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ВПЛИВ ОБМЕЖЕНИХ ТА ІНТЕРФЕЙСНИХ ФОНОНІВ 
НА МІЖЗОННЕ ПОГЛИНАННЯ СВІТЛА  

У КВАНТОВИХ ТОЧКАХ CdS

Досліджено вплив обмежених та інтерфейсних фононів на коефіцієнт екситонного 
поглинання поляризованого світла від його частоти для сферичних квантових точок CdS, які 
поміщені у діелектричну матрицю SiO2. Враховано складну структуру валентної зони, а саме 
її виродження у точці Г, у моделі багатозонної ефективної маси. Обчислення проводились 
для різних температур (від гелієвих до кімнатних температур) і радіусів сферичної 
квантової точки гетероструктури CdS/SiO2. Досліджувалися такі розміри квантових точок, 
коли енергетичні рівні електрона та дірки достатньо віддалені один від одного. Визначено 
параметр електрон-фононної взаємодії (фактор Хуанга-Ріса) для різних радіусів квантових 
точок. Обчислено коефіцієнти поглинання, що зумовлені переходами носіїв заряду між 
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найнижчими двома оптично активними рівнями у квантовій точці під впливом лінійно-
поляризованого світла. Враховано дисперсію квантових точок за розмірами за допомогою 
розподілу Гауса. Максимальна дисперсія за розмірами становила 5%. Отримано на спектрах 
поглинання фононні повтори. Зроблено порівняння отриманих результатів із відповідними 
при врахуванні окремих гілок поляризаційних фононів.

Ключові слова: фактор Хуанга-Ріса, оптичні переходи, фонони, коефіцієнт поглинання..

ВСТУП

Сучасний розвиток напівпровідникових технологій дає змогу отримувати 
наногетеросистеми різної вимірності та високої якості. Отримано квазідвовимірні, 
квізіодновимірні та квазінульвимірні системи – квантові точки (КТ). Саме останні 
демонструють значні перспективи у застосуванні їх у оптоелектроніці як джерела 
випромінювання білого світла та як детектори електромагнітного випромінювання. 
Змінюючи розміри КТ, можна налаштувати відповідний детектор на ту чи іншу довжину 
хвилі. Оскільки КТ мають дискретний спектр, то внаслідок поглинання електромагнітних 
хвиль можуть відбуватися переходи електрона між рівнями розмірного квантування 
(внутрізонні переходи) та між дозволеними відповідним рівнями валентної зони і зони 
провідності (міжзонні переходи). Останні і спричинюють у більшості випадків поглинання 
електромагнітних хвиль інфрачервоного та видимого діапазонів оптичного спектру [1-4].

Для отримання квантових точок, які поглинають або випромінюють електромагнітні 
хвилі видимої частини спектру необхідно використовувати широкозонні напівпровідники. 
Як правило, застосовують гетеросистеми з КТ на основі сполук А2В6, А3В5. Фізичні 
властивості таких напівпровідників значною мірою визначається поляризаційними 
коливаннями, їх впливом на енергію, часи релаксацій електронів, дірок, екситонів [5-13].

Електричні та оптичні властивості напівпровідникових наногетеросистем на основі 
сполук A2B6 інтенсивно досліджуються з огляду на значне коло різних застосувань. 
При зменшенні розмірів КТ значно змінюються властивості гетеросистеми через 
тривимірне квантове просторове обмеження електронів та дірок. Суттєва зміна 
властивостей досягається тоді, коли розміри нанокристалів стають співмірними або 
меншими за борівський радіус екситона [14, 15].

Крім зміни оптичних властивостей, зменшення розміру квантових точок часто 
спричиняє структурні зміни у просторовому розташуванні атомів всередині КТ. 
Відомо [16], що масивний кристал CdS характеризується стабільною гексагональною 
структурою аж до точки плавлення. Метастабільна кубічна фаза існує для тонких плівок, 
нанокристалічних порошків, колоїдних квантових точок [17-21]. Існування кубічної та 
гексагональної фаз в гетеросистемах з CdS досліджувалось в [22]. У роботі [23] проведено 
кількісний аналіз відносного об'єму зазначених фракцій CdS та зміну процентного 
складу КТ з кубічними та гексагональними фазами при відпалі. Зокрема, встановлено, 
що збільшення температури відпалу сприяє збільшенню кількості КТ з граткою типу 
вюрциту. Для температури відпалу 773К структура всіх КТ стає гексагональною.

