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Rozdzial 1

Wstep.

Kropka kwantowa [1,2] jest uktadem o wielkosci od kilku do kilkuset nm!, w ktorym
wiezi sie elektrony. Ruch uwiezionych elektronéw jest ograniczony we wszystkich
kierunkach, dlatego podobnie jak w atomie znajduja sie one w stanach o dobrze
rozdzielonych, dyskretnych energiach. Z tego powodu kropki kwantowe nazywa sie
rowniez sztucznymi atomami, z ta réznica, ze w naturalnych atomach elektrony sa
wiezione przez potencjat kulombowski, natomiast w sztucznym przez zewnetrzny po-
tencjal tzw. potencjal uwiezienia. Potencjal uwiezienia mozna modyfikowaé, co prowadzi
do zmiany wtasnosci kropki kwantowej i uktadu elektronéw w niej zwiazanych. Ta wlas-
nos¢ sztucznych atomow moze byé wykorzystana w fizyce do budowy swego rodzaju
laboratorium mechaniki kwantowej, a w elektronice do konstrukcji maksymalnie zmi-
niaturyzowanych elementéw logicznych [3-10] lub cze$ci komputera kwantowego? [15-
18]. Szerokie mozliwosci potencjalnego wykorzystania sztucznych atomow spowodowaly
ich intensywne badania eksperymentalne [6,19-23] i teoretyczne [24-28|.

Kropki kwantowe sa bardzo ogélnym pojeciem, moga je stanowi¢ na przyktad trzy-
mane pomiedzy elektrodami pojedyncze molekuly organiczne [29], metalowe i nad-
przewodzace "wyspy" [7,30] lub nanorurki weglowe [31]. Najczesciej sztuczne atomy
wytwarza sie w materialach potprzewodnikowych, np. kropki kwantowe samoros-
nace [32| lub sterowane elektrostatycznie |6,23,33|. Kropki samorosnace znalazlty juz
zastosowanie do budowy bardzo dobrej jakosci laserow [34,35] oraz w biologii do bada-

nia i oznaczania komorek [36].

!Przyjelismy powszechnie uzywane w literaturze jednostki. Energie przedstawimy w [eV] lub [meV],
miarg dtugosci bedzie [nm] lub (rzadko) |um|, a gestosci powierzchniowej tadunku [|e|cm 2.

2Na komputerze kwantowym mozna rozwiazaé¢ wiele probleméw znacznie szybciej niz na kom-
puterze klasycznym [11], np. calkowanie [12] czy przeszukiwanie baz danych [13]. Réznica w szy-
bkosci obliczen np. dla problemu dekodowania zaszyfrowanych wiadomosci [14] praktycznie decyduje
o rozwiazywalnosci problemu.



W tej pracy skoncentrujemy uwage na tzw. sterowanych elektrostatycznie poziomych
kropkach kwantowych [20-23,33,37-55]. Kropki te generowane sa w nanourzadzeniach?
potprzewodnikowych, charakteryzujacych sie stosunkowo prostym procesem produkeji,
latwodcia integracji z juz istniejaca elektronika oraz duza skalowalnoscig. Regulowanie
potencjalu uwiezienia - sterowanie kropka jest tatwe, odbywa sie przez przylozenie
odpowiedniego napiecia do elektrod stanowigcych czes$é nanourzadzenia. Zaleta tych
konstrukcji jest mozliwo$¢ ustalenia wszystkich istotnych parametréow kropek w proce-

sie produkcji lub ich zmiany podczas pracy.

1.1 Heterostruktura.

Elektrostatyczne poziome kropki kwantowe tworzone sa w heterostrukturach potprze-
wodnikowych [56,57], ktore posiadaja posta¢ natozonych na siebie warstw zbudowanych
z réznych materialow potprzewodnikowych.

Istotnym elementem heterostruktury jest styk dwoch materiatow tzw. heteroztacze,
w ktorym tworzy sie schodek energii potencjalnej. W jednej z warstw energia poten-
cjalna elektronu na dnie pasma przewodnictwa jest znaczaco wyzsza, przez co stanowi
dla niego bariere potencjatu.

Heterostruktura zawierajaca trzy warstwy, z ktorych w $rodkowej energia elektronu
jest nizsza niz w warstwach zewnetrznych, stanowi studnie kwantowa.

W pracy beda rozwazane heterostruktury na bazie GaAs oraz stopu AlGaAs, charak-
teryzujacych sie doskonata jakoscia heteroztacza, wynikajaca z niemal tej samej stalej
sieci w obu materiatach [58]. Dzieki temu w heterostrukturze nie powstaja napreze-
nia ani defekty. Schodek energii potencjalnej powstaje dzieki temu, ze przerwa ener-
getyczna pomiedzy dnem pasma przewodnictwa a wierzchotkiem pasma walencyjnego
ma rézng szerokos$¢ w réznych materiatach. Poziomy energetyczne po obu stronach
heteroztacza uktadaja sie w taki sposob, zeby srodek przerwy energetycznej lezal na
jednym poziomie w obu materialach. Energia potencjalna elektronu na dnie pasma
przewodnictwa bedzie przyjmowala nizsze wartosci po stronie materialu o mniejszej
szerokosci przerwy. Wysokos¢ schodka wynikajaca z r6znicy potozenia dna pasma prze-
wodnictwa Up,,g tatwo jest wyznaczy¢, jesli znamy sktad materiatowy. Dla rozwazanych

w rozprawie struktur zbudowanych z GaAs:Al,Ga;_,As Upgna wynosi [58] :

3Ze wzgledu na rozmiar rozwazanych urzadzer, w dalszej czesci pracy bedziemy méwié¢ o nanou-
rzadzeniach i nanostrukturach



Uband =07 2. (1.1)

Heterostruktury na bazie GaAs i AlGaAs wytwarza sie w technologii epitaksji

z wiazki molekularnej (ang. Molecular Beam Epitaxy - MBE) [59].
W technolgii tej na odpowiednio spreparowana warstwe podlozowa, wytwarzana np.
metoda Czochralskiego, nanoszony jest dany material (np. GaAs) warstwa atomowa po
warstwie atomowej. Powstale w ten sposob heterostruktury posiadaja zadany, bardzo
doktadny uktad warstw. Heteroztacze jest bardzo gladkie, ,chropowatos¢” granicy
pomiedzy warstwami GaAs i AlGaAs jest rzedu dwoch statych sieci.

Przyjmijmy intuicyjny uklad odniesienia zgodny z kierunkiem wzrostu, w ktorym
podloze i warstwy najwczesniej naniesione sa ,na dole”, a warstwy naniesione jako
ostatnie sg ,na gorze’. Znajdujacy sie w gornej czesci heterostruktury AlGaAs oraz
niektore warstwy GaAs przy podlozu domieszkuje sie donorami [60]. W technologii
MBE uzyskuje sie precyzyjne rozmieszczenie domieszek w kierunku wzrostu, gdyz
domieszkowanie realizuje sie przez dodanie atomow majacych stanowi¢ domieszki przy
nanoszeniu danej warstwy. W kierunku réwnolegltym do warstw rozktad domieszek jest
przypadkowy.

Uzywane sa dwa typy domieszkowania: objetosciowe, w ktorym domieszkuje sie wiele
warstw atomowych oraz tzw. domieszkowanie typu ¢ [61] (d-doping), w ktorym do-
mieszkowana jest jedna monowarstwa atomowa. W rozprawie domieszkowanie typu
0 przyblizymy domieszkowaniem objeto$ciowym. Jako domieszki typu n uzywa sie
krzemu, ktory wewnatrz AlGaAs czy GaAs nie dyfunduje oraz nie ma tendencji do
tworzenia osobnych warstw. Krzem moze zajmowac¢ pozycje glinu-galu i arsenu, przez
co moze stanowi¢ domieszke zaréwno typu n, jak i p. Domieszki réznych typow ulegaja
kompensacji, zatem efektywna gestos¢ domieszkowania bedzie rowna réznicy gestosci
domieszek typu n i typu p. Ilos¢ domieszek typu donorowego (a wiec i akceptorowego)
w danym materiale zalezy od technologii wytworzenia [62| i zmienia sie¢ w zakresie
40%-95%.

Okreslenia ,,domieszki” czy ,donory” bedziemy uzywali tylko w stosunku do domieszek
(donorow), ktore nie ulegly kompensacji.

W zaleznosci od gestosci domieszkowania potprzewodnik bedzie wykazywal rézne
wlasnosci fizyczne |63]. Dla niewielkiej gestosci domieszkowania (< 107 cm™3) istotne
bedzie tylko oddzialywanie elektronu z dodatnim centrum donorowym, na ktorych
dany elektron jest zlokalizowany. Powstanie jeden poziom donorowy znajdujacy sie ok.

5 meV ponizej dna pasma przewodnictwa.



Gdy domieszkowanie bedzie wieksze (n'), elektrony zlokalizowane na donorach beda
oddzialywaé z sasiednimi centrami donorowymi oraz z pozostalymi elektronami.
Poziom donorowy ulegnie rozszczepieniu i powstanie waskie pasmo donorowe.

Dla bardzo duzego domieszkowania (n*" rzedu 10'® ecm™2) pasmo donorowe poszerza
sie i taczy z pasmem walencyjnym. Taki material jest przewodnikiem.

Wtasnosci przewodzace ma rowniez dwuwymiarowy gaz elektronowy (2 Dimen-
sional Electron Gas - 2DEG), ktory tworzy sie w heterostrukturze zbudowanej z GaAs
i domieszkowanego donorami nAlGaAs. Czesé elektrondéw przejdzie z poziomoéw dono-
rowych do GaAs, ktoéry posiada nizej potozone niz AlGaAs dno pasma przewodnictwa.
Elektrony w GaAs beda przyciggane do heteroztacza przez dodatni tadunek zjoni-
zowanych donoréw. Ich ruch w kierunku prostopadlym do warstw jest ograniczany,
a w pozostatych dwoch wymiarach swobodny, dzieki czemu 2DEG moze przewodzi¢
prad tylko wzdtuz warstw.

Stykajacej sie z GaAs warstwy AlGaAs o grubosci kilkunastu-kilkudziesieciu nm
nie domieszkuje sie w celu zmniejszenia wptywu potencjalu pochodzacego od tadunku
przypadkowo roztozonych zjonizowanych donoréw tzw. potencjatu fluktuujacego.
Potencjat fluktuujacy pogarsza jakos¢ 2DEG oraz wprowadza zaburzenia do potencjatu

w kropce kwantowej.

1.2 Nanourzadzenie.

Nanourzadzenia, w ktorych generowane sa poziome kropki kwantowe zbudowane sa
z heterostruktury oraz potozonych na niej metalowych elektrod sterujacych, ktore stuza
do ksztaltowania potencjalu uwiezienia w kropce kwantowej.

Elektrody sterujace sa naktadane na znajdujaca sie na powierzchni heterostruktury
warstwe AlpoGaggAs. Bariera Schottky’ego wystepujaca na styku metal-potprzewodnik
pomiedzy ta warstwa a elektrodami jest wysoka (ok. 0.87 €V), co uniemozliwia przeplyw
elektronow do heterostruktury. Z tego powodu warstwa AlGaAs sasiadujaca z elektro-
dami stanowi warstwe blokujaca.

Jedna z elektrod (uziemienie) potaczona jest zlaczem omowym z dwuwymiarowym
gazem elektronowym znajdujacym sie w dolnej czesci heterostruktury. Ztacze omowe
stosuje sie w celu zminimalizowania wplywu bariery Schottky’ego. Stanowi je obszar
bardzo silnie domieszkowanego potprzewodnika sasiadujacego z metalowa elektroda.
Ze znajdujacych sie najblizej metalu pozioméw donorowych elektrony przejda do met-

alu, powodujac ugiecie dna pasma przewodnictwa i wyré6wnanie sie poziomu Fermiego



w metalu z poziomem Fermiego w gazie elektronowym w potprzewodniku. Za poziom
Fermiego w calym nanourzadzeniu przyjmiemy zatem energie Fermiego w rezerwuarze
elektronow - dwuwymiarowym gazie elektronowym.

Kropke kwantowa generuje sie przez przylozenie ujemnych napie¢ pracy pomiedzy
uziemione zlgcze omowe i odpowiednio uksztaltowane elektrody sterujace®. Spod elek-
trod sterujacych otaczajacych planowany obszar kropki kwantowej dwuwymiarowy gaz
elektronowy zostanie wypchniety do rezerwuaru. Obszar ,wypchniecia” przypomina
pierécieni, wewnatrz ktorego znajduje sie mata  katuza”, stanowigca sztuczny atom za-
wierajacy kilka-kilkadziesiat elektronow.

Potencjal uwiezienia w kierunku prostopadtym do warstw jest wynikiem przyciggania
elektronow do heterozlacza przez zjonizowane donory.

Planowana geometrie elektrod sterujacych uzyskuje sie przez zastosowanie litografi
wiazka elektronowa [64]. W tej technologi wytwarza sie elektrody [65] oraz wplywa-
jace na ksztalt elektrod nano-elementy potprzewodnikowe [6,66], majace posta¢ nano-
walcow nalozonych na powierzchnie heterostruktury. Po wytworzeniu heterostruktury
pokrywa sie ja polimerem, ktorego tanicuchy w miejscach zaplanowanych elektrod lub
poza walcami uszkadza sie wiazka elektronowa.

Po usunieciu uszkodzonych taricuchéw polimeru, w miejscu planowanych elektrod na-
noszona jest warstwa metalu (tytanu, potem zlota), a nadmiar materiatlu polprzewod-
nikowego poza walcem usuwa sie wiazka jonow. W wyniku proceséw technologicznych
ksztalt elektrod nieco odbiega od planowanego. Spowodowane to jest miedzy innymi
odbijaniem elektronéw na granicy polimer-potprzewodnik, nieréwnolegtoscia wiazki
jonow, wnikaniem atomow metalu do pélprzewodnika lub rozchodzeniem sie metalu
na boki przy dolnej podstawie. Z tych powodéw budowa elektrod nie jest tak dobrze

okreslona jak budowa heterozlacza.

1.3 Cel pracy.

Eksperymentalne wyznaczenie potencjatu uwiezienia w kropkach kwantowych jest nie-
mozliwe, dlatego w wiekszosci prac teoretycznych dotyczacych sztucznych atomow
przyjmuje sie zewnetrzny potencjal uwiezienia w postaci przyblizonej, najczesciej po-
tencjatu oscylatora harmonicznego [67, 68|, prostokatnej studni potencjatu lub jamy

potencjatu o przebiegu gaussowskim [69].

4W dalszej czesci rozprawy zamiast ,napiecie pracy przytozone pomiedzy uziemione ztacze omowe
a elektrode sterujaca X” bedziemy pisali krétko napiecie na X”.



Uzycie modelowego potencjalu uwiezienia znacznie upraszcza opis kropki kwantowej,
jednak nie pozwala uwzgledni¢ jego zaleznosci od napieé¢ przytozonych do elektrod oraz
ilosci elektronéw uwiezionych w kropce.

W pewnych szczegolnych przypadkach mozna wyliczy¢ potencjal uwiezienia z pier-
wszych zasad. Udaje sie to wykona¢ w niektérych kropkach samorosnacych oraz
w kropkach elektrostatycznych. Kropki samorosnace wytwarza sie przez naniesie-
nie na podtoze kilku monowarstw potprzewodnika o znacznym niedopasowaniu stalej
sieci. Caltkowity potencjal uwiezienia w tych kropkach pochodzi od heteroztacza oraz
naprezen sieci powstatych w skutek niedopasowania statych sieciowych. W tych ukta-
dach potencjal uwiezienia dla elektronéw mozna wyznaczy¢ stosujac metode oparta na
teorii sprezystosci [70].

Celem niniejszej rozprawy jest wyznaczenie potencjatu uwiezienia dla kropek kwan-
towych generowanych elektrostatycznie. W tych uktadach potencjal uwiezienia gen-
erowany jest przez przyltozone do elektrod napiecia. Mozna wyliczy¢ go z pierwszych
zasad elektrostatyki rozwiazujac réwnanie Poissona. Potencjal uwiezienia zalezy od
rozkltadu tadunku uwiezionych w nim elektronéw, ktory wyznaczymy przez rozwigzanie
rOwnania Schrodingera. Rozktad zaleznych od siebie potencjalu elektrostatycznego
oraz tadunku elektron6w nazywany jest problemem Poissona-Schridingera [71]. W roz-
prawie opracujemy teorie pozwalajaca rozwiaza¢ numerycznie problem
Poissona-Schrodingera w wybranych nanourzadzeniach.

W literaturze mozna znalez¢ kilka prac, w ktorych rozwigzano numerycznie problem
Poissona-Schrodingera w nanostrukturach potprzewodnikowych.

W pracy [72] przebadano urzadzenie dwuelektrodowe posiadajace symetrie osiowa.
W pracach [73-75] przebadano nanourzadzenie trojelektrodowe, stanowiace prototyp
tranzystora jednoelektronowego [6].

W ostatnim czasie ukazala sie seria prac [76-79|, w ktérych badano nanostruktury
wieloelektrodowe nie posiadajace symetrii, zbudowane z GaAs i jego stopow.

W pracach [80-82] zbadano nanostruktury oparte na krzemie (struktury MOS).

1.4 Uklad pracy.

W rozdziale drugim przedstawimy teorie nanourzadzenn dwuelektrodowych posiadaja-
cych symetrie cylindryczna. W szczegblnosci przedstawimy numeryczny sposob roz-
wigzania réwnania Poissona, samouzgodnienie problemu Poissona-Schrédingera oraz

problem warunkéow brzegowych.



Obliczenia wykonamy dla nanostruktury dwuelektrodowej [83], ktora zostala skon-
struowana i przebadana eksperymentalnie przez zesp6t pod kierownictwem

R. C. Ashoori’ego z Massachusetts Institute of Technology (MIT).

Zespo! ten zbudowal, a nastepnie przebadal szereg podobnych konstrukeji [37-40].

W rozdziale trzecim uzupelnimy teorie z rozdziatu drugiego o mozliwo$¢ badania na-
nourzadzen posiadajacych dowolny uktad elektrod i nie posiadajacych zadnej symetrii.
Zbadamy nanostrukture wieloelektrodowa [47], wytworzona i przebadang eksperymen-
talnie przez zesp6t pod kierownictwem L. Kouwenhovena z Uniwersytetu Technicznego
w Delft. Jest to konstrukcja reprezentatywna dla serii wieloelektrodowych struktur
planarnych [33,41-53]. Dodatkowym utrudnieniem, ktére musimy uwzgledni¢ w tych
rachunkach jest pole magnetyczne, poniewaz wszystkie pomiary byly wykonywane
w jego obecnosci.

W rozdziale czwartym wykorzystamy teorie opracowang w rozdziale trzecim do
badania zjawiska autolokalizacji elektronu w sasiedztwie uziemionej elektrody [84].
Obliczenia wykonamy dla nanourzadzenia zawierajacego studnie kwantowa oraz jedna,
nieskoriczenie dluga, ale o skonczonej szerokosci elektrode ($ciezke pradowa).
Odpowiemy na pytanie, gdzie lokalizuje sie elektron? Czy ponizej Srodka Sciezki, czy
przy krawedzi. Przebadamy rozktady tadunku i energii potencjalnej w nanourzadzeniu.

W Dodatku opiszemy dwie doktadne metody diagonalizacji hamiltonianu. Pierwsza
to metoda czasu urojonego stosowana w problemach jednoelektronowych. Druga jest
metoda mieszania konfiguracji 85|, w uktadach nie posiadajacych wysokiej symetrii,

zastosowana do doktadnego opisu uktadoéw 2, 3 i 4 elektronowych.



Rozdzial 2

Urzadzenie dwuelektrodowe

posiadajace symetrie cylindryczna.

Przedmiotem obliczen zaprezentowanych w tym rozdziale jest rozklad potencjatu elek-
trostatycznego w nanourzadzeniach, w ktorych zespol R. Ashooriego z MIT badal
eksperymentalnie wlasnosci kropek kwantowych [37-40,83]. Schemat takiego nanou-
rzadzenia przedstawiony jest na rys. 2.1. Nanourzadzenie to ma planarna strukture
i sktada sie z na przemian natozonych na siebie domieszkowanych i niedomieszkowanych
warstw polprzewodnika GaAs i AlGaAs. Podloze z GaAs o grubosci 300 nm jest silnie
domieszkowane donorami i potaczone z ztaczem omowym.

Dalsze warstwy sa natozone na podltoze w nastepujacej kolejnosci: bufor z GaAs o
grubosci 60 nm, 12.5 nm bariera tunelowa z AlGaAs, obszar studni kwantowej o
grubosci 17.5 nm z GaAs oraz 50 nm bariera blokujaca z AlGaAs. W barierze bloku-
jacej w pracach [37-40,83| zastosowano domieszkowanie typu § lub roztozono domieszki
donorowe rownomiernie w warstwie o grubosci 35 nm stanowiacej gérng czes¢ bariery.
Na domieszkowana donorami warstwe AlGaAs natozony jest kapturek z GaAs w ksztal-
cie walca o wysokoéci h = 30 nm i promieniu podstawy R. Cala struktura jest pokryta
metalem, ktory tworzy elektrode gérna - bramke.

Pomiedzy bramke i kontakt omowy przylozone jest ujemne napiecie state V; modu-
lowane skladowa zmienna V. o bardzo malej amplitudzie. Napiecie zmienne uzy-
wane jest w procesie pomiaru pojemno$ci kropki metoda spektroskopii pojemnos-
ciowej. Napiecie state jest zrodtem niejednorodnego pola elektrostatycznego, ktore
w studni kwantowej z GaAs w obszarze ponizej kapturka tworzy potencjatl uwiezienia
dla elektronéw w ptaszczyznie xy. Ograniczenie ruchu elektronéw w kierunku z wynika

z rOznicy poziomow dna pasma przewodnictwa GaAs/AlGaAs.
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Rys. 2.1: (a) schemat nanourzadzenia z zaznaczonymi elektrodami, uktadem warstw i
miejscem, w ktorym generuje sie kropka kwantowa. Strzatka zaznaczono kanal, ktérym
elektron przechodzi z podloza do kropki lub z kropki do podloza. (b) schematy-
czny przekroj przez nanourzadzenie. Zamieszczono oznaczenia rozmiaré6w wybranych
elementow nanourzdzenia: wysokoéci kapturka h oraz promienia jego podstawy R.
Przedstawiono orientacje uktadu wspotrzednych, oraz przebieg powierzchni brzegowych
otaczajacych obszar obliczeniowy (czerwona linia). Na te powierzchnie sklada sie
powierzchnia gorna i boczna kapturka oraz powierzchnia walca o promieniu R.. (c)
poltozenia dna pasma przewodnictwa Upgnq(z) dla o = R, . Linia przerywana zazna-
czono potozenie pozioméw donorowych, znajdujacych sie 4.7 meV ponizej dna pasma
przewodnictwa. Poziomy donorowe w podtozowej warstwie GaAs wyznaczaja energie
Fermiego Er.

2.1 Spektroskopia pojemnosciowa.

Spektroskopia pojemno$ciowa jest eksperymentalng metoda badania elektronowych
pozioméw energetycznych w kropkach kwantowych. Metoda ta bazuje na pomiarze
zmiany pojemnosci elektrostatycznej nanourzadzenia spowodowanej wielokrotnym wcho-
dzeniem do i wychodzeniem z kropki kwantowej pojedynczego elektronu. W pracy [83]
przejs$cia stymulowane sg okresowo zmiennym napieciem Vg, (ok. 30 kHz) o malej am-
plitudzie (ok. 3 mV).
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Sa one obserwowane jedynie w sytuacji, gdy w zaleznosci od warto$ci zmiennego
napiecia Vy. energia uktadu N-elektronowego w kropce bedzie na przemian wigksza
i mniejsza od energii Fermiego. Przy braku zewnetrznych pol w temperaturze 0 K
energia Fermiego Fr calego nanourzadzenia jest wyznaczana przez energie stanu pod-
stawowego donorow w podtozu. W pracy przyjeliSmy Ep jako energie odniesienia
i przypisaliémy jej wartos¢ Er = 0.

Obserwacje poziomo6w energetycznych w kropce kwantowej rozpoczyna sie od opro-
znienia kropki z elektronéw przez przylozenie niskiego (silnie ujemnego) napiecia V.
Jesli bedzie podwyzszaé¢ sie skladowa stala napiecia, to dla okreslonej jej wartosci
otrzyma sie¢ gwaltowne zwickszenie pojemnosci elektrostatycznej nanourzadzenia, czyli
pik pojemnosciowy odpowiadajacy przejéciu pierwszego elektronu do kropki. Kolejny

N-ty pik pojemnosciowy odpowiadaé bedzie przejéciu N-tego elektronu.

2.2 Potencjal pola elektrostatycznego i jego zrodta.

Calkowite pole elektrostatyczne w nanostrukturze jest generowane przez napiecie przy-
lozone pomiedzy elektrody, zjonizowane donory w warstwach domieszkowanych i elek-
trony uwiezione w kropce. Korzystajac z zasady superpozycji rozdzielamy potencjat
1ot (T) catkowitego pola elektrostatycznego w nanostrukturze na dwie sktadowe, ktore

pochodza od roznych zrodet :

Sptot(m = @elst(F) + Speqd(f‘) . (21)

©eqa(T) jest potencjalem pochodzacym od elektronéow uwiezionych w kropce.

