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МОДЕЛЮВАННЯ СТАНУ ЕЛЕКТРОНІВ У ПРИЗМАТИЧНІЙ 

КВАНТОВІЙ ТОЧЦІ З ОБОЛОНКОЮ 

 

Анотація. У статті розглянуто математичне комп’ютерне моделювання 

стану електронів у призматичній квантовій точці з оболонкою. 

Використовується хвильове рівняння Шредінгера для стаціонарних станів та 

відповідні граничні умови для визначення хвильових чисел та власних 

значень енергії. Досліджена залежність виду щільності ймовірності 

знаходження електрона у заданій області від параметрів квантової точки. Для 

розв’язку рівняння Шредінгера використовується метод Фур’є розділення 

змінних, а також чисельний метод послідовних наближень (ітерацій). 

Хвильова функція повинна бути неперервною та гладкою на границі ядро-

оболонка.  

Ключові слова: призматична квантова точка, власні значення енергії, 

математичне комп’ютерне моделювання. 

Abstract. The articles consider mathematical computer modeling of the state 

of electrons in a prismatic quantum dot with a shell. The Schrödinger wave 

equation for steady states and the corresponding boundary conditions are used to 

determine the wave numbers and eigenvalues of energy. The dependence of the 

type of electron density in a given region on the parameters of a quantum dot is 

investigated. To solve the Schrödinger equation, we use the Fourier method of 

separation of variables, as well as the numerical method of successive 

approximations (iterations). The wave function must be continuous and smooth at 

the core-shell boundary.  

Keywords: prismatic quantum dot, eigenvalues of energy, mathematical 

computer modeling. 

 



Матеріали ІІ науково-практичної інтернет-конференції «Розвиток сучасної науки та освіти: реалії, проблеми якості, інновації» 

 

52 

 

Постановка проблеми. Для створення елементної бази приладів 

сучасних інформаційних технологій (монітори, модулятори, лазери, сенсори) 

використовують квантові точки, які мають граничні малі розміри. Розробка 

математичних моделей різноманітних квантових точок (сферичних, конічних, 

циліндричних, призматичних, пірамідальних) дозволяє визначити власні 

значення енергії та є актуальною задачею. Результати дослідження 

залежності від форми і параметрів на енергетичний спектр стану електрона 

використовують при розробці технологій отримання та застосування 

квантових точок. 

Аналіз останніх досліджень і публікацій. В роботах [1, 2] розглянуто 

стан електрона та його власні значення енергії для сферичної квантової точки 

з оболонкою та без і залежність енергетичного дискретного спектра від 

параметрів квантової точки. Стаття [3] присвячена моделюванню 

циліндричних квантових точок та дослідженню власних значень енергії від 

параметрів – висоти та діаметра. Конічні квантові точки та їх властивості 

представлено в статтях [4-5]. В роботах [6-7] розглянуто математичне 

комп’ютерне моделювання квантових точок та відповідні щільності 

ймовірності знаходження електрона в заданій області і результати 

моделювання для організації імітаційних лабораторних робіт з дисципліни 

«Фізико-математичне забезпечення магістерських програм» спеціальності 

141 «Електроенергетика, електротехніка та електромеханіка». 

Виклад основного матеріалу. Найпростішою моделлю квантової 

точки є шестигранна призматична квантова точка з оболонкою. Речовина 

ядра (core) є напівпровідник n-типу, оболонки (shell) – напівпровідник p-

типу.  

Розглянемо стан електрона у шестигранній призматичній квантовій 

точці (рис. 1а). Рівняння Шредінгера для хвильової функції електрона у ядрі 

має вигляд: 

       (                                                (1) 

де   
√   

 
 – хвильове  число для ядра. 
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а) б) 

Рис. 1. Призматична квантова точка: а) переріз квантової точки: a – ширина 

грані,    √ ; б) графік парної хвильової функції 

 

Розв’язок диференціального рівняння (1) шукаємо у вигляді 

суперпозиції: 

  (         (        (        (                        (2) 

Для запису хвильових функцій   (      та   (      використовуємо 

матрицю повороту на площині у двовимірному випадку. Застосовуючи метод 

Фур’є при                   та   
 

 
   

 

 
  отримаємо: 

  (        (          (                                    (3) 

  (         (   (                )     (                   (4) 

  (         (   (                )     (                   (5) 

Тоді з рівняння Шредінгера (1)          та    
    

     
   

  
 .  

У горизонтальному перерізі утворюється система трьох стоячих хвиль, 

які повернуто одна відносно другої на кут       . 

Рівняння Шредінгера для оболонки у випадку, коли потенціальна 

енергія має бути більше повної енергії електрона (U0>E) має вигляд: 

      
    (        , 

де   
√  (     

 
 – хвильове число для оболонки.  
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Хвильову функцію   (       для оболонки шукаємо у вигляді: 

  (                                                    (6) 

де   
    

    
    

 . 

Хвильова функція повинна бути неперервною та гладкою. Для випадку 

парної функції  (     (      (      при       
 

 
    

 

 
  

отримаємо: 

  (      (                                              (7) 

Тоді   (      
  

  
 . Трансцендентне рівняння (7) можливо вирішити 

графічно або чисельним методом послідовних наближень (ітерацій). В якості 

початкового значення енергії E1,0 електрона (нульове наближення) вибираємо 

значення у випадку, коли оболонка абсолютно непрозора при товщині    . 

Тоді при      : 

    (      (      )                                         (8) 

Власне значення хвильового числа для нульового наближення при 

   :      
 

  
. Визначаємо k1,1, k7,1 та E1,1 при              кг, U0=0,5 

eB, b=12 нм та d=10 нм методом послідовного наближення при     

отримаємо наступні значення:                 ,                   . 

Вид парної хвильової функції представлено на рис. 1а. 

Висновки. Розглянуто розв’язок рівняння Шредінгера для 

стаціонарних станів електронів у шестигранної призматичної квантової точки 

з оболонкою. Визначено власні значення енергії електрона та досліджено їх 

залежність від параметрів квантової точки. Методи математичного 

комп’ютерного моделювання використовують при організації імітаційних 

віртуальних лабораторних робіт з курсу «Фізико-математичне забезпечення 

магістерських програм» спеціальності 141 «Електроенергетика, 

електротехніка та електромеханіка». У подальшому представляє інтерес 

моделювання трикутної та чотирикутної призми. 
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