У роботі [14, 17, 22] досліджено отримані КТ CdS методом хімічного осадження у воді 
та розчинах водорозчинних полімерів. Методом дифракції X-променів встановлено, що 
наночастинки, як правило (більше 80%) характеризуються кубічною симетрією.

Квантові точки CdS відзначаються ще однією особливістю. До цього часу однозначно 
не встановлено залежності величини екситон-фононної взаємодії від розмірів КТ 
у гетеросистемах зі сполуками А2В6, зокрема у роботі [24] на основі аналізу раманівського 
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спектру наночастинок як кубічної, так і гексагональної фаз зроблено висновок про 
зменшення електрон-фононної взаємодії при зменшенні розмірів КТ. Аналогічні результати 
наведені в дослідженнях [23, 25]. Результати аналогічних вимірювань в гетеросистемах з КТ 
CdSxSe1-x [26] та ZnSe [27] трактуються на основі протилежного висновку про електрон-
фононну взаємодію – росту фактора Хуанга-Ріса при зменшенні розмірів КТ.

На основі викладеного вище, метою даної роботи є:
– визначення енергії екситона у КТ CdS;
– дослідження впливу поляризаційних зарядів на екситонні стани;
– обчислення фактору Хуанга-Ріса для обмежених та інтерфейсих фононів.

МОДЕЛЬ ГЕТЕРОСИСТЕМИ

Розглядається наногетеросистема з сферичними квантовими точками 
широкозонного напівпровідника, які знаходяться у матриці з більшою забороненою 
зоною. Для дослідження спектрів поглинання та люмінесценції у видимій частині 
спектру необхідно обчислити енергію електрон-діркових пар КТ. Гамільтоніан пари 
двох зарядів, що взаємодіють між собою, має вигляд:
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, a  – радіус квантової точки. Надалі 

будемо досліджувати гетероструктури з КТ кристалу CdS кубічної фази, для якої 
в Г-точці зони Брілюена характерне виродження зони важких та легких дірок. Відомо 
також, що енергія спін-орбітальної взаємодії в CdS ( �so � 70  меВ) є малою у порівнянні 
із шириною забороненої зони E .g = 2 56eV . Якщо знехтувати спін-орбітальною 
взаємодією, то дірковий гамільтоніан можна представити формулою [28]:
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J J J J� � �i j kx y z  – оператор спінового моменту дірки j =1 , γ1, � � �� �� �1 5 3 23 2/  – 
параметри Латтінджера, які є характеристикою кристалу, тому є різними для КТ і матриці. 
Через них можна виразити масу важкої та легкої дірки кристалу:
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Потенціал обмеження для дірки, як і для електрона, вибрано у вигляді прямокутного 
потенціального бар’єру:
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Зважаючи на малу різницю між діелектричними проникливостями КТ та матриці, 
взаємодію між електроном та діркою врахуємо через кулонівський потенціал 

W
e

r re h

� �
�

2

�
 

, де ε  – діелектрична проникність кристалу CdS.

ЕЛЕКТРОННІ, ДІРКОВІ ТА ЕКСИТОННІ СТАНИ

Для знаходження екситонних станів спочатку було визначено електронні і діркові 
стани окремо. Хвильову функцію електрона, визначено на основі розв’язку рівняння 
Шредінгера з гамільтоніаном (2). ЇЇ подано у вигляді добутку радіальної складової, 
яка виражається сферичними функціями Бесселя першого роду і модифікованими 
сферичними функціями Бесселя другого роду та кутовою частиною (сферичні гармоніки):
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A Bn l n l, ,,  знайдено з граничних умов (неперервності хвильової функції і потоку густини 

ймовірності на межі КТ) та умови нормування. Тут l – орбітальне квантове число, m – 
магнітне квантове число (-l ≤ m ≤ l), n – номер розв’язку дисперсійного рівняння при 
заданому l.

