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Аннотация. Рассмотрен обобщенный вариант модели Кронига – Пенни для 

полимерной молекулы в виде регулярной цепочки 0D -центров в квантовой 
проволоке, моделируемых потенциалами нулевого радиуса. Получены уравне-
ния, определяющие границы примесной зоны. Показана возможность управ-
ления шириной примесной зоны и эффективной массой локализованного элек-
трона путем варьирования величины внешнего магнитного поля. 
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Abstract. The generalized model of Kronig – Penny for polymer molecule as regular 

chain of 0D -centers in quantum wire, simulated by zero-range potentials, has been 
considered. Equations, which determine limits of impure zone, have been obtained. 
Possibility to control the impure zone width and the localized electron effective 
mass by variation of external magnetic field value, has been also demonstrated.  

Keywords: quantum wire, regular chain of 0D -centers impure zone, effective mass 
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Введение 

Развитие полупроводниковой наноэлектроники стимулировало интерес 
к исследованию примесных центров молекулярного типа в структурах с по-
ниженной размерностью в условиях внешнего магнитного поля [1–6]. Нало-
жение размерного и магнитного квантования дает новые возможности для 
управления термами примесных молекулярных состояний, при этом важную 
роль начинают играть расстояние между примесными атомами и пространст-
венная конфигурация примесной молекулы в объеме наноструктуры [7].  

В случае D -, 2D - и 3D -центров удовлетворительной моделью для описа-

ния локализованных электронных состояний является модель потенциала ну-
левого радиуса [7], которая позволяет получить аналитическое решение для 
волновой функции связанного электрона, а также дисперсионные уравнения 

для определения энергии связи ( D -состояние), либо термов примесных мо-

лекулярных ионов ( 2D - и 3D -состояния) в наноструктурах. Во всех упомя-

нутых выше применениях метода изучалось движение электрона в поле ко-
нечного числа потенциалов нулевого радиуса во внешнем магнитном поле:  
в параболической квантовой яме [4], в квантовой проволоке (КП) [3], в кван-
товой точке [8].  

В данной работе рассматривается случай бесконечного числа потенци-
альных ям в КП (модель полимерной молекулы), когда дополнительно возни-
кает математическая задача о вычислении бесконечных сумм по всем при-
месным центрам. Следует отметить, что вычисление сумм облегчается в том 
физически важном случае, когда одинаковые потенциальные ямы нулевого 
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радиуса расположены регулярно и образуют периодическую структуру типа 
кристалла [9]. Подобные системы могут рассматриваться как обобщение из-
вестной модели Кронига – Пенни [10], в которой исследуется движение элек-
трона в поле одномерной периодической цепочки в одномерном пространстве.  

Цель настоящей работы заключается в теоретическом исследовании 
динамики эффективной массы и примесной зоны, образованной локализован-

ными состояниями электрона в поле регулярной цепочки 0D -центров, распо-
ложенных вдоль оси КП, с изменением величины внешнего магнитного поля 
и параметров структуры. 

Для описания одноэлектронных состояний в КП использовался сим-
метричный потенциал конфайнмента вида 
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где /B e B m   – циклотронная частота; е  – абсолютное значение заряда 

электрона;   2 2 2/ 2 /m z   zH  . 
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где 0,1, 2, ...n   – квантовое число, соответствующее уровням Ландау; 

0,1, 2, ...m   – магнитное квантовое число; k  – проекция квазиволнового 
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вектора электрона в КП на ось Oz;  2 42 4
1 / 2 1 / 4 Ba a a a

   
 

; 

 0/a m   ;  /B Ba m    – магнитная длина;  c
nL x  – полиномы 

Лаггерра. 

Регулярная цепочка 0D -центров в КП моделируется суперпозицией 
потенциалов нулевого радиуса: 
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где   – мощность потенциала нулевого радиуса; 0a  – период цепочки  
0D -центров в КП. 

В разд. 1 в рамках обобщенного варианта модели Кронига – Пенни для 
полимерной молекулы в КП в виде регулярной цепочки потенциальных ям 
нулевого радиуса проводится расчет примесной зоны. Исследуется зависи-
мость ширины примесной зоны от величины внешнего магнитного поля и 
параметров структуры. В разд. 2 рассчитывается эффективная масса электро-
на в примесной зоне, а также первая зона Бриллюэна и рассматривается их 
динамика с изменением величины внешнего магнитного поля. 

