (4.30)
By B

Ty Tz
T =Ty Ty o...ThT| = 4.31)
Ty T

gdzie

Uwzgledniajac warunki brzegowe A; = 1 oraz By = 0 z réwnania (4.30) mozemy

wyznaczy¢ amplitude transmisji Ay oraz prawdopodobienstwo transmisji 7' (E;):

n; k1 1
Ay — oN L2 4.32
Ntk T (4.32)

4.4 Charakterystyka I-V rezonansowej diody tunelowej

Na podstawie omawianego powyzej podejscia Landauera-Biittikera zostal przygotowa-
ny skrypt w programie Matlab, pozwalajacy na wyznaczenie charakterystyki pradowo-
napigciowej (I-V) dla okreslonej struktury. Do celéw testowych zostata wyznaczona cha-
rakterystyka I-V tunelowej diody rezonansowej (Rysunek {.5)), ktéra przedstawiona jest
na Rysunku [4.6]

Poréwnujac otrzymang charakterystyke I-V z uzyskana za pomoca gotowego solve-

ra [91] (wykorzystujacego nier6wnowagowe funkcje Greena) charakterystyka (Rysunek
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Rysunek 4.5: Rezonansowa dioda tunelowa.
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Rysunek 4.6: Charakterystyka pradowo-napigciowa dla RTD.

4.8) mozemy stwierdzi¢, ze w naszym przypadku otrzymane wyniki nalezy potraktowac

bardziej ,,jakoSciowo” niz ,,iloSciowo”. Pomimo iz sam ksztalt obydwu charakterystyk

jest zblizony, pojawiaja si¢ réznice w konkretnych wartos$ciach liczbowych. Aby popra-

wié jako$¢ otrzymanych wynikéw, nalezatoby w dalszym etapie uwzglednié mechanizmy

oddzialywania struktury z dotaczonymi kontaktami, jak réwniez uwzgledni¢ w opisuja-

cym uktad Hamiltonianie r6zne masy efektywne noSnikéw tadunku w poszczegdlnych
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Rysunek 4.7: Funkcja transmisji 7' (E) dla RTD przedstawionej na Rysunku (4.5| struktury.

warstwach materiatéw. Niemniej jednak, przygotowany solver moze postuzy¢ do wstep-
nego oszacowania i zbadania ksztattu odpowiedzi pradowej uktadu ze wzgledu na przyto-
zone napigcie. Pozwala réwniez na wyznaczenie funkcji transmisji 7'(E), ktérej przyktad

pokazany jest na Rysunku[4.7]

9000 T T T T T
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(&)
=
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T
|
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1000 1
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Rysunek 4.8: Charakterystyka pradowo-napigciowa dla RTD uzyskana za pomoca metody NEGF.
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4.5 Metoda funkcji Greena

Metoda Funkcji Greena w postaci zaproponowanej przez przez Keldysha [92] oraz Kada-
noffa i Bayma [93]] okazata si¢ bardzo skuteczng metoda w fizyce teoretycznej. Znaczny
wzrost szybkosci dzialania komputeréw pozwolil na skuteczne wykorzystanie tej meto-
dy takze w analizie iloSciowej probleméw pojawiajacych si¢ podczas modelowania urza-
dzen nanoelektronicznych. Formalizm funkcji Greena byt skutecznie wykorzystywany do
modelowania rezonansowych diéd tunelowych [94]], nanorurek weglowych [95]], fotode-
tektorow [96], baterii stonecznych zbudowanych na bazie studni kwantowych [97] czy
tez kwantowego lasera kaskadowego Sredniej podczerwieni [98]]. Metoda funkcji Greena
jest potezna koncepcja, ktéra pozwala uzyska¢ reakcj¢ uktadu w jego dowolnym punk-
cie (wewnatrz lub na zewnatrz probki mezoskopowej), na wzbudzenie w jakimkolwiek
innym punkcie. W przypadku transportu bez uwzglednienia oddziatywan typu elektron-
elektron czy tez elektron-fonon, jedynymi pobudzeniami jakie nalezy uwzglednic sa te,
ktére powstaja od strony doprowadzen. Dla takich pobudzen, koncepcja funkcji Greena
oraz metoda S-macierzy (metoda macierzy rozpraszania) sa ze soba wzajemnie powiaza-
ne, za$§ wybor odpowiedniej metody jest kwestig indywidualng. Prawdziwa sitg metody
funkcji Greena mozna zobaczy¢ w przypadku, gdy préobujemy uwzgledni¢ oddziatywania
typu elektron-elektron, czy tez elektron-fonon. W tym momencie, rozwazania ograniczo-
ne zostang do transportu bez oddziatywan, w celu przedstawienia pewnych wtasnoSci
funkcji Greena, w szczegdlnosci w odniesieniu do dyskretnych metod opisu stanéw elek-
tronowych.

Za kazdym razem, gdy odpowiedZ uktadu R powiazana jest ze wzbudzeniem S za

pomocg rézniczkowego operatora D, w nastepujacy sposob
DypyR=S,
mozemy zdefiniowac funkcje Greena 1 wyrazi¢ odpowiedz uktadu R w postaci:
R=D,)S=GS,
gdzie G = D;pl. Omawiany problem moze by¢ sformutowany jako
E—H,))¥=S

gdzie W jest funkcja falowa, zas S jest rownowazne wzbudzeniu zachodzacemu pod wpty-

wem fali przychodzacej z jednego z doprowadzen. Odpowiadajaca tej sytuacji funkcje
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Greena mozemy zapisaé jako:

G= [E - H()p]il (4.34)

gdzie H,, jest liniowym, niezaleznym od czasu hermitowskim operatorem Hamiltona,
zdefiniowanym jako:
(ihV +eA)?

HOP = T + U(I') (435)

4.5.1 Opoznione i przedwczesne funkcje Greena

Odwrotnos§¢ operatora roznicowego nie jest jednoznacznie okreSlona, dopdki nie zdefi-
niujemy warunkéw brzegowych. Powszechnym jest w tej sytuacji definiowanie dwoch
réznych funkcji Greena, odpowiadajacych dwém ré6znym warunkom brzegowym. Aby
mozna bylo tatwo zobaczy¢ réznice, rozwazmy jednowymiarowy drut kwantowy ze statg

energia potencjalng Uy oraz zerowym potencjalem wektorowym. Zgodnie z rOwnaniami

(4.34) oraz (4.35)) mozemy zapisaé:

w921
G= [E—Uo—l—%w} (4.36)
oraz
E-U +h—28—2 G(x,x') = 8(x—x) (4.37)
0 P I X,X)=0(x—x). .

Réwnanie (4.37) wyglada podobnie do réwnania Schrodingera z wyjatkiem wyrazenia z
prawej strony 8 (x —x’), ktére odpowiada jednostkowemu wzbudzeniu. Funkcje Greena
G(x,x") mozna przedstawi¢ jako funkcje falowa w punkcie x wynikajaca ze wzbudzenia
w punkcie x’. Fizycznie oczekujemy, ze takie wzbudzenie powoduje powstanie dwéch
fal poruszajacych si¢ na zewnatrz od punktu wzbudzenia z amplitudami A™ oraz A™.
Wéwcezas mozemy zapisaé, ze

G(x,x') =A%explik(x—x)], x>x

(4.38)

/

G(x,x') = A" exp[—ik(x—x")], x<x

gdzie k = [2m(E — Up)]'/? /1. Bez wzgledu na to, jakie moga by¢ At i A~, powyzsze
rozwigzanie spetnia réwnanie w kazdym punkcie r6znym od x = x’. Aby réwnanie
bylto réwniez spetnione w punkcie x = x/, funkcje Greena musza by¢ ciagle w tym
punkcie, tj.

(G, )= =[G4 )|z (4.39)
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za$ pierwsze pochodne musza spetnia¢ warunek

dG(x,x) dG(x,x) 2m
[T:| . - [T L - ? (440)

Z warunkéw (#.39) i (@.40) otrzymujemy, ze
i
AT =A"=—— 4.41
Pt (4.41)

gdzie v = hk/m, zas$ funkcja Greena przybiera postac
i
G(x,x') = ——explik|x — x']]. (4.42)
hv
Istnieje réwniez inne rozwiazanie, ktére spetnia réwnanie (4.37)), dane przez

G(x,x) = —|—%exp[—ik|x —¥|]. (4.43)

Rozwiazanie to sktada si¢ z fal nadchodzacych, ktére zanikaja w punkcie wzbudzenia, za-
miast fal wychodzacych, powstatych w punkcie wzbudzenia. Powyzsze dwa rozwiazania
okresla si¢ jako GA - przedwczesna (ang. advanced) oraz GX - opézniona (ang. retarded)
funkcje Greena:
i
GR , / - _ -k _ / ,
(x,x") hvexp[l lx—x'|]

(4.44)

G (x,x') = +%exp[—ik]x -],

gdzie k = —"zm(hE_UO) zaS VvV = %

Jednym ze sposoboéw uwzglednienia warunkéw brzegowych w samym réwnaniu jest
dodanie nieskonczenie malej czgSci urojonej do energii. Wowczas, zamiast rOwnania
mozemy zapisa¢ nastgpujace réwnanie dla opéZnionej funkcji Greena:

2 32

— h__ ; R A )
(E Uo+2max2+ln>G(x,x)—5(x x), n>0 (4.45)

Maty urojony element energii wprowadza dodatnig cz¢$¢ urojong do wektora falowego:

v V2m(E+in—Uy)  +/2m(E —Up) \/1+ in
- h - h E—Uy

P E—T0) _ (4.46)
~ vemE —Uo) Mmoo :
~ - [1+2(E—Uo)1 =k(141i9)

Cze$é urojona sprawia, ze funkcja przedwczesna G* rosnie do nieskoriczonosci jesli od-

dalamy sie od punktu wzbudzenia, przez co funkcja opézniona GX jest jedynym dopusz-

czalnym rozwiazaniem, poniewaz wlasciwe rozwigzanie musi by¢ ograniczone.
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Podobnie, funkcja przedwczesna jest jedynym dopuszczalnym rozwigzaniem réwna-
nia
h2 2
(E—Uo—l————in) Grx,x)=8(x—x), n>0 (4.47)
m dx
W ogdlnosci, opdZniona funkcja Greena zdefiniowana jest jako:
GR=E-H,,+in]""  (n—0"), (4.48)

za$ przedwczesna funkcja Greena jako:

G'=[E-H,,—in]"" (n—0"). (4.49)

4.5.2 Funkcje Greena dla wielomodowego drutu kwantowego

W przypadku nieskoficzonego wielomodowego drutu kwantowego, opdézniona funkcja
Greena GR(x,y;x',y) reprezentuje funkcje falowa w punkcie (x,y) ze wzgledu na wzbu-
dzenie w x = ¥,y = y/. Mozemy si¢ spodziewaé, ze wzbudzenie to bedzie powodowaé

rozchodzenie si¢ fal w réznych modach, jak to jest pokazane na Rysunku .9} Opdzniona

e

x=x"
o
Y=y

Rysunek 4.9: Opdzniona funkcja Greena dla nieskoficzonego wielomodowego drutu.

