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Ïðåäëîæåíà èíòåðïîëÿöèîííàÿ ñõåìà äëÿ îïðåäåëåíèÿ
ñïåêòðà êâàíòîâûõ òî÷åê êðåìíèÿ äèàìåòðîì 2�10 íì,
èñïîëüçóþùàÿ ñïåêòð îáúåìíîãî êðåìíèÿ è ðåçóëüòà-
òû íàøèõ ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷åòîâ êëàñòåðîâ êðåì-
íèÿ äèàìåòðîì 0.7�1.5 íì. Ïðè èíòåðïîëÿöèè ó÷òåíû
äèñêðåòíûé õàðàêòåð ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà êëàñòåðîâ,
çàêîí ñîõðàíåíèÿ ÷èñëà ýëåêòðîíîâ â ñèñòåìå è íåñîâåð-
øåíñòâî ôîðìû êâàíòîâîé òî÷êè. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòà-
òîâ èíòåðïîëÿöèè ñ ïðÿìûìè ïåðâîïðèíöèïíûìè ðàñ÷å-
òàìè óêàçûâàåò íà äîñòàòî÷íî âûñîêóþ òî÷íîñòü ñõå-
ìû, êîòîðàÿ ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êâàíòîâîé
òî÷êè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êâàíòîâûå òî÷êè, ýëåêòðîííûé ñïåêòð, ïåðâîïðèíöèïíûå ðàñ÷åòû.
Èññëåäîâàíèå ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ êâàíòîâûõ òî÷åê ñ ðàçìåðîì 1�10 íì ïðåäñòàâ-

ëÿåò èíòåðåñ è äëÿ ôóíäàìåíòàëüíîé íàóêè, è äëÿ ðàçâèòèÿ êðåìíèåâûõ òåõíîëîãèé
äëÿ ýëåêòðîíèêè áóäóùåãî. Ðàñ÷åò òàêèõ òî÷åê ñâÿçàí ñ ñóùåñòâåííûìè òðóäíîñòÿ-
ìè èç-çà èõ ìåçîñêîïè÷åñêèõ ðàçìåðîâ. Ñ îäíîé ñòîðîíû, øèðèíà ïîëóïðîâîäíèêîâîé
ùåëè, ýôôåêòèâíàÿ ìàññà è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé êâàíòîâîé òî÷êè Si ðàçìåðîì ìåíåå
10 íì çàìåòíî îòëè÷àþòñÿ îò çíà÷åíèé äëÿ îáúåìíîãî êðåìíèÿ, ÷òî íå ïîçâîëÿåò èñ-
ïîëüçîâàòü ïðîñòûå ìîäåëè, íàïðèìåð, ïðèáëèæåíèå ýôôåêòèâíîé ìàññû. Ñ äðóãîé
ñòîðîíû, îáúåì ïåðâîïðèíöèïíûõ âû÷èñëåíèé áûñòðî ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà àòî-
ìîâ â êâàíòîâîé òî÷êå, òàê ÷òî å¼ ðàçìåð, äëÿ êîòîðîãî ðàñ÷åòû ìîãóò áûòü ïðîâåäåíû
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çà ðàçóìíîå âðåìÿ, ïðàêòè÷åñêè îãðàíè÷åí ñâåðõó âåëè÷èíîé 2 íì. Òàêèì îáðàçîì, ãî-
òîâûå ñïîñîáû âû÷èñëåíèÿ ñâîéñòâ êâàíòîâûõ òî÷åê Si ñ ðàçìåðîì 2�10 íì â íàñòîÿùåå
âðåìÿ îòñóòñòâóþò. Â ýòîé ñâÿçè ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ðàçðàáîòêà èíòåðïîëÿöèîííîé
ñõåìû äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ êâàíòîâûõ òî÷åê, èñõîäÿ èç äàííûõ äëÿ
îáúåìíîãî Si è ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷åòîâ äëÿ òî÷åê ìåíüøåãî ðàçìåðà. Â íàñòîÿùåé
ðàáîòå òàêàÿ ñõåìà ïîñòðîåíà íà îñíîâå îáùèõ ïðåäñòàâëåíèé î ðàçìåðíîé çàâèñèìî-
ñòè ñïåêòðà êâàíòîâûõ òî÷åê è ïðîòåñòèðîâàíà äëÿ êëàñòåðîâ àòîìîâ Si, ïîääàþùèõñÿ
ïåðâîïðèíöèïíîìó ðàñ÷åòó. Ïðåäëîæåííàÿ ñõåìà ïîêàçàëà ðàçóìíîå ñîãëàñèå ìåæäó
èíòåðïîëèðîâàííîé è òî÷íîé ïëîòíîñòüþ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (ÏÝÑ), óëó÷øàþùå-
åñÿ ñ ðîñòîì ðàçìåðà êâàíòîâîé òî÷êè.