Wyznaczamy go catkujac gesto$é tadunku elektronow peqq(r):

/ i, PeadlTD) (2.2)

1 — — Y
|7 — 7|

Peqa(T) = Areey
gdzie € jest obszarem kropki i czesci barier.

west () jest potencjatem pola elektrostatycznego, ktore jest generowane przez zjoni-
zowane domieszki i tadunki indukowane na elektrodach a jego niejednorodnos$¢ ponizej
kapturka stanowi potencjal uwiezienia bocznego dla elektronéw w kropce kwantowej.
Potencjal ¢e s (7) stanowi przedmiot naszych badan, znajdujemy go rozwiazujac row-

nanie Poissona:
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V(i) = —220) (2.3)
E€n

gdzie py(7) jest gestoscia tadunku zjonizowanych donoréw w obszarze gornej czesci
bariery blokujacej AlGaAs i w warstwie domieszkowanej podloza ponizej bufora.
Jonizacji ulegaja donory potozone w miejscach, w ktorych energia potencjalna elek-
tronu liczona wzgledem podtloza jest wieksza od energii wigzania donora. Poniewaz za
potencjal odniesienia przyjmujemy w rachunku potencjal podtoza, energia potencjalna

elektronu wyniesie:

Utot(F) = —’€\¢t0t(F) + Uband(m» (2'4)

gdzie Upana(7) jest wartoscia energii potencjalnej elektronu wynikajaca z przesuniecia
dna pasma przewodnictwa w danym materiale (rys. 2.1¢), a @0 (7) oznacza caltko-
wity potencjal elektrostatyczny dany wyrazeniem (2.1). Warunek na rozktad gestosci

zjonizowanych donoréw przyjmie postac:

0 dy U (7) < EP
pul) = o D) < B 29

le|ng(7)  gdy Uy (7) > EP

gdzie ny(7) stanowi rozklad gestoéci wprowadzonych domieszek donorowych, a EP
stanowi energie elektronu zwiazanego na dodatnim centrum donorowym, lezy ona
4.7 meV ponizej dna pasma przewodnictwa GaAs. Zgodnie z przyjetym przez nas
poziomem odniesienia £ = Ep = 0.

Zalozenie jednorodnego (ciaglego) rozkladu tadunku donoréw jest mozliwe dzieki
obecnoéci niedomieszkowanych warstw buforowych — dolnej i gornej, ktore powoduja,

ze potencjat pochodzacy od wielu punktowych Zrodet usrednia sie w studni kwantowej.

2.3 Procedura numeryczna wyznaczania potencjalu.

Rozwazana struktura posiada symetrie osiowa, zatem rozktad potencjatu elektrostaty-
cznego zapisa¢ mozna we wspotrzednych cylindrycznych, dzieki czemu opis sprowadz-
imy do dwoch zmiennych (o, 2). Roéwnanie Poissona (2.3) w tych wspolrzednych

przyjmie postac:
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#2 10 O
( = 0. (2.6)

3_Q2 + Ea_g + @) Petst (05 2) +
Roéwnanie to rozwigzujemy iteracyjna metoda nadrelaksacji. Jest to metoda rézni-
cowa, przy pomocy ktorej wyznaczamy wartosci potencjatu na siatce. Uzywamy siatki
o stalych odleglosciach miedzyweztowych, ktore wynoszg: w kierunku z - A, = 2
nm, w kierunku o przyjmowalismy A, w zakresie od 2 nm dla malych promieni kap-
turkow (R < 80 nm) do 10 nm (dla R > 500 nm). Stosowanie siatki o weztach
rownoodlegtych dla funkcji gladkich pozwala uzyskaé¢ przy pomocy trojpunktowego

ilorazu réznicowego doktadnosé aproksymacji pochodnych rzedu O(A?):

= + O(A2
ox 20, (A2) (2.7)
Pf(x)  fle+A)+ flz—A)—2f(2) 2
FYC A2 +OA).

Po zastapieniu pochodnych w réwnaniu (2.6) odpowiednimi ilorazami roznicowymi

otrzymamy:

Qoelst(gi + Am Zz) + Qoelst(gi - Am Zz) - ZQOelst(Qiu zz)
AQ
o

1 @erst(0i + Dy, 21) — Peist(0i — Dy, 2i) (2.8)
+_
9i 24,

+soezst(gi, 2i + A,) + Cest(0i, 7 — A) — 20erst (04, %) N pali, %)

= 0.
A2 0

Rownanie (2.8) stanowi zwiazek pomiedzy gestoscia tadunku i wartoscia potencjalu
w punkcie centralnym oraz warto$ciami potencjatu w czterech sagsiednich punktach.
Przegrupujemy wyrazy w réwnaniu tak, aby wyrazi¢ potencjat w punkcie centralnym

przez pozostate wielkosci:
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0i Z _ 1 - . Qoelst(gi + Agn Zz) + @elst(@i - AQ7 Zz)
Soelst 19 <1 92 AQ
1 Pe lst(Qz + Aga Zz) Soelst( Aga Zz)
_l__
24,

+

(pelst(Qh Zi + Az) + Spelst(Qia Zi — Az) Pd(Qu Zz)
+ .
A2 €0

z

Wyrazenie to zostanie wykorzystane do iteracyjnego wyliczenia potencjatu:

(2.9)

AQ?'Z%')

Spel—;tl(gia ZZ) = (1 - w)gpelst(giv ZZ) +w |:E + P:| :
Peist(0i + By 21) + P00 = By 2i) | 1 Prian(0i + By 21) = el =
Ol (0, 2 + L) + (0, 2 — A) | plilois 2i)
+ + ,
A7 e€o

(2.10)

gdzie w oznacza wage, ktora dobieramy tak, aby zoptymalizowaé zbiezno$¢ procedury

iteracyjnej.

Rozktad potencjatu liczymy przebiegajac siatke punktéw w przestrzeni kolejno

w kierunkach o i z. Podczas pojedynczej iteracji wartos¢ funkeji @erse (05, 2;) modyfiku-

jemy dwustopniowo (rys. 2.2), najpierw w wezlach oznaczonych krzyzami, nastepnie

w wezlach zaznaczonych okregami. Zabieg ten zwieksza stabilno$é¢ procedury itera-

cyjnej.
A

z Jan Jan D D
N N NP NP

a a a

N NP NP
a a fan Fan
N NP NP N
0

Rys. 2.2: Kolejnosci obliczent na weztach siatki.

1
W wyrazeniu (2.10) znajduje sie wyraz zawierajacy —, dlatego nie mozemy uzy¢

tego wyrazenia do wyznaczenia potencjatu na osi symetrii ¢, (0, 2).
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Mozemy skorzysta¢ natomiast z faktu, ze dla ¢ = 0 pochodna funkcji ¢es(0,2) po

0 musi sie zerowac:
aSoelst (Q? Z)

50 = 0. (2.11)

o— 0T

Aproksymacje pochodnej prawostronnej na siatce:

6Q06lst(ga Z) 4spelst(Qi + Aga zz) - 3¢elst(gi7 zz) - Soelst(gi + 2A97 Zz) 2
= A 2.12
ni o 1O (212

uzyjemy do warunku (2.11) aby uzyska¢ formule do procedury iteracyjne;j:

n 1 n n
spel_gtl (07 Zl) - g [4(pelst<AQ7 ZZ) - (pelst(QAw ZZ)] . (213)

2.4 Warunki brzegowe dla rozwigzania réwnania

Poissona.

Wyznaczajac @est z rownania Poissona nakladamy na rozwigzanie warunek brzegowy
na powierzchni otaczajacacej interesujacy nas obszar, zaznaczony schematycznie na
rys. 2.1.b linia czerwona. Obszar ten ma posta¢ cylindra z natlozonym kapturkiem.

Na powierzchniach gornej metalowej elektrody - bramki oraz dolnej elektrody - podtoza,
wartos$¢ catkowitego potencjatu ¢, jest ustalana w eksperymencie przez przytozone

napiecia [86]:
Ptot (Felektroda) == ‘/;] + Usch, (214)

gdzie U, jest wysokosScia bariery Schottky’ego.

Zalezno$é na . wyznaczamy korzystajac z rownania (2.1):

Pelst (Felektroda) = Ptot (Felektroda) - Qpeqd (Felektroda) . (2 1 5)

Ta procedura pozwala uwzgledni¢ w rachunku tadunek indukowany na elektrodach
przez elektrony uwiezione w kropce kwantowe;.

Na powierzchni bocznej cylindra przyjmujemy warunek brzegowy von Neumanna.
Zaktadajac neutralno$é¢ tadunkowa struktury zadamy zerowania sie normalnej do po-

wierzchni sktadowej pola elektrycznego:
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i-E=0 (2.16)
Te zalezno$é stosujemy w kazdej iteracji w postaci:
@?otl(Rm Z) = go?ot(RC - A.Q7 Z) (217)

W rzeczywistosci powyzszy warunek brzegowy jest spetniony dla R. — co, postawienie
go w skonczonej odlegtosci od kropki kwantowej moze prowadzi¢ do zafalszowania
przebiegu potencjalu. Musimy zatem przyjac¢ taka wielko$¢ pudta obliczeniowego, aby
niedoktadnos¢ wyznaczenia warto$ci potencjatu w centrum struktury spowodowana
przyblizonym charakterem warunku brzegowego byta do pominiecia. Przeprowadzono

nastepujacy rachunek testowy, majacy na celu dobor wielkosci obszaru obliczen:

6

5 |
1 2 3
RJR[1]

Rys. 2.3: Zalezno$¢ funkcjonatu I (2.18) od wielkosci obszaru obliczeni R... Poczatkowa
wielko$¢ R, jest nieco wieksza od promienia kapturka R = 205 nm.

1. Przyjmujemy poczatkowa wielkos¢ obszaru R..
2. Wyznaczamy funkcje s (7) na calym obszarze.

3. Wyznaczamy funkcjonat :

I= el Petst (T)dr. (2.18)
QdOt Qdot
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4. Jesli wraz ze zwiekszaniem R, funkcjonal I nie zmienia sie koriczymy procedure,

w przeciwnym wypadku zwickszamy R, i przechodzimy do punktu 2.

Na rys. 2.2 zamieszczono zalezno$¢ funkcjonalu I od wielkosci obszaru obliczen
R, dla struktury o promieniu kapturka R = 205 nm. Dla malego obszaru obliczen
potencjal jest silnie uzalezniony od R.. Dla R, > 2R funkcjonal I(R,) jest staly, dalsze
zwiekszanie odlegtosci brzegu od kropki kwantowej nie wplynie na potencjal w kropce,

mozemy wiec do rachunku wtasciwego uzy¢ tej wartosci ..

2.5 Samouzgodnienie pole-tadunek.

Wystepujaca w rownaniu (2.3) gestosé¢ tadunku pochodzi od zjonizowanych donorow.
Jej zaleznos$¢ od rozkladu potencjalu dana jest wyrazeniem (2.5). W rezultacie zalezy
ona od rozktadu potencjatu, ktory przy jej pomocy wyliczamy. UwzgledniliSmy ten
fakt poprzez umieszczenie przy p w rownaniu (2.10) indeksu n, ktory pozwala zmieniaé
rozkltad gestosci tadunku w trakcie iteracji.

Drugi rodzaj tadunku wystepujacy w nanourzadzeniu - tadunek elektronow uwie-
zionych w kropce kwantowej wchodzi do réwnania Poissona poprzez warunek brzegowy.
Jego rozktad gestosci znajdujemy rozwiazujac kwantowy problem uktadu kilku elek-
tronow w potencjale zewnetrznym Ue, ¢ (7), ktory wydzielamy z potencjatu Uiy (77) ode-

jmujac od niego potencjal pochodzacy od elektronéw uwiezionych w kropce kwantowe]

_|e|906qd(F) :
Ucong () = Uiot(T) + |€leqa(T) = —le|@erst () + Upana(T)- (2.19)

Rachunki te nawet w przypadku obecnoéci tylko jednego elektronu w kropce kwan-
towej sa czasochtonne i nie moga by¢ wykonywane w kazdej iteracji. Wprowadzamy
dla nich dodatkowa petle iteracyjng. Rachunki iteracyjne prowadzimy do uzyskania
samouzgodnienia rozktadu tadunku pochodzacego od obydwu Zrédet i rozktadu poten-

cjatu elektrostatycznego. Postepujemy wedtug schematu (rys 2.4):

1. Ustalamy napiecie przylozone do elektrod i liczbe elektronéw uwiezionych w kropce
kwantowej. Narzucamy warunki brzegowe na potencjal catkowity ¢, na elek-

trodzie.

18



2. Wprowadzamy warunki poczatkowe. Ich trafny wybor skraca istotnie czas obli-
czen. We wszystkich punktach lezacych ponizej kapturka przyjmujemy, ze donory
nie sg zjonizowane, zas w pozostalym obszarze przyjmujemy rozktad jonizacji

wyznaczony analitycznie dla przypadku o >> R.

Rozktad gestosci tadunku NV elektronéw uwiezionych pomiedzy barierami przyj-

mujemy w postaci:

peqd(97 Z) =

I

Ne 0? s d
a2 exp (—¥> - COS <ﬁ(z — ZO)) cgdy |z — 2] < 5
>

(2.20)

gdzie d = 12.5 nm jest szerokoscig studni kwantowej, a = 30 nm - rozmiarem

gaussianu w kierunku p, 2o = 80.75 nm - Srodkiem studni kwantowej.

3. Wedlug wzoru (2.2) liczymy potencjal .qq(7) pochodzacy od tadunku uwiezio-
nego w kropce. Korzystajac z warunkow brzegowych na ¢ (7), znajdujemy

warunki brzegowe na o (7) korzystajac z rownosci (2.15).
4. Wykonujemy procedure iteracyjna, w kolejnych krokach wyznaczajac:

(a) potencjal wewnatrz obszaru obliczen zgodnie z (2.10), nastepnie (2.13)
(b) potencjal na brzegu z warunku (2.17)
(c) rozktad tadunku donorow z (2.5),

az do uzyskania samouzgodnienia rozkladu potencjatu elektrostatycznego z ges-

toscig tadunku zjonizowanych donordw.

5. Rozwiazujemy problem wtasny uktadu N elektronéow uwiezionych w kropce kwan-
towej utworzonej przez potencjat wyliczony w punkcie 4. Znajdujemy nowy
rozktad gestosci elektronéw w kropce i wracamy do punktu 3. Samouzgodnienie
gestosci tadunku uwiezionych w kropce elektronéw uzyskujemy bardzo szybko,

zazwyczaj w kilku krokach iteracyjnych (3-5).

Procedura iteracyjna wykonywana w punkcie 4 przedstawionego schematu jest za-
zwyczaj bardzo wolno zbiezna. Wynika to stad, ze zmiany potencjatu w danym punkcie
powoduja zmiany rozktadu zjonizowanych donorow, ktére wchodza do nastepnej itera-

cji.
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Ustalamy parametry ukiadu:

napiecia, geometrie,
domieszkowanie

|
Wyznaczamy poczatkowe @

rozktady: p, Pags: Pat

:

wyZnaczamy o,
= wyznaczamy o7
z(22) =kt
wewnatrz obszaru
l obliczen z (210} i {213)
Narzucamy warunek brzegowy
na @_,, na powierzchni metalu wyznaczamy

0L (R.2) 2(217)

wyznaczamy

wyznaczamy gestosc pg z(221)

tadunku elektronu p_,
T ~T'<40mK~ N

achune
zbiezny?

Rys. 2.4: Schemat algorytmu iteracyjnego shuzacego do wyznaczenia potencjatu
uwiezienia w nanourzadzeniu. Z lewej strony przedstawiono blok zawierajacy petle
samouzgodnienia pole — tadunek elektronéw w kropce. Z prawej zamieszczono schemat
algorytmu wyznaczania ..

Powoduje to oscylacje, ktore zanikaja tylko przy bardzo matych wagach, co spowal-
nia rachunki. W rezultacie uzyskanie samouzgodnienia wymaga kilkudziesieciu tysiecy
przebiegow calej siatki punktow.

Znaczng poprawe zbieznosci uzyskuje sie wprowadzajac symulowane ,schtadzanie”
uktadu. Pomiary, ktorych wyniki staramy sie odtworzy¢ wykonywane byty w skrajnie
niskich temperaturach (kilkadziesiat mK). Rozklad obsadzen stanoéw elektronowych
jest praktycznie zero-jedynkowy (2.5). Jezeli jednak wprowadzimy rozklad Fermiego
Diraca dla temperatur skoriczonych, wtedy ulegng zmianie rozktady tadunkéw zjoni-

zowanych donoréw. Rozkltad gestosci zjonizowanych donoréw przechodzi w:

pa(7) = —— e(lgdém Utot(f‘)) . (2.21)

1 _
TP knT

W granicy T"— 0 rozklad ten przechodzi w rozktad dany wyrazeniem (2.5).
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Procedure iteracyjnag zaczynamy zaktadajac temperature ok. 7' = 15 K, czyli zna-
cznie wiekszg od nominalnej, ale przy takiej temperaturze nie pojawiaja sie oscylacje
rozkltadow i zbieznosé uzyskuje sie bardzo szybko. Nastepnie w kolejnych krokach it-
eracyjnych obnizamy temperature do nominalne;j.

Dzieki symulowanemu ,schtadzaniu” zbiezno$¢ uzyskuje sie przy dwudziestokrotnie
mniejszej liczbie iteracji.

Na rysunkach 2.5.a-b przedstawiono rozktady tadunkoéw w podtozu uzyskane dla
wysokiej i niskiej temperatury. Granica pomiedzy obszarem zjonizowanych i niezjoni-
zowanych donoréw dla temperatur wysokich jest tagodna, a dla temperatur niskich
bardzo ostra. W odr6znieniu od donoréw znajdujacych sie w warstwie podlozowej,

donory w warstwie blokujacej ulegaja catkowitej jonizacji. W tym obszarze gestosé

tadunku py(7) = |e|nq (7).
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Rys. 2.5: Rozklad tadunku zjonizowanych donorow pg(e,z) w podlozu, (a) w tempe-
raturze "= 15 K, (b) w temperaturze 40 mK.

2.6 Odtworzenie wynikéw eksperymentalnych.

W obliczeniach przyjeliémy szerokosci warstw polprzewodnika i wysokosé kapturka
zgodnie z podanymi przez autoréw eksperymentu, przesuniecie dna pasma przewod-
nictwa GaAs wzgledem AlGaAs rowne 220 meV, pozostate dane materiatowe takie jak
wysokos¢ bariery Schottky’ego miedzy bramka, a warstwa GaAs (0.65 meV), wzgledna
przenikalnos¢ dielektryczna (12.5) i mase efektywna (0.067) zgodnie z danymi litera-
turowymi dla GaAs [58].
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Sposrod parametrow opisujacych nanostrukture, dwa nie moga by¢ okreslone w eks-
perymencie z wystarczajaca doktadnoscia. Jest to promieri kapturka R oraz koncen-
tracja ng donorow w barierze blokujacej. Promieni kapturka nie moze by¢ precyzyjnie
zmierzony, poniewaz w procesie technologicznym przykryty zostal metalowa elektroda,
a w rachunku R oznacza promieni cylindra wykonanego z GaAs. Trudno$¢ z okresle-
niem koncentracji domieszek z kolei wynika z faktu, ze proces ich rozmieszczania jest
przypadkowy. Krzem moze zajmowaé¢ zaréwno pozycje galu-glinu jak i arsenu.

W zaleznodci od tego, ktory pierwiastek zostal podmieniony otrzymamy domieszke
donorowa lub akceptorowa. W procesie technologicznym MBE, w ktorym wytworzono
strukture warstwowa, stosunek donoréw do wszystkich domieszek mozna zmienia¢ w za-
kresie 40% — 95% [62], w zaleznosci od nieznanych nam warunkow wytwarzania takich

jak temperatura czy cisnienie par.
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Rys. 2.6: Potencjal elektrochemiczny puy dla N =1,2,6,12 i 20 elektronéow w funkcji
napiecia V;. Linig pozioma zaznaczono energie Fermiego, liniami pionowymi napigcia,
dla ktorych sa obserwowane piki pojemnosciowe w eksperymencie 83|
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Oba niedoktadnie wyznaczone parametry zostaly w rachunku dobrane tak, by od-
tworzone byly dane eksperymentalne. W rezultacie model zawiera dwa parametry
dopasowania. Od promienia kapturka R zalezy ksztalt potencjalu uwiezienia, ktory
z kolei wptywa na wartos$¢ energii oddzielajacej poszczegolne piki spektroskopii pojem-
nosciowej, podczas gdy od koncentracji donoréw n, zalezy warto$¢ napiecia bramki,
dla ktorego pierwszy elektron zostanie zwiazany w kropce. Wartosci R i ng zostaty
dobrane tak, aby odtworzy¢ polozenie dwoch pikow pojemmnosciowych — pierwszego
i dwudziestego, ktory jest jednym z ostatnich dobrze widzianych w eksperymencie.
Ostatni pik zostal wybrany dlatego, zeby pomniejszy¢ znaczenie btedu wyznaczenia
potozenia piku wynikajacego z zaniedbania w rachunku tzw. potencjatu fluktuujacego.
Potencjal ten przesuwa lekko piki pojemnosciowe, jego obecnosé jest wyraznie widoczna
w eksperymencie.

Na rysunku 2.6 przedstawiony jest sposOb wyznaczania napie¢ przytozonych do
bramki, dla ktorych wystapia piki pojemnosciowe. Ukos$ne linie oznaczaja wartosci
tzw. potencjatow elektrochemicznych kropek kwantowych zawierajacych kolejno
N = 1,2,6,12 i 20 elektronéw. Odpowiadaja one kolejnym zamknietym powtokom
sztucznego atomu o symetrii cylindrycznej. Potencjal elektrochemiczny definiowany
jest jako roznica energii catkowitej uktadéw N i N — 1 elektronow: uy = Exy — En_1,
gdzie E'y jest energia stanu podstawowego uktadu N elektronéw uwiezionych w kropce
kwantowej. Energie Ey wyznaczyliSmy metoda Hartree-Focka. Linia przerywana na
rysunku 2.6 przedstawia energie Fermiego £'r. Wyréwnanie energii Fermiego z potenc-
jatem elektrochemicznym okresla warunki, dla ktéorych mozliwe sa przejscia N-tego
elektronu do kropki i z powrotem. Punkty przeciecia wykresow odpowiadajacych po-
tencjalom elektrochemicznym z prosta reprezentujaca energie Fermiego wyznaczaja
napiecia bramki, dla ktorych pojawiaja sie piki pojemno$ciowe. Linie pionowe na
rysunku 2.6 zostaly narysowane dla wartosci napie¢ bramki odpowiadajacych ekspery-
mentalnym pikom pojemnosciowym. Widzimy, ze potozenia przedstawionych 5-ciu
pikéw pojemnosciowych sa dobrze odtworzone.

Wyniki przedstawione na tym rysunku otrzymano dla R = 205 nm i
ng = 4.62 - 101" em—3, ktoére odpowiada dwuwymiarowej koncentracji zjonizowanych

2 w warstwie o domieszkowaniu typu . Uzywajac tak

donoréw na poziomie 1.6-10'2 cm™
dobranych wartosci obydwu parametrow wyliczyliSmy zaleznosé potozenia pierwszych
dwoch pikéw pojemnosciowych od pola magnetycznego. Odpowiadaja one uktadom
jedno- i dwu-elektronowym, dla ktérych poziomy energetyczne moga by¢ wyznaczone

doktadnie (bez korzystania z przyblizenia Hartree-Focka).
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Rys. 2.7: Potencjal elektrochemiczny py w funkcji pola magnetycznego dla jednego
(N=1) i dwoch (N=2) elektronéw. Wyznaczony przez nas numerycznie oznaczyliSmy
liniami, eksperymentalny symbolami.

Krzywe ciagle na rys. 2.7 przedstawiaja wyznaczony numerycznie potencjat elek-
trochemiczny py dla N = 11 2. Na wykresie wyniki obliczei porownywane sg z
danymi eksperymentalnymi, ktére zaznaczono kwadratami. Obliczenia dobrze odt-
warzaja wartos¢ pola magnetycznego, dla ktorego pojawia sie na wykresie ,zatamanie”
wynikajace z przejscia singlet-tryplet dla uktadu kropki kwantowej z dwoma elektron-
ami. Ta zgodno$¢ oznacza, ze ksztalt potencjatu (energia oscylatora) jest wyznaczony
poprawnie z réwnania Poissona. Dotychczasowa interpretacja wyniku eksperymental-
nego bazujaca na zalozeniu parabolicznego potencjatu uwiezienia z energia oscylatora
dobrang do energii stanu podstawowego uktadu jednoelektronowego hiwy = 5.4 meV
daje przejscie singlet-tryplet dla okolo 2-krotnie wiekszego pola magnetycznego.

Dla duzych p6l magnetycznych krzywa ciaglta rézni sie od wartosci eksperymental-
nych, co wynika z zaniedbania w modelu niektorych dodatkowych efektow takich jak:
potencjatu fluktuujacego lub zmiany wysokosci bariery Schottkiego w polu magnety-

cznym.

2.7 Dwa obszary lokalizacji elektronu.

Na rys. 2.8 zamieszczono przebieg energii potencjalnej elektronu Uepns(0, 2) W nano-
strukturze, grubg czerwong linig zaznaczono poziom Fermiego Er. Na rysunku wida¢
dwa obszary o energii mniejszej od zera — a wiec dwa mozliwe miejsca lokalizacji elek-
tronu. Jedno znajduje sie w studni kwantowej (w ukladzie podwojnej bariery), drugie

w warstwie buforowe;j.
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Rys. 2.8: Przebieg energii potencjalnej elektronu U (0, 2) W nanourzadzeniu. Czer-
wong linig zaznaczono poziom Fermiego.