funkcje Greena mozemy zapisac jako

ZAme y)explikm|x —x'|], (4.50)

gdzie A, i A,, sa amplitudami fal dla réznych modéw, ktére rozchodza si¢ od Zrédta
wzbudzenia. Funkcje falowe modéw poprzecznych J,,,(v), ktére sa ortogonalne, spetniaja

rOwnanie
n? 92
[_%8_);2 + U(Y)] Am(Y) = €m0Xm(Y), 4.51)

w ktérym U (y) jest poprzecznym potencjatem ograniczajacym w kierunku y.
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Postepujac w analogiczny sposéb jak w przypadku jednowymiarowym, opisanym w
poprzednim podrozdziale, korzystajac z warunkéw ciagtosci funkcji Greena w punkcie

wzbudzenia, mozemy wyznaczy¢ amplitudy modéw A} oraz A,, jako

A=A = —me(y’). (4.52)
m

W tym przypadku, amplituda A,, modu m jest proporcjonalna do poprzecznej funkcji falo-
wej w punkcie wzbudzenia, y,,()'). Podstawiajac réwnanie (@.52)) do (@.50) otrzymujemy

opo6zniong funkcje Greena w postaci:

i .
G (x,y3x',Y) = 3 == 2m ()2 () explikin x = 2, (4.53)
m Vin

gdzie k = M zaS vV = % W analogiczny sposéb otrzymujemy przedwczesng

funkcje Greena jako

i .
GH(x,y:x,y) = Z+me(y)xm(y’)exp[—lkmlx—X’I]- (4.54)
m m

W og6lnym ujeciu metoda funkcji Greena jest metoda rozwiazywania pewnych nie-
jednorodnych réwnan rézniczkowych. W przypadku niezaleznego od czasu (jednoelek-
tronowego) réwnania Schrodingera H,,(r)y(r) = Ey(r) definiujemy niezalezna od cza-
su funkcje Greena jako rozwiazanie niejednorodnego rownania rézniczkowego w postaci
[99]

[z—H,p(r)|G(r,r’;2) = 8(r—r’), (4.55)

gdzie z jest zmienna zespolong taka, ze Re{z} = E, Im{z} = n, natomiast G jako funkcja
rir’ spetnia te same warunki brzegowe co funkcja falowa y(r). Jak juz byto wspomnia-
ne wczesniej, wystepujacy w rownaniu operator Hamiltona H jest liniowym, niezaleznym
od czasu hermitowskim operatorem rézniczkowym, posiadajacym zupelny zbiér ortogo-

nalnych funkcji wlasnych vy, z ktérych kazda spetnia réwnanie

HypWo(r) = €qWu(r). (4.56)

Poniewaz funkcje wlasne tworza zbidr zupetny funkcji ortogonalnych

/ V3 (1) Yo (1)dr = 834, (4.57)

op6zniong funkcj¢ Greena mozemy przedstawi¢ za pomoca

Gi(r,r’) =Y Co(r)yu(r), (4.58)
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Podstawiajac réwnanie (4.58) do réwnania dla op6znionej funkcji Greena w postaci
(E —H,p+in)GR(r,r’) = 8(r— 1)
oraz wykorzystujac réwnanie (#.56)), otrzymujemy

Y (E—eq+in)CaWa(r) =8(r—r) (4.59)

Mnozac powyzsze rownanie przez Y, (r), catkujac wzgledem r i wykorzystujac relacje

ortogonalnosci (#.57), mozemy wyznaczy¢ wspétczynniki Cy W postaci:

()
Co = —E i . (4.60)

Podstawiajac (4.60) do (4.58)) otrzymujemy opdZniong funkcje Greena wyrazong poprzez

wartoSci i1 funkcje wlasne, zgodnie z ponizszym rownaniem:

Z (') (4.61)

E ea + in
W podobny sposéb mozemy pokazaé, ze
lI] lI]* 9
¢ r,r) = ¥ el ¥a(r) (4.62)
o E—€&x—in
Z réwnan (4.61)) i (4.62) bezposrednio widaé, ze
GAr,r') = [GReyr)]” - GY =[G (4.63)

Oznacza to, ze przedwczesna funkcja Greena jest sprzezeniem hermitowskim funkcji

opdZnione;j.

4.5.3 Reprezentacja macierzowa operatora Hamiltona

Badanie wilasciwosci transportowych urzadzenia mozliwe jest pod warunkiem, Zze mamy
dotaczone do niego elektrody doprowadzajace tadunek. Powoduje to jednak wystapienie
dodatkowego ,,zaburzenia” wptywajacego na wielkosci opisujace przyrzad i powoduje ich
modyfikacj¢. Prawidtowo opisany model musi uwzgledniaé efekt wptywu kontaktéw na
urzadzenie [100]].

W pierwszym kroku, aby méc wyznaczy¢ funkcje Greena, potrzebujemy znaleZ¢ roz-

wigzanie réwnania rézniczkowego dla dowolnego U (r) oraz A(r), w postaci:

[E —H,,(r) +in]GR(r;r’) = 8(r — 1), (4.64)
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gdzie

: 2
Hop(r) = W LU(r). (4.65)

Ograniczajac rozwazania do dwuwymiarowego przewodnika, zastosujemy ogdlne pode;j-
Scie do rozwigzywania réwnar rézniczkowych typu (4.64)), polegajace na dyskretyzacji
wspotrzednych przestrzennych i sprowadzeniu réwnania do postaci macierzowej. Zgod-

nie z tym, op6Zniona funkcja Greena moze by¢ reprezentowana przez macierz:
R (. R(: -
G (r;r’) — G0, )),

gdzie indeksy i, j oznaczaja punkty na dyskretnej siatce obliczeniowej. Wowczas, row-

nanie rozniczkowe staje si¢ rOwnaniem macierzowym postaci
[(E +in)I - H|GR = 1], (4.66)

gdzie [I] jest macierza jednostkowa, zas [H] macierzowa reprezentacja operatora Ha-
miltona H,,. W ten sposéb mozemy tatwo obliczy¢ GR poprzez odwrdcenie macierzy
[(E +in)I — H]. Aby jednak byto to mozliwe, potrzebna jest reprezentacja macierzowa
operatora H. Dla przypadku jednowymiarowego z zerowym potencjalem wektorowym,
operator H ma postaé 2

) U(x).

Rozwazmy wyrazenie H,,F (x) dla pokazanej na Rysunku dyskretnej siatki punktéw,

H,p=—

ktére usytuowane sa w x = ja, gdzie j jest catkowite, za$ F (x) dowolng funkcja zmiennej

x. Wéwczas mozemy zapisaé

— X

Rysunek 4.10: Nieskoiczony zdyskretyzowany taficuch punktéw siatki obliczeniowe;.

+U;F; (4.67)

K2 sz}
x=ja

[HopFlx=ja = [_%ﬁ
gdzie F; i U; sa odpowiednio wartoSciami funkcji F i potencjatu U w punkcie x = ja.
Pomijajac posrednie obliczenia, ktére przedstawione sa szczegétowo w dodatku C, otrzy-

mujemy koficowa reprezentacje¢ macierzowa operatora Hamiltona dla jednowymiarowego
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liniowego taricucha punktéw jako:

—t 0 0 0
—t U_1+2t —t 0 0
H=1| 0 —t Up+2t —t 0 (4.68)
0 0 —t U +2t —t
i 0 0 0 —t |

gdzie t = h? /2ma?.

Majac macierzowa reprezentacj¢ operatora Hamiltona, wydaj¢ si¢, ze mozemy w pro-
sty sposéb utworzyé macierz [(E +in)I — H] i odwr6cié ja aby otrzymac op6zniong funk-
cje Greena GR w postaci

GR=[(E+im)I-H) " (4.69)

Niemniej jednak, pojawia si¢ w tym momencie problem, poniewaz macierz ta posiada
nieskoficzony wymiar. Dzieje si¢ tak, poniewaz do urzadzenia dotaczone sa péinieskon-

czone elektrody, jak jest pokazane na Rysunku[.T1] Dotaczenie péinieskoriczonych elek-

q )

/ Elektroda I Urzgdzenie

{

{

-a 0 a

Rysunek 4.11: Model dwuwymiarowego urzadzenia potaczonego z elektroda.

trod prowadzi do probleméw natury obliczeniowej, poniewaz otrzymujemy macierze o
nieskoficzonym wymiarze. Rozwiazanie tego problemu polega na obcigciu macierzy w
pewnym punkcie. Rozwazmy w tym celu urzadzenie o szerokoSci M weztéw 1 dtugosci L
weztéw, podiaczone do pétnieskonczonej elektrody p o szerokosci M, tak jak to jest poka-
zane na Rysunku Urzadzenie opisane jest za pomoca macierzy hamiltonianu [Hc],
ktérej wymiar jest rowny (C x C), gdzie C = LM jest liczba wszystkich weztéw urza-
dzenia. Elektroda opisana jest poprzez macierz [H,|, ktérej wymiar jest nieskoficzony.

Wéwezas réwnanie (4.69) mozemy podzieli¢ na pod-macierze i przedstawi¢ w nastepu-
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jacy sposoéb: ]
Gy, Gye _ (E4+in)l—H, Tp 4.70)
Gcp Gc *L';r ElI—H¢
gdzie macierz [(E + in)I — H),| reprezentuje wyizolowane doprowadzenie, macierz [RI —
Hc| reprezentuje wyizolowane urzadzenie zas T, jest macierza sprz¢zenia pomiedzy urza-
dzeniem a doprowadzeniem o wymiarze oo X M. Macierz sprzgzenia jest niezerowa tylko

dla sasiadujacych punktéw i oraz p;:

T,(piri) =1, (4.71)

gdzie t jest wspotczynnikiem sprzezenia elektrody z urzadzeniem i moze przybieraé war-
toSci w zakresie od 0 do 1. W sytuacji gdy ¢ = 0 urzadzenie nie jest sprz¢zone z elektroda

(jest zamknigte), za$ dla ¢t = 1 urzadzenie jest calkowicie otwarte.

Elektrodap p, i Urzadzenie

Rysunek 4.12: Przewodnik opisany Hamiltonianem H¢, potaczony z elektroda opisang Hamiltonianem

H), za pomoca macierzy sprzezenia 7.

Z powyzszych réwnan mozemy uzyskaé wyrazenie reprezentujace G¢, poniewaz w
tym momencie jest ono dla nas najbardziej interesujace. Z réwnan i (4.71), mnozac
odpowiednie wiersze i kolumny przez siebie a nastgpnie przeksztalcajac je, otrzymujemy
réwnania:

[(E +in)I — Hp)Gpc + [1,)Ge =0, (4.72)

oraz

[EI —Hc]Ge+[1)]Gpe = 1. (4.73)
Z réwnania otrzymujemy
Gpe = —gh1,Ge, (4.74)

gdzie
gx=[(E+in)I—H,|™' (4.75)
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jest funkcja Greena dla izolowanej pétnieskoniczonej elektrody. Wstawiajac réwnanie
do otrzymujemy:
Gc = [EI—He —tf gfty] ™! (4.76)

Powyzsza posta¢ réwnania pokazuje w jaki sposéb elektroda modyfikuje funkcj¢ Greena
izolowanego urzadzenia. Macierze pojawiajace si¢ w wyrazeniu Tl‘f gﬁ T, maja nieskon-
czony wymiar, poniewaz brane s pod uwage poinieskoniczone doprowadzenia. Moze sig¢
wydawaé w tym momencie, ze nie zyskaliSmy zbyt duzo, poniewaz aby uzyskac z rowna-
nia funkcje g’lf musimy odwrdécié nieskoficzong macierz. Niemniej jednak nie jest to
konieczne, gdyz zaktadamy, ze do urzadzenia dotaczone sa idealne doprowadzenia. Dla-
tego funkcja gﬁ, ktora reprezentuje funkcje Greena dla odizolowanego doprowadzenia,
moze by¢ obliczona w sposdb analityczny. Korzystajac z réwnan i mozemy
zapisac

[T ghty)ij =gk (pi.p)) (4.77)
poniewaz macierz sprzezenia T, jest rOwna zero dla wszystkich punktéow w doprowa-
dzeniu z wyjatkiem punktéw (p;, p;), ktére sa przylegte do (i, j) wewnatrz przewodnika.
Zaktadajac, ze r6zne doprowadzenia dotaczone do urzadzenia sa niezalezne tak, ze ich

wplyw jest addytywny, mozemy zapisaé
GR = [E1—Hc - xR, (4.78)

gdzie
ﬁzgﬁ

=R(i, j) = gk (pi. py)-

(4.79)

Wyrazenie XX moze byé przedstawione jako efektywny Hamiltonian wynikajacy z od-
dziatywania przewodnika (urzadzenia) z doprowadzeniami. Podobne wyrazenie jest tez
czgsto uzywane do opisu oddziatywania elektronéw z fononami lub innymi elektrona-
mi, 1 ogdlnie nazywane jest ,.,energia wlasng” (ang. self-energy). Przez analogi¢ bedziemy
nazywaé XX energiami wlasnymi zwiazanymi z elektrodami.