Хвильову функцію, що є розв'язком рівняння Шредінгера для дірки з гамільтоніаном 
(3) у сферично-симетричному полі, можна задати добутком власних функцій оператора 
повного моменту імпульсу F L J�
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�
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де введено спінори, що відповідають спіну дірки j =1 :

� � �f M
l

h l m j m
f M

l m h h m
m j

j

m l

l

h

h h j h h j

jh h

h

C Y, , ; ,
,

, ;� � � � �
����
�� � ,                                (8)

f f �� �1 , l lh h �� �1 , M ,  mh ,  mj  у вибраній системі одиниць є власними значеннями 
операторів F

2
, L h

2
, F z , L z , J z  для дірки відповідно, χh mj; – трикомпонентні спінові 

функції дірки, Yl mh h,  – сферичні гармоніки, які є власними функціями оператора L h

2

. 
Тут також використано коефіцієнти Клебша-Жордана Cl m j m

f M

h h j, ; ,
, . 

Якщо ж знехтувати складною структурою валентної зони і вважати, що дірка 
характеризується однією масою m m mlh hh h� � * , тоді з (4) випливає, що � �1 1 0� �/ ,*mh .  
За цих умов розв'язки рівняння Шредінгера з гамільтоніаном (3) можна подати у вигляді:

�h; , , h; , , .n l m h n l h l m hh h h h h h h
r R r Y
� � � � � � ��                                         (9)

На основі поданих формул проведено обчислення енергетичного спектру електрона 
та дірки гетероструктури CdS/SiO2 з урахуванням складної структури валентної зони 
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та нехтуючи нею. Для обчислень використано такі параметри гетеросистеми [31-33]: 
CdS – �1 1 71� . ,  � � 0 62. ,  � � 5 5. ;  SiO2 – �1 4 22� . ,  � � 0 39. ,  � � 3;  m1 0 2* . ,=  mhh = 2 128. ,  
mlh = 0 339. ,  E .g = 2 56eV,  U e0 2 7= . eV,  U h0 4= eV.

 

Рис. 1. Енергія електрона у сферичній КТ. Енергію s-станів позначено 
суцільними кривими, p-станів – штриховими, d-станів – штрих-пунктирними

На рисунку 1 подано залежності енергії електрона від радіуса КТ для основного та 
декількох збуджених станів.

Видно, що збільшення радіуса КТ супроводжується монотонним зниженням 
енергії всіх станів електрона. При малих радіусах R A

o

< 25  відстань між основним та 
збудженими станами стає більшою за енергію повздовжнього поляризаційного фонона 
кристалу CdS, що можна врахувати при дослідженні електрон(екситон)-фононної 
системи гетероструктури.

Аналогічні обчислення енергії проведено і для діркових станів (рис. 2). Кривою 
hh позначено енергію основного стану дірки, якщо знехтувати складною структурою 
валентної зони і в однозонному наближенні вважати, що маса дірки дорівнює масі важкої 
дірки, тобто mh

* .= 2 128 . Відповідно крива lh – аналогічна енергія основного стану дірки за 
умови, що mh

* .= 0 339 . Якщо ж враховувати складну структуру валентної зони, то енергію 
дірки зображено кривими 1–4. Енергія, що позначена кривою 1, відповідає найменшій 
енергії 1p-стану � � �1

1
, , ,M h h hr� �  ( f l nh f= = =1 1 1, , ), крива 2 – найменшій енергії змішаного 

1sd-стану � � �1
0 2
,
, , ,M h h hr� �  ( f l nh f= = =1 0 2 1, , , ), крива 3 – 1d-стану � � �2

2
, , ,M h h hr� �   

( f l nh f= = =2 2 1, , ); крива 4 – змішаному 1pf-стану � � �2
1 3
,
, , ,M h h hr� � ( f l nh f= = =2 1 3 1, , , ).  

