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Построена теория взаимодействия носителей заряда с полярными оптическими фононами для квантовой

ямы на основе ионного материала, в которой барьеры изготовлены из неионного соединения. Показано,

что свойства барьеров могут существенно изменять параметр электрон-фононного взаимодействия. Это

приводит, в частности, к появлению зависимости эффективной массы носителей от ширины квантовой ямы.

Кроме того, возникают различия в величине эффективной массы на разных уровнях размерного квантования.

Обсуждается применимость предложенной модели для описания транспортных свойств носителей в

дихалькогенидах переходных металлов.
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1. Введение

В последние годы широкое распространение получи-

ли гетероструктуры, в которых используются слои из

материалов с различной степенью ионности. В таких

структурах возникает ряд новых эффектов, обусловлен-

ных переносом фононной поляризации между слоями.

В наших предыдущих работах [1,2] было показано, что в

квантовой яме с барьерами из ионных материалов может

возникать сильное взаимодействие заряженных частиц с

полярными оптическими фононами. При этом наличие

собственных полярных фононов, локализованных в кван-

товой яме, заметной роли не играет.

С другой стороны, значительный интерес исследо-

вателей также привлекают гетероструктуры противо-

положного типа — когда квантовая яма изготовлена

из ионного материала, а барьеры из неионного или

слабо ионного. Подобные структуры возникают прежде

всего при исследовании предельно узких слоев дихаль-

когенидов переходных металлов [3]. Было отмечено, в

частности, значительное расхождение в значении эф-

фективной массы носителей, полученной из теоретиче-

ских расчетов и измеренной экспериментально [4,5]. По

нашему мнению, такое различие может быть связано

с тем, что измерялась
”
поляронная“ масса электрона,

которая может значительно отличаться от
”
затравоч-

ной“ эффективной массы [6]. Ранее обсуждались иные

механизмы изменения эффективной массы, связанные с

симметрией электронных состояний структуры [7], меж-
долинным рассеянием носителей на фононах [8] и осо-

бенностями межслоевого взаимодействия носителей [9].
Предложенный в настоящей работе механизм изменения

эффективной массы носителей характерен для любых

квантовых ям на основе ионных материалов и при

определенных условиях может приводить к значительно

бо́льшим изменениям ее величины.

В настоящей работе теоретически исследованы воз-

можности изменения поляронной массы носителей в

наноструктурах с квантовыми ямами на основе ионно-

го материала. Показано, что для различных неионных

барьеров при одном и том же составе квантовой ямы

из ионного материала можно получить значительные

изменения в величине поляронной массы носителей. Это

дает дополнительные возможности для исследования

собственных физических свойств тонких слоев ионных

материалов. Обсуждается применимость предложенной

модели для описания предельно тонких слоев дихалько-

генидов переходных металлов.

2. Фактор ослабления взаимодействия

Рассмотрим трехслойную структуру, состоящую из

узкой квантовой ямы на основе ионного материала,

окруженной двумя барьерами для носителей заряда.

Ширина квантовой ямы a предполагается макроскопи-

ческой и превышает постоянную решетки. Также мак-

роскопическими предполагаются и неионные барьеры.

Подобная структура, разумеется, не является ван-дер-

ваальсовой [10]. Однако, по нашему мнению, ее свойства

полезно учитывать и при исследовании структур Ван-

дер-Ваальса.

В такой структуре носители могут взаимодейство-

вать с очень большим (формально бесконечным) ко-

личеством полярных фононных мод. Поэтому удобным

методом описания электрон-фононного взаимодействия

оказывается подход, предложенный для объемных мате-

риалов Пекаром [11]. Последующие исследования [12]
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показали, что метод, предложенный Пекаром, дает пра-

вильную зависимость величины поляронных эффектов

от параметров материалов в тех случаях, когда вза-

имодействие заряженных частиц со всеми фононными

ветвями имеет одинаковый порядок величины. В рас-

сматриваемой структуре реализуется именно этот слу-

чай. Применение более сложных методов дает только

незначительное уточнение численных коэффициентов

в полученных формулах. Следуя данным работы [11],
будем описывать фононное поле макроскопическим по-

