
Кремний и германий позволяют получать на подложках слоистые структуры, называемые гетероструктурами. При облучении, напряженный слой твердого раствора SiGe в Si/Si1-xGex/Si-гетероструктурах образует потенциальную яму для дырок в валентной зоне. Был проведен расчет волновых функций носителей заряда в зависимости от параметров слоя.
В настоящей работе для моделирования волновых функций электронов и дырок в гетероструктуреSi\Si1-xGex\Si использована теория контрастных структур. Предлагается следующая модель системы:
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Движение носителей заряда описывается двумя одночастичными уравнениями Шредингера, где 
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 − волновые функции электронов и дырок; 
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− плотность носителей, возникающих в системе за счет внешнего облучения. Слагаемые 
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 описывают вклад в энергию системы за счет корреляционного взаимодействия носителей. Потенциалы 
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− описывают потенциальный барьер для электронов и яму для дырок соответственно; 
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 − потенциал Хартри-Фока, вызванный электрическим взаимодействием носителей; 
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 − безразмерные единицы энергии,
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− ширина слоя, 
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− малый параметр, 
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 − константы, связанные с параметрами системы; 
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– диэлектрическая константа, 
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–диэлектрическая проницаемость слоя.

Основные выводы, полученные в результате численного моделирования следующие:
1. Барьер для электронов высокий и широкий (туннельно-непрозрачный). 
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 нм. В этом случае реализуется пространственно непрямая электронно-дырочная система (ЭДС). Дырки хорошо локализованы в слое SiGe. Электронная волновая функция имеет двухпиковый вид с 2-мя максимумами в слое Si вблизи гетерограницы SiGe/Si по обе стороны от барьера. 
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Рис1. Волновые функции электронов и дырок и потенциал Хартри-Фока

2. Барьер для электронов широкий, но не очень высокий 
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 нм. В этом случае реализуется двухкомпонентная ЭДС. Дырки по-прежнему хорошо локализованы в слое. Потенциал Хартри-Фока меньше, чем 
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V

. Электронная волновая функция имеет 3 максимума: 2 симметричных максимума в слое Si и менее интенсивный максимум в центре слоя. В такой системе возможно наблюдение 2-х компонентных возбужденных состояний,( пространственно прямых и диполярных.
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Рис2. Волновые функции электронов и дырок и потенциал Хартри-Фока в случае двухкомпонентной ЭДС.
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