Nanourzadzenia dyskutowane w pracach [37-40,83| byly konstruowane z mysla, zeby
kropka generowala si¢ w studni kwantowe;j.

Jednak dla struktury o duzym promieniu kapturka oraz odpowiednim napieciu pracy
calkowita energia elektronu zlokalizowanego w warstwie buforowej jest nizsza niz ener-
gia elektronu zlokalizowanego w uktadzie podwojnej bariery. Elektron bedzie sie zatem
lokalizowat w warstwie buforowej, tworzac bardzo rozlegty kropke kwantowa, tak jak
pokazano na rys. 2.9.a. Rozklad ten uzyskano dla struktury o promieniu kapturka 550
nm dla napiecia V, = 0.41 V.

Elektron zlokalizowany w tej kropce moze by¢ przeniesiony z powrotem do podtoza
przez zmniejszenie napiecia V,. Zwiazane jest to z ,efektem dzwigni”, energia po-
tencjalna w podlozu stanowiacym podstawe dZzwigni wynosi zawsze zero, za$ ,ramie”
dZzwigni umieszczone jest w elektrodzie.

Przy zwigkszeniu napiecia V; energia potencjalna w poblizu metalowej elektrody zmieni
sie 0 wartos$¢ zmiany napiecia |e|AV,, w podlozu pozostanie stala i rowna zero. Pomiedzy
elektroda a podlozem zmiana energii wyniesie utamek |e|AV.

Stosunek zmiany energii potencjalnej w kropce do zmiany napiecia przyltozonego
do elektrody nazywany jest wspolczynnikiem konwersji. Wspolczynnik konwersji dla
kropki w studni jest wiekszy niz dla kropki w podtozu, gdyz studnia znajduje sie
blizej elektrody, dlatego przy podwyzszaniu ujemnego napiecia Vj elektron z podtoza

przejdzie do studni (rys. 2.9.b).
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Rys. 2.9: Rozktad tadunku elektronu w buforze (a) i w studni (b). Liniami czerwonymi

zaznaczono polozenie bariery tunelowe;j.

Przejscie to jest bardzo gwaltowne, zachodzi przy zmianie napie¢ rzedu jednego mV.

FLagodne przejscie elektronu z podtoza do bufora, lub z podloza do studni (rys. 2.10)

wymaga zmiany napiecia rzedu 20 mV, co jest znacznie wieksza wartoscig niz amplituda

napiecia zmiennego Vg uzytego w eksperymencie. Za powstanie piku pojemnosciowego

odpowiada zatem przejscie elektronu pomiedzy kropkami.

s 2

Pokazalismy tylko jako$ciowy opis tego efektu, gdyz bezposrednia bliskosé¢ silnie

domieszkowanej warstwy podtozowej oraz bardzo lagodny przebieg potencjatu elek-

trostatycznego sprawia, ze elektrony w kropce lezacej w warstwie buforowej bardzo

silnie odczuwaja potencjal fluktuujacy.

1€Zz1enla.

2.8 Ksztalt potencjalu uw

Uconf(g7 ZO)

(0)

on f
stanowi potencjal uwiezienia bocznego dla zy ustalonego w studni kwantowe;j.

U

Energia

Rozwazmy kropke kwantowa powstajaca w studni.

V, przedstawiono na kwazitrojwymiarowym

s 2

ZaleznoS¢ Ueopns(0) od napiecia bramki

Gruba ciggta linia odpowiada energii Fermiego przesunietej o ener-

rysunku 2.11.

skwantowanego w kierunku z

gie jednoelektronowego stanu podstawowego dla ruchu

w studni kwantowej. Jak wida¢ na rys. 2.11 potencjal uwiezienia bocznego moze by¢

przyblizony paraboliczng funkcja o. Rosnace (ujemne) napiecie bramki obniza energie

potencjalng elektronu. Prowadzi to do lokalizacji kolejnych elektronéw w kropce, co

powoduje skokowe obnizenie energii wigzania.
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Rys. 2.10: Gestosé¢ tadunku elektronu na osi symetrii (¢ = 0) w funkcji napiecia
przytozonego do bramki.

Ten efekt jest spowodowany pojawieniem sie tadunku indukowanego na elektrodach.

Zmiana napiecia bramki praktycznie nie zmienia ksztaltu potencjalu uwiezienia bocz-
nego. Na ksztalt ten ma natomiast wplyw geometria poszczegolnych elementéw na-
nourzadzenia. Najwiekszy wplyw ma promien kapturka R. Przebiegi potencjatu
uwiezienia bocznego dla wybranych promieni przedstawione sg na rys. 2.12.a-2.12.d
czarnymi kotkami. Na rysunkach tych przedstawione sa rowniez ich dopasowania

funkcja eksponencjalno-wyktadnicza (linie ciagle) [87]:

U(o) = —Upezp|—(o/L)"). (2.22)

Na rysunku 2.12.a przedstawiliSmy energie potencjalna uwiezienia bocznego dla promienia

kapturka R = 205 nm, ktorego wielkos¢ dopasowalismy do danych eksperymentalnych
w podrozdziale 2.6.

Linig przerywana zaznaczyliSmy parabole najlepiej dopasowang do wartosci poten-
cjatu przy osi. Parabola ta dobrze pasuje do przebiegu tylko dla ¢ < 100 nm. Dalszy
zasieg parabolicznosci uzyskaliSmy dla struktury o promieniu kapturka 120 nm, dla

ktorej przebieg Ue.ons(0) wraz z dopasowaniami przedstawiliSmy na rys. 2.12.d.
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Rys. 2.11: Zalezno$¢ energii potencjalnej uwiezienia bocznego od napiecia przytozonego
do bramki. Gruba linig zaznaczono polozenie poziomu Fermiego przesunietego o ener-
gie jednoelektronowego stanu podstawowego dla prostokatnej studni potencjatu o sze-
rokoéci 12.5 nm. Podano liczbe elektronéw uwiezionych w kropce dla odpowiednich
przedziatéw napie¢ bramki. Promien kapturka jest ustalony i wynosi 205 nm.

Rowniez dla tej struktury zasieg dobrego dopasowania jest ograniczony. Tej wady
pozbawione sa dopasowania funkcja (2.22), ktore bardzo dobrze odtwarzaja przebiegi
energii potencjalnej uwiezienia bocznego w caltym obszarze ponizej bramki.

Szczegolnym przypadkiem (2.22) jest funkcja Gaussa (p = 2), ktora stanowi naj-
lepsze przyblizenie (2.22) dla matych promieni kapturka R. Ue.n(0), ktorego przebieg
jest prawie idealnym gaussianem otrzymaliSmy dla R = 70 nm (rys. 2.12.c).
Zastosowanie modelowego potencjalu w postaci funkcji Gaussa pozwala na uproszcze-
nie obliczen [69].

Dla duzych promieni kapturka przebieg U f(0) zblizony jest do prostokatnej studni
potencjatu (rys. 2.12.b). Plaskie dno tej studni sprawia, ze istotny staje sie fluktuujacy
potencjal pochodzacy od zjonizowanych domieszek. Jego obecnos¢ powoduje, ze elek-
trony beda lokalizowa¢ sie w wielu przypadkowych minimach, potencjat ten w widmie

spektroskopii pojemnosciowej objawi sie przypadkowym rozktadem linii.
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Rys. 2.12: Przebieg energii potencjalnej uwiezienia bocznego (kotka) dla struktur o
promieniu kapturka (a) R = 205 nm, (b) R = 800 nm, (¢) R =70 nm i (d) R = 120
nm. Liniami ciaglymi zaznaczyliSmy dopasowanie funkcja (2.22), liniami przerywanymi

na (a) i (d) przyblizenie paraboliczne.

Przebiegi potencjatow 2.12.a,b,c,d byly wyznaczane dla napie¢ V,;, wynoszacych od-
powiednio —0.375, —0.470,+0.100 i —0.125 V. Napiecia te dobrano tak, zeby w kropce

zwigzany byt jeden elektron.

Zauwazmy, ze parametr L z dopasowania (2.22) jest zblizony do promienia kapturka R.
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2.9 Optymalizacja parametré6w nanourzadzenia.

Pokazalismy juz, ze wyznaczony przez nas potencjal elektrostatyczny odtwarza ekspery-
mentalne dane z pracy |83]. Mozemy wiec przebada¢ wplyw parametréow nanourzadze-
nia na jego podstawowe wtasnoéci fizyczne.

Rys. 2.11 1 2.12 pokazuja, ze potencjal uwiezienia bocznego moze by¢ przyblizony
funkcja paraboliczna, jesli promien kropki nie jest zbyt duzy. Dzieki temu elektronowe
wtasnosci kropek moga by¢ opisane za pomocag modelowego, parabolicznego potencjatu
uwiezienia. Jednak jak widzimy na rys. 2.12 obszar parabolicznego przebiegu jest
ograniczony. Odstepstwo modelowego i prawdziwego przebiegu potencjalu nie bedzie
miato znaczenia, gdy rozklad gestosci tadunku zwigzanych elektronéow bedzie lezat
w obszarze parabolicznego przebiegu potencjahu.

Spojrzmy jak to wyglada w przypadku realnego nanourzadzenia wykorzystanego
w pracach [37-40,83], dla ktorego przebieg potencjatu zilustrowany jest na rys. 2.12.a.
Na rys. 2.13 przedstawione sa dwa przebiegi potencjalu w centralnej czesci nanourza-
dzenia, dla napiecia V, = —0.375 V, przy ktorym w kropce wiaze si¢ jeden elektron,
oraz dla V, = —0.292 V, przy ktérym w kropce wiaze si¢ 20 elektronéw. Rozklad
gestosci tadunku elektroné6w w kropce zaznaczony jest liniami czerwonymi dla N = 1
i N = 20. Na rys. 2.13 krzyzyki odpowiadaja rozwigzaniu numerycznemu réwna-
nia Poissona (2.3) w weztach siatki, a linie ciggla i kreskowana pokazuja paraboliczne
przyblizenia tych rozwiazan. Widzimy, ze potencjal uwiezienia jest prawie parabo-
liczny w obszarze lokalizacji elektronow.

Zarowno pojedynczy elektron, jak i uktad 20-elektronowy bardzo stabo penetruja ob-
szar, w ktorym wystepuje odstepstwo potencjalu od ksztaltu parabolicznego.

Paraboliczng energie potencjalng uwiezienia bocznego:

2
U(o) = Up +m, 2 g2 (2.23)

2
charakteryzuja dwa parametry: Uy - warto$¢ potencjalu w minimum oraz wy - okresla-
jace ksztalt potencjatu uwiezienia blisko minimum. Kwant energii oscylatora tj. hwg
moze by¢ interpretowany jako energia wzbudzenia elektronu w kropce kwantowe;.
Do opisu elektronowych wtasnosci parabolicznej kropki kwantowej wystarczy znajo-
mo$¢ wielkosci Uy i hwy. Wielkosci te z kolei sa uzaleznione od napiecia V, ilosci
elektronéow w kropce i parametrow nanourzadzenia np. domieszkowania lub promienia

kapturka.
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Rys. 2.13: Przebieg energii potencjalnej uwiezienia bocznego (krzyzyki) oraz ich dopa-
sowania (linie czarne), w sytuacji gdy lokalizuje sie N = 1 i 20 elektronéw. Pozioma
linig zaznaczono energie Fermiego. Czerwonymi liniami zaznaczono radialny rozktad
gestosci tadunku elektronow zlokalizowanych w kropce dla jednego i N = 20 elek-
tronow.

Zaleznosé Uy i hwy od napiecia bramki przedstawiona jest na rys. 2.14. hwg bardzo
stabo rosnie wraz z wzrostem napiecia na bramce, natomiast dno studni potencjatu
Uy obniza si¢ liniowo wraz ze wzrostem Vj, co oznacza, ze wspolczynnik konwersji jest
w przyblizeniu staly (rowny ~ —0.5 meV/mV). Stalo$¢ czynnika konwersji wynika
z prostej budowy urzadzenia, przypominajacej kondensator ptaski.

Na rys. 2.15 przedstawiliémy zalezno$¢ Uy i hwy od ilodci elektrondéw zlokali-
zowanych w studni. Energia wigzania hwg bardzo wolno rosnie, a dno studni potencjatu
Uy opada liniowo wraz ze wzrostem ilosci elektronow N uwiezionych w kropce kwan-
towej. Zalezno$¢ ta jest spowodowana zmiang tadunku indukowanego na elektrodach,
wynikajaca z obecnodci tadunku w kropce.

Kazdy dodatkowy elektron obniza polozenie minimum potencjatu o okoto 1 meV.
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Rys. 2.14: Zaleznos¢ hwy oraz warto$¢ potencjatu w minimum Uj od napiecia bramki
Vy dla wybranych wartosci domieszkowania ng.

Uy jest liniowa funkcja N, gdyz ilo$¢ tadunku indukowanego jest wprost proporcjo-
nalna do ilosci elektronéw w kropce. 7 zaleznosci Uy od liczby elektrondéw zwigzanych
w kropce wynika wazna fizyczna wtasno$¢ nanourzadzenia — okazuje sie, ze zwiegksze-
nie liczby elektronow powoduje pogtebienie potencjalu. Efekt ten znacznie wplywa
na elektronowe wtasnosci kropki. Jego dyskusja przedstawiona jest w pracy [84] oraz
w rozdziale czwartym rozprawy.
Na rysunkach 2.14 1 2.15 wida¢ rowniez, ze wzrost domieszkowania powoduje obnizenie
liniowych funkeji Uy(Vj), ale nie wptywa na ich nachylenie.

Narys. 2.16 przedstawiona jest zaleznosé Uy i hiwg od koncentracji ng zjonizowanych
donoréw dla trzech wartosci promienia kapturka R. Jak widzimy energia wiazania hwy
jest prawie niezalezna od ng4, a dno studni potencjalu Uy opada w doél, w przyblizeniu

liniowo wraz ze wzrostem n,.
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Rys. 2.15: Zalezno$¢ hwg oraz warto$¢ potencjatu w minimum Uy od ilosci elektrondéw N
dla wybranych warto$ci domieszkowania ng4

Liniowa zaleznos¢ Uy i hwy od koncentracji zjonizowanych donoréw jest raczej nieoczeki-
wanym wynikiem.

W przeciwienstwie do liniowych zaleznosci pokazanych na rys. 2.14-2.16 zalezno$c¢
wartosci Uy 1 hwy od promienia kapturka R jest silnie nieliniowa (rys. 2.17).
Wartoé¢ potencjalu w minimum U, szybko opada wraz z R. Energia wzbudzenia
oscylatora hwy jest niemonotoniczng funkcja R, ro$nie wraz ze wzrostem promienia dla
R < 65 nm, przyjmuje maksimum dla R = 65 nm, nastepnie maleje wraz z wzrostem R.
Interesujace jest to, ze maksymalna warto$¢ hwy = 6.9 meV odpowiada potencjatowi

uwiezienia bocznego o ksztalcie prawie idealnego Gaussianu (rys. 2.12.c).
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Rys. 2.16: Zaleznos$¢ hwy oraz wartos¢ potencjalu w minimum U, od gestosci
domieszkowania ny dla wybranych wartosci promienia kapturka R.

Rys. 2.17 przedstawia rowniez wartos¢ AU, ktora jest zdefiniowana jako:

AU = Uconf(Ra ZO) - Uconf(07 Zo), (224)

gdzie R, jest promieniem cylindrycznej powierzchni, ktora stanowi warunek brzegowy,
a zp odpowiada granicy miedzy studnia kwantowa a bariera blokujaca.

AU moze by¢ interpretowana jako glebokosé jamy potencjatu uwiezienia bocznego
i jest odpowiedzialna za ograniczenie ruchu elektronéw w plaszczyznie poprzecznej.

Glebokos¢ jamy potencjatu uwiezienia bocznego jest monotonicznie rosnaca funkcja R.

34



500

400 —
> 300
o
=
. — p—
2 200 E
o] =
< g
-5 = S
=
z
2 100 —

0 pF—
-100 L I ' l 2
0 100 200

R [nm]

Rys. 2.17: Zalezno$é¢ hwy (linia ciagta), wartosci potencjalu w minimum U, (linia
przerywana) oraz glebokosci studni potencjalu AU (linia kropkowana) od promienia
kapturka R.

2.10 Podsumowanie 1 wnioski.

Dobra zgodno$¢ wyniku obliczen z danymi eksperymentalnymi pozwala uznaé, ze
wszystkie istotne zjawiska fizyczne zostaly uwzglednione poprawnie.

Dzieki ograniczonej liczbie stopni swobody w modelowanym urzadzeniu mozliwa
byta pelna dyskusja zaleznosci potencjatu uwiezienia od wszystkich istotnych para-
metrow struktury. Potencjal uwiezienia w decydujacym stopniu zalezal od dwoch pa-
rametroéw - napiecia przylozonego pomiedzy dwie elektrody oraz promienia kapturka.
W nanourzadzeniu generuja sie dwie kropki kwantowe, pierwsza w studni kwantowej,
druga w warstwie buforowej. Przeniesienie elektronu z uktadu podwojnej kropki do
podloza wymaga duzej zmiany napiecia, w przeciwienstwie do przeniesienia elektronu
z jednej kropki do drugiej. W rezultacie pik pojemnosciowy obserwuje sie wylacznie

przy przejéciu elektronu przez bariere tunelowa pomiedzy kropkami.
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Zmieniajac rozmiar kapturka mozna modelowac ksztalt potencjalu uwiezienia, ktory
prowadzi do wymaganych elektronowych wtasnosci urzadzenia. Promien kapturka R
ma decydujacy wplyw na energie wzbudzenia stanu jednoelektronowego. Zaleznosc¢
energii wzbudzenia od R jest silnie nieliniowa i posiada maksimum réwne 6.9 meV dla
R = 65 nm. Dla tej warto$ci promienia potencjal uwiezienia bocznego posiada prze-
bieg gaussowski. Zwiekszajac promien mozna uzyskaé przebiegi na znacznym obszarze
bliskie paraboli, lub dla bardzo duzego kapturka potencjat z ptaskim dnem bliskim pros-
tokatnej studni. Na ksztalt potencjalu uwiezienia natomiast nie ma wplywu przytozone
pomiedzy elektrody napiecie, koncentracja donoréw i liczba elektronéw zwiazanych
w kropce. Te trzy parametry maja wpltyw jedynie na gltebokos$¢ potencjatu uwiezienia.

Glebokos¢ potencjatu uwiezienia w przeciwienstwie do jego ksztaltu moze by¢ re-
gulowana po wytworzeniu nanourzadzenia poprzez przylozenie odpowiednich napiec¢
pomiedzy elektrody. Przedstawione wyniki pokazuja, ze w tego typu kropkach wspol-
czynnik konwersji napiecie bramki - warto$¢ energii potencjalnej w minimum jest staty.

Szczegolnie ciekawym wynikiem jest zwiekszanie glebokosci jamy potencjatu w fun-
kecji liczby uwiezionych w kropce elektronow, ktorego przyczyna jest oddzialywanie
z tadunkiem indukujgcym sie na powierzchni metalu.

Prace nad kropkami [37-40, 83] dostarczyly nam wielu cennych wskazowek oraz
narzedzi, dzieki ktérym mogliSmy podja¢ trudne wyzwanie, jakim jest proba opisu
uktadu o znacznie wiekszym stopniu skomplikowania, czyli urzadzenia wieloelektrodo-

wego, opisanego w nastepnym rozdziale.
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Rozdzial 3
Urzadzenie wieloelektrodowe.

Posrod wielu propozycji zbudowania no$nika informacji kwantowej — qubitu najbardziej
obiecujacym jest stan spinowy elektronu uwiezionego w kropce kwantowe;j.

W tym kierunku ida badania grupy konstruktoréw kropek kwantowych na uniwer-
sytecie w Delft w Holandii. Aktualnie konstruowane i badane sa pojedyncze i pod-
wojne kropki kwantowe zbudowane na bazie planarnej struktury potprzewodnikowej,
z utozonymi na jej powierzchni odpowiednio wymodelowanymi metalowymi elektro-
dami. Jedna z takich konstrukcji jest nanourzadzenie, w ktorym rozwigzano problem
wykrywania obecnosci elektronu w kropce kwantowej [44]. Stuzyé¢ ono ma do odezytu
spinu elektronu [47]. To nanourzadzenie stanowi¢ bedzie temat tego rozdziatu.
Przebadany zostanie rozktad potencjatu elektrostatycznego stanowiacego potencjat
uwiezienia bocznego dla elektron6w w wygenerowanej kropce kwantowe;.

Na rysunku 3.1.a przedstawiono schemat, ktory przedstawia trojwymiarowa strukture
rozwazanego nanourzadzenia, a na rysunku 3.1.b przedstawiono ksztalt i umiejscowie-
nie na powierzchni struktury metalowych elektrod.

Sterowanie urzadzeniem odbywa sie przy pomocy napieé¢ przytozonych pomiedzy
cztery elektrody (rys. 3.1.b), stuzace do ksztaltowania potencjalu w kropce kwantowej
i elektrode podlozowa, polaczong ztaczem omowym z warstwami potprzewodnikowymi.
Ponizej elektrod utozone sa kolejno warstwy potprzewodnika: domieszkowana dono-
rami nAlGaAs — bedaca zrodtem elektrondéw, niedomieszkowana AlGaAs spekniajaca
funkcje bufora, oraz warstwa GaAs, ktorej granica z AlGaAs stanowi schodek poten-
cjahu, ponizej ktérego pojawi sie kropka kwantowa.

Elektrony w stanach donorowych w AlGaAs znajduja sie okoto 200 meV powyzej
wolnych poziomoéw elektronowych na dnie pasma przewodnictwa GaAs. Opuszczaja

zatem stany donorowe lokalizujac sie tuz ponizej schodka.
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Rys. 3.1: (a) quasi-trojwymiarowy schemat nanourzadzenia przedstawionego w pracy
[47]. Kolorem szarym zaznaczono obszar generowania sie kropki kwantowej. Kartez-
janski uklad wspolrzednych (z,y,z) zorientowaliSmy tak jak na rysunku, o§ z
skierowano zgodnie z kierunkiem wzrostu warstw, o$ y zostata zorientowana w kierunku
pola magnetycznego B = (0, B,0). Grubosci poszczegdlnych warstw wynosza: GaAs
ponad 1 pm, AlGaAs 20 nm, nAlGaAs 70 nm. (b) polozenie i ksztalt metalowych
elektrod utozonych na powierzchni heterostruktury. Oznaczenia elektrod przyjeto za
autorami pracy [47].

Ruch tych elektronow w kierunku prostopadltym do uktadu warstw ogranicza schodek
potencjalu w heteroztaczu oraz pole elektrostatyczne wytworzarzane przez dodatnie
tadunki opuszczonych przez elektrony jonéw donorowych. Ponizej schodka potencjatu
pojawia sie dwuwymiarowy gaz elektronowy (2DEG).

Obszary zawierajace gaz elektronowy potaczone sg przy pomocy zlacza omowego
ze znajdujacymi sie w duzej(> pm) odlegtosci od elektrod T, M, P i R elektrodami
drenu i 7rodta, stanowiacymi elementy tzw. kontaktu punktowego [88,89], ktory stuzyt
w eksperymencie do kontroli tadunku uwiezionego w kropce. Roznica potencjalow
przytozona pomiedzy dren i zrodto wynoszaca 0.2 mV moze by¢ w naszych rachunkach
zaniedbana, dlatego przyjeliémy napiecia na obydwu elektrodach jako jeden poziom
odniesienia. PrzyjeliSmy za autorami artykulu [47] warto$¢ potencjalu na elektro-
dach drenu i zrodta réowna 0 V. Obszary zrodta i drenu stanowia duze rezerwuary

elektronow i wyznaczaja energie Fermiego, ktora bedzie stanowié¢ energie odniesienia
Er=0.
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Nanourzadzenie nie posiada zadnej symetrii, dlatego problem musi by¢ rozwigzy-
wany w przestrzeni jawnie trojwymiarowej. Rachunki wykonujemy w prostopadtoscien-
nym pudle obliczeniowym, ktore wybraliémy w taki sposob, aby obejmowato obszar
kropki kwantowej wraz z otoczeniem, w ktérym znajduja sie elektrody majace wplyw
na rozktad potencjatu w kropce.

Przyjelismy kartezjanski uktad wspotrzednych, ktérego osie zorientowane sg w sposob
przedstawiony na rysunku 3.1.a. O$ z skierowaliSmy prostopadle do ptaszczyzn potprze-
wodnikowych, jest to tzw. kierunek wzrostu nanostruktury. O$ y jest rownolegta
do metalowych elektrod 7', M, R i P, w jej kierunku skierowane jest przyltozone
do uktadu pole magnetyczne B= (0, B,0).

Poczatek uktadu wspoéltrzednych, punkt (0,0, 0) zaznaczyliSmy na schemacie w miejscu
przeciecia sie potosi Ox, Oy i Oz. Plaszczyzna z = 0 jest miejscem styku warstw
GaAs i AlGaAs, ptaszczyzny © = 0 1 y = 0 nie sg przypisane do zadnego fizycznego
elementu, przyjeliémy je na skraju pudta obliczeniowego.