тенциалом поляризованной среды Тогда уравнение Шре-

дингера для заряженной частицы в квантовой яме с

учетом поляризации среды может быть записано в виде

[
Ĥ0 + U(r) +

ε
(w)
opt

8π

∫

|z |<a/2

d3r
∣∣∇U(r)

∣∣2

+
ε

(b)
opt

8π

∫

|z |>a/2

d3r
∣∣∇U(r)

∣∣2
]
9(r) = E9(r), (1)

где Ĥ0 — гамильтониан электрона в квантовой яме без

учета поляризации, ε
(i)
opt =

[
1

ε
(i)
∞

− 1

ε
(i)
0

]−1
— оптическая

диэлектрическая проницаемость. Значок i принимает

значения
”
w“ в квантовой яме и

”
b“ в барьерах, a —

ширина квантовой ямы, ось z направлена перпендику-

лярно плоскости ямы. Уравнение (1) очевидным образом

можно обобщить на случай двух разных барьеров. В дан-

ной работе мы ограничимся случаем, когда влиянием

поляризации барьеров на общую поляризацию структу-

ры можно пренебречь, и положим ε
(b)
opt = 0. Усредним

выражение (1) по неизвестной пока волновой функции

электрона 9(r) и найдем экстремум потенциала фонон-

ного поля. Этот потенциал удовлетворяет стандартному

для задачи о поляроне большого радиуса уравнению:

1U(r) =
4πe

ε
(w)
opt

∣∣9(r)
∣∣2; |z | < a

2
. (2)

Подобный подход применим только в том случае, если

радиус полярона превышает постоянную решетки. Мы

будем считать, что выполняется более жесткое условие,

когда радиус полярона оказывается больше ширины

квантовой ямы a , т. е.

r p > a . (3)

Тогда в уравнении (1) движение заряженных частиц

вдоль оси z определяется собственным потенциалом

квантовой ямы, а полную волновую функцию можно

представить в виде произведения двух функций, одна из

которых зависит только от z , а вторая от двумерного

вектора ρ в плоскости ямы:

|9(r)| = |ψ(z )|χ(ρ). (4)

Усреднив уравнение (1) по волновой функции (4) с уче-

том условия (3), получим энергию поляронного сдвига

1Epol в следующем виде:

1Epol = − e2 f

2ε
(w)
opt

∫
d2
ρ
′ |χ(ρ′)|2
|ρ − ρ′| , (5)

где безразмерный множитель f имеет смысл доли элек-

тронной плотности поперечного движения, ограничен-

ной шириной квантовой ямы:

f =

a/2∫

−a/2

dz
∣∣∣ψ(z )

∣∣∣
2

. (6)

Из теории двумерного полярона [13] известно, что

решение уравнения (5) выражается через универсаль-

ную безразмерную функцию, которая неоднократно бы-

ла рассчитана численно. При этом появление в (5)
дополнительного множителя f приводит к появлению

эффективного параметра взаимодействия αeff = α0 f , где
α0 —

”
затравочный“ безразмерный параметр взаимо-

действия. Эта величина играет определяющую роль в

нашем рассмотрении. Для квантовой ямы с бесконеч-

ными барьерами волновая функция поперечного движе-

ния локализована внутри ямы, и параметр f = 1. При

этом выражение (5) описывает стандартную энергию

поляронного сдвига в двумерной системе [12]. Но для

любой ямы конечной глубины этот параметр оказыва-

ется меньше единицы. Это означает, что эффективный

параметр электрон-фононного взаимодействия уменьша-

ется пропорционально множителю f и, в зависимости

от высоты потенциальных барьеров, может принимать

любые значения от единицы практически до нуля. Следу-

ет отметить, что при рассмотрении усиление электрон-

фононного взаимодействия [1,2] при учете конечной

глубины ямы приводит к незначительным поправкам,

которыми, как правило, можно пренебречь. Основной

вклад в усиление взаимодействия дают интерфейсные

фононы и их свойства. При этом взаимодействие заря-

женных частиц с интерфейсными фононами оказывается

параметрически велико.

