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Исследован энергетический спектр электрона в кремниевых квантовых нитях переменного сечения. 
Было показано, что диэлектрические обкладки понижают энергию электрона, но слабо влияют на 
дисперсию. В свою очередь, изменение геометрии нанонитей влияет на дисперсию энергии электрона.  
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В последние годы исследованию физических свойств наноразмерных полупроводниковых 
структур уделялось большое внимание [1—3]. Их характерной чертой является конфайнмент, кото-
рый вызывает квантование энергетического спектра носителей заряда и фононов [3—5]. В данной 
работе была рассмотрена квантовая нить, состоящая из проводящего кремниевого канала переменно-
го сечения, покрытого слоем диэлектрика SiO2 (см. рис.1). Электронный энергетический спектр дан-
ной нити был определен путем численного решения уравнения Шредингера в одноэлектронном при-
ближении с использованием метода эффективной массы. Была учтена анизотропия эффективной мас-
сы в кремнии, а также разница эффективных масс между каналом и обкладкой. При использовании 
метода конечных разностей для решения уравнения Шредингера, задача сводилась к решению одно-
родной системы линейных алгебраических уравнений относительно значений электронной волновой 
функции в рассматриваемых дискретных точках координатного пространства периодического эле-
мента нити переменного сечения. Расчеты проводились при шаге дискретности 0,10 нм, одинаковом в 
направлениях X, Y, Z. Значения эффективных масс считали равными mx=0,916 m0, my=mz=0,19 m0 [6], 
где m0 — масса свободного электрона в вакууме. Эффективная масса оксида кремния m изотропна и 
равна m0. Значения потенциальных барьеров на границах Si/SiO2, SiO2/вакуум, Si/вакуум принимали 
равными V1=3,2 эВ, V2=5 эВ, V3=4,2 эВ [6], соответственно.  

 
Рис. 1. Схематическое изображение исследуемой квантовой нити 

Сравнение дисперсионных зависимостей энергий нижайших размерно-квантованных состоя-
ний, приведенных на рис. 2, иллюстрируют влияние обкладок и размеров нити на энергетический 
спектр. Из рис. 2, а и b видно, что обкладки практически не влияют на дисперсию уровней, но пони-
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жают ее на 100—200 мэВ, что объясняется более низким потенциальным барьером на границе Si/SiO2 
по сравнению с границей SiO2/вакуум. Расчеты показали, что дальнейшее увеличение толщины об-
кладки слабо влияет на энергетический спектр электрона. На рис. 2, b и c приведены энергетические 
спектры при различных соотношениях широкого и узкого «горла» проводящего кремниевого канала 
в зависимости от волнового вектора q. При небольшом значении ширины узкого горла электрон в 
основном локализован в широком сегменте нити, и наблюдается слабая дисперсия уровней энергии. 
С расширением узкого горла всё меньше электронов остаются локализованными в широкой части, и 
дисперсия энергии электрона вдоль оси Z возрастает. При этом уровни энергии понижаются, а их 
дисперсия увеличивается. 

   
Рис. 2. Нижайшие уровни энергии электрона в нити переменного сечения, показанной на рис. 1: 

а) Lx=2 нм, Lx1=1 нм, Lz=2 нм, Lz1=1 нм, d=0 нм; b) Lx=2 нм, Lx1=1 нм, Lz=2 нм, Lz1=1 нм, d=4 нм;  
c) Lx=2 нм, Lx1=1,4 нм, Lz=2 нм, Lz1=1 нм, d=0 нм 

Наши результаты показывают, что изменение размеров и геометрии нити переменного сечения, 
позволяет существенно влиять на ее свойства, определяемые электронными состояниями. 
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Electron energy spectra of cross-section-modulated silicon nanowires with dielectric Si/Sio2 coating. 
 
Authors have theoretically investigated electron energy spectra and wave functions in cross-section-
modulated silicon nanowires with dielectric coatings. It has been shown that dielectric coatings can re-
duce the electron energy, but have little influence on the dispersion. In its turn, changing the geometry 
of nanowires affects electron energy dispersion. 
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