Тут nf  – номер розв’язку відповідного дисперсійного рівняння для конкретного стану 
дірки. Якщо ввести підгоночне значення ефективної маси дірки m m mh hh lh

* ( ) / .� � �2 1 07 ,  
то в однозонному наближенні енергія дірки зобразиться точковими кривими. 
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З рисунка 2 видно, що підбором ефективної маси дірки можна добитись досить 
доброї збіжності енергії основного стану частинки в однозонному та багатозонному 
наближеннях. Проте, різниця для збуджених станів у цих підходах стає досить значною. 
Отже, послідовна теорія, яка враховує існування всіх діркових станів, повинна 
ґрунтуватися лише на багатозонній моделі напівпровідника CdS.

 
Рис. 2. Енергія дірки з урахуванням складної структури валентної зони (суцільні 

криві), та нехтуючи нею (штрихові криві)

Для обчислення хвильової функції та енергії електрон-діркової пари (екситона) для 
найнижчих станів використано теорію збурень. Хвильову функцію електрона в 1s-стані 
( l n m= = =0 1 0, , ) записано у такій формі:

�e e e e er R r Y; , , ; , ,1 0 0 1 0 0 0

� � � � � � �� ,                                           (10)

а для дірки у 1sd-стані з квантовими числами ( f l n Mh f� � � � �1 0 2 1 0 1, , , , , ) 
хвильова функція має такий вигляд:

� � �1
0 2

1
0

1
0

1
2

1
2

,
,

, ,, ,M h h h h M h h M hr R r R r� � � � � � � � � � � �� � � � .                      (11)

Тоді для малих розмірів КТ хвильову функцію електрон-діркової пари (ЕДП) можна 
подати у вигляді добутку електронної та діркової функцій: 

� � � � �M e h e e M h h hr r r r
  

, , ,,
,� � � � � � �1
0 2 .                                      (12)

Енергія електрон-діркової пари без врахування кулонівської та обмінної взаємодії 
є 3-кратно виродженою за квантовим числом М. Тому для знаходження повної 
енергії екситона та відповідних хвильових функцій використано теорію збурень для 
вироджених станів. Хвильову функцію екситона нульового наближення вибрано 
у вигляді лінійної комбінації функцій (12):

� �ex M
M

M e hC r r� � ��  

, .                                                  (13)



91

Підстановкою (13) у (1) можна отримати систему рівнянь:

C E E E E WM e h g ex M M M M
M

0 0 0� � �� � �� � �� �
�� � � � .                       (14)

Обчислення кулонівського матричного елемента для зазначених вище квантових 
чисел дає результат:

� �
�
� �� � � �� � � � � � �

�
M e h M e h M M M M Mr r W r r Q I

a

   

, , , , ,

1 1

1
02

1 2

1 2

µ µ
µ µ MM M M M M M MQ K Q� � ��, , , ,�  (15)

де QM M M M� ��, ,�  тільки для � � �� � �1 1M M, , що і виконується у цьому випадку, 

K I
a

� � �
�1 1

1
02

1 2

1 2�
µ µ
µ µ

,                                                (16)

I dr dr r r R r R r R r
r

r r

r

h e e h e e h h
e

h e

02
2 2

1 0

2

1
0 2

1
2 2

1

1
� � � � � � � �� �

�

; ,

, ,

hh

h er r, .�

�

�
��

�
�
�

�                (17)

Аналогічні обчислення проведено для випадку, коли електрон є в 1s-стані, а дірка 
у 1p-стані з квантовими числами ( f l n Mh f� � � � �1 1 1 0 1, , , , ):

� � �1
1

1
1

1
1

, ,, ,M h h h h M hr R r� � � � � � �� � .                                      (18)

Враховуючи усі знайдені матричні елементи, отримано енергію основного та 
збудженого станів ЕДП. 