W odlegtosci 90 nm powyzej plaszczyzny 2z = 0 znajduje sie brzeg warstwy potprzewod-
nikowej, na ktory naniesiono metalowe elektrody 7', M, Ri P. Maja one tak dobrany
ksztalt, aby kropka kwantowa powstawala w obszarze oznaczonym szarym kolorem
na rysunku 3.1. Do elektrod podtaczone sa odpowiednio dobrane ujemne wzgledem
potencjalu Zrodla i drenu napiecia. Powstale pole elektryczne powoduje wypchniecie
gazu elektronowego z obszaru potozonego bezposrednio ponizej elektrod oraz powstanie
lokalnego minimum potencjatu w obszarze kropki kwantowej. Minimum to powinno
by¢ ptytkie, gdyz urzadzenia konstruowane sa z mysla o tym, aby w obszarze poje-
dynczej kropki kwantowej byt zlokalizowany tylko jeden elektron i na takiej sytuacji
bedziemy sie skupiali.

Najprawdopodobniej podstawowe elementy, ktére beda czeSciami sktadowymi bra-
mek kwantowych w komputerze kwantowym, beda miaty budowe zblizona do opisanego
w tym rozdziale urzadzenia. Umiejetnos¢ teoretycznego opisu wlasnosci takich nano-
urzadzen databy fizykom mozliwosé zaprojektowania urzadzen posiadajacych zadane
parametry. Zatem niezwykle wazne jest opracowanie modelu nanourzadzenia pozwala-
jacego wyznaczy¢ parametry kropki kwantowej oraz funkcje falowe elektronéw w niej
uwiezionych. W tym celu nalezy wyliczy¢ rozklad potencjatu elektrostatycznego oraz
rozktady nieskompensowanych tadunkéw w funkcji zaré6wno napieé¢ przytozonych do elek-
trod, jak i zewnetrznego pola magnetycznego. Model musi uwzglednia¢ parametry
materialowe i fizyczne takie jak: wysoko$¢ barier zwiazanych z r6znicg sktadu, ksztaltt

elektrod, grubosci poszczegolnych warstw i temperature pracy 300 mK.
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Konieczne jest sprawdzenie poprawnosci modelu przez odtworzenie wynikow uzyskanych
w eksperymencie opisanym w pracy [47]. W tym celu postaramy sie odtworzy¢ rozkltad
linii transmisji przedstawiajacych pary napie¢ Vi, i Vg, dla ktorych autorzy pracy [47]

mierza zmiane tadunku uwiezionego w kropce.

3.1 Potencjal pola elektrostatycznego i jego zrodta.

Rozktad potencjatu catkowitego pola elektrostatycznego ¢y (7) w nanourzadzeniu jest
ksztaltowany przez napiecia przytozone pomiedzy podtoze i metalowe elektrody znaj-
dujace sie na powierzchni struktury oraz przez tadunek znajdujacy sie wewnatrz het-
erostruktury. Gestosé tego tadunku py () opisujaca rozktad zrodel potencjatu stanowi

suma trzech gestosci tadunku majacych r6zng nature i r6zny rozktad przestrzenny:

010t (F) = PeaaF) + palP) + pu(F). (3.1)

Pierwszy skladnik sumy pe,q(7) stanowi gestosé tadunku elektronoéw uwiezionych w kropce
kwantowej, jego rozklad uzyskujemy rozwigzujgc odpowiedni problem kwantowy!.

Drugi sktadnik sumy p4(7) stanowi rozktad tadunku pochodzacego od zjonizowa-
nych donoréw w domieszkowanej warstwie nAlGaAs, a trzeci pe(7) stanowi gestosé
tadunku elektronow stanowigcych dwuwymiarowy gaz elektronowy ponizej warstwy
barierowej AlGaAs.

Korzystajac z zasady superpozycji mozna potencjal catkowity ;. (7) rozdzielié
na sktadniki pochodzace od réznych zrodet i liczy¢ je osobno. Oddzielnie policzymy
potencjal pochodzacy od tadunku uwiezionego w kropce kwantowej @eza(7).

W ten sposob oddzielimy sktadowa potencjatlu elektrostatycznego @es: () wehodzaca
do wyrazenia na potencjal uwiezienia dla elektronéw w kropce kwantowej. Potencjat
ten bedzie traktowany jako zewnetrzny w kwantowym problemie sztucznego atomu.

Potencjal catkowity stanowi sume obu sktadnikéw:

Prot(T) = Peist(T) + Peqa(T)- (3.2)

Potencjal .qq(7) liczymy korzystajac bezposrednio z prawa Coulomba:

Iproblem uktadu kilku elektronéw liczymy metoda mieszania konfiguracji opisang w Dodatku
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1 pe()
) = ' . .
Pead(7) 4meeg / " |7 — | (3:3)

U

Potencjal elektrostatyczny pochodzacy od pozostalych zrodet tadunku oraz potencja-
tow przytozonych do elektrod liczymy z réwnania Poissona:
, pr
V2Pest(7) = G (3.4)
[SISN))
z odpowiednio dobranymi warunkami brzegowymi na powierzchni otaczajacej obszar
obliczenn. W sposob naturalny znajdziemy warunki brzegowe na potencjal catkowity

©iot(7), a z nich uzyskamy warunki na @5 (7) poprzez odjecie:

Peist(T) = Prot(T) — Peqa(T). (3.5)

Gestos¢ tadunku p(7) opisujaca rozktad zrodet potencjatu @es(7) stanowi suma dwoch
sktadowych: gestosci tadunku zjonizowanych donorow pg(7) i gestosci tadunku gazu

elektronowego pe(7):
p(7) = pa(F) + pa(r). (3.6)

Gestos¢ tadunku zjonizowanych donoréw zalezy od rozktadu catkowitego pola elek-
trostatycznego ¢ (7). Jonizacji ulegaja donory polozone w miejscach, w ktorych
energia potencjalna elektronu liczona wzgledem podtloza jest wicksza od energii wigza-
nia donora. Poniewaz za potencjal odniesienia przyjmujemy w rachunku potencjat

podloza, warunek na rozktad gestosci zjonizowanych donoréw bedzie mial postac:

} 0 dy — |e| () < EP
pa(i) = ady = leltar(7) : (3.7)

lelna(7) gdy — |e|pror(7) > EP

gdzie ng stanowi rozktad gestosci wprowadzonych domieszek donorowych, a EP stanowi
energie wigzania donora, ktéora w polu magnetycznym B = 10 T lezy 10 meV ponizej
dna pasma przewodnictwa AlGaAs.

Drugi skladnik wyrazenia (3.6) pe(7) stanowi gestosé tadunku elektronow uwie-
zionych ponizej warstwy barierowej AlGaAs. Jego rozklad stanowi istotny problem

rachunkowy.
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W sposob doktadny mozemy go wyliczy¢ tylko w obszarze asymptotycznym, to znaczy
w duzej odlegtosci od metalowych elektrod. W bezposrednim sasiedztwie kropki kwan-

towej musimy postuzyé¢ sie metode przyblizona.

3.2 Rozklad potencjatu i gestosci tadunku elektrono-

wego w obszarze asymptotycznym.

W obszarze, w ktoérym niejednorodnosci pola elektrostatycznego wywotane napieciami
przytozonymi do metalowych elektrod moga by¢ zaniedbane, mozemy zatozy¢, ze
pole elektrostatyczne jest rownolegte do osi z, co oznacza, ze potencjal elektrostaty-
czny zalezy wylacznie od zmiennej z. W obszarze tym rozklad potencjatu pola elek-
trostatycznego jest wynikiem réwnowagi pomiedzy zjonizowanymi donorami w warst-
wie barierowej i uwiezionym ponizej niej gazem elektronowym.

Wybierzmy o§ y uktadu zgodnie 7z kierunkiem zewnetrznego pola magnetycznego.
Wowcezas przy zalozeniu cechowania Landaua potencjal wektorowy pola elektromag-

netycznego ma postac:

A = (=Bz,0,0) (3.8)

i prowadzi do hamiltonianu elektronu w polu magnetycznym, w obecnosci pola elek-

trostatycznego i skoku dna pasma przewodnictwa wynikajacego z r6znicy sktadu warstw

potprzewodnika:
A, I Y, B R
H(._'L',y, Z) = —% (@ + a_yQ + @) + ZFLWCZ% + ?UJCZ + Uband(z) — |€|(P6l5t(2),
(3.9)
gdzie:
le| B
Gy 1
we =" (3.10)

Hamiltonian komutuje z operatorami pedu w kierunku z i y, dlatego funkcji wlasnej

operatora (3.9) oczekujemy w postaci:

v (z,y, 2) = C’eiq’”eiky(bas(z). (3.11)
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Po podziataniu operatorem (3.9) na funkcje (3.11) otrzymujemy réwnanie, ktére musi

spelnia¢ funkcja ¢**(z). Jest to rownanie wlasne:

Hy(2) e (2) = €nq@Png(2) (3.12)
operatora H,(z) postaci:

R 0?2 m 9
Hy(z) = =5~ 55 52 T gwWel? — 2q)” + Usana(2) — le[@est(2), (3.13)

h
gdzie: z, = -
Odpowiadajadceckolejnym stanom wzbudzonym wartosci wtasne €,, oraz funkcje wtasne

as
nq

do pola y, ale zaleza od wektora falowego okreslajacego fale ptaska w kierunku x.

(z) operatora H,(z) nie zaleza od wektora falowego k ruchu w kierunku rownolegltym

Zalezno$¢ ta wprowadzana jest poprzez przesuniecie potozenia minimum oscylatora
2,. Energie calego ukladu uzyskujemy dodajac do wartosci wlasnych operatora (3.13)

energie kinetyczna ruchu w kierunku réwnolegltym do pola:

h2k2
2m

Enk:q = €ngq + (314)
Uwiezieniu na skraju bariery ulegaja elektrony, ktorych energie sa nizsze od energii
Fermiego, ktoéra przyjelismy za energie odniesienia E¥" = 0, czyli spelniajace warunek:
Enkq < 0.

Po znalezieniu funkcji wtasnych gzﬁfé(z) oraz energii wlasnych €,, hamiltonianu

(3.13), mozna wyliczy¢ gestosé¢ tadunku uwiezionego ponizej bariery:

Eqkn<0

i) = Y el (o2 >|2:Z% dhdglofs(2)* =

n k,q Enkq<0

—IIU/' J/
dq dk )
27T2 €ng<0 ’
—2me,
gdzie kp = V%'

W wyrazeniu tym mozemy wykona¢ catkowanie po k. Uzyskujemy:

(3.15)
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as —|6| _Qmen as
P =) — dq Tq|¢nq(2)|2 : (3.16)

™ 6nq<0

Tak wyliczona gesto$¢ tadunku stanowi zrodto pola i od niej zalezy rozklad potencjatu
pola elektrostatycznego.

Drugie zrodto pola stanowi tadunek zjonizowanych donoréw, liczymy go zgodnie
z wyrazeniem (3.7), w ktorym kladziemy ;o (7) = @erse(7), poniewaz w warunkach
asymptotycznych mozemy zaniedbaé¢ potencjat pochodzacy od tadunku uwiezionego
w kropce kwantowej. Rozktad potencjatu pola elektrostatycznego liczymy rozwiazujac

jednowymiarowe rownanie Poissona:

P’ P (2) + pi(2)
@(pelst(z) - c€o .

(3.17)
Poniewaz rownanie Poissona (3.17) zawiera zrodta pola, do wyliczenia ktorych musimy
rozwiaza¢ rownanie Schrodingera (3.12), a ono z kolei zawiera potencjal elektrostaty-
czny bedacy rozwiazaniem réwnania Poissona, oba rownania rozwigzujemy iteracyjnie,
az do uzyskania samouzgodnienia. Rownanie (3.12) rozwiazujemy w obszarze ponizej
bariery AlGaAs, na odcinku wystarczajaco dtugim, by wyliczona gestosé tadunku elek-
tronow (3.16) zdazyta sie wyzerowac.

Rownanie (3.17) rozwiazujemy w tym samym obszarze, uzupelnionym o odcinek
wnikajacy w bariere na gteboko$¢ wieksza od spodziewanego zasiegu jonizacji donorow.
Samouzgodnienie uzyskujemy, gdy spelnione sa jednoczesnie dwa warunki. Pierwszy
warunek jest spetniony, gdy liczba zjonizowanych donoréw jest rowna liczbie uwiezio-
nych elektronéw, co przejawia sie zerowaniem pochodnej potencjatu elektrostatycznego
po obu stronach przedziatlu caltkowania. Drugi warunek wymaga, by jonizacji ulegla
taka liczba donoréw, aby skok potencjalu na podwojnej warstwie dodatnio natad-
owanych donoréw i ujemnie natadowanego gazu elektronowego ponizej bariery wyrow-
natl skok potozenia dna pasma przewodnictwa na granicy GaAs i AlGaAs.

W rezultacie gestosé powierzchniowa tadunku gazu elektronowego zgromadzonego pod

bariera o&}’:
ot = [ itz (3.18)

zalezy od wysokosci schodka potencjalu (rys. 3.2.b). Ze wzgledu na neutralnosé
tadunkowa o& jest co do modutu réwna powierzchniowej gestosci tadunku zjonizo-

as __

wanych donoréw: o = —o5°.
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Przy zatozeniu jednorodnego rozkladu donoréw w calej objetosci warstwy domieszko-
wanej asymptotyczny zasieg jonizacji d jest staly 0§° = ngd. Dla odpowiednio do-

branego d spetniony jest drugi warunek samouzgodnienia.

160
210 | lT____ll — | |
(a) (b) —e| n,
S s .
£ g 80 o
= = 0 =
N O0r n ) N
® E B
=] < S m} -
Gals @ [nAlGaAs| 2 0 =
T M
| [ | | | | |
-80 0 a0 =20 0 20 40
Z[nm] Z[nm]
Us__(z.) [meV]
-150 -100 =50 0
4
| | | |
20 |— (c) —
n=1 . 3
% 10 — — E
=) - 2
D N_O/ ] _‘1 I
10 | | 0 | |
-20 0 0 100 200
Zgnm] U,..JmeV]

Rys. 3.2: (a) energia elektronu w heterostrukturze Upuna(z) wynikajaca z prze-
suniecia dna pasma przewodnictwa, linig przerywang zaznaczono potozenie poziomu
donorowego w nAlGaAs, u dotu rysunku zamiescilismy schemat ulozenia warstw pla-
narnych. (b) catkowita energia potencjalna elektronu Uy, s(2) (linia czarna) i gestosé
tadunku p* = p%° + p% (linia czerwona) dla warunku asymptotycznego. (c) warto§é
energii €,, dlan =01in =1 w funkcji z,. (d) tadunek powierzchniowy gazu elektrono-
wego 0% w funkeji wysokosci bariery Upgng (krzyze). Zamieszczono rowniez zaleznosé

as

og od glebokosci studni Ug,, (zs) (okregi).

45



Zalozenie nominalnego sktadu Al,Ga;_,As, ktory wynosil x = 0.27 daje wysoko$¢
bariery U = 229meV. Wyliczona asymptotyczna gestos¢ powierzchniowa tadunku

wyniosta —3.5 - 10" |e|em™2.

Liczba ta jest bliska wartosci eksperymentalnej, ktora
wynosi —3.-10™ |elem™2 [47]. Odstepstwo wyniku obliczeri od warto$ci eksperymental-
nej moze wynika¢ z zaniedbania oddziatywania pomiedzy elektronami gromadzacymi
sie ponizej bariery potencjalu. W celu skompensowania tego efektu w dalszym ciaggu
pracy zalozona zostala nieco nizsza wysokos¢ bariery Upyng = 200 meV, by obliczona
gestosé¢ gazu elektronowego pokryla sie z eksperymentalna.

Autorzy pracy [47]| podaja, ze w dwuwymiarowym gazie elektronowym zalegajacym
w studni kwantowej obsadzony jest tylko stan podstawowy ruchu elektronu w kierunku
z. Nasze obliczenia odtwarzaja ten fakt, zamieszczona na rys. 3.2.c energia €,, jest
ujemna tylko dla n = 0. Oznacza to, ze w (3.16) mozemy opusci¢ sume, a wklad

do gestosci p% bedzie pochodzil jedynie od stanu n = 0.

3.3 Rozklad potencjalu i gestosci tadunku elektrono-

wego w poblizu elektrod.

W obszarze polozonym bezposrednio pod elektrodami energia potencjalna elektronow
jest dodatnia réwniez ponizej warstwy barierowej AlGaAs i dwuwymiarowy gaz elek-
tronowy jest z niego usuwany. W miare oddalania sie od elektrod energia poten-
cjalna elektronu maleje, gdy staje si¢ ujemna gaz elektronowy nie jest catkowicie
usuwany. Poprawne uwzglednienie tego procesu jest niezwykle istotne, poniewaz de-
cyduje o ksztalcie i rozmiarach barier potencjatu, ktore oddzielaja wnetrze kropki
kwantowej od bocznych rezerwuaréw tadunku.

Gestosé elektronowa pe(z,y, z) zalezy od rozktadu potencjatu i (x, vy, 2).
Zalezno$ci tej niestety nie da sie wyznaczy¢ w sposob doktadny. Musimy uwzglednié
ja w sposob przyblizony. Zaktadamy, ze w obszarze, w ktorym energia potencjalna
elektronu jest wieksza od energii Fermiego (Er = 0), gestos¢ tadunku elektronowego
jest rowna 0. W obszarze, gdzie energia potencjalna elektronu jest mniejsza od energii
Fermiego przyjmujemy proporcjonalny do energii potencjalnej elektronu udzial gestosci

uzyskany dla rozwiagzania asymptotycznego:

0 gdy T <0
pa(z,y,2) = , (3.19)

TP (2) gdyT >0
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gdzie:

S Uconis(xa Y, Zs) _ _|€|90t0;58<'r7y7 Zs) + Uband(zs) ' (320)
conf(zs) ‘€|g0€lst<25) + Uband(Zs>

Wystepujace w powyzszym warunku z,, odpowiada potozeniu $rodka ciezkosci tadunku

elektronéow w obszarze asymptotycznym:

1
Zs = m/zp‘;f(z)dz : (3.21)
o

el

Przyjety rozklad gestosci pe(x,y, z) (3.19) zapewnia prawidlowe odtworzenie rozktadu
gazu elektronowego w obszarze asymptotycznym (w tej granicy 7 = 1 ) i symuluje
wypychanie gazu elektronowego z obszaréw, w ktorych energia potencjalna elektronu
jest dodatnia. Przyjecie warunku (3.20) w punkcie z; usuwa tadunek z obszaru,
w ktérym obszar ujemnej energii potencjalnej tworzy jame zbyt mata do uwiezienia

elektronéw.

3.4 Warunek brzegowy dla rozwigzania réwnania

Poissona.

Roéwnanie Poissona rozwigzujemy w trojwymiarowym obszarze przestrzeni obejmuja-
cym kropke kwantowa, odpowiednio duze fragmenty elektrod, do ktérych podtaczone sa
napiecia sterujace oraz otoczenie, ktore moze wpltynaé¢ na wynik obliczen rozktadu po-
tencjalu w kropce kwantowej. Jako obszar catkowania wybieramy prostopadloscienne
pudio obliczeniowe o dhugosciach krawedzi L., L,, L,. Musi ono by¢ na tyle roz-
leglte, by jego zwiekszanie nie zmieniato wynikéw obliczen potencjatu w kropce kwan-
towej. Standardowym testem jest wykonanie obliczen dla rosnacych rozmiaréow pudta i
wybranie ostatecznych rozmiaréw, dla ktorych nasyca sie krzywa zaleznosci potencjatu
w §rodku kropki kwantowej w funkcji rozmiarow pudla obliczeniowego. Ostatecznie
przyjete w rachunkach pudto obliczeniowe miato nastepujace rozmiary:

L, = L, = 600 nm, L, = 490 nm. Usytuowanie pudla obliczeniowego wzgledem
elektrod nanourzadzenia w kierunkach xy wida¢ na rysunku 3.1.b. W kierunku osi 2
obszar pudla przyjeto 200 nm ponizej i 290 nm powyzej plaszczyzny skoku potencjatu

na ztaczu AlGaAs/GaAs, czyli miejsca, w ktorym powstaje kropka kwantowa.
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Dla uzyskania jednoznacznego rozwiazania rOwnania Poissona wymagane jest okre-
Slenie warunkoéw brzegowych na powierzchni zamknietej otaczajacej obszar catkowania
oraz na powierzchniach przewodnikéw znajdujacych sie wewnatrz obszaru obliczenio-
wego [86]. Narzucamy je na szesciu Sciankach pudla obliczeniowego oraz wewnatrz
objetych pudtem obliczeniowym metalowych elektrod. Warunki brzegowe narzucamy
na calkowity potencjal ¢u,(7), nastepnie zgodnie z wyrazeniem (3.5) przeliczamy
na Qerst (7).

Na elektrodach catkowity potencjal elektrostatyczny jest staly i okreslony przez
przytozone do nich napiecia. Na ich powierzchni narzucamy wiec warunki Dirichleta,

zadajac wartosci potencjatu, analogicznie jak to zrobiliSmy w rozdziale 2:

Ptot = VX + USch ) (322)

gdzie X numeruje elektrody P, T, M i R, Vx stanowi napiecie przytozone do elektrody
X, a Ugq, stanowi napiecie Schottky’ego pojawiajace sie na styku metal potprzewod-
nik i wynoszace dla GaAs —0.65 V.

Na Sciankach pudia obliczeniowego okres§lamy warunki von Neumanna, zadajac

zerowania sie pochodnej normalnej potencjatu do powierzchni danej Scianki:

- VgOtot =0 s (323)

gdzie 7 jest wersorem normalnym do odpowiedniej Scianki. Warunki von Neumanna
narzucone na cala powierzchnie pudla obliczeniowego sa zgodnie z prawem Gaussa
rownoznaczne z zadaniem neutralnosci tadunkowej zawartego w nim uktadu.

Na $ciankach pionowych (prostopadlych do planarnej struktury) warunek von Neu-
manna sprowadza sie do zadania réwnolegtosci pola elektrycznego do osi z.

Jest on rownoznaczny z warunkiem wykorzystanym w rachunku asymptotycznym.
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3.5 Procedura numeryczna, samouzgodnienie pole-tadunek.

Rownanie Poissona rozwigzywane jest na trojwymiarowej siatce przestrzennej metoda
roznic skoriczonych. Krok siatki zostal dobrany metoda prob w ten sposob, aby mogty
by¢ poprawnie uwzglednione ksztatty elektrod i rozklady tadunkéw. W kierunkach
x,y wystarczajacy okazal sie krok siatki A, = A, = 12.5 nm. W kierunku 2z krok
siatki musial by¢ znacznie mniejszy ze wzgledu na stosunkowo silng lokalizacje w tym
kierunku gazu elektronowego ponizej bariery potencjatu. Wystarczajacy okazal sie
dopiero krok siatki A, = 2 nm.

W kolejnych iteracjach modyfikowane sg zalezne od siebie rozktady potencjatu
est(T,y, z) 1 tadunku py(z,y, 2), podobnie jak to zostalo przedstawione w rozdziale
2.5. Sam algorytm zmodyfikowalismy tak, zeby uwzgledni¢ w rachunku gaz elek-
tronowy, oraz brak symetrii cylindrycznej. Przepiszmy roéwnanie Poissona (3.4) we

wspotrzednych kartezjanskich:

p(x,y,2)

2 2 2
(a O .9 20 (3.24)
0

a5t 9,2 + @) Spelst(xaya Z) +
Po zastapieniu w nim pochodnych ilorazami réznicowymi oraz odpowiednim prze-

grupowaniu wyrazow uzyskujemy wyrazenie do wykorzystania w iteracyjnej procedurze

wyliczenia potencjatu:

n n 1 1 1 -1
gpel—:tl($i7yi’ Zl) = (1 - w)(pelst(xiv Yi, Zz) +w [F + P + P:| .
T Y z

@Zlﬁ(xi + Aza Yi, Zz) + @let(‘ri - Aza Yi, Zz) + (pglst(xh Yi + Awa Zz) + QDlet(:L‘iv Yi — Ay; Zz)
A2 A2

+<P?zst($i’ Yi, 2 + A2) + 0 (T, ys, 2 + AL) n P™ (i, i Zi)]

A2 EE€Q
(3.25)
Zgodnie 7z wyrazeniem (3.6) gestos¢ tadunku wchodzaca do réwnania Poissona (3.4)
jest suma dwoch skladnikow: gestosci tadunku zjonizowanych donorow, ktorej za-
leznosé od rozkladu potencjalu dana jest wyrazeniem (3.7) oraz gestosci zgromad-
zonego ponizej bariery gazu elektronowego z zaleznoscia od potencjatu dang wyraze-

niem (3.19). Obie gestosci liczymy w kazdej iteracji.
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Trzeci rodzaj tadunku wystepujacy w nanourzadzeniu - tadunek elektronéow uwie-
zionych w kropce kwantowej wchodzi do rownania Poissona poprzez warunek brzegowy
(3.5). Rozklad tego tadunku znajdujemy rozwiazujac kwantowy problem uktadu kilku
czastek w potencjale zewnetrznym. Rachunki te nawet w przypadku obecnosci tylko
jednego elektronu w kropce kwantowej sa czasochtonne i nie moga by¢ wykonywane
w kazdej iteracji. Wprowadzamy dla nich dodatkowa petle iteracyjna.

Rachunki iteracyjne prowadzimy do uzyskania samouzgodnienia rozktadu tadunku
pochodzacego od wszystkich trzech zrodel i rozktadu potencjatu elektrostatycznego.

