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На основi аналiтичних i числових розрахункiв внутрiшнього електричного поля, викли-
каного спонтанною та п’єзоелектричною поляризацiями, дослiджено потенцiальний профiль
зони провiдностi й електроннi стани окремого каскаду квантового каскадного детектора з
нiтридними анiзотропними середовищами. Аналiзом енерґетичного спектра та розподiлiв iмо-
вiрностей знаходження електронiв у наносистемi запропоновано оптимiзований геометричний
дизайн окремого каскаду квантового каскадного детектора ближнього iнфрачервоного дiапа-
зону.
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I. ВСТУП

Сучаснi квантовi каскаднi лазери (ККЛ) та кван-
товi каскаднi детектори (ККД) [1–4] рiзноманiтно-
го геометричного дизайну переважно створенi на ос-
новi напiвпровiдникових багатошарових резонансно-
тунельних структур (РТС) з дво- чи трикомпонент-
ними арсенiдними (InAs, GaAs, AlAs, InGaAs, AlInAs,
GaAsSb та iншi) нанорозмiрними середовищами гру-
пи AIIIBV. Розмiри складових шарiв таких РТС, ство-
рених сучасними методами молекулярно-променевої
епiтаксiї, можуть змiнюватися вiд одиниць до десят-
кiв нанометрiв. Це дає змогу вибором ширин потенцi-
альних ям i бар’єрiв наносистеми керувати величина-
ми енерґiй розмiрного квантування електронних ста-
нiв, а отже й робочими частотами ККЛ i ККД у до-
сяжному для них дiапазонi, який обмежується лише
глибинами потенцiальних ям каскадних РТС. Довжи-
ни хвиль наноприладiв з арсенiдними середовищами
перекривають актуальнi середнiй та дальнiй iнфра-
червонi дiапазони [1–6], а ближнiй iнфрачервоний, че-
рез малi глибини ям типових iзотропних напiвпровiд-
никових шарiв у каскадах ККЛ i ККД, залишається
недосяжним.

Останнiми роками була реалiзована iдея створити
ККД i ККЛ ближнього та середнього iнфрачервоного
дiапазону [7–12] на основi анiзотропних нiтридних на-
пiвпровiдникових матерiалiв AIIIBV (GaN, AlN та їх
потрiйнi сполуки) з глибокими потенцiальними яма-
ми каскадiв та досягненням довжини хвилi 1 мкм [9].
На вiдмiну вiд ККЛ i ККД з арсенiдними шарами, де
Ωph ≈ 32 меВ, величини енерґiй оптичних фононiв у
GaN ( Ωph ≈ 92 меВ) та AlN (Ωph ≈ 113 меВ) значнi,
що дає змогу наноприладам на їх основi працювати
при значно вищих температурах i робить їх надзви-
чайно привабливими для прикладних застосувань.

За звичайних умов нiтриди AIIIBV мають структу-
ру вюрциту й характеризуються анiзотропними влас-

тивостями [13]. У гексагональних елементарних ко-
мiрках вюрцитного типу ковалентнi зв’язки, утворе-
нi атомами металу й азоту, вздовж напрямку [0001]
(кристалографiчної осi с) мають рiзну довжину та ку-
ти, унаслiдок чого сумарний дипольний момент кож-
ної елементарної комiрки виявляється нескомпенсо-
ваним, що приводить до виникнення спонтанної по-
ляризацiї. Водночас нiтриди AIIIBV мають п’єзоелек-
тричнi властивостi, а отже на гетеромежах багато-
шарових РТС, через неузгодженiсть величин постiй-
них ґраток контактних середовищ, виникає п’єзоелек-
трична поляризацiя. За вiдсутностi зовнiшнiх полiв
спонтанна та п’єзоелектрична поляризацiї разом ство-
рюють макроскопiчну поляризацiю вюрцитної струк-
тури [14–20].

Зi зростанням ролi напiвпровiдникових нiтридних
матерiалiв для технологiчного застосування спочат-
ку у приладах оптичного та ультрафiолетового дiа-
пазону, а пiзнiше й iнфрачервоного [7–12,21] суттєво
зросла кiлькiсть робiт [16,17,22–24] з дослiдження по-
ляризацiйних властивостей бiнарних i потрiйних нiт-
ридних сполук та їх композитiв. У багатьох працях
(наприклад [21–24]) показано, що макроскопiчна по-
ляризацiя суттєво впливає на фiзичнi характеристики
гетероструктур, зокрема зумовлює появу внутрiшньо-
го електричного поля.