 

 
Рис. 3. Енергія ЕДП у КТ
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На рисунку 3 подано результати обчислень основного та збудженого стану 
електрон-діркової пари. Видно що в області малих розмірів КТ R A

o

< 20  відстань між 
енергетичними рівнями екситона стає більшою за енергію оптичного фонона кристалу 
CdS. У цій області розмірів квантових точок при врахуванні впливу поляризаційних 
фононів на екситонні стани можна скористатись адіабатичним наближенням.

ВПЛИВ ПОЛЯРИЗАЦІЙНИХ КОЛИВАНЬ НА ЕНЕРГІЮ ЕКСИТОНА

Гамільтоніан електрон-діркової пари (екситона) та фононної системи у квантовій 
точці:

H H H Hex ph
   � � � int ,                                                  (19)

де H E a a H b bex nn nn nn
nn

ph slm slm slm
slm

 � �� �
�

�
�

�� �, � – оператори ЕДП та поляризаційних 

фононів, відповідно H slm a a b bn n
n n

n n n n slm sl m


int � � � �� ��
�

�
�

�
�

���
1 1

2 2

2 2 1 1
 – оператор взаємодії 

поляризаційних фононів з ЕДП; a ann nn�
�

�� �  – оператор народження (знищення) електрон-

діркової пари, коли електрон перебуває у стані n , а дірка – у стані ′n , енергія пари – Enn′ ;  
b bslm slm
� � �  – оператор народження (знищення) фонона вітки s  з орбітальним та 

азимутними квантовими числами l  і m , енергія якого Ωslm , �n n
n n slm
1 1

2 2
�
� � �  – функція 

зв'язку фонона з електрон-дірковою парою. 
Запишемо оператор взаємодії у вигляді суми: 

H H H  

int int int .� �
� � � �0 1                                                       (20) 

Перший доданок не враховує міжрівневі переходи ЕДП через взаємодію електрон-
діркової пари з фононами:

H slm a a b bn n
n n

n n n n sl m slm
n n
sl



int

0

1 1

1 1

1 1 1 1

1 1

� �
�
�

�
�

� �
�

�

� � � �� ��

mm

� ,                                     (21) 

а другий доданок важливий при малих міжрівневих відстанях, таких, що � �Enn slm� � :

H slm a a b bn n
n n

n n n n sl m slm
n n n



int

1

1 1

2 2

2 2 1 1

1 2 1

� �
�
�

�
�

� �
�

�

� � � �� ��
nn

n n n n
slm

2

1 2 1 2

� �
� � � � �� �

� .                               (22)

Надалі будемо досліджувати КТ малих розмірів, тому основним буде оператор 
(21), а другий доданок вважаємо малою поправкою. Зручно ввести позначення: 
slm m n m n= =, ,1 1  � �n n

n n slm n m
1 1

1 1
�
� � � � � �, .

Гамільтоніан (9) з оператором (21) можна спростити за допомогою унітарного 
перетворення, переходячи від бозонних операторів a bnn m′ ,  до нових бозонних 
операторів An m, β :

S A A b S S S b Sn n nm m nm m
nm

m m m m� �� ��
�
�

�
�
�

� �� �
�

� ��exp , , ,*� �� � � � 1
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де �
�
�nm

m

n m
�

� �,
. Можна довести, що

b A Am m nm n n
n

� �
��� � ,  a A e An nm m nm m

m
n n

� � �� � �� ��
�
�

�
�
�

��exp *� �� � � .

Для малих концентрацій електрон-діркових пар в системі отримуємо, гамільтоніан 
екситон-фононної системи у вигляді:

H E A An n n
n

m m m
m

� �� �� �� �� � � ,                                            (23)

де E En n nm m
m

� ��� �2 – перенормована взаємодією з фононами енергія екситона. 

Діелектрична проникність гетеросистеми виражається через Фур'є-образ загаяної 
функції Гріна [34]:

� � �
��

�  � � � � � �0

24 n KT

ez

n

d N

d
G ,                                           (24)

де � � �� � i , �� 0 , 




d e n r= | | 0  – дипольний момент переходу, NKT  – концентрація 
КТ, ε0  – діелектрична проникність, зумовлена іншими збудженими станами, 

G e a t a dtn
i t

n
�
�

�� �� � � � � � ���
1

0, , a t a G t i t S a t an n p n� � � � � � � � � � � � � � ��� ��� �� �, ,0 00� � .