Postepujemy wedtug nastepujacego schematu:

1. Ustalamy napiecia przytozone do elektrod i liczbe elektronéw uwiezionych w kropce
kwantowej. Narzucamy warunki brzegowe na potencjal catkowity ¢ na elek-

trodach i powierzchniach bocznych pudta obliczeniowego.

2. Wprowadzamy warunki poczatkowe. We wszystkich punktach lezacych ponizej
elektrod przyjmujemy, ze wszystkie donory zostaja zjonizowane, a gaz elek-
tronowy jest calkowicie usuniety. W punktach nie lezacych ponizej elektrod
przyjmujemy gesto$¢ tadunku zjonizowanych donoréow i gesto$é¢ tadunku gazu
elektronowego zgodnie z wczesniej wykonanymi rachunkami asymptotycznymi.
Rozktad gestosci tadunku uwiezionego w kropce kwantowej przyjmujemy w postaci

gaussianu:

Peqd(T,Y, 2) = _—Nlel exp (_ (x—20)> (W—w)® (2—2)

— — 3.26
m2aa,a, a? a2 a? ) » (326)

gdzie N oznacza liczbe elektronéw uwiezionych w kropce, a rozmiary gaussianu
przyjmujemy nastepujace: a, = 10 nm, a,— 10nm, a, = 3 nm. Gaussian centru-
jemy w oczekiwanym minimum energii potencjalnej, xo = 250 nm, yo = 200 nm,

zo = —9 nm.

3. Wedlug wzoru (3.3) liczymy potencjal ¢.qq(7) pochodzacy od tadunku uwiezio-
nego w kropce. Z warunkow brzegowych (3.22-3.23) na ¢;,(7) znajdujemy, ko-

rzystajac z (3.5) warunki brzegowe na (7).

4. Wykonujemy procedure iteracyjna w wersji trojwymiarowej opisang wzorem (3.25),
az do uzyskania samouzgodnienia rozkladu potencjatu elektrostatycznego z ges-
toscia tadunku zjonizowanych donoréw i gestoscia gazu elektronowego uwiezio-

nego ponizej bariery AlGaAs.
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5. Rozwiazujemy problem wlasny uktadu N elektronéw uwiezionych w kropce kwan-
towej utworzonej przez potencjal wyliczony w punkcie 4. Znajdujemy nowy
rozklad gestosci elektronéw w kropce i wracamy do punktu 3. Samouzgodnienie
gestosci tadunku uwiezionych w kropce elektronéow uzyskujemy bardzo szybko,

zazwyczaj w kilku krokach iteracyjnych (3-5).

Procedura iteracyjna wykonywana w punkcie 4 przedstawionego schematu, podobnie
jak w przypadku symetrii cylindrycznej jest bardzo wolno zbiezna. ZastosowaliSmy
wiec symulowane ,schtadzanie” uktadu przedstawione w poprzednim rozdziale (po-
drozdz. 2.3), z dodaniem zaleznosci rozktadu tadunku gazu elektronowego uwiezionego

ponizej bariery AlGaAs od temperatury:

) Tper (2)
) — , 3.27
p l( ) 1 <_|€|s0t0t(xa Y, Zs) + Uband(zs)) ( )
+exp kT
B

gdzie 7 jest dane wyrazeniem (3.20). Wyrazenie to w granicy 7" — 0 przechodzi

w wyrazenie (3.19).

3.6 Parametr dopasowania.

Parametry geometryczne i materialowe catego nanourzadzenia oraz napiecia przykta-
dane do elektrod P, M i R przyjeliSmy zgodnie z danymi przedstawionymi w pracy [47].
Jedynym parametrem, ktory nie jest dobrze okreslony byta gesto$¢ domieszek donoro-
wych ng. Zostata ona przez nas potraktowana jako parametr dopasowania.

Dobralismy ja tak, zeby dla napie¢ Vyy = —1.07 V, Vg = —0.96 V, Vp = 0 V otrzymac
przebieg energii potencjalnej Ueonf(, y, 2), dla ktorego energia pojedynczego elektronu
uwiezionego w kropce wyniosta zero. Sa to napiecia, dla ktorych obserwuje sie w eks-
perymencie przejécie pierwszego elektronu do kropki. Dla przyjetej zbyt duzej gestosci
ng energia potencjalna w kropce jest zbyt niska, co wida¢ na rys. 3.3a. Wtedy dla
napie¢ Vi = —1.07 V, Vg = —0.96 V w kropce moze zlokalizowa¢ sie nie jeden, a kilka
elektronow, lub obszar kropki moze zosta¢ zalany przez gaz elektronowy. Z kolei dla
zbyt malego ng energia potencjalna elektronu w kropce jest zbyt duza i kropka bedzie
pusta (rys. 3.3.c). Wlasciwa energie potencjalng przedstawiong na rys. 3.3.b. uzyskuje

sie dla gestoéci donoréw ng = 2.053 - 1017 cm 3.
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Rys. 3.3: Przebieg energii potencjalnej elektronu dla domieszkowania: (a) 2.500 - 10'7
cm ™3, (b) 2.053 - 10'7 cm™3, (¢)1.800 - 10'7 cm™3. Czerwona linia oznaczono poziom
Fermiego. Skala na rysunkach jest ta sama. Napiecia na elektrodach wynosity: Vj, =
107V, Ve=—096V, Ve =0 ViVp=—13V.

3.7 Rozklad potencjaltu w nanourzadzeniu.

Przeprowadzmy dyskusje rozkladu potencjalu przy napieciach przytozonych do elek-
trod takich, jakie byly zadane w eksperymencie [47]: V)y = —1.07 V, Vg = —0.96 V,
Vp = 0 V oraz dla napiecia Vr = —1.3 V. Po przyltozeniu napie¢ do elektrod w na-
nourzadzeniu wygeneruje sie niejednorodne pole elektryczne. Potencjal uwiezienia
bocznego (w kierunkach x — y), mozemy wydoby¢ uzywajac przekroju plaszczyzna
prostopadta do osi z, ktora bedzie przecinata obszar kropki kwantowej. Kropka zlokali-
zowana jest w warstwie GaAs, ktora w naszym ukladzie wspoélrzednych opisana jest

ujemnymi wartosciami z.
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Rys. 3.4: Energia elektronu w nanostrukturze Upf(x,y,2 = —6 nm). (a) wykres
quasi-trojwymiarowy, (b) poziomice. Na rysunkach zaznaczono linia czerwona potoze-
nie energii Fermiego. Na rysunku (b) kolorem szarym oznaczone jest polozenie elek-
trod. Napiecia na elektrodach wynosity: Viy = —1.07 V, Vg = -0.96 V, Vp =0 V i
Vp=-13V.

Na rys. 3.4.a i 3.4.b przedstawiliSmy przebieg potencjalu uwiezienia w przekroju
plaszczyzng z = —6 nm na dwa sposoby. Rysunek 3.4.a zawiera bardziej intuicyjny,
quasi-trojwymiarowy przebieg energii potencjalnej. Na rys. 3.4.b zamie$ciliSmy dostar-
czajace wiecej informacji poziomice. Czerwona poziomica zaznaczono warto$¢ energii
potencjalnej elektronu Ueonf(x,y,2 = —6 nm) = Ep. Lokalne minimum potencjatu
znajduje sie w punkcie o wspolrzednych (z = 220 nm, y = 200 nm).

W poblizu minimum tworzy sie kropka kwantowa, a otaczajace ten obszar bariery

potencjalu stanowia potencjal uwiezienia bocznego.

3.8 Kanaly transmisji.

Jak widzimy na rys. 3.4.a i 3.4.b potencjal uwiezienia bocznego posiada w dwoch
miejscach punkty siodtowe, w ktorych bariery potencjatu sa obnizone. Sa to kanaly
transmisji, przez ktore elektrony moga tunelowaé¢ pomiedzy rezerwuarem gazu elektro-
nowego a kropka kwantowa. Kanal znajdujacy sie pomiedzy elektroda 7' i M nazwi-
jmy lewym kanatem transmisji, a znajdujacy sie pomiedzy elektrodami R i 7T prawym
kanatem transmisji.

Na wysoko$¢ barier tunelowych w obydwu kanatach transmisji najwiekszy wplyw

ma warto$¢ napiecia Vp. Im wyzsze napiecie Vp tym bariera bedzie nizsza.
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Rys. 3.5: Przebieg energii potencjalnej Uepns(,y, 2 = —6 nm) dla napiecia (a) Vp =
—1.1V (b) V = —1.3 V. Pozostale napiecia wynosza: Vyy = —1.07 V, Vg = —0.96 V,
Vp = 0 V. Linia czerwona zaznaczono poziom Fermiego.

Jesli napiecie bedzie zbyt wysokie, to nie wytworzy sie bariera oddzielajaca obszar
zalegania gazu elektronowego od obszaru kropki kwantowej (rys. 3.5.a), przez co nie
otrzyma sie kropki kwantowej. Przy Vy ~ —1.3 V wysoko$¢ barier pozwala uzyskac
zgodna z eksperymentem wysoko$é¢ obu kanalow transmisji. Przy rozktadzie potencjatu
przedstawionym na rysunku 3.5.b wida¢, ze elektrony moga przechodzi¢ tylko przez
kanal lewy, gdzie wartos$¢ energii potencjalnej jest niska.

Zmieniajac uktad napie¢ mozna regulowa¢ wysokos¢ barier i otwiera¢ lub zamykac
kanaly. Przebieg barier zalezy od wszystkich czterech napie¢ na czterech elektrodach.
Manipulowanie az czterema parametrami — napieciami jest ktopotliwe, dlatego w eks-
perymencie [47] zmieniano napiecia tylko na dwoch elektrodach M i R. My chcemy
odtworzy¢ wyniki eksperymentalne, dlatego postapimy podobnie i napiecia Vp i Vp
ustalimy, a zmieniaé¢ bedziemy Vs i V.

Na rys. 3.6 przedstawione sg trzy przebiegi energii potencjalnej
Uconf(z,y,2 = —6 nm) dla trzech par napie¢ Vi i Vi. Pary te sa tak dobrane, by
energia pojedynczego elektronu uwiezionego w kropce kwantowej F, byta rowna Ep.
Rys. 3.6.a jest identyczny z 3.4b, na rys. 3.6.b przedstawiony jest rozktad potencjatu
po przylozeniu mniejszego o 140 mV napiecia na elektrode M. Przytozenie nizszego
napiecia Vj; powoduje podwyzszenie energii potencjalnej w lewym kanale transmisji i

jego zablokowanie.
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Rys. 3.6: Przebieg energii potencjalnej Ueonr(z,y, 2 = —6 nm) dla napiecia na elek-
trodach: (a) Viy = —1.07 V, Vg = =096 V, (b) Vi)y = =121 V, Vg = =09 V, (¢)
Vi =—-135V, Vg = —0.82 V. Przyjeto napiecia Vp =0V iVp=—-13V.

Wysoka wartosé energii potencjalnej w lewym kanale uniemozliwia przechodzenie elek-
tronu pomiedzy kropka a gazem elektronowym. Zauwazmy, ze wraz z obnizeniem
napiecia V), musieliSmy podwyzszy¢ napiecie Vx o 55 mV, aby energia elektronu
lokalizowanego w kropce pozostawala na poziomie Fermiego F; = Ep. Pomimo
znacznego zwiekszenia napiecia przylozonego na elektrode R prawy kanal pozostaje
nadal zamkniety. Dalsze zwiekszanie napiecia na elektrodzie R (do Vg = —0.82 V) i
zmniejszanie napiecia na elektrodzie M nie spowoduje wystarczajacego poglebienia
prawego kanalu transmisji (Rys. 3.6.c). Powodem tego jest umiejscowienie pomiedzy

obszarem kropki i gazem elektronowym ,dziobka” na elektrodzie R.
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Rys. 3.7: (a-b) przebiegi energii potencjalnej Uepnf(x,y, 2 = —6 nm) dla konfiguracji
napiec: (a) Vir = —1.07 V, Vg = —0.92 V, (b) Var = —1.35 V, Vi = —0.75 V.
Zaznaczono polozenia kanalow transmisji: lewego(odcinek zielony) i prawego(odcinek
niebieski). (c-d) Przebieg energii potencjalnej wzdluz kanatu (c) lewego Ueons(x,y =
2125 nm,z = —6 nm) i (d) prawego Ueonr(z(w),y(w),z = —6 nm). Parametr w
oznacza mierzong wzdtuz kanalu prawego odlegtos¢ od punktu ,,+”. Linia czarna oz-
naczyliSmy przebiegi dla konfiguracji napie¢ z rys. (a), a czerwona z rys. (b).

Kanal prawy mozna otworzy¢ przez obnizenie napiecia na elektrodzie R, przy za-
chowaniu stalego napiecia na elektrodzie M, na przyktad dla konfiguracji napie¢
Vi =-135ViVg=-0.75V, dla ktérych przebieg energii potencjalnej
Ucong(x,y,2 = —6 nm) przedstawiliémy na rys. 3.7.b. Prawy kanal transmisji jest
otwarty i elektrony moga przez niego przechodzi¢. Kanal lewy jest zamkniety. Dla
tej konfiguracji napie¢ minimum w kropce bedzie glebsze i rozleglejsze, zdolne uwiezi¢

wiekszg ilos¢ elektronow.
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W tym wypadku uwiezieniu ulegng trzy elektrony. Na rys. 3.7.a zamiesciliémy prze-
bieg energii potencjalnej Ueon (2, y, 2 = —6 nm) dla napie¢ Vjy = —1.07 V, Vi = —0.92
V, dla ktorych pojemnosé kropki rowniez wynosi N = 3, ale otwarty jest lewy kanat
transmisji. Przebieg energii potencjalnej wzdtuz kanalow lewego (odcinek zaznaczony
kolorem zielonym) i prawego (odcinek zaznaczony kolorem niebieskim) przedstawiliSmy
na rys. 3.7.c-d. Dla wysokich napie¢ V), elektron bedzie mogt przechodzié¢ kanatem
lewym, a dla niskich kanalem prawym.
Dla napie¢ posrednich obydwie bariery beda posiadaé¢ zblizong wysoko$¢.

Jesli ta wysokos¢ bedzie duza, tunelowanie nie bedzie mialo miejsca. Efekt ten jest

wyraznie widoczny w eksperymencie.

3.9 Linie transmisji.

Warunkiem koniecznym tunelowania elektronu z rezerwuaru do kropki zawierajacej
N — 1 elektronéw jest ujemna warto$¢ potencjatu elektrochemicznego py uktadu N
elektronéow uwiezionych w kropce. Przypomnijmy, potencjat elektrochemiczny py jest
to roznica pomiedzy energia stanu podstawowego uktadu N elektronowego i N — 1
elektronowego: uy = Ex — En_1. Tunelowanie elektronu z powrotem do rezerwuaru
elektronow nastepuje, gdy potencjal elektrochemiczny py jest dodatni.
Przy odpowiednio dobranych napieciach na elektrodach M i R, dla ktérych potencjat
elektrochemiczny zeruje sie, niewielka sktadowa zmienna napiecia przytozonego do zna-
jdujacej sie pomiedzy elektrodami R i M elektrody P powoduje transmisje elektronow
z rezerwuaru elektronowego do kropki i z powrotem.
Spetniajace ten warunek pary napie¢ Vi i Vj; ukladaja sie na wykresie w linie nazy-
wane liniami transmisji.
Autorzy pracy [47] wyznaczyli eksperymentalnie linie transmisji dla kropek kwan-
towych zawierajacych N = 0,1, 2,3 i 4 elektrony. Wykorzystujac teorie przedstawiong
w podrozdziatach (3.1-3.6) wyznaczyliSmy teoretyczne przebiegi tych linii i na rys. 3.8
zestawiliSmy je z danymi eksperymentalnymi. Wyniki naszych obliczen bardzo do-
brze odtwarzaja eksperymentalne potozenia linii transmisji. Otrzymaliémy poprawne
zaréwno odleglosci pomiedzy liniami jak i nachylenia poszczegolnych linii.
Uzyskalismy eksperymentalnie obserwowang zmiane nachylenia linii N = 31 N =4,
przy przejsciu z Vs niskich do Vy; wysokich. Ten efekt jest spowodowany przesuwaniem
sie minimum potencjatu. Wraz z rosnacym napieciem Vz minimum potencjatu i kropka

kwantowa przesuwa si¢ w strone elektrody R.
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Rys. 3.8: Przebieg linii transmisji w funkcji napie¢ Vj; i Vi. Linie wyznaczone teo-
retycznie zaznaczono kolorowymi odcinkami, ktére poprowadziliSmy pomiedzy parami
napie¢ Vi i Vg (na schemacie - okregi). Dla tych par napie¢ wyliczony potencjal
elektrochemiczny pn wynosi 0. Dane eksperymentalne [47] zaznaczyliémy krzyzykami,
ktorych wielkosé odzwierciedla rozrzut punktéw pochodzacych z pomiaru. Cyframi
oznaczono liczbe elektronéw lokalizujacych sie w kropce dla danych napiec.

Mniejsza odlegtos¢ do tej elektrody powoduje, ze potencjal uwiezienia bedzie zalezal
silniej od napiecia V.

Jak widzimy na rys. 3.8, pierwsza i druga linia transmisji urywa sie catkowicie,
a linia trzecia po urwaniu dla napiecia Vj; = —1.2 V znowu jest obserwowana dla
Vy = —1.3 V. Urywanie sie linii nastepuje gdy bariery oddzielajace kropke od gazu sa
wysokie.
Efekt zaniku linii udalo nam sie odtworzy¢ w sposob jakoSciowy, przez wyznaczenie

wysokosci barier tunelowych od napieé (rozdziat 3.8).
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3.10 Rozklad ladunkéw w nanourzadzeniu.

Rozwiazujac problem Poissona-Schrédingera wyznaczyliSmy rozktad tadunku zjonizo-
wanych donorow, dwuwymiarowego gazu elektronowego oraz uwiezionych elektronow.
Donory ulegaja jonizacji, gdy energia potencjalna elektronu zlokalizowanego na cen-
trum donorowym jest wieksza od energii Fermiego (3.7). Rozklad zjonizowanych

donoréw scatkujemy w kierunku z, aby uzyska¢ gestos¢ powierzchniows tadunku:
oz, y) = /pd(x,y, z)dz . (3.28)

Rozktad o4(z, y) przedstawiliémy na rys. 3.9.b. Ponizej elektrod oraz w poblizu kropki
wszystkie donory sa zjonizowane. Dopiero w duzej odlegtosci od elektrod w kierunkach
x — y ilo§¢ zjonizowanych donoréw maleje i py(z,y, z) przechodzi w rozklad asympto-
tyczny p%(z). Jednak przejscie to jest bardzo wolne. Gesto$é powierzchniows gazu

elektronowego o (z,y) zamieszczong na rys. 3.9.a wyznaczyliSmy z zaleznoSci:

oalz,y) = /,Oez(x,y, z)dz . (3.29)
6004 : ' b 600
(a)

4004 - 400
E E
c cC
= =

200 - 200

[ [ [ T T
200 400 600 200 400
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Rys. 3.9: (a) gesto$¢ powierzchniowa gazu elektronowego o (z,y), (b) ges-
to$¢ powierzchniowa adunku zjonizowanych donorow o4(x,y). Ciemniejszy kolor
odpowiada wiekszej co do modutu gestoséci powierzchniowej. Gestosci wyznaczyliSmy
dla napie¢ Vjy = —=1.07 Vi Vp = -0.96 V.
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W odroéznieniu od rozktadu donoréw rozktad gazu elektronowego w warstwie GaAs
oe(x,y) przechodzi w asymptotyczny w stosunkowo niewielkiej odlegtosci od elektrod
w kierunkach = — y.

Na rys. 3.10 przedstawilismy rozktad tadunku p(z,yo, z) w przekroju plaszczyzna
przecinajaca obszar kropki yo = 200 nm (3.10.a) i plaszczyzna przecinajaca obszar,
w ktorym rozklad tadunku bedzie dazyt do asymptotycznego yo = 575 nm (3.10.b).

I | |
200 400 600
x[nm]

Rys. 3.10: Gestos¢ tadunku p(7) w przekroju plaszczyzng (a) y = 200 nm, (b) y = 575
nm. Na wykresie (b) osie sa przeciwnie skierowane niz osie na wykresie (a). Na rys.
(¢) zaznaczyliSmy usytuowanie plaszczyzn przekrojow wzgledem elektrod.

Na rys. 3.10.b widzimy, ze warstwa zjonizowanych donoréw dla duzych z (z > 400 nm)
rozdziela sie na gorna (blizej elektrod) i dolng (blizej gazu elektronowego). Jonizacja
dolnej warstwy jest skutkiem istnienia skoku dna pasma przewodnictwa na styku GaAs
z AlGaAs i zostala opisana wczesniej w podrozdziale 3.4. Rozktady gazu elektrono-

wego oraz donoréw w dolnej warstwie szybko zmierzaja do rozkladu asymptotycznego.
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Schrodingera. (b) Gestos¢ tadunku elektronu uwiezionego w kropce peqa(z,y, —6 nm)

w kwadracie z (a) dla z

2 2

Rys. 3.11: Gestos¢ tadunku elektronu uwiezionego w kropce peqa(x,y, —6 nm) z zaz-

Kwadratem zaznaczyliSmy obszar, w ktorym rozwiazywali
Trzecim rodzajem tadunku w nanourzadzeniu jest tadunek elektronu uwiezionego

Peqd(,y, —9 nm), dla (x,y) tylko z obszaru kropki. Funkcja falowa w kierunkach = —y

Vi = —0.96 V zamiesciliSmy na rysunku 3.11.a wraz z poziomicami potencjatu i kon-

naczonymi konturami elektrod oraz poziomicami energii potencjalnej Ueonr(z,y, 2
turem elektrod. Na quasi-tojwymiarowym wykresie 3.11.b zamiesciliémy przekroj

—6 nm).
w kropce pega(x,y, 2). Przekroj peqa(x,y, —6 nm) dla napie¢ Vi = —1.07 V i

plaszczyzna y = 200 nm (niebieska linia na (a)).

posiada ksztalt iloczynu gaussianow.



Brak asymetrii wynikajacej z rozkladu potencjatu jest przypadkowym wynikiem, spo-
wodowanym zwiekszeniem energii w kierunku x przez pole magnetyczne. Narys. 3.11.c
zamiescilismy przekroj peqa(z, 200 nm, 2), widzimy ze elektron jest przyciagany do bar-
iery i silnie splaszczony w kierunku z. Maksimum tadunku znajduje sie ok. 9 nm
ponizej bariery, warto$¢ oczekiwana potozenia w kierunku z wynosi ok. 8 nm.

Wartosé oczekiwana potozenia w kierunkach x i y zalezy od polozenia minimum, czyli

od konfiguracji napiec.

3.11 Wplyw tadunku elektronéw uwiezionych

w kropce na pozostale tadunki.

W nanostrukturze opisanej w rozdziale drugim obserwowali$my silny wplyw liczby elek-
tronow uwiezionych w kropce na rozktad potencjalu w nanourzadzeniu. Bylo to spo-
wodowane pojawieniem si¢ na powierzchni metalowej bramki tadunku indukowanego,
ktory byt zrédtem dodatkowego pola. Efekt ten byl uwzgledniany poprzez warunki
brzegowe narzucone na rozwiazanie rownania Poissona. Podobny efekt obserwujemy
w nanostrukturze badanej w tym rozdziale.

llosciowy wplyw tadunku elektronéw uwiezionych w kropce peqq(7) na potencjat
uwiezienia wyznaczamy odejmujac warto$¢ Upns(Tya) otrzymana dla pustej kropki
(N = 0) od warto$ci Ugon(7q) otrzymanej w przypadku, gdy w kropce uwieziony
jest jeden elektron(N = 1):

AUcons = Uzny (Taa) = Usonf (Taa) - (3.30)
gdzie 7, = (220 nm, 200 nm, —9 nm). Dla napie¢ V) = —1.07 Vi Vz = —0.96 V
otrzymano AUg,; = —0.41 meV.

Za efekt poglebienia minimum potencjatlu w kropce odpowiedzialne sa dwa procesy,
odepchniecie gazu elektronowego od obszaru kropki oraz indukowanie tadunku powierz-
chniowego na metalowych elektrodach. Na pogtebienie minimum nie ma natomiast
wplywu proces jonizacji wiekszej liczby donorow.

Wplyw kazdego z osobna procesu na glteboko$¢ minimum wyznaczyliémy w sposéb
przyblizony zakladajac, ze zachodzi tylko dany proces. Dwa pozostate zaniedbalismy.
Za obnizenie Uy, f(75q4) po wejsciu elektronu do kropki odpowiedzialny jest glownie
proces odepchniecia gazu elektronowego od obszaru kropki, dla rozwazanych napiec¢

powoduje on obnizenie Uy, f(754) 0 0.4 meV.
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Wiekszy jest wpltyw gazu elektronowego z rezerwuaru lewego, ktory nawet dla niskich
napie¢ Vj; znajduje sie blizej kropki. Znacznie mniejszy wplyw na gteboko$¢ minimum
ma tadunek indukowany na powierzchni metalowych elektrod. Ladunek ten powoduje
zmniejszenie Ueonf(75q) 0 0.01 meV. Maly wplyw tego efektu spowodowany jest tym, ze
nanourzadzenie dyskutowane w tym rozdziale nie posiada jednej, duzej elektrody, lecz
kilka waskich, potozonych daleko od kropki. Wejscie elektronu do kropki nie powoduje
zmiany rozktadu zjonizowanych domieszek, co ttumaczymy duza odlegloscia kropki

od niezjonizowanych donoréow (rys. 3.9.a).