Òåõíèêà ïåðâîïðèíöèïíûõ ðàñ÷åòîâ. Ïåðâîïðèíöèïíûå ðàñ÷åòû ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû íàíîêëàñòåðîâ Si áûëè âûïîëíåíû â ðàìêàõ òåîðèè ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè
(ÒÔÏ) [1] ñ ïðèìåíåíèåì ïåðâîïðèíöèïíîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà Ãîäåêêåðà [2]. Ïðè ðå-
øåíèè óðàâíåíèÿ Êîíà�Øýìà èñïîëüçîâàëñÿ áàçèñ âåéâëåòîâ, îáëàäàþùèé ñâîéñòâîì
ïîëíîòû è áîëåå ýêîíîìíûé ïî ñðàâíåíèþ ñ áàçèñîì ïëîñêèõ âîëí [3, 4]. Êëàñòåðû, äëÿ
êîòîðûõ ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò, �âûðåçàëèñü�, ñîãëàñíî çàäàííîìó ðàçìåðó, èç êðèñòàëëà
Si. Ðàçîðâàííûå ñâÿçè àòîìîâ Si íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ïàññèâèðîâàëèñü âîäîðîäîì.
Áûëè ðàññ÷èòàíû ñïåêòðû êëàñòåðîâ Si10H16, Si35H36, Si47H60 è Si84H64.

Ñõåìà èíòåðïîëÿöèè. Â îñíîâå ñõåìû ëåæèò íàáëþäåíèå, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè ðàç-
ìåðà êëàñòåðà åãî ÏÝÑ ïîñòåïåííî èçìåíÿåòñÿ èç-çà óìåíüøàþùåéñÿ äîëè ïîâåðõíîñò-
íûõ àòîìîâ. Íàïðèìåð, â Si10H16, Si35H36, Si47H60 è Si84H64 äîëÿ ýëåêòðîíîâ, âíîñèìûõ
ïàññèâèðóþùèì âîäîðîäîì, âàðüèðóåòñÿ îò 0.29 (Si10H16) äî 0.16 (Si84H64). Ïðè èíòåð-
ïîëÿöèè íàäî ó÷åñòü äèñêðåòíûé õàðàêòåð ñïåêòðà êëàñòåðà è çàêîí ñîõðàíåíèÿ ÷èñëà
ýëåêòðîíîâ. Åùå îäíà òðóäíîñòü ñâÿçàíà ñ ìíîãîêðàòíûì (6-êðàòíûì è âûøå) âûðîæ-
äåíèåì ìíîãèõ óðîâíåé, âûçâàííûì âûñîêîé ñèììåòðèåé êëàñòåðà. Åñëè íå ïðèíÿòü
ñïåöèàëüíûõ ìåð, òî èíòåðïîëèðîâàííûé ñïåêòð ìåçîñêîïè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ñîõðàíèò
ÿðêî âûðàæåííûé äèñêðåòíûé õàðàêòåð � âñå óðîâíè áóäóò ñãðóïïèðîâàíû â íåáîëüøîå
÷èñëî ëèíèé è ñèëüíî âûðîæäåíû. ×òîáû ýòîãî íå ñëó÷èëîñü, íàäî ñíÿòü èçáûòî÷íîå
âûðîæäåíèå, âíåñÿ â ôîðìó êëàñòåðà íåáîëüøóþ àñèììåòðèþ, âñåãäà ïðèñóòñòâóþùóþ
â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ. Â íàøåé ñõåìå ýòî äîñòèãàåòñÿ ðàçìûòèåì ÏÝÑ, ðàñïðåäåëÿþ-
ùèì ýëåêòðîííûå óðîâíè áîëåå ðàâíîìåðíî. Ïðè ïîñòðîåíèè ÏÝÑ ñïåêòðàëüíûå ëèíèè
óøèðÿëèñü ïî Ãàóññó ñ ïîëóøèðèíîé 0.27 ýÂ.