Chcac wykorzysta¢ réwnania i potrzebujemy wyznaczy¢ energie wia-
sne XR. Dla péhieskoniczonej zdyskretyzowanej elektrody funkcja Greena gf; pomigdzy

dwoma punktami wzdtuz krawedzi dana jest przez

1
g (pipj) = —7 Y. 2xm(pi)explikmal xm(p;) (4.80)
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gdzie rzeczywista funkcja y,,, opisuje poprzeczny profil modu m w doprowadzeniu p. Pod-

stawiajac réwnanie (4.80) do otrzymujemy wyrazenie na energi¢ wlasna elektrody:

SR(i,j) ==t Y xm(pi)expl+ikmalxm(p;)- (4.81)

mep
Majacy wyznaczone funkcje Greena, mozemy je wykorzysta¢ do wyznaczenia funkcji

transmisji w postaci
T g = Tr[L,G*T,G*], (4.82)

gdzie ,,Tr” oznacza Slad macierzy, za$ elementy macierzy I',, sa dane przez

. hv
Tp(i, ) = Y 2m(P) =" 2n(P)) (4.83)
m
Wykorzystujac wyrazenie na energie wtasne (4.81)) oraz relacje pomigdzy predkoscia a

wektorem V,, = fik,,/m mozna tatwo pokazac, ze
Iy =i -, (4.84)

gdzie przedwczesna energia wilasna (Z‘;) jest sprzgzona po hermitowsku z opdZniong
energia wtasna (Zf; ). Funkcja Greena G® opisuje dynamike elektronéw wewnatrz urza-
dzenia, w ktérym efekt oddzialywania z elektrodami reprezentowany jest przez XX, Funk-
cja I' opisuje sprz¢zenie pomigdzy kontaktami a urzadzeniem.

Wazna wielkoScia definiowang za pomoca funkcji Greena jest gestosS¢ spektralna A:
A =i[G* - G = G*rG* = G'TGR, (4.85)

ktéra petni role uogélnionej gestosci stanéw w przewodniku. Slad macierzy funkcji spek-

tralnej reprezentuje gestos$¢ standw:

N(E) = %Tr[A(E)], (4.86)

zas$ jej elementy diagonalne okreSlaja lokalng ggstos¢ standw, wyrazong jako

p(r.E) = %A(r,r;E} = —%Im[GR (r,r;E)] (4.87)

4.6 Nierownowagowe funkcje Greena

Formalizm nieréwnowagowych funkcji Greena pozwala na badanie kwantowego trans-
portu no$nikéw tadunku z uwzglgdnieniem oddziatywan, np. elektron-elektron, elektron-
fonon. Laczy w sobie dynamike¢ kwantowa ze statystycznym opisem rozpraszania. Wy-

maga on wprowadzenia kilku nowych koncepcji, m.in. funkcji korelacji.



Rozdziat 4. Zastosowanie metody ISP oraz formalizmu NEGF do zaprojektowania
detektora THz 79

Rozwazmy jednorodny przewodnik, ktérego stany wtasne sa falami ptaskimi, nume-

rowanymi przez ich wektor falowy k:

1.
k) = elk.r’

gdzie V jest objetoscia. W potklasycznym obrazie elektrony moga by¢ opisywane poprzez
funkcje rozktadu f(k), ktora okresla liczbg elektrondw obsadzajacych stan k. W obrazie
mechaniki kwantowej, aby méc do pewnego stopnia opisa¢ oddzialywanie elektronéw z

otoczeniem musimy wprowadzi¢ macierz gestosci p (k, k). Elektron z funkcja falowa

Y Wi k)
k

posiada macierz gestosci p (k, k') = W ¥y

W dalszej czgsci potrzebujemy uogdlni¢ funkcje rozktadu f(k) na macierz gesto-
sci p(k,K') w celu uwzglednienia informacji dotyczacych korelacji fazy funkcji falowe;.
W przypadku opisu systemu w dyskretnymi poziomami energetycznymi, potrzebujemy

funkcji korelacji zaleznej od dwéch czaséw G"(k,K';2,1)
fk;t) = G"(k, k51,1,

ktora opisuje korelacje pomiedzy amplituda w stanie k w czasie ¢, a amplituda w stanie
K’ i czasie ¢’. Dla stanéw stacjonarnych funkcja korelacji zalezy wytacznie od réznicy
pomigdzy tymi dwoma czasami i moze by¢ przedstawiona jako transformata Fouriera w
postaci:

1 .
G%hwgn:/%G%hwnpﬂ“%n (t=t—1) (4.88)

Jak byto wspomniane wczesniej, niektére rozwazania dotyczace transportu kwanto-
wego oparte s na macierzy gestosci p (k,K';¢), ktéra jest podzbiorem funkcji korelacji
uzyskanych dla ¢’ =t:

p(k K1) = [G"(k,K'5t,1") =

Z réwnania (4.88) mozna bezposrednio pokazad, ze powyzsze wyrazenie jest rtGwnowazne

z catkowaniem G"(k,K’;z,t") wzgledem wszystkich energii
1
[mmmm%ﬂ:/ﬁmmmmw. (4.89)

Elementy diagonalne funkcji korelacji daja nam liczbe elektronéw obsadzajacych okre-

Slony stan. Z réwnania (4.89) otrzymujemy

I
ﬂmqmmmmmﬂﬁc/EM@mmw (4.90)
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Powyzsze réwnanie jest nie tylko prawdziwe dla reprezentacji K, lecz takze dla kazdej
innej reprezentacji. Dla przyktadu mozemy zapisac gestos¢ elektronéw w przestrzeni rze-
czywistej jako

n(r) =2 x /%Gn(r,r;E)dE (4.91)

gdzie czynnik 2 uwzglednia spin elektronu. Wyrazenie to mozemy réwniez zapisa¢ w

terminach gestosci elektronéw na jednostke energii n(r; E) jako
n(r) =2 / n(t;E)dE (4.92)

gdzie 27n(r;E) = G"(r,r';E)

Przedstawiona notacja funkcji korelacji dla elektrondw G” zaczerpnigta zostata z [101],
natomiast w literaturze przedmiotu uzywana jest réwnowazna notacja —iG=~. Uzywajac
tych samych argumentéw co w przypadku elektronéw, mozemy zdefiniowa¢ funkcje ko-
relacji dla dziur G” (lub +iG~). Poniewaz trudno jest okresli¢ precyzyjnie réznice po-
migdzy G" a GP bez uzycia formalizmu drugiej kwantyzacji, dlatego funkcje korelacji

wyraza si¢ w terminach operatoréw kreacji 1 anihilacji, odpowiednio ali 1ag:
Gk K1,1') = {a (a(r)),

GP (kK1) = <ak(z)a; (;)> :
gdzie (...) oznaczaja wartosci oczekiwane. W przyblizeniu jednoelektronowym operatory
kreacji i anihilacji redukuja si¢ do jednoczasteczkowych funkcji falowych i ich odpowied-
nich sprzgzen zespolonych. Poniewaz funkcje falowe komutuja ze soba, zaréwno G" jak

i GP mozna zapisa¢ za pomoca tego samego wyrazenia:
o ()i (1)

Sposéb uzyskania rozwigzania danego problemu z uzyciem metody NEGF moze-
my przedstawi¢ schematycznie w kilku krokach. Procedur¢ rozpoczynamy od wyboru
dyskretnej siatki obliczeniowej w przestrzeni rzeczywistej obejmujacej przewodnik oraz
kontakty (Rysunek [d.13). Jezeli siatka sktada si¢ z N puntéw, wowczas kazda z wielkosci,
ktéra mamy obliczy¢ (G,, G, X", £, itp.) jest macierza o wymiarze (N x N) dla kazdej

energii.
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PRZEWODNIK
NI

Elektroda p

.2

Rysunek 4.13: Przewodnik podtaczony z elektrodami p i g.

W pierwszym kroku obliczamy funkcj¢ energii wtasnych doprowadzen, wykorzystu-

jac otrzymany rezultat dany réwnaniem (4.8T])

>R(i, jiE) =gk (pi, pj)

= —1 Y Xm(pi)exp[+iknal Xm(p;)-

mep

(4.93)

Parametr 1 = /> /2ma? jest powiazany z odstepem a pomigdzy dwoma punktami dyskret-
nej siatki o indeksach i oraz j. Punkt w doprowadzeniu p oznaczony jest przez p; jesli jest

przylegty do punktu i w przewodniku. Wykorzystujac zaleznos¢

[=i[ZR—%,] =" 4z (4.94)
mozemy zapisac, ze
.. avy,
Lo(i, iE) =Y. dm(pi)—2m(p;) (4.95)
mep a

Liczba falowa k,, oraz predkos¢ v, dla modu m powiazane sg z energi¢ E poprzez poniz-

sza relacje dyspersji (dla modelu ciasnego wigzania):
E = &, +2t(1 —cos(kpa))

oraz

vy, = JE | dky, = 2at sin(kya)

gdzie g, jest energia ,,odcigcia” (cut-off energy) dla modu m. Nastgpnie potrzebujemy
wyznaczy¢ funkcje X" i £, ktérych suma wynosi I'. Aby uzyskaé te funkcje zaktadamy,
ze kazdy z kontaktow p jest utrzymywany w lokalnym stanie rownowagi z pewna funkcja

rozktadu Fermiego f),(E). Dzigki temu mozemy zapisa¢:

(i, JsE) = fp(E)Tp(i, J; E) (4.96)
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ZZ”[(i,j;E) = (1= fp(E))T,(i, J;E) (4.97)
W drugim kroku nalezy obliczy¢ funkcje Greena w postaci:
GR=[EI-H.—3F]"", G*=[GN"* (4.98)
Aby méc obliczyé powyzsze funkcje nalezy zapisaé Hamiltonian He (4.65) w postaci
macierzowej:
[EI—Hc]ij:E—U(l'i)—Zl‘ (*),
=0 (k%)
gdzie: (x) jest dla i = j, (xx) dla i oraz j bedacych najblizszymi sasiadami, (**x*) dla
pozostatych przypadkéw, z jest liczba najblizszych sasiadéw (dla taiicucha liniowego z =
2, za$ dla siatki prostokatnej z = 4), natomiast r; jest wektorem pozycji punktu i na siatce.
Sprzgzenie pomigdzy dwoma najblizszymi sasiadami dane jest wyrazeniem:
fij =texplieA.(r;—r;)/h] (4.100)
W trzecim kroku nalezy wyznaczy¢ funkcje korelacji
G"=Gfe"Gt, GP =GRt (4.101)

Funkcje rozproszeniowe uzyskiwane sg poprzez sumowanie funkcji zwigzanych z od-
dziatywaniami wewnatrz przewodnika (np. elektron-elektron, elektron-fonon) oraz funk-

cji zwigzanymi z rozpraszaniem w kontaktach

p

Zout —

E?put + Zzlo)ut] ,
Komponenty zwiazane z oddzialywaniem sa ,,aitualizowane” z kazdym kolejnym kro-
kiem iteracji.