У багатошарових РТС, як каскадах ККЛ та ККД,
внутрiшнє електричне поле виникає на межах подiлу
нiтридних середовищ i деформує потенцiальний про-
фiль зони провiдностi наногетеросистеми, змiнюючи
цим характеристики електронних станiв. При цьому
загальна iдея роботи ККЛ та ККД з нiтридними се-
редовищами залишається такою ж, як типових арсе-
нiдних наноприладiв, i базується на квантових пере-
ходах мiж електронними станами. Оптичнi фонони,
як i ранiше, вiдiграють важливу роль, забезпечуючи
iнверсну заселенiсть робочих станiв у каскадах ККЛ
або безвипромiнювальну релаксацiю енерґiї при туне-
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люваннi електронiв мiж сусiднiми каскадами ККД.
У пропонованiй працi виконано розрахунок i аналiз

електронного потенцiального профiлю, енерґетично-
го спектра, хвильових функцiй та сил осциляторiв у
двох моделях окремого каскаду ККД: а) реалiзова-
ного в роботi [10] з чотириямним екстрактором; б) з
оптимiзованим восьмиямним екстрактором.

II. ЕЛЕКТРОННИЙ ПОТЕНЦIАЛЬНИЙ
ПРОФIЛЬ ТА ЕНЕРҐЕТИЧНИЙ СПЕКТР

БАГАТОШАРОВОЇ ВЮРЦИТНОЇ РТС

Розглянуто багатошарову РТС з нiтридними напiв-
провiдниковими нанорозмiрними середовищами (на-
приклад GaN, AlN, InN та їх потрiйнi сполуки) як мо-
дель окремого каскаду ККД (рис. 1,а). Такi складовi
шари РТС зазвичай мають гексагональну структуру
вюрциту (просторової групи C4

6ν) i характеризуються
суттєвими значеннями спонтанної (P sp) та п’єзоелек-
тричної (P pz) поляризацiй [14–24], якi приводять до
виникнення в наноструктурi внутрiшнього електрич-
ного поля. У багатошаровiй РТС електричне поле на-
пруженостi Fi, що виникає в i-му середовищi наноге-
теросистеми, визначається макроскопiчними поляри-
зацiями та фiзичними й геометричними параметрами
всiх шарiв РТС [17,23]:

Fi =

N
∑

j=1

(Pj − Pi)ε
−1
0j

ε0i

N
∑

j=1

ljε
−1
0j

. (1)

Тут lj , ε0j — лiнiйний розмiр i статична дiелектрична
проникнiсть j-го середовища РТС, Pj = P

sp
j + P

zp
j —

макроскопiчна поляризацiя цього ж середовища, роз-
рахунок якої виконано за вiдомою [17, 18] теорiєю.

Уважаємо, що кристалографiчна вiсь с збiгаєть-
ся з напрямком зростання наноструктури та вiссю
Oz декартової системи координат, вектори спонтан-
ної та п’єзоелектричної поляризацiй також паралель-
нi до осi Oz i визначають напрямок електричного по-
ля. Отже, у вибранiй системi координат внутрiшнє
електричне поле приводить до деформацiї електрон-
ного прямокутного потенцiального профiлю багато-
шарової РТС:

U(z) =

N
∑

i=0

(Ui + eFiz)[θ(z − zi−1) − θ(z − zi)], (2)

де

Ui =







U b
i , zi−1 ≤ z < zi, i = 0, 2, 4, ..., N ;

Uw
i , zi−1 < z ≤ zi, i = 1, 3, 5, ..., N − 1;

(3)
Uw

i , U b
i — потенцiальнi енерґiї електрона в недефор-

мованих електричним полем прямокутних ямах i ба-
р’єрах РТС; N — кiлькiсть середовищ РТС включно

iз зовнiшнiми напiвобмеженими; e — заряд електрона;
θ(z) — одинична функцiя Хевiсайда; z−1 → −∞, zN →
∞. Враховуючи, що в зовнiшнiх середовищах внут-
рiшнє поле слабо змiнює потенцiальну енерґiю елект-
рона, покладаємо F0 = FN = 0.
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Рис. 1. Потенцiальний профiль U(z) та енерґiї En елек-
тронних станiв (а) i розподiли ймовiрностей перебування
|Ψn(z)|2 електрона в цих станах (b) у каскадi ККД.