1. Уравнения, определяющие границы примесной зоны 
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QW
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С другой стороны, согласно теореме Блоха, волновая функция электро-

на, находящегося в поле регулярной цепочки 0D -центров, будет иметь сле-
дующий вид: 
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здесь q – квазиимпульс электрона в КП;    0, , ,0,0,
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Используем уравнение Липпмана – Швингера для связанных состояний 

электрона в поле регулярной цепочки 0D -центров: 
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 
 * 2 1 * 2 1

0 0 0 0

0* * * 2 101 0 0 0

2exp 2 cos 1 exp
cos

1 expp

pa w qa a w
qpa

pa a a w

 




              
    

          


 

 * 2 1
0 0*

0

2
ln 1 exp a w

a

       
 

;  (10) 

 
* 2 1
0 0

* 2 1
0 0 02

* 2 11
0 0

exp
exp cos cos

1 expp

a w
pa w qpa qa

a w








     
        

            

  



№ 2 (14), 2010                                            Физико-математические науки. Физика 

 
109 

 

* 2 1
0 0

2
* 2 1
0 0

exp 2

1 exp

a w

a w





     
 

          

.  (11) 

С учетом соотношений (7)–(11), а также известной процедуры метода 
потенциала нулевого радиуса дисперсионное уравнение, определяющее зави-
симость энергии связанного состояния электрона, локализованного в поле 

регулярной цепочки 0D -центров в КП, от величины внешнего магнитного 
поля и параметров структуры, как нетрудно показать, будет иметь следую-
щий вид: 
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При 0 0qa   и 0qa    уравнение (12) распадается на два уравнения, 

определяющие границы примесной зоны: 
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На рис. 1 представлена зависимость ширины примесной зоны   в КП 
на основе InSb от величины внешнего магнитного поля B для различных зна-

чений периода цепочки *
0a , нормированного на эффективный боровский ра-

диус. Видно, что с ростом величины B ширина примесной зоны уменьшается, 
что связано с уменьшением степени перекрытия одноцентровых волновых 
функций. Аналогичная ситуация имеет место с ростом периода регулярной 
цепочки (ср. кривые 2 и 1 на рис. 1). 

 

 
Рис. 1. Зависимость ширины примесной зоны в КП на основе InSb  

от величины внешнего магнитного поля B при 0 0,3 эВU  , 35 10 эВiE   ,  

70 нмL  : 1 – 0 35 нмa  , 2 – 0 28 нмa   

 

2. Эффективная масса электрона в примесной зоне 

Используя уравнение (12), можно получить в рамках рассматриваемой 

модели выражение для эффективной массы im  электрона в поле одномерной 

цепочки 0D -центров:  

B, Тл 

Δε, эВ 
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.  (15) 

Дифференцируя 2  по q как неявно заданную функцию, получим 
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где  
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Для производных в выражении (16) будем иметь 
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.  (22) 

Зависимость эффективной массы, нормированной на эффективную 

массу электрона в зоне проводимости КП, от периода цепочки *
0a  и величины 

внешнего магнитного поля приведена на рис. 2. Видно, что с ростом величи-
ны внешнего магнитного поля эффективная масса примесного электрона воз-
растает и, когда период регулярной цепочки становится больше эффективно-
го боровского радиуса электрона, эффективная масса в примесной зоне ста-
новится равной эффективной массе электрона в зоне проводимости КП. 

На рис. 3 представлена динамика первой зоны Бриллюэна с изменением 

периода регулярной цепочки 0D -центров в КП. Можно видеть, что с ростом 
периода первая зона Бриллюэна вырождается в энергетический уровень. 

Таким образом, в работе в рамках обобщенного варианта модели Кро-
нига – Пенни для регулярной цепочки 0D -центров в КП проведен расчет 
примесной зоны и исследована ее зависимость от величины внешнего маг-
нитного поля и периода цепочки. Получена аналитическая формула для эф-
фективной массы электрона в примесной зоне и выявлена ее достаточно 
сильная зависимость от периода регулярной цепочки 0D -центров и величины 
внешнего магнитного поля. Возможность управления шириной примесной 
зоны и эффективной массой локализованного электрона открывает опреде-
ленные перспективы для развития молекулярной электроники на основе от-
работанной технологии получения полупроводниковых наноструктур. 
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Рис. 2. Зависимость эффективной массы электрона в примесной зоне  

от периода цепочки 0D -центров *
0a  в КП при 0 0,2 эВU  ,  

37 10 эВiE   , 70 нмL  : 1 – 0B  ; 2 – 10 ТлB   
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Рис. 3. Динамика первой зоны Бриллюэна с изменением периода регулярной  

цепочки 0D -центров при 0 0,2 эВU  , 70 нмL  , 37 10 эВiE   :  

1 – 0 20 нмa  ; 2 – 0 30 нмa  ; 3 – 0 50 нмa   
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