W kroku czwartym nalezy obliczy¢ funkcje energii wtasnych oraz funkcje rozprasza-
nia ze wzgledu na r6znego rodzaju oddziatywania. Dla oddziatywania elektronu z fono-

nem mamy

S (r5E) = [ D(r i) (e ¢~ ho)d (o)
(4.102)
S (e iE) = [ Dlrrih0)G (1.6, E+ ho)d(ho)
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gdzie funkcje D opisuje przestrzenng korelacj¢ oraz widmo energetyczne zwigzane z roz-
praszaniem powodujacym zmiang¢ fazy funkcji falowej (o > 0 odpowiada absorpcji,
hw < 0 odpowiada emisji) 1 dana jest przez:

exp|[—iq.(r,r')|N,6 (0 — w,)

D(r,v;ho) =Y |U, > (4.103)
q +exp[+ig.(r,r)}(Ng+ 1)8 (0 + )

W réwnaniu tym N, jest liczba fononéw z wektorem falowym ¢ i czestotliwoscia wy, U,
jest potencjatem ,,odczuwanym” przez elektron, pochodzacym od jednego fononu z wek-
torem falowym ¢. Zaktadajac, ze ,,morze” fononéw jest przewaznie w stanie rOwnowagi
termicznej (co jest dobrym przyblizeniem dla niskich napigc), N, dane jest przez funkcje

Bose-Einsteina:
1

N, —
1 explhw,/kgT] — 1

Wyrazenie pozwalajace wyznaczy¢ funkcje energii wlasnych przedstawia si¢ nastgpujaco:

So(rriE) = —Fg(r,r';E)—l—%F(p(r,r';E) (4.104)

gdzie
Ly(r,rE) =X (r,r;E) + X5 (r,r;E),

oraz

LCy(r,x;E’)

T dE'.

Th(r,rE) = P/
Symbol P w ostatnim wyrazeniu oznacza warto$¢ gtéwna catki, zas funkcja FIJ,' (E) jest
transformacja Hilberta funkcji I'y (E).

Po zakoniczeniu obliczen powyzszych funkcji nalezy sprawdzié, czy ulegly one zmia-
nie wzgledem poprzedniej iteracji. Jesli tak, to powtarzamy operacje od drugiego kroku
az do momentu, gdy funkcje te beda zbiezne. Wéwczas w kolejnym kroku mozemy uzy¢
ich do wyznaczenia interesujacych nas wielkosci, np. pradu w kontaktach, ktéry dla do-

prowadzenia p jest réwny
I, =2(dla spinu) x /ip(E)dE (4.105)

gdzie
Ll € ryi
ip= ET;»[ZZ‘G” —XG" = ZTr[Z;fA —I,G"] (4.106)
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4.7 Detektor THz

Omoéwione powyzej metody ISP oraz NEGF zostaly uzyte do zaprojektowania przestra-
jalnego detektora czestotliwosci w zakresie THz [[102]. Jego konstrukcja opiera si¢ na
odpowiednim dobraniu odlegto$ci migdzy skwantowanymi poziomami energetycznymi
w studni potencjatu, aby mozliwa byta absorpcja promieniowania THz. Jest to zadaniem
dos¢ trudnym, poniewaz takie sygnaly sa zasadniczo stabe, za$ ze wzgledu na niska ener-
gi¢ fotonéw (w zakresie 1 — 10 meV), trudno je wyrézni¢ sposrdéd termicznego szumu
otoczenia. Dlatego czgsto wymagane jest obnizenie temperatury pracy urzadzenia do po-
ziomu kilku stopni Kelwina. W przypadku omawianego detektora temperatura ta wynosi
T =4 K, za$ odlegto$¢ migdzy poziomami jest rzedu 2.5KpT, dzigki czemu mozliwe jest
uzyskanie wystarczajacej rozdzielczosci pikow pradu tunelowego na charakterystyce I-V
urzadzenia. Stosujac metode ISP, zostat odtworzony ksztatt potencjatu studni kwantowej,
na podstawie zalozonego zbioru pigciu pozioméw energetycznych. Odlegtosci migdzy

trzema pierwszymi poziomami dobrane sa w nastgpujacy sposob:
AE21 =10.2 meV

AE32 =12.3 meV

co odpowiada energii promieniowania o cz¢stotliwosci odpowiednio 2.46 THz oraz 2.97
THz. Odlegtosci pomigdzy pozostatymi poziomami energetycznymi zostaty przyjete tak,
aby ksztatt zrekonstruowanego potencjatu byl mozliwie prosty, dzigki czemu latwiejszy
do zrealizowania.

Na Rysunku [4.14] przedstawiony jest potencjat (linia zielona ciagta), zrekonstruowa-
ny za pomoca metody ISP na podstawie zbioru pigciu pozioméw energetycznych, kté-
rych wartoSci numeryczne przedstawione sa w Tabeli Linia czerwona przerywana
reprezentuje aproksymacje schodkowa zrekonstruowanego potencjatu. Poziome linie od-
powiadaja poziomom energetycznym, ktore zostaly wyznaczane w wyniku rozwiaza-
nia zagadnienia wlasnego dla réwnania Schrodingera ze zrekonstruowanym potencja-
tem (zielone linie ciagle) oraz z aproksymacja schodkowa (czerwone linie przerywane).
Struktura przedstawiona na Rysunku [4.14] moze zosta¢ wytworzona na bazie materia-
6w Al,Ga;_,As poprzez odpowiedni dobdr koncentracji materiatéw Al, Ga i As. Przed

przytozeniem napigcia, w stanie réwnowagi poziom Fermiegio powinien by¢ usytuowany
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Rysunek 4.14: Struktura proponowanego detektora THz, ktéra moze by¢ wytworzona na bazie

materiatéw Al,Ga;__As. Struktura podzielona jest na jedenascie sekcji, dla ktérych z wynosi odpowiednio:

I-0.0718,II - 0.0551, IIT - 0.0273, IV - 0.0184, V - 0.0159, VI - 0.0139, VII - 0.0159, VIII - 0.0184, IX -

Tabela 4.1: Widmo energetyczne QW przedstawionej na Rysunku Wszystkie oznaczenia sa

0.0273, X - 0.0551, XI - 0.0718.

analogiczne do umieszczonych w Tabeli EI (wszystkie energie w eV).

&

energie wejSciowe energie wyjSciowe aproksymacja schodkowa

€]
&
&
&4

&s

0.0207 0.0204 0.0206
0.0310 0.0299 0.0307
0.0455 0.0436 0.0430
0.0600 0.0578 0.0580
0.0744 0.0733 0.0744

znacznie ponizej pierwszego poziomu energetycznego, dzigki czemu wszystkie pozio-

my energetyczne nie beda zapetnione elektronami. Przyktadajac do struktury napigcie o

odpowiedniej wartos$ci, mozemy obnizy¢ pierwszy poziom energetyczny w QW ponizej

potencjatu elektrochemicznego w lewym kontakcie. Wowczas stan ten bedzie zapetniony

1 mozliwe bedzie przejscie elektronéw z pierwszego do drugiego poziomu energetyczne-
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go pod wptywem absorpcji padajacego na strukturg¢ promieniowania o okreslonej czgsto-
tliwosci, co doprowadzi do powstania pradu tunelowego. Zwigkszajac dalej przylozone
napigcie, mozemy wyréwnac potencjat elektrochemiczny w lewym kontakcie z drugim
poziomem energetycznym doprowadzajac do jego zapetnienia. Dzigki temu, analogicznie
jak w poprzedniej sytuacji, mozliwa begdzie absorpcja fali elektromagnetycznej o innej
czestotliwosci.

Do przeprowadzenia symulacji wykorzystany zostat formalizm NEGF, ktérego gtéw-
nymi réwnaniami sa réwnania Dysona dla op6znionych funkcji Greena GR i réwnania
Keldysha dla korelacyjnych funkcji Greena G=<. W przedstawionym w pracy [[103]] podej-
Sciu, ktére moze by¢ wykorzystane dla struktur warstwowych z symetrig translacyjna w
ptaszczyznie warstw, autor rozwaza G jako funkcje energii E, wspétrzednych x, x’ oraz

modutu wektora pedu w ptaszczyznie k||. Wowczas réwnanie Dysona przybiera postac:

(E—H-xR 3R

scatt cont

)GR(E, k,x,x') = 8(x—x'), (4.107)

gdzie E jest energia, H jest Hamiltonianem opisujacym urzadzenie, za$ XX sa opéznio-

nymi energiami wlasnymi dla rozpraszania i kontaktéw. Réwnanie Keldysha ma postac:

G<(E,k||,x,x”)://dxldszR(E,k,x,x1)2<(E,k|,x1,x2)GR*(E,k|,x2,x’), (4.108)

gdzie * oznacza sprzezenie zespolone, za§ X< = X5, ,, + X,,;- Réwnania (4.107) i (4.108)

uzupetione zostaly o réwnania pozwalajace na wyznaczenie energii wtasnych LR i X< z
wykorzystaniem funkcji GR i G<. Szczegétowa forma tych réwnan zalezy od zaangazo-
wanych mechanizméw rozpraszania. Caly zestaw réwnan rozwigzywany byt iteracyjnie.
Proces iteracji moze by¢ obcigty tuz po pierwszej iteracji, otrzymujac tak zwane pierwsze
przyblizenie Borna, niemniej jednak rozwiazanie samouzgodnione osiaga Si¢ Zazwyczaj
po wielu iteracji. Gdy znane sa juz funkcje GX i G, tak jak bylo wspomniane wczesniej,
mozna obliczy¢ rézne wielkoSci zwigzane z transportem nos$nikow tadunku, np. gestosé
stanow elektrondw,

1
N(E. kj,x) = —Elm{GR(E,kH,x,x)}, (4.109)

1
n(E,kH,x) = ﬂlm{G<(E,k||,x,x)}, (4110)

prad [[103]], absorpcje optyczna [104]] czy tez odpowiedz foto-pradowa [96].
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Zbioér 1D rownan NEGF rozwiazywany byt w zakresie 0 < x < L, ktéry okreSla roz-
miar modelowanej struktury (urzadzenia). Niemniej jednak odnosza si¢ one do ,,otwarte-
g0” urzadzenia, poniewaz energie wlasne kontaktow, Zf(’,;t = Zf:;, w réwnaniach (4.107)
i (@.108) uwzgledniaja oddziatywania z doprowadzeniami dotaczonymi do struktury w
punktach x = 0 (lewy (L) kontakt) oraz x = L (prawy (R) kontakt). W najprostszym
przypadku, doprowadzenia sa péinieskoiiczonymi jednorodnymi przewodnikami, znaj-

dujacymi si¢ w rownowadze termicznej. Wowczas korelacyjne energie wtasne kontaktow

powiazane sa z opdZnionymi relacja [[103]]:

IrR(E k) = —20m{Zf g (E, k) } fLr(E),

gdzie fi r(E) sa rozktadami Fermiego-Diraca w L i R kontakcie.

Przy doktadnych obliczeniach wymagane jest uwzglgdnienie wielopasmowe;j struk-
tury energetycznej poétprzewodnikéw i ciat statych, lecz okazuje sig¢, ze metoda NEGF
prowadzi do dobrych wynikéw nawet w przyblizeniu jednopasmowym. Przyktady tego
obejmuja rezonansowe diody tunelowe [94], tranzystory polowe [105], czy tez kwantowe
lasery kaskadowe [98],|]106-109]. Powyzsze urzadzenia modelowane byly z uzyciem we
wzorze (4.107) jednowymiarowego Hamiltonianu dla pasma przewodnictwa w przyblize-
niu masy efektywne;j:

“d 1 d Ik
2 dxm(x)dx 2m(x)

H(kH,x) = V(x).