Щоб знайти хвильовi функцiї та енерґетичний
спектр стацiонарних станiв електрона в РТС (вважа-
ючи його рух одномiрним) у моделi ефективних мас

m(z) =







mb
i , zi−1 ≤ z < zi, i = 0, 2, 4, ..., N ;

mw
i , zi−1 < z ≤ zi, i = 1, 3, 5, ..., N − 1;

(4)
розв’язуємо стацiонарне рiвняння Шрединґера

{

−
~

2

2

d

dz

1

m(z)

d

dz
+ U(z)

}

Ψn(z) = EnΨn(z), (5)

де n — квантове число, яке нумерує дискретнi стани,
mw, mb — ефективнi маси електрона в ямах i бар’єрах
багатошарової РТС.

Розв’язки рiвняння (5) знаходяться точно в кожнiй
областi РТС (при En < min [U b

0 , U b
N ]) i визначають

хвильовi функцiї стацiонарних станiв електрона
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Ψn(z) =























Ψ
(0)
n (z) = A

(0)
n eχ0z, z < 0;

Ψ
(i)
n (z) = A

(i)
n Ai(ξi(z)) + B

(i)
n Bi(ξi(z)), zi−1 ≤ z ≤ zi, i = 1, 2, ..., N − 1;

Ψ
(N)
n (z) = A

(N)
n e−χNz, z > zN−1;

(6)

Тут уведенi позначення

ξi(z) =



















−
(

2emw

i
Fi

~2

)1/3 (

En−Uw

i

eFi

− z
)

, i = 1, 3, 5, ..., N − 1;

−
(

2emb

i
Fi

~2

)1/3 (

En−Ub

i

eFi
− z

)

, i = 2, 4, 6, ..., N − 2;

χp =

√

2mb
p(U

b
p − En)

~2
, p = 0, N. (7)

Ai[ξ(z)], Bi[ξ(z)] — функцiї Ейрi першого та другого роду вiдповiдно.
З умов неперервностi хвильових функцiй та потокiв їх густин iмовiрностей на всiх межах подiлу середовищ

РТС

Ψ(i)
n (zi) = Ψ(i+1)

n (zi);

1

m(z)

dΨ
(i)
n (z)

dz

∣

∣

∣

∣

∣

z=zi

=
1

m(z)

dΨ
(i+1)
n (z)

dz

∣

∣

∣

∣

∣

z=zi

; (i = 0, 1, ..., N − 1) (8)

отримуємо дисперсiйне рiвняння для знаходження
спектра енерґiй (En ) стацiонарних електронних ста-
нiв. Лiнiйна система рiвнянь (8) разом з умовою нор-
мування хвильової функцiї

∞
∫

−∞

|Ψn(z)|2dz = 1 (9)

дозволяє знайти всi 2N невiдомi коефiцiєнти A
(i)
n , B

(i)
n

хвильової функцiї (6). Для цього (2N − 1) коефiцiєнт
виражається через один довiльний, який однозначно
знаходимо з умови нормування (9).

Отримана хвильова функцiя дає змогу розрахувати
сили осциляторiв

fnń =
2(En − Eń)

~2

N
∑

i=0

mi

∣

∣

∣

∣

∣

zi
∫

zi−1

zΨ(i)∗
n (z)Ψ

(i)
ń (z)dz

∣

∣

∣

∣

∣

∣

2

(10)
i дослiдити ймовiрностi квантових переходiв мiж
електронними станами.

III. ОПТИМIЗАЦIЯ ГЕОМЕТРИЧНОГО
ДИЗАЙНУ КАСКАДУ ККД

Розвинену в попередньому роздiлi теорiю застосо-
вуємо для розрахунку фiзичних характеристик каска-
ду ККД у двох згаданих моделях. Згiдно з iдеєю ав-
торiв працi [10], робота їх експериментального ККД
базувалася на такому геометричному дизайнi окре-
мого каскаду, який складається з однiєї активної ями
GaN i чотириямного екстрактора з Al0.3Ga0.7N-ямами
та AlN — бар’єрами (рис. 1,a). Фiзичнi та геометричнi
параметри середовищ каскаду наведенi в таблицi 1.