У функції Гріна усереднення ведеться за вакуумним станом електрон-діркової пари 

та розподілом Гібса фононної підсистеми �0
1

�
�

Z
e

H

k T

ph

B



. Оператори a tn � �  та an 0� �  
можна виразити через оператори An  і βn :

a t e a e e e A a e An

i
Ht

n

i
Ht t

i
tE

n n n

n� � � � � � � � �
� � � � � � � �� � �

� �
0 0 0� �, ,

де

� � �� � �t e enm

i
t

m nm

i
t

m
m

m m� � � �
�

�
�

�

�
�

� �

� � �
� �* .

Тоді функція Гріна екситон-фонної системи буде мати вигляд:

G t i t e e
i
E tn

t
n� � � � � � ��

�
�

�
�
�

� � � � �� � �� �

�
�0 exp .                                     (25)

Використовуючи тотожності для добутку експонент від бозонних операторів, 
отримуємо

e e e et
nm

i
t

m nm

i
t

m nm m

m m� � � � � �
� �� � � � ��� � � � �

� �
� �0 2 2 2

1 2 1exp � � �
� �

���
�
�

�
�
�
�� � �

m

g te ,

де �m
k Te
m

B

�

�

1

1
�  – середнє число фононів з енергією Ωm  при температурі системи T .
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Отже, фур'є-образ функції Гріна дорівнює:

G
i

i E i t g t dtn n
�

� �
�� � �� � � � � ��

��
�
��
� � ��

�
�

�
�


�

� exp .
1

0

                               (26)

Параметр η  формально враховує процеси екситонної релаксації. Надалі функцію 
g t� �  варто надалі записати так:

g t g e enm m

i
t

m

i
t

m

m m� � � � � �� � �
�

�
�

�

�
�

�

�0

2
1�

� �
� �  ,

де g nm m
m

0

2
2 1� �� �� � � .

Функцію Гріна (26) ЕДП можна подати в іншому вигляді:

G
i
e

k l
e en

g
i E i t

nm m

i
t

m

n m�
�

�
�

�� �
� �

� � � � �� ���
� ��

�
�

�
�
� �

�0
1

1
1

2

! !
�

�

��
�

�

�
�
�

�
�

�

�
����

 k

nm m

i
t

m

l

k l

e dt
m�

�2

0

� �

,

.   (27)

Для однієї гілки фононів, енергія яких не залежить від квантових чисел (обмежені 
фонони) вираз для Gn �� �  спрощується:

G e e
E p i

In
g

p

k T

n

p nm
m

B�
� � �

�
� �

� �� � �
� � �

�� ��

�
�

�

�
�

�
�

�0

0

2

0

2

0 0

1
2 1

�

�
�

pp
� ,              (28)

де I z
z

l l pp

l p

l

� � � � �
�� �

�

�

�

�
2

2

0 ! !
 – функція Бесселя, � �0 � �L L�  – енергія обмежених 

фононів, p � � � �0 1 2 3, , , ... , p l� � 0 .
Інтерфейсні фонони характеризуються залежною від орбітального квантового 

числа енергією (частотою). Для визначення енергії інтерфейсних фононів необхідно 
розв'язати дисперсійне рівняння [35]:

l l� � � � �� � � �0 11 0( ) ( ) ( ) ,

де � � �
� �
� �i i

iL

iT

( ) �
�
��

2 2

2 2
. Врахування цих фононів у функції Гріна потребує 

використання формул (26-27). 
Функція екситон-фононної взаємодії для обмежених фононів визначається 

формулою:

�
�

s lm
e

a k j k a
F s lmL

s l s

0

2

3
0 1

0

4 1 1 1

0 0

� � � �
�

�
�

�

�
� � �

� � �
� �

�
� �

,                           (29)

де F s lm j k r Y j k r Y dr dex l s h lm h h l s e lm e e e0

2

0 0
� � � � � � � � � � � �� �� � � � �, ,

 

rh� ,  k s

as0

0= ,  s0  – 

номер розв'язку рівняння j k al s0
0� � � .
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Функція взаємодії екситона з інтерфейсними поляризаційними фононами має 
вигляд:

� slm F електрона F діркиl m lm
f

lm
fe h� � � �

�
�

�

�
� � � � � � �� �� �

1

4
0 0

�
� � ,                      (30)
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.