Podejscie jednopasmowe jest szczegdlnie uzasadnione w przypadku urzadzen, ktérych
dziatanie jest oparte na wykorzystaniu zjawisk wewnatrzpasmowych. Wptyw pasm poto-
zonych wyzej moze by¢ uwzgledniony za pomoca wprowadzenia zaleznosci masy efek-
tywnej m od energii. Jednak nie jest to konieczne w przypadku niskich temperatur i lekko
domieszkowanych urzadzen wykonanych na bazie materiatéw z szerokim pasmem zabro-
nionym, tak jak w przypadku rozwazanego detektora.

Dla zdyskretyzowanego 1D Hamiltonianu mas efektywnych energie wlasne sprzega-

jace kontakty z urzadzeniem maja postac [[103]]:
P (E k) = £51 (E, k) = —tL1 exp(ikLa),
LR(E k) = Zw (E, k) = —tri exp(ikra),
gdzie a oznacza krok dyskretnej siatki obliczeniowej, 1, N sa odpowiednio pierwszym i

ostatnim punktem siatki, zas 7.1 gy = %/ (2m(x = 0, L)a?) sa catkami przeskoku obliczo-

nymi dla interfejsu urzadzenie-kontakt. k. g sa momentami pedow obliczonymi z relacji
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dyspers;ji hz(kiR -+ kﬁ) /(2m) = E — V¢ r, gdzie Vo R sa krawedziami pasm przewod-
nictwa w lewym 1 prawym kontakcie. Energie wtasne oddziatywania elektron-foton dla
pola elektromagnetycznego spolaryzowanego wzdtuz kierunku x zostaty obliczone w li-
niowym przyblizeniu dipolowym. W notacji dla dyskretnej przestrzeni rzeczywistej maja

one postac [96,97]:

Zin(Ek ) =Y. Y My [NyG (E —hV k) + (Ny + 1)G o (E +hV, k) [Mgn,  (4.111)
P q

S (E k) =Y Y {M, [Ny GR (E + hv k) + (Ny + 1)GR (E = kv k))) | Mg+
P q

1
+§[G;q(E —hV,kH) — G;q(E—i—hV,kH)]}.

Indeksy I,m, p,q odnosza si¢ do punktow siatki, Ny jest liczba fotonéw z energia hv w

objetosci Q, w ktérej ma miejsce absorpcja, zas

12 1 m=I[+1

eh 1

Ip Dima (471'9\/80) lm» Im 1 m=1-1
0 else

gdzie g jest statg dielektryczna.
Odpowiedz rozwazanego fotodetektora na promieniowanie elektromagnetyczne obli-
czona byta na podstawie wyznaczenia zmiany ptynacych pradéw przez terminale. Prady

te powiazane s3 z korelacyjna funkcja Greena w nastgpujacy sposob:

A 2
IL,R = E//dEdquL,R(E?k)a

e .
ILr = ﬁzlm{EﬁR}(2fL7RIm{G11?1,NN} —iGTi yv),

gdzie A jest powierzchnig przekroju poprzecznego urzadzenia. W ogdlnosci, fotoprad o1

4.112)

obliczany jest jako réznica pradu terminalowego, wyznaczonego dla urzadzenia, na ktére
pada promieniowanie i pradu ciemnego. Gdy oddziatywanie z polem elektromagnetycz-
nym jest stabe i nie wpltywa znaczaco na ,,stany ciemne”, wowczas 61 moze by¢ obliczone
w pierwszym przyblizeniu Borna bezposrednio z (4.112)), wykorzystujac jedynie energie

wlasne oddzialywania elektron-foton (4.111)) w catce (4.108), tzn. < = X%

photon* Energie

whasne (@.1T1]), korelacyjna funkcja Greena G= oraz fotoprad sa wéwczas liniowo zalez-
ne od strumienia fotonéw I, = NcQ ™! (,urer)*l/ 2, gdzie c jest predkoscia §wiatla, za$
1 & to odpowiednio wzglgdna podatno$¢ magnetyczna i stata dielektryczna. Odpowiedz

foto-pradowa dana jest przez [96]:

ol
Ael,’

R = (4.113)
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Przedstawione ponizej wyniki zostaly otrzymane z wykorzystaniem przedstawione-
go powyzej formalizmu NEGF oraz metody ISP [102]. Symulacje przeprowadzone by-
ty na siatce numerycznej w przestrzeni rzeczywistej, z krokiem a = 0.5 nm, za$ ener-
gia i kwadrat momentu pedu w ptaszczyZnie wyznaczone byty z rozdzielczoscia dE =
hzdkﬁ /2m = 1 meV. Obliczenia przeprowadzone byty w temperaturze 7 = 4 K. Jak byto
juz wspomniane, do struktury zostaty dotaczone dwie identyczne péinieskonczone jedno-
rodne elektrody, umieszczone po obydwu stronach projektowanego urzadzenia. Potencjat
elektrochemiczny w lewym kontakcie zostal usytuowany w punkcie 0, yup, = 0, natomiast
w prawym kontakcie g = —eU, gdzie U jest przylozonym napigciem.

Na Rysunkach [4.15|- .18 przedstawione sa rezultaty symulacji detektora THz, prze-
prowadzonych za pomoca NEGF. Na Rysunku [4.15] przedstawiona jest gestos¢ pradu
ciemnego wzgledem przytozonego do struktury pola elektrycznego. Gestos¢ pradu ob-
liczona zostata na podstawie po uzyskaniu samouzgodnionych rozwigzan NEGF.
Oddziatywanie elektron-foton nie zostato uwzglednione w wykorzystanym formalizmie
w celu uzyskania rozwigzan w warunkach ,,ciemnosci”’. Uwzglednione zostaty natomiast
energie wlasne fononéw optycznych (LO-fonon). Niemniej jednak oddziatywanie to pra-
wie nie wptywa na prad ciemny, poniewaz: 1) w zalozonej temperaturze, ktéra wynosi 4
K, fonony optyczne ,,zamarzaja”, 2) struktura energetyczna QW zapobiega emisji fono-
néw LO z energia dla GaAs wynoszaca 36 meV, ktora jest znacznie wigksza od odlegtosci
pomigdzy poziomami energetycznymi w QW. Dlatego prad, ktory przeptywa przez struk-
tury jest gtdwnie pradem tunelowym. Zwigksza si¢ on wraz ze wzrostem przylozonego
napigcia, kiedy to kolejne poziomy energetyczne w studni kwantowej sa w rezonansie
z zapelnionymi stanami w lewym doprowadzeniu. Strzatki na wykresie wskazuja pola
elektryczne, dla ktérych poziomy energetyczne w QW detektora pokrywaja si¢ z poten-
cjatem chemicznym w lewym kontakcie. ,,Schodki” pradowe nie sa jednolite, poniewaz
transmisja przez stany wzbudzone wzrasta wraz z numerem stanu. Kiedy energie sta-
néw zwiagzanych zwigkszajq sig, bariery staja si¢ ciefisze i funkcje falowe moga tatwiej
,wyciekac¢” do kontaktéw. Na Rysunku[4.16] przedstawiona jest wyliczona gestos¢ elek-
tronéw na podstawie (4.110) (kolorowe mapy). Linie odpowiadaja funkcjom falowym dla
kolejnych pozioméw energetycznych. W formalizmie NEGF, ktory adresowany jest dla
systemOw otwartych, linie te w rzeczywistosci przedstawiaja gestos¢ stanow (DOS) obli-

czona z (4.109) dla zanikajacego w ptaszczyznie pedu (k| = 0), zas wartosci energii, dla
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Rysunek 4.15: Gestos¢ pradu ciemnego w zaleznosci o przytozonego do struktury natgzenia pola
elektrycznego.
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Rysunek 4.16: Gestos¢ elektronéw wyliczona zgodnie z wzorem (@.110), scatkowana wzgledem wektora

falowego w ptaszczyznie k||.

ktérych DOS posiada ostre piki, odpowiadaja wartoSciom wtasnym energii w uktadach

zamknigtych. Na rysunku tym przedstawione jest rOwniez obsadzenie poszczegdlnych

poziomow energetycznych w strukturze dla dwoch przytozonych napigé: (a) U = 12 mV,

(b) U = 34 mV. W przypadku (a) obsadzony elektronami jest tylko poziom podstawo-

wych, za§ w przypadku (b) obsadzony jest zaréwno poziom podstawowy jak i pierwszy

poziom wzbudzony (n = 2). Obliczenia zostaly przeprowadzone dla stabego pola elektro-
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Rysunek 4.17: Odpowiedz foto-pradowa struktury z przylozonym napigciem wzgledem energii fotonu.
magnetycznego padajacego na strukture (strumieri 5 x 10?? fotonéw / cm?s), ktére zostato

wlaczone do formalizmu poprzez energie wlasne oddzialywania elektron-foton. Energie

te uwzglednione byty w (4.107)) i (4.108) do momentu uzyskania samouzgodnionych roz-

wigzan. Dla nizszego napigcia (12 mV) pole elektromagnetyczne wzbudza niektére elek-
trony do pierwszego stanu wzbudzonego (n = 2). Dla wyzszego napigcia (34 mV) elek-
trony z zapelnionego pierwszego stanu wzbudzonego (n = 2) moga zosta¢ wzbudzone na
wyzszy poziom energetyczny (n = 3) pod wptywem pola elektromagnetycznego lub mo-
ga, ze wzgledu na stymulowang emisja, przej$¢ na nizszy poziom (n = 1), jednoczeSnie
zapetniajac go (jesli na strukture nie pada zadna fala elektromagnetyczna, poziom ten jest
niezapetniony).

Na Rysunku przedstawiona jest odpowiedz foto-pradowa wzglgdem energii fo-
tonéw, obliczona w pierwszym przyblizeniu Borna zgodnie z (#.113)), dla struktury, do
ktoérej przytozone jest odpowiednio napigcie U = 12 mV (czarne prostokaty) oraz 34 mV
(czerwone kotka). W zaleznoSci od wartos$ci napigcia pojawia si¢ foto-odpowiedz uktadu
dlaav =10 meV (12 mV) lub 13 meV (34 mV). Wartosci te sa zgodne z zakladanymi do
rekonstrukcji potencjatu za pomoca metody ISP odlegtoSciami pomigdzy poszczegdlny-
mi poziomami AEj; = 10.2 meV i AEy3 = 12.3 meV. Dla przejscia 2 — 3 (U = 34 mV)

obserwujemy wigksza warto$¢ R;, poniewaz w tym przypadku (ze wzgledu na mniejsza
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Rysunek 4.18: Odpowiedz foto-pradowa struktury z dotaczona z prawej strony bariera o szerokosci 20 nm

wzgledem energii fotonu.

szerokos$¢ 1 wysoko$¢ bariery) czas tunelowania do kontaktu z poziomu 3 jest znacznie
krétszy niz z poziomu 2 (U = 12 mV). Dodajac z prawej strony struktury bariere o sze-
rokosci 20 nm i wysokosci ~ 25 meV (wstawka na Rysunku {.18) mozemy zwigkszy¢
foto-odpowiedz dla Av = 10 meV. Bariera ta skutecznie blokuje odplyw no$nikéw ta-
dunku ze stanu podstawowego, zwigkszajac w ten sposob akumulacj¢ noSnikéw w tym
stanie. Dzigki temu zwigkszona zostaje absorpcja dla przejscia 1 — 2, przez co znacz-
nie zwigksza si¢ odpowiedz foto-pradowa przy tej czestotliwo$ci. Wyniki symulacji dla
,ulepszonej” struktury detektora pokazane sa na Rysunkul4.18| Po dotaczeniu do struktu-
ry bariery, pojawia si¢ roOwniez dodatkowa szerokopasmowa odpowiedz foto-pradowa dla
energii fotonu ~ 30 meV, spowodowana absorpcja wolnych nosnikéw tadunku w obszarze

bariery.