GaN AlN Al0.3Ga0.7N

m(me) 0.186 0.322 0.227

Eg(еВ) 3.440 6.280 4.019

ε0 10.0 8.5 9.6

l(nm) 1.6 ± 0.26 1.5 ± 0.15 1.0 ± 0.15

Таблиця 1. Фiзичнi та геометричнi параметри середо-

вищ РТС.

Розмiри шарiв ям i бар’єрiв були пiдiбранi так , щоб
робочi рiвнi (з енерґiями E1, E6), мiж якими вiдбува-
ється квантовий перехiд з поглинанням електромаг-
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нiтного поля з довжиною хвилi λ ≈ 1.55 мкм, фор-
мувалися активною GaN-ямою, а релаксацiя елект-
ронної енерґiї зi збудженого рiвня (E6) на основний
рiвень (E1) наступного каскаду вiдбувалася фонон-
супровiдним тунелюванням електронiв “фононною
драбинкою” чотириямного екстрактора. Для цього
розмiри ям i бар’єрiв експериментального екстракто-
ра вибиралися такими, щоб енерґетичнi рiвнi елект-
рона створювали в ньому “драбинку”, яка формується
послiдовно розташованими ямами мiж активною зо-
ною попереднього й наступного каскадiв. При такому
дизайнi, тунелюючи крiзь екстрактор з випромiню-
ванням фонона, електрон послiдовно локалiзується в
його потенцiальних ямах (рис. 1,b). Енерґетичну вiд-
стань мiж збудженим робочим (n = 6) та найвищим
екстракторним (n = 5), а також мiж сусiднiми екст-
ракторними рiвнями оцiнюємо у 95 меВ , а найниж-
чим екстракторним рiвнем (n = 2) i основним робо-
чим (n = 1) рiвнем активної ями створюється вiд-
стань у 421 меВ (таблиця 2). Отже, в такiй моделi
(а) каскада експериментальний ККД [10] функцiонує
так.

Пiд дiєю електромагнiтного поля (λ ≈ 1.55 мкм)
електрон, поглинаючи квант енерґiї, переходить з ос-
новного (n = 1) у збуджений (n = 6) робочий стан
активної ями, звiдки, взаємодiючи з оптичними фо-
нонами, унаслiдок фонон-супровiдного тунелювання
“фононною драбинкою” потрапляє в найнижчий екс-
тракторний стан (n = 2). Подальший перехiд з най-
нижчого екстракторного стану (n = 2) попередньо-
го каскаду в основний робочий стан (n = 1′) актив-
ної ями наступного каскаду ККД однофононним ме-
ханiзмом “фононної драбинки” неможливий, оскiль-
ки в системi немає фононiв з такою великою енерґiєю
(Ω = 421 меВ). На жаль, у роботi [10] механiзми остан-
нього переходу не обговорено. Серед можливих мож-
на вказати два. Це, наприклад, випромiнювання при
переходi (2 −→ 1′ ) електромагнiтного поля з енерґi-
єю 421 меВ, однак, як показує подальший розрахунок,
сила осцилятора при цьому дуже мала (f2,1′ < 10−2),
i тому цей механiзм релаксацiї неефективний. Щодо
переходу за участю багатофононних процесiв, а тут
мали би “працювати” чотирифононнi, то вони також
малоймовiрнi.

Отже, з метою полiпшення функцiональних харак-
теристик ККД ближнього iнфрачервоного дiапазону
ми пропонуємо оптимiзований геометричний дизайн
екстракторiв його каскадiв. Для цього, не змiнюючи
фiзичних та геометричних параметрiв складових ша-
рiв окремого каскаду, збiльшуємо кiлькiсть потенцi-
альних ям екстрактора з чотирьох до восьми з тим,
щоб органiзувати повну “фононну драбинку” (модель
b). Наведенi щойно мiркування приводять до простої
iдеї, яка реалiзувалася в екстракторах ККД середньо-
го й далекого iнфрачервоних дiапазонiв [1–6], де вони
будувалися так, щоб “фононна драбинка” не обривала-
ся, а точно сягала вiд верхнього рiвня активної ями
попереднього каскаду до нижнього рiвня наступного.

