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Гетероструктуры, содержащие слои квантовых точек или квантовых колец являются перспективными материалами для приборов электроники и фотоники – например, фотодетекторов. При рассмотрении электронных транспортных свойств таких материалов важным этапом является моделирование рассеяния носителей заряда на наноструктурах. В частности, решение задачи рассеяния позволяет получить ток вероятности для электронов проводимости, его зависимость от энергии и вольт-амперную характеристику материала.
В данной работе выводится решение двумерного уравнения Шрёдингера для стационарной и нестационарной задачи рассеяния электрона на потенциале в виде квантового кольца и квантовой точки. Используется модель квазидвумерного электронного газа, которая несмотря на свою простоту позволяет получить качественно верные результаты.
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Рис. 1. Сравнение метода Фурье (слева)и конечно-разностного метода (справа): а – для гауссова кольца; б – для гауссовой точки

Для решения стационарной задачи был разработан метод, основанный на разложении волновой функции в ряд Фурье и на разбиении потенциала на множество кусочно-постоянных. Таким образом, для каждого участка получаем уравнение на коэффициенты разложения, решение которого имеет вид (1).
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Где [image: image3.png]


 - коэффициент разложения, [image: image4.png]


 и [image: image5.png]


 - константы, определяющиеся из граничных условий и сшивки решений на границах участков с постоянным значением потенциала, [image: image6.png]


 - волновое число, [image: image7.png]


 - значение потенциала в размерности квадрата длины, [image: image8.png]


 и [image: image9.png]- <



 - функции Бесселя первого и второго рода порядка j.
Метод решения нестационарной задачи основан на представлении электрона в виде волнового пакета. Уравнение решалось с помощью конечно-разностной схемы (2). Использовалась асимметричная схема Саульева [1].
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Где [image: image12.png]


 - мнимая единица, [image: image13.png]


 - волновая функция в точке сетки, [image: image14.png]


 - время в размерности квадрата длины, [image: image15.png]
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 - интервалы сетки по двум координатам.

Для моделирования квантовых точек использовались цилиндрическая потенциальная яма и яма в виде функции Гаусса. Для квантовых колец аналогичным образом использована разность двух цилиндрических или двух Гауссовых потенциалов. Оба подхода показывают, что при рассеянии на квантовой точке происходит фокусировка волновой функции внутри ямы – рис. 1(а). Для квантового кольца видно движение по обеим частям кольца с последующей интерференцией – рис. 1(б). Метод Фурье позволяет рассчитать приведенное 2D сечение рассеяния и ток вероятности в зависимости от энергии налетающего электрона – рис. 2.
В отличие от имеющихся работ, в данной моделируется именно рассеяние на наноструктуре, а не распространение потока электронов по разветвлённым каналам [2]. Результаты метода, основанного на разложении в ряд Фурье, не противоречат результатам работы [3], где рассматривалась упрощенная задача рассеяния на непроницаемом цилиндре.
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Рис. 2. Приведенное 2D сечение рассеяния (а, б) и ток вероятности (в) для квантового кольца с радиусами 30 и 50 нм и квантовой точки радиуса 40 нм.
Работа выполнена при поддержке Министерства науки и высшего образования РФ в рамках госзадания, проект FSWU-2023-0075.
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