Ñïåêòð èñõîäíîãî êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì S0 è ÷èñëîì ýëåêòðîíîâ Nel çàäàí â âèäå
ñïèñêà: E0(i), i = 1 . . . N , ãäå óðîâíè çàíóìåðîâàíû ïî âîçðàñòàíèþ ýíåðãèè, à N � èõ
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÷èñëî â èíòåðåñóþùåì íàñ èíòåðâàëå ýíåðãèé. Óðîâåíü ñ íîìåðîì N0 = Nel/2 ñîîò-
âåòñòâóåò ïîòîëêó âàëåíòíîé çîíû. ×èñëî ýëåêòðîíîâ ñ÷èòàåòñÿ ÷åòíûì, à èõ ñïåêòð �
íåðàñùåïëåííûì ïî ñïèíó. Èíòåðïîëÿöèÿ ñïåêòðà êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì S1 > S0 (÷èñëî
çàïîëíåííûõ óðîâíåé N1 > N0) âûïîëíÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Íîìåð ýëåêòðîííîãî
óðîâíÿ i çàìåíÿåòñÿ íåïðåðûâíîé ïåðåìåííîé z, èçìåíÿþùåéñÿ â òåõ æå ïðåäåëàõ. Ïî
çíà÷åíèÿì ýíåðãèé óðîâíåé íà÷àëüíîãî êëàñòåðà E0(i) íà ðàâíîìåðíîé ñåòêå {i} ñòðî-
èòñÿ èíòåðïîëèðóþùàÿ ôóíêöèÿ E(z). Äëÿ êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì S1 ñîçäàåòñÿ ñïèñîê
óðîâíåé E1(j) = E(zj), ãäå zj = j · (N0/N1). Â íîâîì ñïèñêå óðîâåíü N1 ïðèõîäèòñÿ
íà âåðøèíó âàëåíòíîé çîíû, à å¼ øèðèíà W = E1(N1) − E1(1) îñòàåòñÿ íåèçìåííîé.
Íå èçìåíÿåòñÿ è ñãëàæåííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé N(E) = dz(E)/dE, êîòîðàÿ ñàìîé
ïðîöåäóðîé ïîñòðîåíèÿ æåñòêî ïðèâÿçàíà ê E(z). Äàííàÿ ïðîöåäóðà ïðîñòî óïëîòíÿåò
ðàñïîëîæåíèå óðîâíåé â ñïåêòðå. Â ÷àñòíîñòè, âàëåíòíàÿ çîíà ñîäåðæèò óæå íå N0, à
N1 óðîâíåé, êàê ýòîãî è òðåáóåò ñîõðàíåíèå ÷èñëà ýëåêòðîíîâ.

Áîëåå òî÷íàÿ èíòåðïîëÿöèÿ âûïîëíÿåòñÿ ïî äàííûì äëÿ äâóõ èñõîäíûõ êëàñòåðîâ.
Ñòðîÿòñÿ äâå ôóíêöèè: E0(z) (â âàëåíòíîé çîíå 1 ≤ z ≤ N0) è E2(z) (â âàëåíòíîé çîíå
1 ≤ z ≤ N2), îïèñûâàþùèå ñïåêòðû â êëàñòåðàõ ñ ðàäèóñàìè S0 è S2. Äëÿ èíòåðïî-
ëÿöèè ñïåêòðà êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì S1 (S0 < S1 < S2 è N0 < N1 < N2) èñïîëüçóþòñÿ
âñïîìîãàòåëüíûå ôóíêöèè Ẽ0(z) = E0(z · N0/N1) è Ẽ2(z) = E2(z · N2/N1), â êîòîðûõ
âàëåíòíîé çîíå ñîîòâåòñòâóåò 1 < z < N1. Ñ èõ ïîìîùüþ ñïåêòð êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì
S1 èíòåðïîëèðóåòñÿ êàê:

E1(z) = Ẽ0(z)
c1 − c2

c0 − c2

+ Ẽ2(z)
c0 − c1

c0 − c2

. (1)

Çäåñü c0 = 1/S0, c1 = 1/S1 è c2 = 1/S2 � îáðàòíûå ðàäèóñû, ïðîïîðöèîíàëüíûå äî-
ëå ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ â êëàñòåðàõ. Èñïîëüçóÿ (1), ïîëó÷èì äèñêðåòíûé ñïåêòð äëÿ
êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì S1: E1(i) = E1(zi), ãäå zi = i ïðîáåãàåò çíà÷åíèÿ îò 1 äî N1 â çàïîë-
íåííîé ÷àñòè ñïåêòðà. Åìó îòâå÷àåò øèðèíà âàëåíòíîé çîíû W1, ïðîìåæóòî÷íàÿ ìåæäó
W0 è W2. ÏÝÑ, ïîëó÷åííàÿ ìíîãîìàñøòàáíûì ìîäåëèðîâàíèåì, N1(z) = 1/[dE1(z)/dz]