З метою дослiдження електронних станiв в експе-
риментальному [10] (модель а) та в оптимiзованому

(модель b) дизайнах спершу розраховуємо величини
напруженостей внутрiшнiх електричних полiв, що ви-
никають пiд дiєю макроскопiчної поляризацiї у вюр-
цитних середовищах РТС, та спричинений ними де-
формований потенцiальний профiль. Це дозволяє ви-
значити енерґiї електронних станiв, розподiли ймо-
вiрностей перебування електрона та сили осциляторiв
переходiв мiж рiзними станами в обох моделях каска-
дiв ККД.

На рис. 1,а показано потенцiальний профiль п’яти-
ямного каскаду експериментального ККД та енерґiї
всiх електронних станiв (модель а). Розподiли ймовiр-
ностей перебування електрона з енерґiями “робочих”
(n = 1, 6) та “екстракторних” (n = 2 − 5) станiв в
окремому каскадi ККД зображено на рис. 1,b.

n 1 2 3 4 5 6

En(меВ) 268.5 689.3 784.3 879.3 974.3 1069.6

Таблиця 2. Енерґiї електронних станiв у каскадi ККД з

чотириямним екстрактором.

Розрахунки показали, що в окремому п’ятиямно-
му каскадi експериментального ККД виникає шiсть
електронних станiв, величини енерґiй яких наведенi
в таблицi 2. В основному (n = 1) та найвищому збу-
дженому (n = 6) робочих станах електрон з найбiль-
шою ймовiрнiстю локалiзований в активнiй ямi кас-
каду (рис. 1,b), що зумовлює iнтенсивний квантовий
перехiд мiж ними (f1,6 ≈ 0.95) з поглинанням енерґiї
E6,1 = 801 меВ, яка з задовiльною точнiстю збiгається
з результатом експерименту [10].

Розрахований потенцiальний профiль оптимiзова-
ного каскаду та енерґiї електронних станiв у моде-
лi (b) зображено на рис. 2,a. Аналiз розрахункiв по-
казує, що збiльшення кiлькостi середовищ екстрак-
тора майже не змiнює енерґiї, розподiли ймовiрнос-
тей (рис. 1,b, рис. 2,b) та сили осциляторiв квантових
переходiв тих станiв, якi iснували в каскадi експери-
ментального ККД з меншою кiлькiстю ям, приводя-
чи до виникнення чотирьох нових станiв (таблицi 2,
3), у кожному з яких, починаючи вiд бiльш до менш
енерґетичного, електрон послiдовно локалiзується у
вiдповiдних “нових” потенцiальних ямах екстрактора
(рис. 2,b). З таблицi 3 видно, що енерґiї цих станiв
розташовуються мiж енерґiями найнижчого екстрак-
торного й основного робочого станiв каскаду моделi
(а).

Тепер у моделi (b) в оптимiзованому каскадi енер-
ґетична вiдстань мiж двома найнижчими екстрактор-
ними станами (n = 2, 3) i найнижчим екстрактор-
ним (n = 2) та основним робочим (n = 1) активної
ями приблизно дорiвнює 68 меВ, а мiж всiма iнши-
ми сусiднiми станами каскаду — 95 меВ (таблиця 3).
Зазначимо, що отриманi величини енерґiй (68 меВ,
95 меВ) мiж електронними станами оптимiзованого
каскаду (модель (b)) вiдповiдають низько- i височас-
тотним гiлкам обмежених та iнтерфейсних оптичних
фононiв дослiджуваної РТС.