ROZDZIAL 5

Analiza i podsumowanie wynikow

W przedstawionej rozprawie doktorskiej zostaty przedyskutowane trzy giéwne zagadnie-
nia. Pierwsze z nich zwiazane jest efektami fotogalwanicznymi mogacymi wystgpowac
w asymetrycznych studniach kwantowych, umieszczonych w zewngtrznym polu magne-
tycznym. Zaproponowany przez Kibisa [17] model nieskoficzonego tréjkatnego poten-
cjatu studni kwantowej, zostal przez nas zastapiony bardziej realistycznymi modelami,
ktérych analiza przedstawiona zostata w rozdziale 2. Opisane w nim zostaly badania za-
chowania no$nikéw tadunku w kwantowych strukturach, w ktérych jednoczesnie tamana
jest symetria tak wzglegdem wspdtrzgdnych przestrzennych jak i odwrécenia czasu. Do
obliczen zostaty uzyte dwa modele, tréjkatna i pétparaboliczna studnia kwantowa o skon-
czonych gigbokosciach, umieszczone w zewngtrznym polu magnetycznym. Poprzez ana-
lize numeryczna odpowiedniego rownania Schrodingera, pokazaliSmy, ze widmo ener-
getyczne noSnikéw tadunku jest anizotropowe wzgledem wspotrzednych przestrzennych,
czyli €,(+ky) # €,(—ky), co jest wyraznie widoczne na Rysunkach [2.2]i Prowadzi to
do anizotropii transportu momentu pedu pod wptywem oddziatywania no§nikéw tadunku
ze spolaryzowanym S$wiattem padajacym na strukture, ktéra moze by¢ tatwo wyttuma-
czalna poprzez wprowadzenie pojecia ,,zrenormalizowanej"’ masy efektywnej no$nikéw
tadunku. Rzeczywiscie, pomimo faktu, ze zaabsorbowane fotony dostarczaja do no$ni-
koéw tadunku (elektronéw) z wektorem falowym -k, oraz —k, ten sam ped, ich predkosci
odpowiadajace (+x) i (—x) réznig si¢, poniewaz ich masy zrenormalizowane sg r6zne. W
dalszym kroku prowadzi to do anizotropii fotoprzewodnictwa ¢ (+k,) # o(—k,). Dzigki
przeprowadzonej analizie udalo si¢ pokazaé, ze powstaty efekt moze by¢ mierzalny dla

pol magnetycznych rzedu kilku Tesli.
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Drugie zagadnienie, przedstawione w niniejszej pracy, dotyczyto mozliwosci ,,inteli-
gentnego” projektowania nanostruktur z wykorzystaniem metody odwrotnego problemu
rozpraszania (ISP - Inverse Scattering Problem Method). W rozdziale 3 przedstawiona
zostata metoda rekonstrukcji potencjatu na podstawie danych rozproszeniowych, sktada-
jacych si¢ z 2N parametréw. Potowa tych parametrow to N stanéw zwiazanych energii,
za$ druga czg$¢ to state normalizacyjne, ktére w przypadku studni kwantowych, sa nie-
dostgpne. Okazuje si¢ jednak, ze w sytuacji gdy rozwazamy symetryczne ze wzgledu
na inwersj¢ wspotrzednej przestrzennej potencjaly, mozliwe jest dokonanie rekonstrukcji
potencjatu tylko na podstawie informacji dotyczacych potozenia poziomow energetycz-
nych. Ze wzgledu na nietrywialny ksztatt zrekonstruowanego potencjatu, dokonujemy je-
go aproksymacji - w omawianym przypadku jest to aproksymacja schodkowa. Jak zostato
pokazane w niniejszej pracy, takie przyblizenie nie powoduje znaczacej zmiany widma
energetycznego, powstatego po rozwiazaniu zagadnienia wiasnego dla RS z potencjatem
aproksymacyjnym. Jednoczesnie ksztalt zrekonstruowanego potencjatu staje si¢ mozliwy
do fizycznej realizacji za pomoca dostgpnych technik, np. MBE. Podejscie to daje moz-
liwo$¢ inzynierom i technologom wybraé¢ odpowiednia gltgbokos$¢ i widmo energetyczne
studni kwantowej, tak aby stworzy¢ struktur¢ o wymaganej charakterystyce.

Na podstawie omawianej metody zostat stworzony solver w Srodowisku Matlab, kt6-
rego zadaniem jest rekonstrukcja potencjatu na podstawie zadanego widma energetyczne-
go oraz glebokosci i szeroko$ci studni kwantowej. Oprogramowanie wyposazone jest w
modut pozwalajacy na rozwiazanie RS ze zrekonstruowanym potencjalem w celu spraw-
dzenia poprawnosci dziatania programu. Sposéb jego testowania zostal umieszczony w
dodatku D. Przestawiony w rozdziale trzecim przyktady wyraZnie pokazuja, ze opracowa-
na metoda moze by§ skutecznie stosowana do rekonstrukcji symetrycznych potencjatow,
ktére nastgpnie moga by¢ podstawa do tworzenia podwdjnych studni kwantowych, czy
tez supersieci. Stworzona aplikacja umozliwia nie tylko obliczenie widma energetyczne-
go danej struktury, ale roéwniez i funkcji falowych nosnikéw tadunku. Dlatego mozemy
wyznaczy¢ takze pozostate wazne cechy urzadzenia, np. sitg oscylatoréw przejs¢ kwan-
towych.

Trzecia czg$¢ pracy doktorskiej dotyczyta mozliwosci potaczania metody ISP z za-
awansowanymi technikami modelowania komputerowego struktur niskowymiarowych za

pomoca nieréwnowagowych funkcji Greena. Zostal zaproponowany model detektora pro-
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mieniowania elektromagnetycznego w zakresie THz, ktéry moze pracowa¢ na dwéch czg-
stotliwosciach. Konstrukcja sensora opiera si¢ na odpowiednim dobraniu odlegtosci mig-
dzy skwantowanymi poziomami energetycznymi w studni potencjatu, umozliwiajacymi
absorpcj¢ promieniowania THz. W pierwszym kroku, na podstawie zatozonego zbioru
pigciu poziomdéw energetycznych, zostat zrekonstruowany potencjal studni kwantowej,
przedstawiony na rysunku W kolejnym kroku zastapiliSmy ten potencjal aprok-
symacja funkcja schodkowa, dzigki czemu, w naszej opinii, moze zosta¢ on fizycznie
zrealizowany na bazie materiatéw Al.Ga_,As, poprzez odpowiedni dobdr koncentracji
materiatow Al, Ga 1 As. Do tak przygotowanej struktury zostaty dotaczone dwie potnie-
skoniczone jednorodne elektrody (z lewej i prawej strony struktury), a nastgpnie przepro-
wadzone zostaty symulacje z uzyciem formalizmu NEGF, ktérych wyniki zostaty przed-
stawione na Rysunkach[.15]-[4.18] Dokonane obliczenia dotyczyly wyznaczenia gestosci
pradu ciemnego w zaleznoSci o przytozonego do struktury natgzenia pola elektrycznego,
gestosci elektronéw oraz odpowiedzi foto-pradowej wzgledem energii fotonu.
Analizujac otrzymane rezultaty mozemy stwierdzié, ze w zaleznosSci od przylozonego
do struktury napigcia U, mozliwa jest detekcja promieniowania o czgstotliwosciach 2.42
THz (U = 12 mV) dla przejscia 2 — 1 oraz 2.90 THz (U = 34 mV) dla przejscia 3 — 2.
Odpowiada to energiom fotonu 2v = 10 meV i 13 meV - odpowiednie maksima na Ry-
sunku Dodajac z prawej strony struktury barier¢ o szerokosci 20 nm i wysokosci
~ 25 meV (wstawka na Rysunku udato si¢ uzyskac interesujacy rezultat w postaci
zwigkszenia wartosSci foto-odpowiedzi dla Av = 10 meV. Wprowadzona bariera skutecz-
nie blokuje odptyw nos$nikéw tadunku ze stanu podstawowego, zwigkszajac w ten sposéb
ich akumulacj¢ w tym stanie. Dzigki temu zwigkszona zostata absorpcja dla przejscia
1 — 2, a co za tym idzie wzrost odpowiedzZ foto-pradowa przy tej czestotliwosci. Wyniki
te pokazane zostaty na Rysunku [{.18] Wydaje si¢, ze idea dodatkowe;j bariery dotaczone;j
do struktury detektora moze by¢ blizej zbadana w celu uzyskania detekcji wieloczgsto-
tliwosciowych bez konieczno$ci zmiany napigcia przylozonego do czujnika. Traktujac
szerokoS$¢ bariery jako parametr dostrajalny mozemy dobra¢ go w taki sposob, aby wy-
rownaé stan podstawowy w jednej studni kwantowej z pierwszym stanem wzbudzonym
w drugiej studni kwantowej. Poniewaz w tej sytuacji obydwa poziomy energetyczne be-
da zapelnione dla napigcia 12 mV/QW, mozliwe bedzie wykrycie obydwu czestotliwosci

THz dla tego napigcia. W podobny sposéb moga by¢ dodawane kolejne ,,czgstotliwosci”
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THz, tak aby uzyska¢ mozliwos$¢ detekcji na réznych czestotliwo$ciach w ramach jednego

czujnika.



Lista publikacji i udziat w konferencjach

Konferencje:

1. L. Tralle, K. Majchrowski, Exact solution of some boundary value problems for
the complexified nonlinear Poisson equation, International Conference Linear and
Non-linear Theory of Generalized Functions and its Applications, 2-8 September

2007, Bedlewo, Poland

2. L. Tralle, K. Majchrowski, Solution of some boundary value problems for the com-
plexified nonlinear Poisson equation, IX International School on Theoretical Phy-
sics Symmetry and Structural Properties of Condensed Matter (SSPCM 2007), 5-12
September 2007, Myczkowce, Poland

3. K. Majchrowski, W. Pasko, Anisotropy of the conductivity in the asumetric quan-
tum wells, XXXVII International School on the Physics of Semiconducting Com-

pounds, 7.06-13.06.2008r, Ustron-Jaszowiec, Poland

4. K. Majchrowski, W. Pasko, 1. Tralle, Anisotropy of the photoconductivity in the
asymmetric quantum structures, Halle, Germany, Max Planck Institute of Micro-

structure Physics, 3.06-4.06.2008r.

5. K. Majchrowski, W. Pasko, I. Tralle, Photo-galvanic effect in asymmetric quantum

wells, 2 - 9 September 2009, Myczkowce, Poland

6. W. Pasko, K. Majchrowski, Electromagnetic field structure in single-mode wave-
guides of quantum cascade lasers, XXXIX "Jaszowiec" International School and
Conference on the Physics of Semiconductors, 19-24.05.2010, Krynica Zdr6j, Po-
land

7. 1. Tralle, K. Majchrowski, Odtwarzanie ksztaltu potencjatéw studni kwantowych

97



Lista publikacji i udziatu w konferencjach 98

i supersieci metoda ISP, XVII Ogdlnopolska Konferencja Krysztaly Molekularne,
10-14 wrzes$nia 2012, Gdansk - Sobieszewo

Publikacje:

1.