Функцію Гріна екситон-фононної системи для обмежених фононів можна подати 
формулою:
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,
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H R0

0 0
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0
2 0 02 1 2 1
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� �
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� � ,                               (31)

а

g
s lm

H R
o

s lm
� �

� �
�

�

�
0 0

2

0
2

0

 – фактор Хуанга-Ріса (ФХР).                         (32)

Аналогічний коефіцієнт для інтерфейсних фононів має вигляд: g
slm

H R
i i

sls lm
� �

� �
�

�

�

2

2
0

,  
де s  – номер гілки інтерфейсних фононів.

 

 
Рис. 4. Фактор Хуанга-Ріса як функція радіуса КТ для різних фононних гілок:  

1 – gH R
o
− , 2 – gH R

i
−
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Коефіцієнти gH R
o
−  і gH R

i
−  задають величину екситон-фононної взаємодії обмежених 

та інтерфейсних поляризаційних фононів. ФХР визначають внесок фононних гілок 
екситонного поглинання та значення перенормованої енергії екситона, що зумовлена 
екситон-фононною взаємодією. Результат проведених нами обчислень подано на 
рисунку 4. Видно, що для обох типів фононних гілок ФХР гетеросистеми CdS/SiO2 
зі зменшенням радіусу КТ монотонно зростає, що однозначно можна трактувати як 
підсилення екситон-фононної взаємодії у гетеросистемі CdS/SiO2.

ЕКСИТОННЕ ПОГЛИНАННЯ СВІТЛА У ГЕТЕРОСТРУКТУРАХ

Повертаючись до формул (26)–(31), можна визначити коефіцієнт екситонного 
поглинання світла:

� � � �� � � � �Im .                                                         (33)
 

 

Рис. 5. Коефіцієнт екситонного поглинання світла із врахуванням тільки 
обмежених фононів (суцільна) при Т=4.2К, σ=1% та лише інтерфейсних фононів 

(штрихова крива)

У цих формулах зроблено припущення, що всі КТ однакові за розміром, що яка б 
методика вирощування наногетеросистеми не використовувалася, завжди сукупність 
КТ у матриці характеризується дисперсією за розмірами. Будемо вважати, що розподіл 
КТ за розмірами апроксимується функцією Гауса:
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�
� � �

, , exp� � � �
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де a – радіус будь-якої КТ (змінна величина), ς  – півширина розподілу. Для 

характеристики дисперсій за розмірами КТ зручно ввести параметр � �
� �

a
100% .

На рисунку 5 подано коефіцієнт поглинання, отриманий з формули (33) при 
середньому радіусі КТ a нм=1 5. . Вважаємо, що T K= 4 2. . В області енергії переходу 
із врахуванням обмежених фононів є три піка поглинання: один із них зумовлений 
переходами носіїв заряду між оптично активними рівнями у КТ (безфононна смуга), 
а інші виникають завдяки електрон-фононній взаємодії і є фононними повторами. 
У випадку врахування взаємодії екситонів із інтерфейсними фононами (штрихова 
крива) фононних повторів не видно через меншу величину екситон-фононної взаємодії. 

 

Рис. 6. Коефіцієнт поглинання світла за умови, що Т=300К, σ=1%: суцільна 
крива – внесок обмежених фононих, штрихова – внесок екситонних 

інтерфейсних фононів

Бачимо, що для обох випадків (врахування обмежених та інтерфейсних фононів) 
поглинання світла відбувається при тих самих значеннях енергії екситона ( �E meV�10 ).  
Деяке зміщення піків поглинання пов'язано із відмінністю між факторами Хуанга-Ріса 
для обох цих випадків (рисунок 4), що веде до різниці між енергіями перенормування 
екситонів взаємодією в різних гілках поляризаційних фононів. 