òàêæå ÿâëÿåòñÿ ïðîìåæóòî÷íîé ìåæäó N0(z) = 1/[dẼ0(z)/dz] è N2(z) = 1/[dẼ2(z)/dz].
Äàííûé ïîäõîä îñîáåííî óäîáåí äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðà â êëàñòåðàõ áîëüøîãî äèà-
ìåòðà. Îí ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü òîò ôàêò, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè êëàñòåðà åãî ñïåêòð
ñòðåìèòñÿ ê ñïåêòðó îáú¼ìíîãî Si. ÏÝÑ îáúåìíîãî êðåìíèÿ N∞(E) è ÷èñëî ýëåêòðîí-
íûõ ñîñòîÿíèé n∞(E) ëåãêî âû÷èñëÿþòñÿ è õîðîøî èçâåñòíû. Êîãäà ýíåðãèÿ ñîâïàäàåò
ñ ïîòîëêîì âàëåíòíîé çîíû Eν , òî n∞(Eν) = N∞, ãäå 2N∞ � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ â ýëå-
ìåíòàðíîé ÿ÷åéêå Si. Äëÿ èíòåðïîëÿöèè ñïåêòðà êëàñòåðà ñ ðàäèóñîì S1, ñîäåðæàùåãî
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2N1 ýëåêòðîíîâ, óäîáíî îïðåäåëèòü ôóíêöèþ z∞(E) = (N1/N∞)n∞(E) (z∞(Eν) = N1).
Îáðàòíàÿ ê íåé ôóíêöèÿ Ẽ∞(z) ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà â (1) âìåñòî Ẽ2(z) ñ ó÷¼-
òîì òîãî, ÷òî äëÿ îáú¼ìíîãî êðåìíèÿ îáðàòíûé ðàäèóñ ðàâåí íóëþ c∞ = 0. Â òàêîì
âèäå ôîðìóëà (1) èñïîëüçóåòñÿ â ìíîãîìàñøòàáíîì ìîäåëèðîâàíèè ñïåêòðà êëàñòåðîâ,
âûïîëíÿåìûì íàøèì ìåòîäîì.

Ðèñ. 1: Ñðàâíåíèå ÏÝÑ êëàñòåðîâ êðåìíèÿ, ïîëó÷åííûõ ïðÿìûì ïåðâîïðèíöèïíûì
ðàñ÷åòîì (ñïëîøíàÿ) è èíòåðïîëÿöèåé (øòðèõïóíêòèð): (à) Si35H36 èç Si10H16, (á)
Si47H60 èç Si35H36, (â) Si84H64 èç Si35H36, (ã) Si84H64 èç Si47H60.

Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíû èíòåðïîëèðîâàííûå ÏÝÑ êëàñòåðîâ Si35H36, Si47H60 è Si84H64 è
ïåðâîïðèíöèïíûå ÏÝÑ ýòèõ êëàñòåðîâ. Çäåñü, â êà÷åñòâå èñõîäíûõ, áûëè èñïîëüçîâàíû
êëàñòåðû Si10H16, Si35H36 è Si47H60. Èç ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî èíòåðïîëÿöèÿ ñ ðàçóìíîé
òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâîäèò ñïåêòð ÏÝÑ, ïðè÷åì ñîãëàñèå ñ ïðÿìûì ðàñ÷åòîì óëó÷øàåòñÿ
ñ ðîñòîì ðàçìåðà êëàñòåðà. Íàèáîëüøèå ðàñõîæäåíèÿ íàáëþäàþòñÿ ïðè ýíåðãèÿõ íà 3�
4 ýÂ íèæå ïîòîëêà âàëåíòíîé çîíû, ãäå âêëàä âîäîðîäà â ÏÝÑ ìàêñèìàëåí. Îòìåòèì,
÷òî êëàñòåð Si47H60 èìååò áóëüøóþ äîëþ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ, ÷åì êëàñòåðû Si35H36

è Si84H64. Ýòî îáúÿñíÿåò çàìåòíîå îòëè÷èå åãî ñïåêòðà îò ñïåêòðîâ Si10H16, Si35H36 è
Si84H64, â êîòîðûõ äîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ óáûâàåò îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî
ðàäèóñó.
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Ò à á ë è ö à 1
Ñðàâíåíèå øèðèí ùåëåé (â ýÂ) â êëàñòåðàõ, ïîëó÷åííûõ ïðÿìûì ïåðâîïðèíöèïíûì