K.Majchrowski, W.Pasko, Anisotropy of the conductivity in the asymmetric quan-

tum wells, Acta Physica Polonica A, vol. 114, p. 1241-1246. (2008)

K.Majchrowski, W.Pasko, I.Tralle, On the photo-galvanic effect in asymmetric
quantum wells of different shapes, Physics Letters A 373, p. 2959 - 2964, (2009)

. K.Majchrowski, W.Pasko, I.Tralle, Photo-galvanic effect in asymmetric quantum

wells of different shapes, Acta Physica Polonica A, vol. 116, p.854 - 856, (2009)

. K.Majchrowski, W.Pagsko, I.Tralle, Photo-galvanic effect in asymmetric quantum

wells, Journal of Pfysics Conference Series, vol. 213, (2010)

. LTralle, K. Majchrowski, ’Smart design’ of quantum wells and double-quantum

wells structures, World Journal of Condensed Matter Physics, vol. 4, no.1, p.24-32
(2014)

. LTralle, G. Haldas, K. Majchrowski, A. Kolek, Tunable THz detector based on

the quantum double-barrier structures, IEEE Journal of Selected Topics in Quanum

Electronics, Wystane do recenz;ji (2014)



Dodatek A - Kod Zrédlowy solvera stuzacego do

rekonstrukcji potencjatu

Ponizej przedstawiona jest funkcja isp.m, stanowiaca jedna z gtéwnych czgSci programu

stuzacego do rekonstrukcji potencjalu za pomoca metody ISP.

function [ x, V] = isp( E, VO, x_min, x_max, nOfPoint, eff_mass)
%% Funkcja rekonstruuje symetryczny potencjat na podstawie
%% zadanego widma energetycznego

b

% Parametry wejsciowe:

» E - zbidr zadanych wartoSci energii standéw zwigzanych
% U0 - gtebokoS§C studni kwantowej

% x_min - minimalna wartosc x

% x_max - maksymalna wartosc x

% nO0fPoint - liczba punktéw siatki numerycznej

% eff_mass - masa efektywna, podana w jednostkach m0

% (masy spoczynkowej elektronu)

b

% Parametry wyjSciowe

% x - wektor wspdilrzednych x

%V - zrekonstruowany potencjat

%% Podstawowe parametry i ustawienia
m0=9.109382149999999¢-031;
eff_mass=eff_mass*m0;
en=27.211383882371148+ (eff_mass/m0) ;
scale=(m0/eff_mass)*5.291772083164631e-2;
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V0=V0/en;
K=sqrt (VO-E/en) ;

1=length(K);

c=(2"1);
xmin=(4/3)*x_min/scale;
xmax=(4/3) *x_max/scale;

x=linspace (xmin,xmax,n0fPoint); x=x;

%% Wyznaczenie wszystkich mozliwych kombinacji podzborow S zbioru E
s=zeros(c,1);
licznik=0;
wstaw=0;
for i=1:1
for j=1l:c
if licznik<=(c/(271))
s(j,i)=wstaw;
licznik=1licznik+1;
end
if licznik>(c/2°1)
wstaw="wstaw;
s(j,i)=wstaw;
licznik=1;
end
end

end

%/ Obliczenie iloczynow i sum poszczegolnych pozdbiorow S i S~
tablica_iloczynow=zeros(c,1);
tablica_sum=zeros(c,1);

for i=1:length(s)
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1loczyn=1;
S=K(s(i,:)"=0);
cS=K(s(i,:)==0);
for m=1:1ength(S)
for n=1:1ength(cS)
iloczyn=iloczyn*abs (((S(m)+cS(n))/(S(m)-cS(n))));
end
end
tablica_iloczynow(i)=iloczyn;
tablica_sum(i)=sum(S);

end

%% Wyznaczenie funkcji D(x) oraz drugiej pochodnej jej logarytmu

D=zeros(length(x),1);

for i=1:length(x)
for j=1:length(tablica_iloczynow)

D(i)=D(i)+exp(-2*x(i)*tablica_sum(j))*tablica_iloczynow(j);

end

end

D=log(D);

div_y=diff (D) ./diff (x);

div_y2=diff (div_y)./diff(x(2:end));

%% Obliczenie zrekonstruowanego potencjatu
V=V0-2xdiv_y2;

x=x*scalex3/4;

V=Vx*en;

interp_V=interpl(x(2:end-1),V,[x(1) x(end)],’spline’);

V=vertcat (interp_V(1), V, interp_V(2));

end



Dodatek B - Kod Zrédlowy solvera stuzacego do

rozwiazania zagadnienia wlasnego RS

Ponizej przedstawiona jest funkcja gwAzw.m, stanowiaca jedna z gtéwnych czgsci pro-

gramu shuzacego do rozwiazywania zagadnienia wlasnego réwnania Schrodingeraz.

function [ EVal, EVec ] = qwAzw( V, UO, me, xp, xk )

/» Funkcja pozwala na rozwiazanie Roéwnania Schroodingera

%’ Wczytanie potrzebnych statych fizycznych
phc = fundamentalPhysicalConstantsFromNIST() ;
h_bar=phc.Planck_constant_over2pi.value; %} Dirac Constant

eV=1/phc.electron_volt.value; hh 13 in eV

%% Parametry siatki numerycznej
k=length(V)-1;

m=k+1; % Liczba punktow siatki

x0=xp; hPoczatek przedziatu obliczeniowego
xm=xk; %Koniec przedziatu obliczeniowego

dx=(xm-x0) /k;

%’ Sprowadzenie potencjatu do postaci bezwymiarowej
Ve=U0;
Lc=xm-x0;

alfa=(2*mexVcxLc~2)/(h_bar~2) ;
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Vb=V./Vc;

%% Wyznaczenie wartoSci wlasnych oraz funkcji wtasnych
dxb=dx/Lc;
D

sparse(1l:m,1:m,2+((dxb~2)*alfa.*Vb) ,m,m); Jelementy diagonalne

E = sparse(2:m,1:m-1,-1%ones(1,m-1),m,m);
M=full(D)+E+E’;

clear D E;

[EVec, EVall=eig(M);
EVal=(EVal.*Vc)./(dxb~2*alfa)*eV;
EVal=EVal ((EVal~=0)&(EVal<U0*eV));

EVec=EVec(:,1:1length(EVal));

end



Dodatek C - Réwnanie Schrodingera jako algebraiczne

zagadnienie wlasne

W niniejszym dodatku sformutowane jest stacjonarne jednowymiarowe réwnanie Schrodin-
gera jako algebraiczne zagadnienie wlasne. Przedstawiana procedura pozwala na dokona-
nie dyskretyzacji RS oraz sprowadzania do postaci algebraicznego zagadnienia wiasne-
g0 z symetryczng macierza tréjdiagonalna, przyblizajac operator drugiej pochodnej na
dyskretnej siatce punktéw za pomoca formuty tréjpunktowej. Dzigki temu RS bgdziemy
mogli rozwigza¢ numerycznie [[110]].

Rozwiazujac RS mamy na celu znalezienie stanéw zwiazanych czastki kwantowej,
poruszajacej si¢ w obszarze [A, B], w ktérym zadany jest potencjat w jawnej postaci V (x).
Interesujace sa dla nas wartosci wlasne operatora Hamiltona &(j), ktére naleza do dys-
kretnego widma energetycznego oraz przynalezne do nich funkcje wlasne tego operato-
ra WU). Jak wiadomo funkcje te powinny spetlnia¢ warunek unormowania oraz warunki

brzegowe, przedstawione ponizej:

B
/ W (OW (x)dx = 1 ()
A

Y(A)=¥(B)=0 (2)
Warunkiem koniecznym na to, aby rownanie

n* d?
{—%ﬁ + V(x)} Y(x) =e¥(x), 3)
posiadato przynajmniej jedno rozwigzanie odpowiadajace stanowi zwigzanemu, jest to,
by potencjat byt wiazacy, czyli funkcja V (x) posiadata lokalne minimum (minima).
Rozwiazujac numerycznie RS metoda algebraiczna, zawsze przyjmujemy skonczony

przedziat [A, B], za$ przyjete warunki brzegowe (2) fizycznie odpowiadaja nieskoriczo-

nym barierom potencjatu, ktére sa umieszczone w punktach x = A oraz x = B. O ile
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przedzial catkowania zostanie wybrany poprawnie, warunki brzegowe tego typu nie stoja
W sprzecznosci z rzeczywistym zachowaniem funkcji falowej przy x — A oraz x — B.
Dla uproszczenia obliczen, RS sprowadzamy do postaci bezwymiarowej. Aby tego

dokonaé, potencjat V(x) przedstawiamy w postaci
V(x) =V.v(x/L;) =V.0(%),

gdzie ¥ = x/L, jest bezwymiarowa wspotrzedna, L. - charakterystyczny parametr o wy-
miarze dlugosci, zas V, jest charakterystyczng energia. Parametry te mozna w rzeczywi-
stoSci wybra¢ dowolnie, niemniej jednak ich wtaSciwy dobor pozwala na zmniejszenie
prawdopodobienistwa wystapienia blgdéw nadmiaru podczas obliczen, poprzez operowa-
nie liczbami rzgdu jednoSci. Obliczenia wykonujemy na dyskretnym zbiorze punktéw

(siatce), ktérych wspétrzedne okreslaja zaleznoSci:

xi=A+i =A+iS, i=0,1,...,n+1, “)
n+1
za$ w ukladzie bezwymiarowym:
Xi=a+is, i=0,1,...n+1, 5)

gdzie bezwymiarowe wspotrzedne a 1 b, okreslajace konce przedzialu oraz bezwymiaro-
wy krok siatki s okre§lone sa w nastgpujacy sposéb:

A B S b—a
a=—, b=—, s=—= .
LC LC LC I’l—|—1

Uwzgledniajac powyzsze zatozenia, wejSciowe RS (3)) mozna przeksztatci¢ do postaci

1 d> 2mV. V(LX) 2mV, €
——— Y(L.X) = —W(L:X). 6
paet T v, | YN = YD ©)
Wprowadzajac bezwymiarowy wspétczynnik skali
2mV,.L2
o= "0 (7)
bezwymiarowa funkcje falowa
Y (%) = VLY(LK), ®)
oraz bezwymiarowa energi¢ wlasna
£
E=—, 9
7 )
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otrzymujemy bezwymiarowe réwnanie Schrodingera w postaci

2
o) () = ey (10)

W kolejnym kroku dyskretyzacji réwnania (10) jest zastosowanie przyblizenia drugiej

pochodnej funkcji y(X) w punktach siatki X1, ..., X, za pomoca tréjpunktowej formuty

2 it+s) —2y(% Xi —
d jé/ _ II/(X +S) ll/(zx ) + l[/(X S) + O(S2>
dx= |z_z s (11)
_ Vit1 _2%+ll/i—1 +0(S2),
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gdzie O(s?) oznacza, ze aproksymacja drugiej pochodnej w punktach siatki odbywa sig
z doktadnoscia do wyrazéw, ktérych wartosci sa rzedu s2. W ten sposéb otrzymujemy

uktad n réwnan
—Vi1+ 2+ o)y — i = sPady;, i=1,2,...n, (12)
gdzie v; = V(;). Wprowadzajac nowe oznaczenia
E=s*at, 0 =sau, (13)

oraz korzystajac z warunkéw brzegowych (2)), ktére obecnie maja postaé yo = y(a) =0,
Yut+1 = Y(b) = 0, otrzymujemy jednorodny uktad réwnan, w ktérym niewiadomymi sa
przeskalowana energia £ oraz wartoci funkcji falowej na siatce ;. Uktad ten mozna

przedstawi¢ w postaci macierzowe;j

2+0;  —1 4} 141
-1 247 -1 7] 7]
: =FE : (14)
-1 240,17 —1 Y1 W1
-1 2+, Yn Vn

Woéwczas otrzymamy algebraiczne zagadnienia wiasne dla dyskretnego operatora energii
H:

Hy =Ey, (15)
ktérego rozwiazaniem s pary (E, y). Macierz H jest symetryczna tréjdiagonalna macie-

rza rzeczywista, ktérej wyrazy diagonalne okresla potencjat D (%).
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programow

W trakcie implementacji nowych metod obliczeniowych, bardzo czgsto powstaja btedy
w zastosowanych algorytmach. Dlatego za kazdym razem nalezy wykonywag testy opro-
gramowania, pozwalajace na stwierdzenie poprawnosci otrzymywanych wynikéw.