3.12 Podsumowanie.

Wyznaczyliémy teoretyczny rozktad potencjatu elektrostatycznego w modelowej nano-
strukturze, ktorej konstrukcja odpowiada w przyblizeniu nanourzadzeniu zbudowanemu
przez autoréw pracy [47|. Obliczenia wykonano korzystajac z pierwszych zasad elek-
trostatyki poprzez rozwigzanie rOwnania Poissona w obszarze roboczym nanourzadze-
nia. WyznaczyliSmy rowniez rozktady tadunku gazu elektronowego, zjonizowanych
donoréw oraz elektronow uwiezionych w kropce. Dzieki temu bylisSmy w stanie obliczy¢
przebieg potencjatu ponizej elektrod, stanowigcego potencjatl uwiezienia dla kropki
kwantowej.

Potencjat uwiezienia ma charakter barier oddzielajagcych minimum globalne, w kto-
rych zalega gaz elektronowy od minimum lokalnego, w ktorym tworzy sie sztuczny
atom. Miejsca o mniejszej wysokosci barier stanowia kanaty transmisji, przez ktore
moga tunelowaé elektrony. Udalo nam sie wyznaczy¢ wysokosé tych barier w fun-
kcji napie¢ przylozonych do elektrod, dzieki czemu mogliSmy okresli¢c warunki prze-
chodzenia elektronu z gazu elektronowego do kropki.

Wyliczony rozklad energii potencjalnej dla elektronu zostal wykorzystany do roz-
wigzania rownania wtasnego dla uktadu kilku elektronéw uwiezionych w kropce kwan-
towej. Przebadanie potencjalow elektrochemicznych dla uktadow 1,2,3 i 4 elektronow
w funkcji przytozonych do elektrod napie¢ Vi, i Vi pozwolito nam odtworzyé ekspery-
mentalne polozenia linii transmisji. Uzyskana doskonalta zgodno$¢ wynikéw obliczen
z danymi eksperymentalnymi przekonuje, ze mozliwe jest teoretyczne przewidzenie
wlasciwosci sterowanych napieciowo nanourzadzen potprzewodnikowych.

Zbadalismy wptyw tadunku elektronu uwiezionego w kropce na wartosci potencjatu
w jej obszarze. Dodanie jednego elektronu do kropki przesuwa minimum o ok. 0.4 meV,

co wynika gléwnie z odepchniecia gazu elektronowego od obszaru kropki.
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Rozdzial 4

Problem Poissona-Schrodingera dla
elektronu uwiezionego w studni
kwantowe], w sasiedztwie metalowe]j

elektrody.

4.1 Wprowadzenie.

W dyskutowanych w rozprawie nanourzadzeniach potencjat uwiezienia dla elektronow
w kropce kwantowej byt generowany i regulowany przez napiecia przyltozone pomiedzy
kontakt omowy i elektrody potozone na powierzchni pétprzewodnika. Elektrody stanowig
metalowe elementy przewodzace, polaczone z rezerwuarami elektronéw (uziemione lub
polaczone ze stabilizatorami napiecia). Ich obecnosé ma okreslone skutki dla elek-
tronow znajdujacych sie w ich poblizu. Pojawia sie efekt oddzialywania elektronu
z tadunkiem indukowanym na powierzchni przewodnika. Efekt ten zostal pokazany
w pracy [84], w ktorej dyskutowany jest problem elektronu znajdujacego sie w studni
kwantowej lub we fragmencie drutu kwantowego, potozonych w bezposrednim sasiedztwie
nieskoriczenie rozlegtej przewodzacej ptaszczyzny.

Okazuje sie, ze potencjal indukowany wynikajacy z redystrybucji elektronéw w prze-
wodniku wywotanej obecnos$cia elektronu w poblizu jego powierzchni prowadzi do po-
jawienia sie potencjalu uwiezienia bocznego, formujacego stabilny pakiet falowy.

Ten pakiet jest w stanie pokonywaé bariery potencjatu lub odbijaé sie od nich z praw-

dopodobienistwem 100%, podobnie jak elektron w mechanice klasycznej.
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W pracy [84| obecnosé tadunku indukowanego byta uwzgledniana metoda obrazow,

dzieki czemu mozliwe byto analityczne wyliczenie potencjatu indukowanego.
Niestety metoda obrazow stosowalna jest jedynie w przypadku nieskoriczenie rozlegtej
plaszczyzny przewodzacej. Elektrody znajdujace sie w nanourzadzeniach posiadaja
skoriczone rozmiary i nie ma mozliwosci analitycznego wyliczenia potencjatu induko-
wanego. Mozna go natomiast uzyska¢ rozwigzujac rownanie Poissona.

Przy rozwiazywaniu rownania Poissona obecno$¢ metalowych elektrod i wszystkich
efektow zwigzanych z ich obecno$cia jest uwzgledniana poprzez narzucenie warunkow
brzegowych na ich powierzchni (stala, okreslona warto$¢ potencjatu). Poniewaz przy nu-
merycznym rozwigzywaniu problemuPoissona-Schrédingera obliczenia mozna wykonaé
dla dowolnego ksztattu elektrod, mozemy przedyskutowaé¢ problem, ktérego nie udaje
sie rozwigza¢ analitycznie, a jest waznym uzupelnieniem pracy [84].

Rozwazaé¢ bedziemy uktad, w ktéorym na powierzchni planarnej struktury zawiera-
jacej waska studnie kwantowa utozona jest nieskoriczenie dluga, ale o skoniczonej sze-
roko$ci metalowa elektroda. Jest to typowy uktad $ciezki pradowej utozonej na potprze-

wodnikowej nanostrukturze. Schemat struktury przedstawia rys. 4.1.

stud nia
kwantowa

Rys. 4.1: Schemat struktury zawierajacej studnie kwantowa, nad ktora znajduje sie
metalowa elektroda oddzielona od niej izolatorem. (a) schemat quasi-tréjwymiarowy,
(b) przekrdj w plaszezyznie x-z.
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Studnia kwantowa oddzielona jest od metalu bariera potencjatu, ktora stanowi
warstwa izolatora lub potprzewodnika o wyzej potozonym dnie pasma przewodnictwa.
Wybierzmy kartezjaniski uktad wspotrzednych, tak jak na rysunku 4.1.a, o§ 2z zorien-
tujmy tak by byta prostopadta do warstw polprzewodnikowych, o$ y bedzie zorien-
towana rownolegle do kierunku $ciezki. Punkt (0,0,0) zlokalizowany jest w studni
kwantowej (z = 0) dokladnie ponizej Srodka metalowej elektrody (x = 0).

Na rys. 4.1.b przedstawiona jest ta sama struktura w przekroju ptaszczyzna y =
0, z zaznaczonymi wymiarami: odleglosciag metal — studnia kwantowa h, szerokoscia

metalowej elektrody d i jej wysokoscia .

4.2 Problem Poissona-Schrodingera.

Zalozmy teraz, ze w studni kwantowej bezposrednio pod elektroda znajduje sie elek-
tron. Zgodnie z [84] mozemy oczekiwa¢, ze w stanie podstawowym ukladu funkcja
falowa elektronu uformuje sie w postaci pakietu falowego rozmytego w kierunku po-
przecznym (z,y). Zakladamy, Ze studnia kwantowa jest na tyle waska, ze elektron
w niej zlokalizowany ma zamrozony ruch w kierunku z i problem funkcji falowej elek-
tronu sprowadza sie do dwoch wymiaréow. Niech stan elektronu w studni kwantowej

opisuje funkcja falowa ¢ (x,y), wowczas gestosé tadunku elektronu:

pe('xaya Z) = _’€‘|¢(x7y)‘2 : 6(2) (41)

stanowi zrodlo potencjalu elektrostatycznego, ktory liczymy rozwigzujac réwnanie

Poissona uwzgledniajac w warunkach brzegowych obecno$¢ metalowych elektrod:

V20100(7) = —% . (4.2)

Rownanie (4.2) rozwigzujemy na siatce zawierajacej w kierunku z i y 91 punktow,
w kierunku z 105 punktow. Odlegloéci pomiedzy weztami siatki zmieniaja sie w za-

leznoéci od odlegltosci od centrum struktury, w kierunku x i y wynosza:

A =5nm dla |z|,|y| < 150 nm (4.3)

A =10nm dla 150 < |z|, |y| < 300 nm
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W kierunku z:

A, =1nm dla |z — s| < s+ 20 nm
) A, =2nm dlas+20<|z—s|<s+60nm ’ (4.4)
\Az:4nm dla |z — s| > s + 60
(h+1)

gdzie s = . Na powierzchni obszaru objetego powyzsza siatka narzucamy na

potencjal War121nki brzegowe von Neumanna, zadajac zerowania sie pochodnej normal-
nej potencjalu. Powierzchnie te stanowia Scianki boczne prostopadtoscianu, ktorego
rozmiary wynosza:
L, = 600 nm, L, = 600 nm, L, = 400 nm. Ponadto w calej objetoSci metalowe;
elektrody narzucamy warunki Dirichleta: ¢y (z,y,2) = 0dla |z| < d/2, h < z < h+1,
gdzie [ jest grubosciag elektrody, ktora w rachunkach przyjeto rowna 30 nm.
Szczegoly rozwiazania na siatce rownania Poissona (4.2) przedstawione zostaly w po-
drozdziatach 2.3 1 3.5.

Catkowity potencjal elektrostatyczny w ukladzie stanowi sume potencjatow pochodza-

cych od tadunku wlasciwego elektronu ¢, (z, y, 2) i od tadunku indukowanego @;nq(x, y, 2):

@tot(xawa) - Spe(xayvz) +90ind(x7y7 Z) . (45)

Potencjal catkowity ¢y (2, ¥, 2) wyznaczamy z rownania Poissona, wykorzystujac do tego
celu opisana w rozdziale trzecim procedure numeryczna dana wyrazeniem(3.25).

Potencjal ¢.(x,y, z) liczymy z prawa Coulomba:

—» pe Tl
. 4.6
o(7) 47r550/ |7 — 7’1| (4.6)

Odejmujac oba potencjaly uzyskujemy potencjal indukowany:

Spind(xuy)z) - Sptot(xuyvz) - QOB(ZE,y,Z) ) (47)

ktory stanowi potencjal uwiezienia bocznego dla elektronu w studni kwantowe;.

Ostatecznie wyliczamy energie potencjalng uwiezienia bocznego dla elektronu Ueyy, -
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Uconf(xay) = _|€|@ind<$)y70) . (48)

Wechodzi ona do dwuwymiarowego rownania Schrodingera, przy pomocy ktorego wyz-

naczamy funkcje falowa elektronu:
R 0% 0?
[_% (@ + a_y2> + Uconf(xu y):| 1?(% y) - E’mdw(xa y) . (49)

4.3 Samouzgodnienie pole-ladunek.

Poniewaz funkcja falowa elektronu zalezy od potencjatu elektrostatycznego, a on z kolei
od rozktadu gestosci elektronowej, obliczenia (4.1) do (4.9) wykonujemy iteracyjnie, az
do uzyskania samouzgodnienia. W pierwszym kroku iteracyjnym przyjmujemy funkcje

falowg w postaci gaussianu:

Ta? 2a2

(@,y) = — exp (_(m_x0)2 _yQ) 7 (4.10)

gdzie z( jest odlegtoscig maksimum funkeji falowej od srodka elektrody, a a- szerokoscia
polowkowsq pakietu.
Wyznaczywszy rozklad potencjatu indukowanego ¢inq(,y, z) w przestrzeni wokol

elektrody mozna wyznaczy¢ tadunek indukowany na jej powierzchni:
Oind(T) = €€0 [~V ipior(7) - 7] (4.11)
gdzie 17 jest wektorem normalnym do powierzchni przewodnika.
Ze wzgledu na nieciggto$¢ pochodnej . na brzegu metalu postuzylismy sie trojpunk-

towa aproksymacja pochodnej jednostronnej. Zalezno$é¢ na o;,4(x,y, z) na dolnej po-

wierzchni elektrody ma postac:
O-ind(xv Y, Z) = €€ [_4S0(:Ea Y,z — QAZ) + 3@(1’, Y, Z) + SO($’ Y,z — AZ)] : (412)

Dla powierzchni bocznych i gornej uzywamy podobnego, ale odpowiednio zmodyfiko-

wanego wyrazenia.
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4.4 Formowanie ksztaltu funkcji falowej elektronu
znajdujacego sie ponizej elektrody.

Na rys. 4.2.a i 4.2.c przedstawiono rozktad gestosci tadunku elektronu p.(z,y = 0)
w kolejnych iteracjach dla dwoch pakietow poczatkowych postaci (4.10). Obydwa paki-
ety poczatkowe scentrowane sa w punkcie xy = 0, doktadnie ponizej §rodka elektrody o
szeroko$ci d = 30 nm, znajdujacej sie w odlegtosci h = 20 nm powyzej studni. Pakiety
roznia sie szerokodcia — rys. 4.2.a dotyczy ewolucji startowego pakietu waskiego (a = 25
nm), natomiast rys. 4.2.c szerokiego (¢ = 40 nm). Obok, na rysunkach 4.2.b i 4.2.d
zamieszczono energie E;,, (okregi), odpowiednio dla poczatkowego pakietu waskiego
i dla pakietu szerokiego. Energia ta jest warto$cia wltasng wystepujacego w rownaniu
(4.9) operatora.

Rownanie to nie jest jednakze niezalezne. Wrystepujacy w (4.9) potencjal elek-
trostatyczny zawiera zaleznos$¢ od funkcji falowej, ktora uwzgledniamy w procedurze
samouzgodnienia. Sytuacja jest analogiczna do jednoelektronowego przyblizenia w ukta-
dzie wielu cial, uzyskiwanego w przyblizeniu pola $redniego. W tym przypadku wartosc¢
wlasna samouzgodnionego hamiltonianu ma sens energii jednoelektronowe;j” [84].
Energia catkowita uktadu nie jest z nig tozsama, wymaga odjecia polowy oddziaty-
wania. Dlatego wprowadzamy druga energie FE, ktéra ma sens ,energii catkowitej”

w rachunku pola $redniego i jest zachowana podczas ewolucji czasowe]j uktadu [84]:

1
E = Eind . / Uconf(xvy)|¢(x7y)|2dxdy . (413)

2
Energia ta ma jednocze$nie sens pracy jaka trzeba przekazac¢ elektronowi, aby przenies¢
go ,powoli” (pozwalajac na catkowita relaksacje tadunku indukowanego) spod elektrody
do nieskonczonosci. Energia catkowita zostata przedstawiona na rysunku 4.2.b i 4.2.d
krzyzykami.

Pomimo réznego startu, przedstawione na rysunkach 4.2.a,b i 4.2.c,d wielkosci zbie-
gaja sie w procedurze iteracyjnej do takich samych wartosci samouzgodnionych.
Jednoczesnie energia catkowita w kolejnych iteracjach maleje, co oznacza zbiezno$é pro-
cedury iteracyjnej do stanu podstawowego. Dla rozktadu stabilnego energia catkowita
E przyjmuje wartos¢ —0.45 meV podczas gdy jednoelektronowa FEj,q wynosi —1.14

meV.
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Rys. 4.2: (a,c) Rozklad gestosci tadunku elektronu pe(z,y = 0) w kolejnych iteracjach,
(b,d) energia elektronu w kolejnych iteracjach. Okregami zaznaczono E;,q bedaca
warto$cia wlasna rownania (4.9), krzyzami energie calkowita E dana wyrazeniem
(4.13). Wykresy a-b wykonano dla zalozonego w pierwszej iteracji silnie skupionego
w przestrzeni konfiguracyjnej pakietu falowego, wykresy c-d dla pakietu rozmytego.
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4.5 Badanie lokalnych miniméw energii elektronu.

Podobny rachunek wykonaliSmy dla startowego pakietu falowego przyjetego niecen-
tralnie pod elektroda, a wiec dla zg # 0 (4.10). Na rys. 4.3 przedstawiono przebieg
samouzgadniania dla pakietu poczatkowego przesunietego o wielkos¢ xy = 60 nm,
w uktadzie, w ktorym elektroda o szerokosci d = 70 nm oddalona jest od studni
o h = 20 nm. Na rysunku 4.3.a przedstawiony jest rozklad gestosci tadunku elek-
tronu (w kierunku x) w kolejnych iteracjach, a na rysunku 4.3.b rozklad gestosci
tadunku indukowanego na dolnej powierzchni elektrody. W przeciwienstwie do uktadu
z pakietem o g = 0, rozktad tadunku gromadzacego si¢ na powierzchni elektrody
wykazuje poczatkowo asymetrie, gromadzi sie go wiecej przy krawedzi blizszej elek-
tronu. badunek na krawedzi jest duzy w poréwnaniu z pozostalym tadunkiem na
elektrodzie, jednak nie na tyle, aby zlokalizowa¢ pakiet doktadnie ponizej krawedzi,
nawet, dla szerokich elektrod.

Pakiet poczatkowy przesuniety wzgledem $rodka dazy do takiego samego stanu
stabilnego jak pakiet scentrowany w xy; = 0. Obie gestosci zbiegaja do rozktadu
symetrycznego wzgledem x = 0, co oznacza, ze w stanie podstawowym wartos¢ oczeki-
wana wspotrzednej x elektronu bedzie wynosita 0 (doktadnie ponizej $rodka elektrody).
Fakt ten jest istotnym wynikiem poniewaz nie jest oczywisty. Zauwazmy, ze gestosé
tadunku indukowanego ma maksima na brzegach elektrody, co wynika z zatozenia ostrej
krawedzi. Przy zalozeniu tagodniejszej krzywizny powierzchni przewodnika, boczne

maksima gestosci tadunku indukowanego obniza sie.
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Rys. 4.3: (a) Rozklad ujemnego ladunku elektronu —p.(z,y = 0) w kolejnych it-
eracjach. (b) rozkltad dodatniego ladunku powierzchniowego oinq(z,y = 0,2 = h)
w kolejnych iteracjach.
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4.6 Rozklady ladunkéw i potencjalu elektrostatycznego.

Na rys. 4.4.a zaprezentowano rozktad tadunku powierzchniowego indukowanego na
elektrodzie o;,4(z,y, z = h) dla ukladu znajdujacego sie w stanie podstawowym.
Przyjeto odlegtos¢ elektrody od studni kwantowej stata i réwna h = 20 nm.

Wyraznie wida¢ maksimum tadunku o;,4(z, y, h) w miejscu powyzej polozenia mak-
simum funkcji falowej elektronu, oraz zanikanie 0,4(z,y, h) w miare oddalania sie od
plaszczyzny y = 0. W kierunku x 04,4 przyjmuje najwieksze wartosci na krawedziach
oraz powyzej potozenia elektronu.

Na rys. 4.4.b przedstawiliSmy quasi-trojwymiarowy wykres o;,q(x,y =0, 2).
Najwiecej tadunku indukuje sie na dolnej powierzchni elektrody, na powierzchniach
bocznych jest go zdecydowanie mniej. Na $ciance najbardziej oddalonej od studni

tadunek jest sladowy.

Rys. 4.4: Rozklad tadunku powierzchniowego: (a) na dolnej powierzchni elektrody
Oind(T,y,z = h), (b) w przekroju o;,q(z,y = 0, 2) powyzej elektronu (o$ z skierowano
do czytelnika, zeby poprawié¢ czytelnos¢ wykresu).

Oddziatywanie elektronu z tadunkiem powierzchniowym prowadzi do powstania
minimum energii potencjalnej elektronu w studni kwantowej Ueon s (, ), ktorej przebieg
przedstawiono na rys. 4.5.a. Widoczna jest asymetria, wzdtuz elektrody w kierunku
y jama energii potencjalnej jest szersza niz w kierunku poprzecznym do elektrody z.

Dla poréwnania na rys. 4.5.b zamieszczono przebieg Ueons(,0) 1 Ucons(0,y).
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Rys. 4.5: (a) Przebieg energii potencjalnej elektronu U y(z,y) w studni kwantowej
ponizej zaznaczonej schematycznie elektrody metalowej. (b) przebieg energii poten-
cjalnej Ueonr(z, 0)(linia czerwona) i Ueons(0, y)(linia czarna).

Asymetria potencjalu uwiezienia ma odzwierciedlenie w asymetrii funkcji falowych
uwiezionych elektronéw, ktore przedstawione sa na rysunku 4.6.a i 4.6.b. Dla waskich
elektrod efekt jest wiekszy niz dla szerokich, co sprawia, ze funkcja falowa elektronu

dla malych d bedzie bardziej splaszczona w z-sie niz dla d duzych (rys. 4.6.a-b).
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Rys. 4.6: Rozklad tadunku elektronu p.(z,y) w studni dla uktadu (a) z szeroka elek-
troda d = 60 nm, (b) z waska elektroda d = 20 nm.
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4.7 Zalezno$¢ energii od wybranych parametrow ge-

ometrycznych nanostruktury.

Wielkosé efektu autolokalizacji moze byé¢ mierzony oboma energiami F i E;,4.
Zaleza one miedzy innymi od odlegtosci elektrody od studni kwantowej h i od sze-
rokosci elektrody d.
Najwieksza bezwzgledng wartos¢ energii uwiezienia pakietu uzyskuje sie dla matych
d i duzych h.
Na rysunku 4.7.a przedstawiona jest zalezno$¢ energii F;,q oraz E od szerokosci elek-
trody d dla h = 20 nm a na rysunku 4.7.b zaleznos¢ obu energii od odlegtosci studnia
- elektroda h dla d = 30 nm. Dla h = 3 nm i d = 30 nm energie osiggaja wartosci
E=-38meVikFE,,;=—83meV.

Zauwazmy, ze energia Fy,q jest wtedy wieksza co do bezwzglednej wartosci od ener-
gii stanu podstawowego elektronu zlokalizowanego na donorze Ep = —4.7 meV.
Jest to wynikiem braku przesuniecia energii o energie stanu podstawowego studni kwan-
towej oraz silnej lokalizacji funkcji falowej w kierunku z, ktéra powoduje znaczny wzrost

energii oddzialywania w porownaniu z elektronem rozmytym w trzech wymiarach.

0
(&) |

= -0.5
D -+
E
o T
m _

19— < o

o ol L 1
0 50 100 150 200 0 10 20 30 40
d [nm] h [nm]

Rys. 4.7: Energia elektronu: okregi - E;,q4, krzyze - energia catkowita E, (a) w funkcji
szerokosci $ciezki d, (b) w funkeji odleglosci $ciezki od studni h.
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Wartosci energii £ nawet dla duzych d i matych h sa matle (rzedu meV). Nawet dla
materialéow o duzej masie efektywnej i malej przenikalnosci dielektrycznej, ewentualna
obserwacja elektronu lokalizujacego sie pod elektroda, lub wykorzystanie tego zjawiska

w nanoelektronice mozliwe bedzie tylko w bardzo niskich temperaturach.

4.8 Podsumowanie 1 wnioski.

Elektron znajdujacy sie w studni kwantowej ponizej metalowe]j elektrody na skutek
oddzialywania 7z tadunkiem indukowanym na jej powierzchni ulega uwiezieniu tworzac
pakiet falowy z energia wiazania rzedu kilku meV. Oddzialywanie z tadunkiem in-
dukowanym nie pozwala na oddalenie sie elektronu od elektrody. Jego ruch w kierunku
poprzecznym jest zatem niemozliwy (w przyjetej geometrii ukladu jest nim kierunek
x). Przesuniecie elektronu w kierunku wzdtuz elektrody (tutaj y) nie oddala go od po-
wierzchni przewodnika. W tym kierunku moze sie poruszaé¢ i oczekujemy, ze bedzie
posiadal wlasciwosci opisane w pracy [84].

Swoboda ruchu tylko w jednym wymiarze jest wtasnoscig drutu kwantowego.
Przewidujemy zatem pojawienie sie pod elektroda ,indukowanego drutu kwantowego”,
ktory ,zwyklym” drutem kwantowym nie jest. Réznica polega na braku rozmycia elek-
tronu w kierunku ruchu y. W drucie kwantowym funkcja falowa elektronu w kierunku
y jest fala ptaska. W indukowanym drucie kwantowym elektron powinien poruszaé
sie w postaci stabilnego pakietu falowego, ktory moze tunelowaé¢ przez bariery poten-
cjatu lub odbijaé sie od nich z prawdopodobiernistwem 100% (analogicznie jak elektron
klasyczny). Te wlasnosci daja mozliwosé wykorzystania kanatu tworzacego sie ponizej
elektrod jako elektronowodu. W polaczeniu z przedstawiona w pracy [84] mozliwoscia
kontrolowania transmisji elektronu to zjawisko oferuje mozliwos¢ precyzyjnego sterowa-
nia pojedynczymi elektronami. Te cechy czynia rozpatrywang strukture obiecujacym
elementem komputera kwantowego, stuzacym do rozprowadzania elektronéw pomiedzy

roznymi obszarami uktadu bramek logicznych.
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Rozdzial 5
Dyskusja wynikéw 1 wnioski.