ðàñ÷åòîì è èíòåðïîëÿöèåé

Êëàñòåð Si10H16 Si35H36 Si47H60 Si84H64

Ïðÿìîé ðàñ÷åò 4.55 3.33 3.09 2.67
Èíòåðïîëÿöèÿ � 3.14 2.73 2.39, 2.34

Øèðèíû ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ùåëåé êëàñòåðîâ, ïîëó÷åííûå ïåðâîïðèíöèïíûì ðàñ-
÷åòîì è èíòåðïîëÿöèåé, ñðàâíèâàþòñÿ â òàáë. 1. Âèäíî, ÷òî èíòåðïîëÿöèÿ õîðîøî âîñ-
ïðîèçâîäèò øèðèíó ùåëè, íåìíîãî ñóæàÿ å¼ èç-çà ñãëàæèâàíèÿ ÏÝÑ. Çàìåòèì, ÷òî
ïîëóøèðèíà ñãëàæèâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñðåäíèì ðàññòîÿíèåì ìåæäó ñïåêòðàëüíûìè
ëèíèÿìè. Â áîëüøèõ êëàñòåðàõ, ãäå ïëîòíîñòü ñïåêòðà âûøå, ïîëóøèðèíà ñãëàæèâà-
íèÿ ìîæåò áûòü ñíèæåíà äî 0.05�0.1 ýÂ, ÷òî óìåíüøèò îøèáêó èíòåðïîëÿöèè ùåëè.

Îáñóæäåíèå è âûâîäû. Ïðåäñòàâëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ÏÝÑ, ïîëó÷åííûå
èíòåðïîëÿöèåé, äåéñòâèòåëüíî âîñïðîèçâîäÿò îñîáåííîñòè ñïåêòðà � ïîëîæåíèå è âû-
ñîòó îñíîâíûõ ïèêîâ, øèðèíó çàïðåùåííîé çîíû. Íàèëó÷øèå ðåçóëüòàòû äîñòèãàþòñÿ
ïðè èñïîëüçîâàíèè êëàñòåðîâ ñ ìèíèìàëüíûì âêëàäîì ïîâåðõíîñòè (Si35H36, Si84H64).
Îæèäàåòñÿ, ÷òî äëÿ êëàñòåðîâ ñ äèàìåòðîì áîëüøå 3 íì èíòåðïîëÿöèÿ ïî äàííûì
Si84H64 äàñò åù¼ ëó÷øóþ òî÷íîñòü. Íàäî çàìåòèòü, ÷òî ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíîì èññëå-
äîâàíèè íåêîíòðîëèðóåìûå ñëó÷àéíûå ôàêòîðû (èñêàæåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè
èç-çà âíóòðåííèõ íàïðÿæåíèé, íåîäíîðîäíîñòü îêðóæàþùåãî îêñèäà, è ò.ä.) èãðàþò
çíà÷èòåëüíóþ ðîëü, òàê ÷òî òî÷íîñòü 0.1�0.3 ýÂ ÿâëÿåòñÿ, êàê ïðàâèëî, äîñòàòî÷íîé.
Èñïîëüçîâàííîå íàìè óøèðåíèå ëèíèé ñ ïîëóøèðèíîé 0.27 ýÂ ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü
êàê ýôôåêòèâíûé ó÷åò ýòèõ ôàêòîðîâ.

Ïðåäëîæåííàÿ èíòåðïîëÿöèîííàÿ ñõåìà ïîçâîëÿåò âû÷èñëÿòü ñïåêòð êâàíòîâûõ òî-
÷åê Si, èñïîëüçóÿ ïåðâîïðèíöèïíûå ðàñ÷åòû òî÷åê ìåíüøåãî ðàçìåðà. Ýòî âàæíî äëÿ
ìåçîñêîïè÷åñêèõ òî÷åê äèàìåòðîì 2�10 íì, äëÿ êîòîðûõ ïðîñòûå ìîäåëè íåïðèìåíèìû,
à ïåðâîïðèíöèïíûå ðàñ÷åòû � íåïðèåìëåìî òðóäî¼ìêè. Ê ÷èñëó òàêèõ ñèñòåì îòíîñÿòñÿ
è êëþ÷åâûå ýëåìåíòû íàíîýëåêòðîíèêè, ÷òî äåëàåò ïðåäëîæåííóþ ìíîãîìàñøòàáíóþ
ñõåìó ïðàêòè÷åñêè âîñòðåáîâàííîé.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè ÐÔ (ÃÊ
� 07.514.12.4033).
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