Poprawnos¢ dziatania programu stuzacego do rekonstrukceji potencjatu za pomoca me-
tody ISP, zostata zweryfikowana poprzez rozwiazanie RS ze zrekonstruowanym potencja-
tem. Ponizej przedstawione sa wybrane dane, ktore postuzyty do weryfikacji poprawnosci
otrzymanych wynikow.

W Tabeli [T] zestawione sa otrzymane wyniki dla czterech testowych zbioréw stanéw
zwiazanych energii, gdzie €;,;; oznacza zbiér pozioméw energetycznych, dla ktérych jest
rekonstruowany potencjat QW, &,,; - zbiér pozioméw energetycznych otrzymany po roz-
wigzaniu rownania Schrodingera ze zrekonstruowanym potencjatem, d € - btad wzgledny,
okresSlajacy procentowa réznicg pomigdzy &;,ir a €,y Poszczegdlne dane odpowiadaja po-
ziomom energetycznym, przedstawionym na Rysunkach za pomoca poziomych linii
ciagtych. Linie czerwone odpowiadaja zbiorom &;,;;, za$ linie czarne odpowiadaja €,;.

Dokonujac analizy uzyskanych wynikéw, a w szczegdlnosci btedéw d¢€, mozna stwier-
dzi¢, ze zrekonstruowany za pomoca metody ISP potencjat w dobrym stopniu odpowia-
da zaktadanym danym inicjujacym. W wigkszosci badanych przypadkéw d& wynosit
2 —3%. Powstate bledy spowodowane sa gldéwnie wprowadzeniem ograniczenia do mo-
delu rekonstrukcji potencjatu poprzez zawezenie zakresu zmiennoSci wspétrzednej x. W
idealnym przypadku nalezatoby rozwaza¢ x — 4o, lecz z oczywistych wzgledéw obszar
ten zawezony jest do zadanej szerokoSci QW. Na powstala réznice pomiedzy €,i; a €,
wpltywaja réwniez réznego rodzaj bledy numeryczne, pojawiajace si¢ podczas obliczen.
Niemniej jednak, biorac pod uwage powyzsze, uzyskane rezultaty sa zadowalajace i po-

zwalaja na wykorzystanie przygotowanego oprogramowania do rekonstrukcji potencjatu
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Tabela 1: Poréwnanie wartosci energii kwantowych pozioméw dla zrekonstruowanych potencjatow.

n o Epit, €V Epy, €V

|8init_80ut|, eV 66, %

Rysunek |1
1 0.0340 0.0330 0.0010 2.9630
2 0.0690 0.0661 0.0029 4.2464
3 0.1030 0.0981 0.0049 4.7171
4 0.1380 0.1363 0.0017 1.2293
Rysunek |2
1 0.1400 0.1379 0.0021 1.4978
2 0.2100 0.2032 0.0068 3.2414
3 0.2900 0.2812 0.0088 3.0220
4 0.3400 0.3300 0.0100 2.9298
Rysunek |3
1 0.2400 0.2354 0.0046 1.9064
2 0.3800 0.3753 0.0047 1.2241
Rysunek 4
1 0.0900 0.0880 0.0020 2.2215
2 0.1500 0.1428 0.0072 4.7734
3 0.2400 0.2348 0.0052 2.1575

studni kwantowej na podstawie zadanego widma energetycznego.
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Rysunek 1: Zrekonstruowany potencjat dla zbioru 4 pozioméw energetycznych

€mir = [0.0340,0.0690,0.1030,0.1380] eV, U0 = 0.15 eV, d = 40 nm

0.4 T T T

o\ /[

energy, eV

0.2F B

0.05 | | | | 1 | |

Rysunek 2: Zrekonstruowany potencjat dla zbioru 4 pozioméw energetycznych

€inir = [0.1400,0.2100,0.2900,0.3400] eV, U0 = 0.38 eV, d = 35 nm
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Rysunek 3: Zrekonstruowany potencjat dla zbioru 2 pozioméw energetycznych

€inir = [0.2400,0.3800]eV, U0 = 0.41¢V, d = 25nm
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Rysunek 4: Zrekonstruowany potencjat dla zbioru 3 pozioméw energetycznych

€mir = [0.0900,0.1500,0.2400] eV, U0 = 0.26 eV, d = 30 nm
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Weryfikacja poprawnosci dzialania programu stuzacego do rozwia-
zywania RS

Ponizej przedstawione sa wyniki obliczen pozioméw kwantowych dla wybranych
potencjaléw. Sa to potencjaly wiazace, ktére posiadaja rozwigzania analityczne, dzigki
czemu mozliwa jest weryfikacja poprawnosci otrzymanych wynikéw numerycznych. Do
celéw badania doktadnosci proceséw numerycznych, zostalty wykorzystane nastgpujace
potencjaly: Morse’a, kulombowski, Konwenta oraz oscylatora harmonicznego.

Oscylator harmoniczny. Réwnanie Schrodingera okreslone jest wzorem

W d? mo?x?

2m dx? + 2

¥(x) = e¥(x). (16)

Energie kolejnych stanéw wiasnych dane sa prze:

1

g :hw(j—i). 17

Potencjal Morse’a. Potencjal ten wykorzystywany jest w chemii fizycznej do opisu
widm czasteczkowych. Odpowiednie rownanie Schrodingera ma postac
n d?
SR V. (exp(—2Cx) — 2exp(—Cx))} Y(x) = e¥(x). (18)
gdzie V¢ jest stala o wymiarze energii, za$ 1 /C — stala o wymiarze dtugosci. Rozwiazanie

analityczne dla najnizszych energii w tym przypadku dane jest wzorem

NL

gdzie o0 = 2mVe/(HC)2, jumax = [VOU — 3.

Potencjal Konwenta. Réwnanie Schrodingera z tym potencjatem ma postac:

2
|
J—2 . .
8]:—VC [1— 2] ) ]: 1,...,]ma_x, (19)

2 4> hD? b 2
_ra 2k 1 WD) —1) | W) =e®Px). (20
il L (2k+1COS (Dx) ) () =e¥(x).  (0)

Dla k = 1 znane sa rozwigzania analityczne

mD? | , /1
€ = b +7 — 44/~ 4+ b2
"= 8m + 4+ ’

h2D?

& = b*+5

= ——[b°+5],

h2D? 1
&= —— PP +T+4y/ - +b2],

8m 4
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Ponizej przedstawione zostaly niektére wyniki obliczefi numerycznych dla przedsta-
wionych powyzej trzech potencjatow. Obliczenia zostaty wykonane za pomoca stworzo-
nego w Srodowisku Matlab solvera, ktérego kod Zrédtowy przedstawiony zostat w do-
datku B. Kazda ponizsza tabela zawiera obliczone energie trzech najnizszych stanéw
wlasnych (g1, &, €3) dla réznej liczby réznej liczby punktéw siatki n, a takze wartoSci

doktadne, wyliczone na podstawie formut analitycznych.
Wyniki obliczen numerycznych dla potencjalu Morse’a.
Do obliczen zostaty przyjete nastgpujace wartosSci:

1. przedziat obliczen [xp,xk] = [~1,10] x 107" m

2. V.=5.6076 x 10717 ]

3. 1/C=1.2500x10""m

4. m=my=9.1094 x 103! kg

Tabela 2: Wyniki obliczen dla potencjatu Morse’a.

Energie

—& —& —&3

111 3.215286746744890 2.684155170633410 2.204320970292232
221  3.214283733012709 2.679823578473910 2.194662753084520
551 3.213998865330982 2.678585403025021 2.191871583980602
1101 3.213955688528558 2.678392358413280 2.191418723661993

Wartosci uzyskane na podstawie rozwiazan analitycznych

- 3.213959716497298 2.678454974237337 2.191717998304632
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Rysunek 5: Potencjal Morse’a wraz z trzema pierwszymi poziomami energetycznymi.

Wyniki obliczen numerycznych dla potencjalu Konwenta.

Do obliczen zostaty przyjete nastgpujace wartosci:

p—

. przedziat obliczen [xp,xk] = [~12,12] x 10~° m

2. D=3.2x10%

5. m=my=9.1094 x 103! kg
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Tabela 3: Wyniki obliczen dla potencjalu Konwenta.

Energie
n
€ & &
121 0.003159547932304 0.006278158660624 0.013292268409644
241 0.003160000491716 0.006280505975271 0.013300952048102
481  0.003160113586256 0.006281092783602 0.013303123193768
1201  0.003160145252641 0.006281257099929 0.013303731169894
Wartosci uzyskane na podstawie rozwiazan analitycznych
- 0.003160151258006 0.006281288302951 0.013303846654076
0.03 T T T T T
V()
&4
0.025 zz
3
0.02f

energia, eV
o
o
=2
[6;]

0.01

0.005

Rysunek 6: Potencjat Konwenta wraz z trzema pierwszymi poziomami energetycznymi.

Wyniki numeryczne dla oscylatora harmonicznego.

Do obliczen zostaty przyjete nastgpujace wartosci:

1. przedziat obliczen [xp,xk] = [—6,6] x 107" m

2. Wy =9.3543 x 1014 g~

3. m=my=9.1094 x 103! kg
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Tabela 4: Wyniki obliczen dla oscylatora harmonicznego.

Energie

&1 & &

121 0.307752369763829 0.923048758804423 1.537931188387460
241  0.307830529744028 0.923439751088130 1.538949157906112
481  0.307850064295847 0.923537469989792 1.539203871043293
1201 0.307855534031015 0.923564845034302 1.539275464054123

Wartosci uzyskane na podstawie rozwiazan analitycznych

- 0.307856566084787 0.923569698254361 1.539282830423935

N

(2]
T

(2]
w
T

N
N
T
|

N
N
T
|

energia, eV
o o
(o] oo -
T T
| 1

=)
N
T
|

0.2

Rysunek 7: Potencjat oscylatora harmonicznego wraz z trzema pierwszymi poziomami energetycznymi.

Wyznaczone numerycznie energie wlasne i wartosci funkcji falowej w punktach siat-
ki sa tylko przyblizeniami wartosci doktadnych. Zrédtami btedéw w obliczeniach nume-

rycznych sa:

e skonczona doktadnos$¢ reprezentacji liczb rzeczywistych w komputerze oraz wyko-

nywanych operacji zmiennoprzecinkowych,

e aproksymacja pochodnych za pomoca réznic skoficzonych,
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e skoniczona dtugos¢ przedziatu obliczen,

e skalowanie warto$ci wlasnych macierzy operatora Hamiltona H wraz z kwadratem

kroku siatki s.

Na podstawie danych umieszczonych w Tabelach 2H4] mozna stwierdzié, ze przygoto-
wany solver, stuzacy do rozwiazywania RS z dowolnym potencjatem, dziata poprawnie.
Nawet dla matych wartoSci liczby weziéw n siatki numerycznej, uzyskane rozwigzania
numeryczne, nie réznig si¢ w duzym stopniu od uzyskanych na podstawie znanych roz-
wiazan analitycznych dla badanych potencjatéw. Wraz ze zwigkszaniem parametru n do-
ktadnos¢ obliczen rosnie, przy czym po przekroczeniu pewnej wartosSci granicznej moze-
my si¢ spodziewal, ze dalszy wzrost n nie bedzie powodowal poprawy, lecz moze nawet

wplynaé na pogorszenie doktadnosci otrzymanych wynikéw [110]].
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