Zasadniczym przedmiotem badan teoretycznych prowadzonych w niniejszej rozprawie
byty tzw. elektrostatyczne kropki kwantowe tworzone w nanourzadzeniach potprze-
wodnikowych. W rozpatrywanych kropkach kwantowych potencjal uwiezienia dla elek-
troné6w w nich schwytanych stanowi potencjatl pola elektrostatycznego. Jego rozktad
mozna zmienia¢ regulujac napiecia przytozone do elektrod stanowigcych cze$¢ nanou-
rzadzenia. Pozwala to wptywaé na wlasnosci wytworzonych w nich sztucznych atomow.
Mozliwos¢ sterowania powoduje, ze tego typu uktady moga znalez¢ liczne zastosowania
w elektronice i aktualnie stanowia przedmiot intensywnych badan eksperymentalnych.

Rozpatrywane nanostruktury sa tak skonstruowane, aby po przytozeniu napie¢

pracy do odpowiednio uksztaltowanych na powierzchni nanostruktury metalowych
elektrod wytworzyta sie w materiale pétprzewodnikowym kropka kwantowa.
Ladunek na powierzchni elektrod powstajacy po przylozeniu napie¢ pracy wymusza
rozktad potencjatu elektrostatycznego w calym nanourzadzeniu. On z kolei decyduje
o rozktadach pozostatych tadunkéw znajdujacych sie w nim: zjonizowanych donorow,
dwuwymiarowego gazu elektronowego oraz elektronéw uwiezionych w kropce kwan-
towej. Ladunki te wraz z tadunkiem na powierzchni elektrod sa Zrodlem potencjatu
w calym nanourzadzeniu, w szczegolnosci potencjatu uwiezienia w kropce kwantowej,
stanowigcej przedmiot badan.

Ze wzgledu na wzajemng zalezno$¢ rozktadow potencjatu oraz tadunkéw w catym
nanourzadzeniu, przy ich wyznaczaniu trzeba rozwiaza¢ problem Poissona-Schrodingera
z zaleznym od rozkladu potencjatlu rozkladem zrodet pola i warunkami brzegowymi
zadanymi na powierzchni otaczajacej obszar obliczen. W tym celu zastosowaliSmy

numeryczna, samouzgodniong metode rachunkowa.
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Catkowity potencjal elektrostatyczny rozdzieliliSmy na dwie czesci ze wzgledu na

rozng role jaka spelniajg one w nanourzadzeniu. Czes¢ pierwsza, ktorej zrodlem sa:
tadunek powierzchniowy indukowany na elektrodach, tadunek zjonizowanych donoréw
oraz tadunek dwuwymiarowego gazu elektronowego wyznaczyliSmy rozwiazujac row-
nania Poissona. W obszarze kropki kwantowej ta cze$¢ potencjalu stanowi potencjat
uwiezienia bedacy dla elektronéw w kropce potencjalem zewnetrznym.
Czes¢ druga potencjalu, generowana przez tadunek uwiezionych w kropce elektronow
wyznaczamy z prawa Coulomba i wykorzystujemy przy wyznaczeniu rozktadu tadunkow
stanowigcych Zrodlo pierwszej czesci potencjatu oraz warunku brzegowego dla rowna-
nia Poissona.

Rozktad zjonizowanych donoréw wyznaczamy przyjmujac, ze jonizacja zachodzi,
gdy energia potencjalna elektronu liczona wzgledem poziomu Fermiego w miejscu
donora jest wyzsza od energii wigzania donora. Rozklad dwuwymiarowego gazu elek-
tronowego wyznaczamy z warunku, ze gaz gromadzi sie tylko tam, gdzie istnieja nieob-
sadzone elektronowe poziomy energetyczne nizsze od energii Fermiego. Zaréwno ener-
gia elektronu zlokalizowanego na donorze, jak i energia elektronu w gazie elektronowym
zaleza od caltkowitego potencjatu elektrostatycznego w nanourzadzeniu.

Warunek brzegowy narzucony na rozwigzanie réwnania Poissona okresla posrednio
rozktad tadunku indukowanego na powierzchni elektrod.

Rozktad tadunku elektronéw uwiezionych w kropce wyznaczamy z modutu funkcji
falowej, ktora wyliczamy rozwiazujac rownanie Schrodingera dla uktadu N elektronow
znajdujacych sie w jamie zewnetrznego potencjatu, ktora stanowi wyliczany przez nas
potencjal uwiezienia. Wyznaczone z rownania Schrédingera energie uktadu uwiezio-
nych elektronéw stanowia wielkosci, ktore postuzyty do odtwarzania wynikéw ekspery-
mentalnych — polozenia linii transmisji w funkcji przytozonych do elektrod napie¢ lub
pola magnetycznego w uktadzie.

W rozdziale drugim, korzystajac z przedstawionej metody rachunkowej, przeba-
dalismy nanostrukture dwuelektrodowa przedstawiona w pracy [83]. W tym nanou-
rzadzeniu potencjal uwiezienia bocznego jest generowany przez napiecia przytozone
pomiedzy elektrode dolng - podloze i elektrode gorng — bramke, posiadajaca ksztalt
cylindrycznego kapelusza z szerokim rondem i niskim kapturkiem. Boczna cze$é¢ bramki
- rondo znajduje sie blizej dolnej elektrody (podloza) niz centrum - kapturek.

Dzigeki temu energia potencjalna elektronu przyjmuje najmniejsze wartosci bezposred-

nio ponizej $rodka kapturka.
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Uktad warstw potprzewodnikowych znajdujacy sie pomiedzy elektrodami powoduje,
ze ponizej kapturka powstaja dwa minima oddzielone od siebie barierg tunelowa: pier-
wsze — polozone blizej bramki, drugie — potozone blizej podloza. Elektron moze by¢
uwieziony w jednym z nich: dla niskiego (bardziej ujemnego) napiecia przytozonego na
bramke w minimum blizszym podloza, dla napie¢ wyzszych (mniej ujemnych) blizej
bramki. Tunelowanie pomiedzy kropkami zachodzi przy bardzo malej zmianie napiecia
przyltozonego do bramki (rzedu 1 mV). Napiecie tego rzedu stanowi amplitude sktado-
wej zmiennej napiecia przytozonego do bramki, stuzacej do wymuszania przejscia elek-
tronu przez bariere tunelowa. Obserwowany w eksperymencie sygnal pojemnosciowy
pochodzi zatem od przejscia elektronu pomiedzy dwiema sprzezonymi kropkami kwan-
towymi. Wynik ten jest do§¢ istotny, poniewaz autorzy pracy [83] interpretuja go jako
przejscia pomiedzy kropka a rezerwuarem elektronow. Zgodnie z naszymi obliczeniami
przejscie to zachodzi dopiero przy zmianie napiecia wiekszej o rzad wielkosci i nie jest
obserwowane w postaci ostrego piku pojemnosciowego.

W zastosowanym do interpretacji danych eksperymentalnych [83] modelu teorety-

cznym wiekszosé parametréw nanourzadzenia mozna bylo przyjaé¢ zgodnie z danymi
podanymi przez jego konstruktoréw. Dwa parametry uktadu nie wyznaczone w ekspe-
rymencie z wystarczajaca doktadnoscig musiaty zosta¢ dopasowane do danych ekspery-
mentalnych. Parametrami dopasowania sg: promien wewnetrzny kapturka R i nieskom-
pensowana gestos$¢ donoréw ng. Zostaly one wykorzystane do odtworzenia polozenia
dwoch pikéw pojemnosciowych widzianych w eksperymencie — pierwszego i ostatniego
(dwudziestego). Po dobraniu obu parametréw przebadane zostalo potozenie dwoch
pierwszych pikéw pojemnosciowych w funkcji pola magnetycznego.
Ich przebiegi eksperymentalne zostaty dobrze odtworzone bez dalszych parametrow
dopasowania. W szczeg6lnosci z duza doktadnoscig odtworzone zostato przejscie singlet
— tryplet dla uktadu dwoch elektronéw w polu magnetycznym. Jest to silna przestanka
Swiadczaca o poprawnosci modelu teoretycznego.

Uzyskana metoda rachunkowa zostala zastosowana do przebadania przebiegu ener-
gii potencjalnej elektronu wewnatrz studni kwantowej ponizej bramki. Minimum tej
energii powstaje ponizej srodka kapturka — na osi symetrii prostopadtej do elektrod.
Wraz z oddalaniem sie od osi symetrii w kierunku rownolegtym do ptaszczyzn elektrod
potencjal ro$nie: przy osi powoli, w odlegtosci réwnej promieniowi kapturka najszyb-
ciej, a dla duzych odlegtosci, rzedu 1.2 — 2 promieni kapturka wzrost energii potencjal-

nej nasyca sie i asymptotycznie zmierza do stalej, maksymalnej wartosci.
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7 rachunku wynika, ze ksztalt potencjalu uwiezienia pomiedzy osiag symetrii a ob-
szarem jego maksymalnych wartosci zalezy od wielko$ci promienia kapturka. Dla
malych promieni, mniejszych od 100 nm przebieg potencjatu jest zblizony do funkcji
Gaussa. Idealny gaussian uzyskaliémy dla promienia 70 nm. Dla kapturkow bardzo
duzych, wiekszych od 500 nm, potencjal posiada przebieg zblizony do prostokatnej
studni potencjatu. W minimum jest prawie staly, a w odlegto$ci rownej promieniowi
kapturka gwaltownie ro$nie do wartosci maksymalnej. Dla kapturkow o promieniu
100 — 150 nm potencjal w minimum na duzym obszarze posiada przebieg dobrze przy-
blizony parabola.

Parabole, ktora przyblizamy energie potencjalng w minimum opisujemy dwoma
parametrami — jej wartoscia w minimum i wspolczynnikiem krzywizny. Wspoétezynnik
krzywizny, ktory zalezy tylko od promienia kapturka ma decydujacy wplyw na wartosc¢
energii wzbudzenia stanu jednoelektronowego. Korzystna dla zastosowan nanourza-
dzenia jest mozliwie najwieksza jej wartos¢, poniewaz decyduje ona o rozdzielczosci
spektroskopii pojemnosciowej. Okazuje sie, ze energia wzbudzenia bardzo stabo zalezy
od wiekszosci czynnikow decydujacych o potencjale uwiezienia. W funkcji napiecia
bramki, jest prawie stata, w funkcji liczby uwiezionych czastek oraz w funkcji ges-
tosci domieszek donorowych ny rosnie bardzo wolno. Parametrem decydujacym o jej
wartodci jest promien kapturka R, od ktorego silnie zalezy. Zaleznos¢ ta jest nieliniowa i
niemonotoniczna. Energia wzbudzenia osiaga maksymalna (najkorzystniejsza) wartosé
rowng 6.9 meV dla promienia kapturka 70 nm i maleje do zera zar6wno gdy promien
kapturka dazy do zera, jak i do wartosci makroskopowych. Zadajac podczas pro-
cesu produkcyjnego odpowiedni rozmiar kapturka mozna uzyska¢ odpowiednia energie
wzbudzenia oraz ksztalt potencjatu uwiezienia, a tym samym wymagane elektroniczne
wlasno$ci urzadzenia.

Sterowanie nanourzadzeniem uzyskuje sie dzieki zaleznosci wartosci energii poten-
cjalnej w minimum od napiecia przyltozonego pomiedzy bramke i podtoze. Okazuje sie,
ze wraz z wzrostem napiecia polozenie minimum obniza sie liniowo. Mozliwos$¢ prze-
suwania polozenia minimum energii potencjalnej elektronu w kropce kwantowej wzgle-
dem energii Fermiego pozwala na zmiane liczby elektron6w uwiezionych w kropce kwan-
towej 1 formowanie roznych sztucznych atomow. Energia Fermiego jest okreslona przez

najwyzej potozone poziomy energetyczne rezerwuaru elektronéw od strony podtoza.
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Na potozenie minimum energii potencjalnej ma réwniez wpltyw liczba elektronow
uwiezionych w kropce. Uwiezione elektrony powoduja indukowanie sie na powierzchni
metalowej bramki dodatniego tadunku, co z kolei prowadzi do obnizenia potencjatu
uwiezienia. Minimalna wartosé energii potencjalnej zalezy od liczby elektronow uwie-
zionych w kropce réwniez liniowo.

Uzyskana zgodno$¢ wynikéw obliczenn z danymi eksperymentalnymi dla dwuelek-
trodowej kropki kwantowej o symetrii cylindrycznej zachecita nas do zamodelowania
i przebadania bardziej skomplikowanej struktury wieloelektrodowej, skonstruowanej i
przebadanej eksperymentalnie w laboratorium TU Delft w Holandii [47].
Nanourzadzenie to zostalo zbudowane na bazie nieco innej struktury planarnej, niz
omoéwiona powyzej. Na podtozu z GaAs umieszczona jest warstwa AlGaAs stano-
wiaca dla elektronu schodek energii potencjalnej. Warstwa AlGaAs zawiera domieszki
donorowe. Na powierzchni struktury (AlGaAs) umieszczone sa cztery metalowe elek-
trody. W obszarze asymptotycznym znajdujacym sie w duzej odleglosci od elek-
trod, elektrony opuszczaja stany donorowe w AlGaAs przechodzac do nizej potozonego
pasma przewodnictwa GaAs. Na skutek przyciggania przez opuszczone dodatnie cen-
tra donorowe elektrony pozostaja ponizej schodka potencjatu tworzac dwuwymiarowy
gaz elektronowy.

Po przylozeniu do elektrody napiecia ujemnego wzgledem podtoza pojawia sie do-
datkowe pole elektrostatyczne, ktére powoduje dodatkowa jonizacje donoréw w poblizu
elektrody, oraz wypchniecie gazu elektronowego z obszaru znajdujacego sie bezposred-
nio pod nig. Przez odpowiedni dobér liczby elektrod, ich ksztaltu i przytozonych do
elektrod napieé¢, ponizej ukladu elektrod, tuz pod stopniem potencjalu pojawia sie
jama potencjatu, w ktérej moga zostaé uwiezione elektrony tworzac sztuczny atom.

Obecnos¢ elektronéw w jamie potencjalu wptywa na rozktad zjonizowanych donorow
i elektronow w dwuwymiarowym gazie elektronowym otaczajacym sztuczny atom.
Problem Schrédingera - Poissona dla tego nanourzadzenia nalazato rozwiaza¢ réwniez
w sposob samouzgodniony. Tym razem, w odréznieniu od poprzednio omoéwionego na-
nourzadzenia, uktad nie posiada zadnej symetrii. Rachunki musialy by¢ wykonane na
trojwymiarowej siatce przestrzennej w uktadzie wspotrzednych kartezjanskich. Kroki
siatki w trzech kierunkach przestrzennych wybrano w sposéb pozwalajacy uwzgled-
ni¢ wszystkie szczegoly geometrii nanourzadzenia. Poniewaz eksperyment z uzyciem
opisywanego nanourzadzenia wykonany byt w silnym polu magnetycznym, nalezato

jego obecno$¢ rowniez uwzglednié.
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W pierwszym kroku rachunkowym zostal rozwigzany problem asymptotyczny, a
wiec znaleziony zostal rozktad potencjatu, rozktad tadunku zjonizowanych donoréow
i dwuwymiarowego gazu elektronowego w polu magnetycznym. Rozwiazanie to poz-
wolito zamodelowaé¢ zmiane rozktadu gestosci gazu elektronowego w poblizu wygen-
erowanej ponizej elektrod kropki kwantowej. Nastepnie wyznaczyliSmy rozktady po-
tencjatu elektrostatycznego, tadunku gazu elektronowego i zjonizowanych donoréw oraz
uwiezionych w kropce kwantowej elektronéw w roboczej czesci nanourzadzenia.

Szczegolnie istotny jest przebieg potencjalu ponizej elektrod, stanowigcego poten-
cjat uwiezienia dla elektron6w tworzacych sztuczny atom. Znajac potencjal uwiezienia
mozna bylo rozwiaza¢ problemy wtlasne uktadéw zlozonych z jednego lub kilku elek-
tronow uwiezionych w kropce kwantowej, wyliczy¢ ich energie catkowite, a z nich po-
tencjaly elektrochemiczne sztucznych atomow.

Minimum potencjalu uwiezienia, w ktérym tworzy sie kropka kwantowa jest od-
dzielone barierami potencjalu od obszaréw, w ktérych zalega gaz elektronowy.
Miejsca o mniejszej wysokosci barier moga stanowi¢ kanaly transmisji, przez ktore
tuneluja elektrony. Wyznaczylismy wysokosé tych barier dla napieé¢ pracy, dzieki czemu
moglismy okresli¢ droge, ktora elektrony przechodza z gazu elektronowego do kropki.

Poniewaz w nanourzadzeniu [47] znane byly wszystkie jego parametry geometryczne,
jedynym parametrem, ktory musial by¢ dopasowany do danych doswiadczalnych byta
gestosé nieskompensowanych domieszek donorowych w warstwie barierowej (AlGaAs).
Parametr ten zostal tak dobrany, zeby przy takich samych jak w eksperymencie wartos-
ciach napieé¢ przylozonych do elektrod uzyskaé transmisje pierwszego elektronu przez
stanowigce lewy kanal transmisji obnizenie bariery, oddzielajacej kropke kwantowa od
bocznego rezerwuaru elektronow (dwuwymiarowego gazu elektronowego). Po dobraniu
jedynego nieznanego parametru teorii mozna byto przebada¢ wtasnosci generowanych
w kropce kwantowej sztucznych atoméw w funkeji przytozonych do elektrod napiec.
Obliczyliémy potencjaly elektrochemiczne uktadéw 1-4 elektronéw w funkcji napieé
przyktadanych do elektrod. To pozwolito wyznaczy¢ teoretycznie potozenia linii trans-
misji, ktore byty obserwowane eksperymentalnie i podane w pracy [47].

Uzyskane wyniki obliczen zgadzaja sie bardzo dobrze z wynikami eksperymentu.
7 duza dokladnoscia odtwarzane sa potozenia wszystkich wyliczonych linii transmisji,
ich wzajemne odleglosci i nachylenia. Odtworzyliémy réwniez otwieranie sie i za-

mykanie dwoch mozliwych kanaléw transmisji elektronow.
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Zbadalismy zjawisko poglebiania minimum potencjatu elektrostatycznego przez
tadunek uwiezionych w kropce elektronéw. Jest ono znacznie stabsze niz dla nanostruk-
tury dwuelektrodowej i wynosi okoto 0.4 meV dla pojedynczego elektronu. Pogtebienie
spowodowane jest glownie przez odepchniecie gazu elektronowego od kropki, natomi-
ast zmiana tadunku na powierzchni metalowych elektrod jest zaniedbywalnie mata, ze
wzgledu na ich niewielki rozmiar i duze oddalenie od kropki.

Dysponujac oprogramowaniem pozwalajacym na rozwigzanie problemu Poissona -

Schrédingera w uktadach nie posiadajacych zadnej symetrii przestrzennej mozna bylo
przebadac zjawisko autolokalizacji elektronu w poblizu metalowych elektrod
umieszczonych na strukturze potprzewodnikowej. Ten interesujacy efekt zostat opisany
analitycznie w uktadzie, w ktorym metalowa elektroda tworzyta nieskonczona ptaszczyzne
i mozliwe bylo rozwiagzanie problemu Poissona metoda obrazow [84]. Podobny efekt
powinien wystapi¢ rowniez w przypadku typowych elektrod o skoriczonych rozmiarach
ale jego opis wymaga rachunkéw numerycznych.
Do badan wybraliémy nanostrukture skladajaca sie ze studni kwantowej, powyzej
ktorej biegnie nieskonczenie dluga, ale o skonczonej szerokosci i wysokosci metalowa
elektroda, stanowiaca $ciezke pradowa. Pomiedzy Sciezka a studnig znajduje sie warstwa
izolatora.

Znajdujacy sie w studni kwantowej elektron, ktorego funkcja falowa jest ufor-
mowana w postaci pakietu falowego o skoinczonych rozmiarach, powoduje pojawie-
nie sie na powierzchni metalowej elektrody tadunku indukowanego. Ladunek ten jest
7zrodtem potencjatu, ktory wplywa na ksztalt funkcji falowej elektronu. Rozwigzanie
problemu wymaga zastosowania samouzgodnionej procedury iteracyjnej, takiej samej
jaka stuzyla do opisu nanourzadzenia [47]. Funkcja falowa elektronu uformowana w
sposob dowolny w pierwszym kroku iteracyjnym, w kolejnych krokach iteracyjnych
zmierza do postaci, dla ktorej energia elektronu jest minimalna, czyli jest realizowany
stan podstawowy uktadu.

Dzieki przeprowadzonym obliczeniom pokazano, ze elektron w stanie podstawowym
lokalizuje sie doktadnie ponizej Srodka elektrody, pomimo ze globalne maksima poten-
cjalu (minima energii potencjalnej elektronu) pojawiaja sie pod jej krawedziami. Mak-
sima te sa jednak stosunkowo waskie. Rozklad gestosci tadunku elektronu uzalezniony
jest od szerokosci elektrody. Dla waskich elektrod widoczna bedzie duza asymetria w
rozktadzie tadunku powierzchniowego, ktéra skutkowaé bedzie asymetria potencjatu
uwiezienia i rozktadu tadunku uwiezionego elektronu. Elektron bedzie splaszczony w

kierunku poprzecznym do elektrody.
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Elektron bedzie moglt poruszaé sie swobodnie w kierunku podtuznym, réwnolegle
do elektrody, ruch w kierunku poprzecznym bedzie wymagal pokonania energii au-
tolokalizacji. Ponizej elektrody pojawi sie zatem indukowany drut kwantowy. Wartosé
energii autolokalizacji elektronu bedzie male¢ wraz z oddalaniem elektronu od powierz-
chni elektrody i rosnaé¢ przy zwiekszaniu jej szerokosci.

Dla bardzo szerokich elektrod i waskich warstw izolatora energia ta jest rzedu 1
meV, zatem ewentualne praktyczne wykorzystanie tej struktury bedzie mozliwe w

bardzo niskich temperaturach.

5.1 Podsumowanie.

W rozprawie opracowana zostala metoda obliczeniowa pozwalajaca na teoretyczne
wyliczenie przebiegu potencjatu elektrostatycznego w nanourzadzeniach stanowiacych
realne eksperymentalne konstrukcje. Uzyskane rozktady potencjalu umozliwity symu-
lacje najistotniejszych zjawisk zachodzacych w kropkach kwantowych i przebadanie
wplywu parametréw nanourzadzenia na ich wtasnosci.

Opracowana metoda pozwala na teoretyczne planowanie i modelowanie kropek
kwantowych o zadanych wtasnosciach.
Szczegbdtowo przebadano trzy wybrane nanostruktury potprzewodnikowe. Pierwsza z
nich zostala wykorzystana w pracach eksperymentalnych [37-40,83|. Ma ona symetrie
cylindryczna, dzieki czemu czasochlonne obliczenia potencjatu elektrostatycznego re-
dukuja sie do dwoch zmiennych w cylindrycznym uktadzie wspotrzednych.
Zdobyte przy badaniu tej struktury doswiadczenie pozwolilo na przebadanie nanourza-
dzenia [47] nie posiadajacego symetrii i wymagajacego wykonania obliczen w jawnie
trojwymiarowej przestrzeni.
Opracowane w tym celu oprogramowanie zostalo wykorzystane do przebadania wtlas-
nosci trzeciej konstrukcji, ktora stanowi drut kwantowy indukowany ponizej $ciezki

pradowej ulozonej na nanostrukturze zawierajacej studnie kwantowa.
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Rozdzial 6

Dodatek.

6.1 Metoda rozwigzywania ro6wnania Schrodingera dla

stanow jednoelektronowych.

Roéwnanie Schrodingera dla pojedynczego elektronu w zewnetrznym potencjale uwiezienia
hapi(7) = epi(T) - (6.1)

rozwiazujemy metoda ,ewolucji w czasie urojonym” (ang. Imaginary Time Step -
ITS) [90]. Celem rachunku jest wyznaczanie wartosci wlasnych ¢; i funkeji wlasnych
1;(7) niezaleznego od czasu hamiltonianu h. Funkcje 1;(7) wyznaczane sg w kolejnosci
rosnacej odpowiadajacych im energii wltasnych €. Najpierw wyznaczany jest stan
podstawowy, potem kolejne stany wzbudzone. i-ty stan wzbudzony wyznaczamy po
wczedniejszym wyznaczeniu wszystkich ¢ — 1 stanoéw o nizszej energii.

Schemat algorytmu do wyznaczenia v; i €; ma postac:

1. W zerowej iteracji nadajemy wartosci funkcji ¢°(7) na siatce punktéw przy po-

mocy generatora liczb pseudolosowych.

2. Wyznaczamy funkcje f(7) na calej siatce

F(7) = he' (7). (6.2)

3. Wyznaczamy funkcje ¢/ (7):
¢HT) = ¢/ (F) — ATS(F) (6-3)
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gdzie A7 jest malym przedzialem w czasie urojonym (parametrem iteracyjnym).