Отже, повна “фононна драбинка”, утворена елек-
тронними станами оптимiзованого каскаду (запро-
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понована модель (b)), забезпечуватиме безвипромi-
нювальне фонон-супровiдне тунелювання електронiв
мiж збудженим i основним робочими станами сусiднiх
каскадiв ККД при розсiюваннi на високо- i низькочас-
тотних оптичних фононах. Тепер можна очiкувати,

що запропонована оптимiзацiя геометричного дизай-
ну екстракторiв ККД ближнього iнфрачервоного дiа-
пазону дасть змогу лiпше узгодити (синхронiзувати)
роботу їх каскадiв, а отже пiдвищить ефективнiсть
роботи цих наноприладiв.

n 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

En(меВ) 268.5 336.8 404.4 499.3 594.3 689.3 784.3 879.3 974.3 1069.6

Таблиця 3. Енерґiї електронних станiв в оптимiзованому каскадi ККД.
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Рис. 2. Потенцiальний профiль U(z) та енерґiї En електронних станiв (а), а також розподiли ймовiрностей перебу-
вання |Ψn(z)|2 електрона в цих станах (b) в оптимiзованому каскадi ККД.

IV. ОСНОВНI РЕЗУЛЬТАТИ I ВИСНОВКИ

1. Виконанi аналiтичнi та числовi розрахунки внут-
рiшнього електричного поля, спричиненого макро-
скопiчною поляризацiєю, дали змогу отримати по-
тенцiальнi профiлi багатошарової нiтридної РТС зi
структурою вюрциту у двох моделях. Установлено,
що внутрiшнє поле суттєво деформує потенцiальний
профiль наносистеми, а тому його врахування необ-
хiдне для адекватного розумiння фiзичних властивос-
тей нiтридних РТС.

2. На основi знайдених розв’язкiв рiвняння Шре-
динґера дослiджено властивостi електронних станiв
п’ятиямного каскаду ККД з нiтридними середови-
щами. Аналiзом електронного енерґетичного спектра
експериментального каскаду показано, що чотириям-
ний екстрактор створює обiрвану “фононну драбин-
ку”, яка деструктивно впливає на синхронiзацiю су-
сiднiх каскадiв, чим погiршує функцiонування нано-
приладу.

3. З метою пiдвищення ефективностi роботи ККД
запропоновано оптимiзований геометричний дизайн
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його каскадiв за допомогою збiльшення кiлькостi по-
тенцiальних ям екстрактора з чотирьох до восьми.
Показано, що в такiй моделi енерґiї й сила осцилятора
квантового переходу практично збiгаються з тими, що
й в експериментi. При цьому, екстрактор утворює пов-

ну “фононну драбинку” з шiстьма високочастотними
(95 меВ) i двома низькочастотними (68 меВ) фонона-
ми, що сприяє добрiй узгодженостi у функцiонуваннi
каскадiв, а отже й полiпшенню робочих параметрiв
ККД ближнього iнфрачервоного дiапазону.
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TWO MODELS FOR THE CASCADE OF QUANTUM CASCADE DETECTOR
OPERATING IN THE NEAR INFRA-RED RANGE

Ju. O. Seti, M. V. Tkach, M. V. Pan’kiv
Fedkovych Chernivtsi National University,

2, Kotsyubynsky St., Chernivtsi, UA–58012, Ukraine
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Using the analytical and computer calculations for the internal electric field caused by the spontaneous and
piezoelectric polarizations the potential profile for the electrons in multilayered resonant tunneling nano-system
with semiconductor nitride anisotropic media that have a wurtzite structure and are a cascade of the quantum
cascade detector of near infra-red range is obtained. It is established that the internal electric field essentially
deforms the electronic potential profile and hence it is to be taken into account for the adequate understanding
of physical properties of nitride multilayered resonant tunneling structures being the operating elements of nano-
devices.

The analysis of electronic potential profile, energy spectrum, wave functions and oscillator strengths of quantum

transitions between the electron states in the separate five-well cascade of quantum cascade detector operating in

the near infra-red range (1.55 мкм) revealed the ambiguous mechanisms of nano-device operations determined by

the existence of the “tattered energetic phonon ladder” in the extractor. In order to improve the effective operation

of the quantum cascade detector, the optimal geometrical design of its cascades is proposed within the increased

number of extractor potential wells from four to eight. At such geometrical design of cascades, the electron states

in the extractor create a “complete phonon ladder” that would provide the radiationless relaxation of electron

energy between the excited and ground operating states of neighbor cascades of the quantum cascade detector

when the electrons scatter at the high- and low-frequency optical phonons. One can expect that the proposed

optimization of a geometrical design of cascades of the quantum cascade detector in the near infra-red range

would increase its effective operation.
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