В рассматриваемом нами случае ситуация оказывает-

ся противоположной. Взаимодействие с интерфейсными

фононами ничем не выделено [14] и практически не

влияет на ослабление полного электрон-фононного вза-

имодействия. А вот
”
просачивание“ части электронной

плотности за пределы квантовой ямы оказывается важ-

ным. Именно это и приводит к возможности ослабления

взаимодействия. Нам не известны другие механизмы, ко-

торые могли бы привести к ослаблению взаимодействия

заряженных частиц с полярными оптическими фононами

в квантовой яме из ионного материала. В качестве

простейшего примера можно рассмотреть прямоуголь-

ную потенциальную яму с барьерами высотой u0. Эта

задача подробно исследована во многих учебниках по

квантовой механике, например, в книге [15]. Используя
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известные выражения для волновой функции ψ(z ), мож-
но получить для множителя f следующее выражение:

f =
q

q + 1

[
1 +

q
q2 + k2

]
, (7)

где

k =
a
√
2mEn

~
; q =

a
√
2m(u0 − En)

~
, (8)

En — значение n-го уровня энергии электрона в яме.

Для симметричных по волновой функции ψ(z ) состоя-
ний энергия определяется из решения трансцендентного

уравнения

tg k =
q
k
, (9)

а для антисимметричных состояний из уравнения

tg k = − k
q
. (10)

Интересно отметить, что зависимость ослабляющего

множителя f от параметров q и k определяется урав-

нением (7) и остается одинаковой для обоих типов

состояний из уравнений (9) и (10).
Ослабляющий электрон-фононное взаимодействие

множитель f из уравнения (7) зависит от массы носи-

телей m∗, ширины квантовой ямы a и ее глубины u0.

Положение уровня энергии электрона En оказывается в

данном случае вспомогательным параметром, который в

явном виде в выражение (7) не входит.

На рис. 1 представлены зависимости множителя f от

глубины ямы u0 для нескольких характерных значений

ширины ямы a .
Как и следовало ожидать, значительное ослабление

электрон-фононного взаимодействия реализуется в до-

статочно узких и не слишком глубоких потенциальных
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Рис. 1. Зависимости ослабляющего множителя f от глубины

ямы u0 для основного состояния электрона в квантовых ямах

различной ширины a .
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Рис. 2. Зависимости ослабляющего множителя f от глубины

ямы u0 для первого возбужденного состояния электрона в

квантовых ямах различной ширины a .

ямах, когда высота барьера меньше ширины запре-

щенной зоны. Для определенности, в наших расчетах

использовалось значение
”
затравочной“ эффективной

массы (взятой в единицах массы свободного электрона

m0) m∗ = 0.4m0 . ”
Затравочная“ масса не может быть

определена экспериментально и является в некотором

смысле подгоночным параметром задачи. Выбор данного

значения обусловлен тем, что такое значение массы

соответствует соединению MoS2 [16].
Эффективная масса, близкая к этому значению, харак-

терна и для ряда других соединений дихалькогенидов

переходных металлов. На рис. 2 представлены зависимо-

сти множителя f для первого возбужденного состояния

электрона, когда параметры ямы допускают его наличие,

от глубины ямы u0.

При этом полученные значения f при тех же па-

раметрах ямы оказываются существенно меньше, чем

для основного состояния электрона. Это означает, что в

рамках предложенной нами модели, величина электрон-

фононного взаимодействия для возбужденных состояний

должна быть меньше, чем для основного. Во всех приве-

денных расчетах условие применимости предложенной

модели (3) оказывалось выполненным.

3. Поляронная масса носителей

Экспериментально проверить предсказания предло-

женной модели можно из измерений
”
поляронной“ мас-

сы носителей заряда в рассматриваемых структурах. При

наличии достаточно сильного электрон-фононного взаи-

модействия эффективная масса носителей существенно

зависит от безразмерного параметра взаимодействия α0.

Аналитические выражения для такой зависимости в дву-

мерных системах приведены в работе [17]. Мы считаем,
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Рис. 3. Зависимости поляронной массы носителей mpol/m0

от ширины квантовой ямы a для значений собственного

параметра взаимодействия α0 ≤ 1.
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Рис. 4. Зависимости поляронной массы носителей mpol/m0

от ширины квантовой ямы a для значений собственного

параметра взаимодействия α0 > 1.