4. Normalizujemy ¢'**(7) i wyznaczamy energie
& = {f(F) | 4T (D) . (6.4)

5. Ortogonalizujemy ¢/ () do funkcji falowych elektronu we wszystkich stanach

o (7). 1 (7) posiadajacych nizsza energie:

P = )~ Y ) | (©5)

6. Jezeli | Ej+1 — j | nie jest wystarczajaco mate wracamy do punktu 2. W przeci-
j+1

wnym wypadku koniczymy procedure przyjmujac 1;(r) = ¢*(7) i €; = €
Metoda ITS dziala bardzo dobrze zaré6wno w problemach jedno- jak i niebanalnych
dwu- i troj-wymiarowych. Przyjmijmy, ze n oznacza liczbe punktow siatki, a k ilog¢
potrzebnych nam wektoréw i wartosci wtasnych macierzy h. W naszych problemach
wartoéci k ~ 10 a n sa rzedu 10*. W przypadku bibliotecznych metod diagonalizacji
macierzy [91] potrzebna jest do obliczeri pelna macierz h zawierajaca n? elementow, a
do obliczen metoda ITS jedynie (k+ 2)n elementow (na funkcje ¢;(7), ¢(7) oraz f(7)).
Ztozonosé obliczeniowa dla metod bibliotecznych jest bardzo duza rzedu O(n?*), pod-
czas gdy dla ITS O(k®n Inn). Przedstawiony powyzej algorytm ma charakter ogolny,
przypadki szczegoOlne roznia sie postaciag hamiltonianu h i funkcji f(7). W najbardziej
og6lnym przypadku uklad nie posiada symetrii przestrzennej i zaréwno hamiltonian
jak i funkcje wtasne beda funkcjami trzech zmiennych. Rozwazmy przyktadowy uktad:
elektron lokalizowany jest przez energie potencjalng Uepnf(,y, 2) oraz znajduje sie
w polu magnetycznym skierowanym w kierunku osi y B = (0, B,0). Hamiltonian
h(zx,y, z) we wspotrzednych kartezjanskich, w cechowaniu Landaua bedzie mial postac:
2 2 2 2

h(x,y,z) = —;—m (% % + %) —l—z’hwc(z—zo); +7;w2(z—zo)2+Uconf(x, Y, 2),
(6.6)

gdzie m jest masg elektronu, w. = eB/m czestoscia cyklotronowa a zj stala cechowania.
Hamiltonian (6.6) zawiera zaréwno czesci rzeczywiste jak i urojone, dlatego niezbedne
jest wykonywanie rachunku na liczbach zespolonych, co oznacza, ze funkcje f(x,y, z),

o(z,y,2) 1 Y(z,y, 2) beda funkcjami zespolonymi zmiennych rzeczywistych.
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Obliczenia przeprowadzamy na trojwymiarowej siatce (x;, y;, 2;), dla ktorej odlegtosci
miedzyweztowe w kierunkach z, y, z wynosza odpowiednio A,, A, i A,.
Jesli uzyjemy do aproksymacji pochodnych na siatce ilorazow roznicowych (2.7) funkcja

f(zi,yi, 2;) (6.2) bedzie miala postac:

f(xia Yi, Zi) = h('xza Yi, Zi)¢(x7 Y, Z) =
B2 (i = Au i z) = 20(xi, i, i) + G + Do, i, 71)

2m A2
_|_¢(Ii7yz’ — Ay, zi) = 20(zi, yi, zi) + d(xi, yi + Ay, 20)
2
A (6.7)
A(@is Yir 20 — A2) = 20(x4, Yis 2) + O(x4, ys, 20 + A)
+ A2

d(xi + Ay, yi, 2i) — O — Dgy Uiy 24)
2/,

+ihw(z — zo)

m
(B2 = 20)? + Uang i 10 21) ) S i1

Na wszystkich powierzchniach otaczajacych obszar obliczen narzucono warunek brze-
gowy :
Qb(ﬁn‘zeg) =0. (68)

Warunek ten jest rownowazny wystawieniu na brzegu obszaru nieskoriczenie wysokich
barier potencjahu.

Obliczenia na siatce trojwymiarowej sa czasochtonne, dlatego w wypadku gdy uktad
posiada symetrie korzystamy z niej. W rozdziale drugim omoéwiono strukture [83]
posiadajaca symetrie cylindryczng. Dzieki skorzystaniu z symetrii osiowej zredukowal-
iSmy liczbe zmiennych potrzebna do opisu uktadu trojwymiarowego do dwoch p i z.
Dla elektronu znajdujacego sie w polu energii potencjalnej Ueons(7) = Ueonf(p, 2) 1 W
polu magnetycznym B= (0,0, B) przytozonym w kierunku z, hamiltonian h (6.1) we

wspotrzednych cylindrycznych ma postaé:

(10 ([ 0 o?  md 1,, 1
h(p,z) = “om (;8_,0 <Pa—p) + 92 7) — Ucony(p, 2) + g%ﬁ T Wil (6.9)

gdzie m,, jest magnetyczng liczbg kwantowa.
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Wyznaczenie funkcji i energii wtasnych dla powyzszego hamiltonianu przeprowadzono
na dwuwymiarowej siatce (p;, 2;), dla ktorej odleglosci miedzyweztowe wynosza

odpowiednio A, i A,. Zapiszmy funkcje f(pi, 2;) (6.2) w wezlach siatki :

? i Zi) — iy Zi P >
fpi,zi) = h(pi, zi)P(p, 2) = _h_ [Qﬁ(p@ + Ay, 2i) = 20(pi, i) + d(ps — Ay, 2i)

2m AIQ)

L1 P(pi + Dy, z1) — Plpi — Ay, 2) N mzd(pi, zi)
pi 24, P}
P(pi, 20 — A2) = 20(ps, zi) + ¢(pi, 2i + Az)}

+ Az

+ (éwfn? - %hwcmw + Uconf(pi7zi)> o(pis zi) -
(6.10)
Dla wezléw o wspotrzednej p = 0 nie mozemy okresli¢ dziatania hamiltonianu h na
funkcje ¥ (p, z), wartos¢ funkcji ¢(0,z) wyznaczamy korzystajac z wlasnosci funkcji
falowej ktora wyznaczamy. Dla stanow s (m,=0) mamy:
99(p, 2)

z kolei dla stanow p czy d (m, > 0):
#(0,2z) =0. (6.12)

Zapiszmy te warunki na wartosé¢ funkcji na siatce:

3(0,2) = §(43(A,, %) — 62D, 2))  dlam, =0 (6.13)

#(0,z)= 0 dlam, #0 .

Jako warunek brzegowy przyjelismy warunek (6.8), czyli wyzerowalisémy funkcje ¢.

Metode I'TS wykorzystywaliSmy rowniez do rachunku probleméw o mniejszej ztozonosci,
np. wyznaczenie funkcji wlasnych i energii elektronu w uktadzie dwuwymiarowym,
ktory stanowi elektron znajdujacy sie w studni kwantowej polozonej w sasiedztwie
metalowej elektrody (rozdzial 4), lub rachunek przeprowadzony na siatce jednowymi-

arowej do wyznaczenia gestosci 2DEG (warunek asymptotyczny — podrozdziat 3.2).
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Rys. 6.1: Energia ¢, uktadu 1-elektronowego w funkcji wartosci pola magnetycznego.
Linia czerwong zaznaczono energie wyznaczona analitycznie, linia czarna zaznaczono
energie wyznaczona metoda czasu urojonego.

Poprawnos¢ metody czasu urojonego zbadano przez poréwnanie energii stanu pod-
stawowego elektronu uzyskanej z metody czasu urojonego z rozwigzaniem anality-
cznym przedstawionym w pracy [92]. Rachunek metoda czasu urojonego wykonano
we wspolrzednych kartezjanskich, w obszarze obliczen, ktory stanowi prostopadtos-
cian o dlugosci krawedzi L, = L, = 120 nm i L, = 60 nm. Poczatek uktadu
wspolrzednych punkt (0,0, 0) umieszczony jest dokladnie w srodku prostopadloscianu.
Na obszarze prostopadtoscianu zdefiniowano siatke zawierajaca po 19 roéwnomiernie
rozmieszczonych weztow w kazdym kierunku. Przyjeto tréjwymiarows energie potenc-
jalna, ktora stanowi suma energii potencjalnych oscylatoréw harmonicznych :

Unonf (1,7, 2) = = (2% + 1) + —w?? | (6.14)

m
2 2
gdzie hw = 3 meV |, hw, = 12 meV.

Elektron znajduje sie w polu magnetycznym o indukcji B = (0,0, B), w funkcji
ktorej wyznaczamy energie € z (6.1). Wyniki zamieszczono na rys. 6.1. Wyniki,

doktadny-analityczny:

h
€0 =75 [w—i—\/wCQqL(w—i—wz)Z : (6.15)

oraz uzyskany metoda czasu urojonego sa prawie identyczne.
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6.2 Metoda rozwiazywania réwnania Schrodingera

dla ukladéw wieloelektronowych.

Rozwazmy uktad sktadajacy sie z IV elektronéw znajdujacych sie w zewnetrznym po-
tencjale, ktory nie posiada zadnej wyraznej symetrii. Elektrony znajduja sie rowniez w
zewnetrznym polu magnetycznym B = (0,0, B). Naszym celem jest znalezienie stanu
podstawowego N-elektronowej funkcji falowej U oraz jego energii E, spelniajacych
rownanie Schrédingera:

HV = EV . (6.16)

Zapiszmy N elektronowy hamiltonian H:

H=>" (hk 47;0 Zk: %) (6.17)

k=1

gdzie hy jest hamiltonianem jednoelektronowym dla k-tego elektronu, a T—il jest oddzia-
lywaniem kulombowskim pomiedzy k-tym i [-tym elektronem.

Funkcje wlasne ;(7) i przynalezne im energie wlasne ¢; hamiltonianu hj wyznaczamy
rozwiazujac rownanie (6.1). Po uwzglednieniu spinowej funkcji falowej x(s.) otrzy-

mamy jednoelektronowe funkcje falowe f;(7, s,) postaci:

fi(Fys) = i) - x(s2) (6.18)

gdzie x(s,) jest jedna z dwoch funkeji wlasnych operatora z-towej sktadowej spinu.

1
a(s,); dla s, = +§
x(s:) = : (6.19)
1
B(s,); dlas, =—=
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Funkcje fi(7,s,) uzyjemy do konstrukcji wyznacznikow Slatera Fj:

fj1(77173z1) fj2(7?175z1) . ij(Flvszl)
; : 1 j H7 z ] H; z .. ] Hv z
FV = F)(T, S12, .., TN, SNz) = Wi Jin(72,5:2)  fi2(72, 5:2) Jin (72, 5:2)
(PN, san) fie(Pvssen) - Fin(Tn, San)
(6.20)

Do konstrukeji wyznacznika Slatera dla uktadu N-elektronowego uzywa sie N réznych
funkcji falowych f;(7,s,), gdzie j = j1,52,...jN. Wprowadzmy pojecie permutacji

pierwotnej, dla ktorej indeks funkcji jest taki sam jak indeks argumentu:
fin (71, 821) « fia(7, 822) s fin (TN, 82N) - (6.21)

Pozostale permutacje konstruuje sie poprzez kolejne zamiany indeksow pary funkcji
fii 1 fjx. Dla przyktadu z permutacji pierwotnej po zamianie indeksow [ =11 k = 2

otrzymujemy:

Fin(P1,520) - fia(T2, 822) - oo - fin (P San) — = fja(71,821) - fn (75, 822) oo fin (T, 82v) -

(6.22)
Zamieniajac indeksy przemnazamy calo$¢ przez czynnik —1 w celu zapewnienia an-
tysymetrii elektronowej funkcji falowej. W sumie otrzymamy N! roéznych permu-
tacji, ktoére ponumerujemy indeksem ip. Dla uproszczenia zapisu przyjmijmy nowa
notacje, zastepujac zmienng (77, s,;) indeksem () i zapiszmy wyznacznik Slatera (6.20)

w postaci sumy permutacji:

TR N
Fj = W Z(—l)wgfjip(k)(k?) . (6.23)

Tap=1

Posiadajac 2N, roznych funkcji fi(7,s,) jesteSmy w stanie skonstruowaé 2N, po N
roznych wyznacznikow Fj. Zbioér antysymetrycznych funkcji F; stanowi ortonormalna

baze, w ktorej rozwiniemy funkcje WU bedaca rozwiazaniem rownania (6.16):

U=> ¢F;. (6.24)
J
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Funkcje wlasne WU sg jednocze$nie funkcjami wlasnymi operatora kwadratu catkowitego
spinu Sgp o wartosciach whasnych S(S+1). Dla kazdego N stan podstawowy odpowiada
innej wartosci S, ktora moze zaleze¢ od potencjalu zewnetrznego. Przy zaniedbaniu
spinowego efektu Zeemana stan podstawowy jest zdegenerowany ze wzgledu na wartosc¢
rzutu spinu catkowitego na kierunek z, przy czym S, = {-S,—-S+1,...,.5 — 1, S}.
Dzieki temu szukajac stanu podstawowego dla kazdego N mozemy zatozy¢ minimalng
co do wartosci bezwzglednej z-owa sktadowa spinu to jest S, = 0 dla parzystego N
i S, = 1/2 dla nieparzystego N. Zalozenie S, polega na wyborze ze zbioru wszyst-
kich mozliwych wyznacznikow Slatera (6.20) tych, ktore sa funkcjami wlasnymi z-owej
sktadowej spinu o wybranej wartosci. Wartosé S? stanu podstawowego mozna okresli¢
sprawdzajac jego degeneracje ze wzgledu na S,. I tak sprawdziliSmy ze w rozwazanych
przez nas ukladach dla dwoch elektronow S = 0, dla trzech S = 1/2.

Wspotcezynniki rozwiniecia ¢; z (6.24) wyznaczymy przez diagonalizacje macierzy

H,,, ktorej elementy wynosza:
H,, = (F,|H|F,) . (6.25)

Diagonalizacje macierzy przeprowadzono standardowa procedura biblioteczna [91].

Wstawmy do powyzszego rownania operator H z (6.17)

e (e ()

Tkl
Po dokonaniu rachunku dla cztonu zawierajacego hamiltonian jednoelektronowy hy

> (627

Fp> . (6.26)

otrzymamy:

N N

1
F. >, —|F
k=1 l=kt1

N
— o _'_
kg pkOop 4%550 <

Przyjrzyjmy sig blizej wyrazowi (F,| Zk 1 Zl k+1 7y ‘Fp>

o 1 T
—_—t — 4+ .. — .. Z(—l)lpnfpip(k)(k)> :
p=1 k=1

1
T2 T3 723 F(N-1)N | -~
(6.28)

Operator oddziatywania kulombowskiego pomiedzy [-tym i k-tym elektronem jest symetryczny

ze wzgledu na zamiane indeksow. Dzieki temu wystarczy policzy¢ oddzialywanie tylko

dla jednej sposrod N! permutacji wystepujacych z lewej strony rownania:
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—t — + ... — +.
T12 7“13 23

<H fa(l)

Powyzsza catke liczymy w ten sam sposob dla kazdej pary elektronéw, dlatego do

1 1 1
TN

Z _1)iprpip(k)(k)> : (6.29)

~)N | £

dalszych rozwazan wybierzemy z sumy przykladowy sktadnik, odpowiadajacy za od-

dzialywanie pomiedzy 1-szym a 2-gim elektronem:

<Hf01(l) %2 Z(_l)iprpip(k)(k)> . (6.30)

Wyciagnijmy znak sumy po permutacjach przed braket, oraz rozdzielmy funkcje f;:(¢)
na sktadowa spinowa x(s.;) oraz polozeniowa 1;;(7;), a nastepnie wykonajmy catkowa-

nia po tych samych zmiennych:

1 N! N
LS ) -

ip=1 k=1

<Hfol(l)
—Z H (s:0) | X(520)) - TT (ar(70) | @i (7))

ip=1 k,l=1 k,l=3

: <¢01(F1)¢02(7?2) %2‘ 1/1pip(1)(771)¢p¢p(2)(772)> =

=517 T 6 Gsetr ) - T L0 5) - 8L, pip(k))}

ip=1 k=1 k=3

1
'<¢01(F1)w02(7*2) 7”_12‘ 2ﬂztndv(l)<771>¢m'p(2)<772>> .

(6.31)

Nietrywialnym cztonem w powyzszym wyrazeniu jest jedynie catka odpychania kulom-

bowskiego:

I = <¢01(771)1/102(FQ) ri

wpip(l) (Fl ) 7vbpz'p(2) (772) > =

/dﬁrwol(rlﬁﬂw(ﬁ) ¢pzp(1)(7"1)¢pzp(2) 7"2 /dgrl/d 7“2U 7"1 (7’) ! )

T12
(6.32)
gdzie w(71) = Vo1 (T1)Vpip1) (1), W(T2) = Yo2(72) Vpip(2) (T2)
Podwojna catke (6.32) obliczamy numerycznie we wspolrzednych kartezjanskich na
siatce pokrywajacej obszar catkowania o objetosci V. Odleglosci weztow siatki sa state

i wynosza w kierunkach z,y i 2 odpowiednio A,, A, i A,.
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Podzielmy obszar catkowania w taki sposob, aby kazdy wezel siatki i = (z;,v;, %)
stanowil §rodek prostopadto$cianu V; o objetosci A, x A, x A,. Podwojna catke

(6.32) po calym obszarze zamieniamy na sume calek po prostopadloscianach V;:

1
/dgrl/ a3 rou(ry )w(ry) —
7"12

1
:Z/ d3T1/ d3T2U(F1)w(F2)—.
ij Vi Vi

T12

(6.33)

Wyznaczenie powyzszej calki jest najbardziej czasochtonnym elementem naszych ra-
chunkow, gdyz musimy ja policzy¢ dla kazdej kombinacji czterech funkcji ) nalezacych
do bazy uzytej do obliczen.

Metoda catkowania po niepokrywajacych sie prostopadtoscianach (i # j) rézni sie
od metody catkowania po tych samych prostopadtoscianach, dlatego wydzielimy z sumy
calek (6.33) sktadniki zawierajace calki przebiegajace po tych samych prostopadtos-

cianach:

1
I = Z / d3r1/ d*rou(F)w Z/ d37“1/ d>rou () )w () — . (6.34)
7”12

T12
1,517

Wyznaczajac catki po obszarach nie przekrywajacych sie (i # j) stosujemy dwa przy-
blizenia, pierwsze przyjmujac staly wartosé¢ funkcji u(m) = w(z;, i, 2z) 1 w(rz) =
w(xj,y;, z;) w calej objetosci prostopadloscianu. Drugie przyblizenie polega na przy-

1

blizonym sposobie wyznaczania wyrazu -, redukujemy go do odlegtosci pomiedzy

srodkami prostopadloscianow i-tego i j-tego /(z; — ;)% + (yi — y;)? + (2 — 2j)>.

W wyniku otrzymujemy konicowy przepis na catke po r6znych prostopadtoscianach:

1
/d3r1/ dProu() ) w () —
7“12

1
~(Ap X Ay X AZ)QU(QJZ-,yi,zi)w(xj,yj,zj) \/

(@i — ;)% + (i — ;)2 + (2 — )
(6.35)

Calke dla V; = V; wyznaczamy réwniez w sposob przyblizony, przyjmujac stala wartosé

funkcji w calym obszarze prostopadtoscianu:

1
/ iy / P (i) —— ~ (s, yis 25w (s, g 2 / r, / Pra L (6.36)
; ; 7”12 Vo Vo 712
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Calka wystepujaca po prawej stronie rownania (6.36) nie zalezy od potozenia prostopadlos-
cianu ¢ dzieki czemu wystarczy policzy¢ ja tylko raz np. dla ¢ = 0, a nastepnie
uzyé jej jako wagi dla iloczynu funkcji w(x;,y;, z;) - w(zi, vi, z;) dla kazdego wezta
siatki ¢. Zapiszmy catke (6.36) we wspotrzednych kartezjanskich 7} = (xy, y1, 21) oraz

—

Ty = (.1'2, Yo, Z2):
Ag/2 Ay/2 A./2 Ag/2 Ay/2 A./2 1
/ dzq / di, / dz / d:@/ dyg/ dzy— | (6.37)
—Ay/2 —Ay/2 —A./2 —Ay/2 —Ay/2 —A./2 Tq
gdzie rg = \/(za — 21)2 + (ya — y1)? + (22 — 21)2.

Dokonajmy zamiany zmiennych i wprowadzmy w miejsce (2, Yz, 22) zmienne (Zq, Ya, Zq):

Tg = T1 — T2

(6.38)
Ya = Y1 — Y2
Z2d — k1 — 29 .
W wyniku zamiany zmiennych dz; = —dxsy, dyg = —dys 1 dzg = —dzo, zmianie ulegna

rowniez granice catkowania, oraz posta¢ funkcji podcatkowe;j:

Ay /2 Ay/2 A./2 z21—Az/2 1—Ag/2 y1—Ay/2 1
— / dxq / dy, / dz; / dzg / dzg / dyg = = > -
—Ay/2 —Ay/2 —A,/2 21+A,/2 1A, /2 y1+A0y /2 Vg ty;+ 25

(6.39)

Calke po 4, yq i zq wyliczymy we wspotrzednych cylindrycznych (p, ¢, z4):

— 212
p Ta T Y (6.40)
¢ = arctan(xq/yq) ,

dzieki ktorych zastosowaniu pozbywamy sie osobliwosci w mianowniku dla 7 = 5.

Zapiszmy calke (6.39) w nowych wspolrzednych:

Ay/2 Ay/2 A /2 H—AL /2 2 t(9) P
— dx / dy / dz / dzd/ d(b/ dp——— . (6.41
/—Ax/2 ' N ' Ny ' 4AL)2 0 0 A (6.41)
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Rys. 6.2: Obszar wyznaczania calki (6.39) po (p, ¢) i jego podzial na trojkaty.

Calke po zmiennych (p, ¢), liczymy nastepujaco: prostokatny obszar calkowania dzie-
limy na cztery trojkaty, jak na rys. 6.2. Calke po ¢ w obszarze (0,27) podzielimy
na cztery caltki po katach lezacych przy wierzchotku O i nalezacych do poszczegdlnych
trojkatow. Granice tych czterech catek wyznaczamy z zalezno$ci trygonometrycznych.
Calke po p liczymy analitycznie w przedziale od 0 do (). t(¢) jest odlegtoscia punktu
O od boku prostokata. Pozostale catki (po x1, y1, 21, 24, ) liczymy numerycznie.

Poprawnosé metody mieszania konfiguracji badano przez poréwnanie energii dzieki
niej uzyskanej z energia wyznaczona przy pomocy dokladnej metody wariacyjnej przed-
stawionej w pracy [92]. Uklad testowy stanowia dwa elektrony zlokalizowane przez
potencjal postaci (6.14). Przyjeto hw, = hw, = 3meV, hw, = 12meV. Elektrony
znajduja sie w polu magnetycznym o indukcji B = (B,0,0), w funkcji ktorej wyz-
naczamy energie I ukladu.

Wyniki poréwnania przedstawiono na rysunku 6.3, gdzie linig czarng zaznaczyliSmy
energie doktadng, dwie linie niebieskie przedstawiaja energie wyznaczong z rachunku
na siatce zawierajacej 13 x 13 x 13 weztow, z baza zawierajaca N, = 6 1 N, = 10
najnizszych pozioméw jednoelektronowych. Linia zielona, znacznie blizsza wynikowi
dokladnemu zostala wyznaczona w rachunku na siatce zawierajacej 19x 19 x 19 weztow,
z baza zawierajaca N, = 6 najnizszych poziomoéw jednoelektronowych. W obydwu
przypadkach siatke rozmieszczono réwnomiernie na calym obszarze obliczen, ktory
stanowi prostopadloScian o rozmiarach L, = L, = 120 nm, L, = 60 nm. Dla gestsze]
siatki najwieksza r6znica pomiedzy liniami zielong i czarng wynosi 0.23 meV dla B = 10

T. Taka wielkos¢ btedu jest w zupelosci akceptowalna.
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E[meV]

B[T]

Rys. 6.3: Energia E uktadu 2-elektronowego w funkcji wartosci indukeji pola magne-
tycznego B. Wynik doktadny zaznaczono linig czarna, wynik obliczen na siatce o 6859
weztach linig zielona, na siatce o 2197 weztach linig niebieska,

Wykonano réwniez test zbieznosci procedury w zalezno$ci od rozmiaru bazy N,
dla ukladow zawierajacych N = 2,3 i 4 elektrony. Obliczenia wykonano na siatce
zawierajacej 19 x 19 x 15 wezloéw, rozmieszczonych w prostopadtoscianie o dtugosciach
krawedzi L, = L, = 102 nm i L, = 40 nm.

Do rachunku testowego przyjeto energie potencjalna postaci:

m

2

m

1
5 wiy? —a.(z+ zL.)% (6.42)

2 2
woxr” +
r 2

Ucong(,y, 2)
gdzie hw, = 2.18 meV, hiw, = 3.15meV i a, = 2.107% meV /nm?. W kierunku z przyjeto
energie potencjalng w postaci odwréconej paraboli, ktéra w tym kierunku dobrze przy-
bliza przebieg energii potencjalnej w rozwazanej w rozdziale trzecim kropce kwantowej.
Rachunek przeprowadzono dla wartosci indukcji pola magnetycznego B = 10 T.

Na rysunkach 6.4(a-c) zamieszczono zalezno$¢ energii uktadu zawierajacego odpowied-
nio 2, 3 i 4 elektrony w funkcji liczby stanéw jednoelektronowych N, uzytych do kon-

strukcji bazy wyznacznikowe;.
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Rys. 6.4: Energia E ukladu (a) 2-elektronowego, (b) 3-elektronowego i (c) 4-
elektronowego w funkcji ilosci elementow bazy N,. Krzyzami zaznaczono energie stanu
podstawowego, okregami pierwszego wzbudzonego.

Jako kryterium zbieznosci przyjeto warunek, zeby réznica pomiedzy energiami dla
bazy zawierajacej N, i Ny, + 1 funkcji ¢;(7) byta mniejsza od 0.3 meV. Kryterium jest
spelnione jesli dla dwoch elektronow (N = 2) uzyjemy N, = 8 funkeji ¢;(7), a dla
N =3,4 N, = 10.
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