При дослідженні коефіцієнтів поглинання міжзонних оптичних переходів 
важливим фактором є температура, при якій відбувається перехід. На рис. 6 зображено 
коефіцієнт поглинання світла при міжзонних переходах носія заряду у тій же 
моделі при кімнатній температурі (T K= 300 ). Порівнюючи залежності коефіцієнта 
поглинання від частоти світла при гелієвих температурах (T K= 4 2. ), відзначаємо 
«появу» додаткового фононного повтору зліва від безфононного максимуму. Фононні 
повтори справа від без фононного піка характеризуються більшими величинами 
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максимумів. Отриманий результат зумовлений збільшенням середнього числа фононів 
при зростанні температури.

 
Рис. 7. Коефіцієнт поглинання світла за умови, що Т=4.2К, σ=5%:  

суцільна крива – внесок обмежених фононих, штрихова –  
внесок екситонних інтерфейсних фононів

Розглядаючи рисунок 7, на якому зображено спектри поглинання для сферичної 
КТ радіусом 1,5 нм із дисперсією � � 5% , бачимо, що через збільшення півширин 
безфононної смуги та фононних повторів, отримуємо одну смугу поглинання світла 
для двох найнижчих оптично активних рівнів зарядів. 

ВИСНОВКИ

У даній роботі нами досліджено спектр міжзонного поглинання квантових 
точок CdS сферичної форми, що поміщені у матрицю SiO2, з урахуванням взаємодії 
електрон-діркової пари із поляризаційними фононами. Проаналізовано відмінність 
між взаємодією екситон-фононної системи із врахуванням обмежених та інтерфейсних 
фононів. Обчислено коефіцієнти поглинання, що зумовлені переходами носіїв заряду 
між найнижчими двома оптично активними рівнями у КТ під впливом лінійно-
поляризованого світла.

Досліджувалися такі розміри квантових точок, коли енергетичні рівні електрона 
та дірки достатньо віддалені один від одного. Тому, зважаючи на можливу дисперсію 
КТ за розмірами у матриці, зазначені рівні можна виділити при аналізі частотної 
залежності коефіцієнта міжзонного поглинання. Обчислення показують, що як 
величини максимумів, так і енергія піків коефіцієнта міжзонного поглинання залежать 
від розкиду за розмірами КТ і від вибору фононної моделі. 
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Для даної гетероструктури, таким чином, ми довели схожість спектрів поглинання 
при врахування як обмежених фононів, так і інтерфейсних фононів із врахуваннями 
розкиду за розмірами квантових точок.
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ABSTRACT

THE EFFECT OF CONFINED AND INTERFACE PHONONS 
ON INTERBAND LIGHT ABSORPTION IN CdS QUANTUM DOTS

The effect of confined and interface phonons on the exciton absorption coefficient of polarized 
light as a function of its frequency for spherical CdS quantum dots placed in an SiO2 dielectric 
matrix was studied. The complex structure of the valence band, namely its degeneracy at point 
Г, is taken into account in the multi-band effective mass model. Calculations were performed 
for different temperatures (from helium to room temperature) and radii of the spherical quantum 
dot of the CdS/SiO2 heterostructure. Such sizes of quantum dots were studied when the energy 
levels of the electron and the hole were sufficiently far from each other. The electron-phonon 
interaction parameter (Huang-Rhys factor) was determined for different radii of quantum dots. 
Absorption coefficients due to transitions of charge carriers between the lowest two optically 
active levels in a quantum dot under the influence of linearly polarized light were calculated. 
The size dispersion of quantum dots is taken into account using the Gaussian distribution. The 
maximum variance in size was 5%. Phonon repetitions were obtained in the absorption spectra. 
A comparison of the obtained results with the corresponding ones taking into account individual 
branches of polarization phonons was made.

Key words: Huang-Rhys factor, optical transitions, phonons, absorption coefficient.