что в рассматриваемых нами структурах в выражения

для поляронной массы носителей заряда должен входить

эффективный параметр взаимодействия αeff, равный

αeff = f α0, (11)

который меньше собственного параметра материала

квантовой ямы α0 за счет ослабляющего множителя f
из уравнения (7). При этом выражения для поляронной

массы носителей из работы [16] принимают следующий

вид:

mpol = m∗
(
1 +

π

8
αeff

)
при αeff < 1, (12)

mpol = 0.733m∗α4
eff при αeff > 1. (13)

На рис. 3 и 4 представлены зависимости поляронной

массы носителей mpol от ширины квантовой ямы a для

нескольких значений собственного параметра взаимо-

действия α0. ”
Сшивка“ выражений (12) и (13) проис-

ходит при значении αeff = 1.18, что и принималось во

внимание при проведении расчетов. Разумеется, исполь-

зование формулы (12) при αeff & 1 не вполне корректно.

Но так как в области слабого электрон-фононного взаи-

модействия поправки к эффективной массе невелики, то

это вряд ли приводит к существенным погрешностям в

приведенных результатах.

Из рис. 3 видно, что даже при относительно слабом

взаимодействии (α0 ≤ 1) имеется заметная зависимость

поляронной массы mpol от ширины ямы a . Эта зави-

симость оказывается значительной для соединений, об-

ладающих собственным параметром взаимодействия α0,

превышающим единицу (рис. 4). Мы считаем, что экспе-

риментальное подтверждение зависимости эффективной

массы носителей от ширины квантовой ямы является

наиболее реальным способом проверки предложенной

модели.

4. Обсуждение результатов

В настоящей работе показано, что в структурах, со-

стоящих из квантовой ямы на основе ионного материала,

окруженной не очень высокими барьерами из неионно-

го материала, возникает эффект подавления электрон-

фононного взаимодействия внутри ямы. Рассчитана ве-

личина такого эффекта подавления в зависимости от

высоты барьеров и ширины квантовой ямы. Показано,

что данный эффект приводит к появлению зависимости

эффективной массы носителей от параметров структуры.

Особенно сильная зависимость ожидается для соеди-

нений, для которых собственный параметр электрон-

фононного взаимодействия превышает единицу.

Из нашего рассмотрения следует, что эффективная

масса носителей в возбужденном состоянии должна

быть меньше, чем в основном, за счет уменьшения

величины ослабляющего множителя f из уравнения (7).
Этот эффект определяется общими свойствами волно-

вых функций в яме конечной глубины и не зависит от

конкретной формы квантовой ямы. Экспериментальное

обнаружение такого эффекта может служить дополни-

тельным способом проверки предложенной модели.

5. Заключение

Наша задача решена в рамках континуальной модели,

в которой ширина квантовой ямы рассматривалась как

непрерывный параметр. Однако все сделанные в работе

приближения позволяют применить полученные резуль-

таты и к предельно узким квантовым ямам, состоящим

из одного или нескольких монослоев ионного соедине-

ния. При этом диэлектрические барьеры следует считать

макроскопическими. В частности, следует ожидать, что
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в структурах рассмотренного типа при использовании

в качестве квантовой ямы слоев дихалькогенидов пе-

реходных металлов должна наблюдаться зависимость

эффективной массы носителей от числа слоев. Для

количественного описания данного эффекта, возможно,

потребуется более аккуратное описание формы и пара-

метров квантовой ямы, а также возможных изменений

зонной структуры многослойных материалов [18]. Одна-
ко, по нашему мнению, полученные в настоящей рабо-

те качественные закономерности должны сохраниться.

Следует также подчеркнуть, что полученные результаты

не могут быть использованы для описания свойств

структур Ван-дер-Ваальса. Вместе с тем предсказания

о зависимости эффективной массы носителей от ряда

параметров окружающих яму барьеров могут быть по-

лезны и для понимания свойств структур, состоящих из

моноатомных слоев различных материалов.
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Abstract The theory of interaction of charge carriers with polar

optical phonons has been developed for the quantum well based

on an ionic material with nonionic barriers. It is shown that

the properties of the barrier material can significantly change the

electron-phonon interaction parameter. This leads, in particular, to

the appearance of a dependence of the effective carrier mass on

the quantum well width. In addition, differences in the value of

the effective mass arise for different levels of size quantization.

The applicability of the proposed model for describing the

transport properties of carriers in transition metal dichalcogenides

is discussed.
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