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Постановка проблеми. Віртуальні імітаційні лабораторні роботи знаходять все 

більш широке застосування, в першу чергу при дистанційній формі навчання [1, 2]. 

Тому дослідження відповідних математичних моделей процесів та систем є 
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актуальною задачею науково-методичного забезпечення лабораторного 

практикуму з фізики. 

Аналіз останніх досліджень і публікацій. Для моделювання стану електронів в 

квантових точках (КТ) використовують рівняння Шредінгера та відповідний 

обмежуючий потенціал. Власні значення енергії електрона визначаються формою, 

розмірами, речовиною ядра КТ та параметрами оболонки. У роботах [3-6] 

розглянуто стан електрона у циліндричній КТ для різних моделей обмежуючого 

потенціалу. В статті [7] приведено результати моделювання сферичних КТ з 

оболонкою. Аналітичні дослідження стану електрону у пірамідальних КТ з 

використанням модифікованої циліндричної системи координат представлено в 

роботі [8]. У статтях [9-12] розглянуто моделі конічних КТ з оболонкою та без. 

Отримано залежність власної енергії електрона від висоти та радіуса основи конуса. 

Виклад основного матеріалу. В останній час низькорозмірні квантові 

гетероструктури, в першу чергу КТ, знаходять все більш широке застосування в 

елементній базі сучасної наноелектроніки внаслідок гранично малих розмірів та 

максимальної швидкодії. Наприклад: лазери, монітори, модулятори, сонячні панелі, 

приймачі з використанням різноманітних КТ.  

Розглянемо найпростішу модель прямокутної призматичної КТ з ребрами a, b, 

c і оболонкою товщиною d. Це аналог просторової (3D) потенціальної ями зі стінками 

кінцевої висоти [13]. Речовина ядра – напівпровідник n–типу, оболонки – 

напівпровідник p-типу.  

У першому наближенні потенціальна енергія (модель обмежуючого 

потенціалу) має вигляд: 

𝑈(𝑥, 𝑦, 𝑧) = {
0,             для ядра,

𝑈0, для оболонки.
                                      (1) 

Хвильове рівняння Шредінгера для стаціонарних станів електрона у ядрі має 

вигляд: 
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(
𝜕2𝜓1

𝜕𝑥2
+

𝜕2𝜓1

𝜕𝑦2
+

𝜕2𝜓1

𝜕𝑧2 ) + 𝑘1
2 ∙ 𝜓1(𝑥, 𝑦, 𝑧) = 0 ,                            (2) 

де 𝑘1 =
√2𝑚𝐸

ℏ
 – хвильове число електрона у ядрі КТ. 

Для оболонки КТ у випадку, коли потенціальна енергія більша повної енергії 

(U0>E), рівняння Шредінгера має вигляд: 

(
𝜕2𝜓2

𝜕𝑥2
+

𝜕2𝜓2

𝜕𝑦2
+

𝜕2𝜓2

𝜕𝑧2 ) − 𝑘2
2 ∙ 𝜓2(𝑥, 𝑦, 𝑧) = 0 ,                            (3) 

де 𝑘2 =
√2𝑚(𝑈0−𝐸)

ℏ
 – хвильове число електрона в оболонці. 

Для випадку непарної хвильової функції відповідно методу Фур’є розділення 

змінних рішення рівняння Шредінгера для ядра шукаємо у вигляді: 

𝜓1(𝑥, 𝑦, 𝑧) = 𝐴 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝑘1,1𝑥 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝑘1,2𝑦 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝑘1,3𝑧 ,                     (4) 

де 𝑘1
2 = 𝑘1,1

2 + 𝑘1,2
2 + 𝑘1,3

2  . 

Для оболонки хвильова функція має вигляд: 

𝜓2(𝑥, 𝑦, 𝑧) = 𝐵 ∙ 𝑒−𝑘2,1𝑥 ∙ 𝑒−𝑘2,2𝑦 ∙ 𝑒−𝑘2,3𝑧                          (5) 

Власні значення хвильових чисел, енергії та приведену амплітуду В (при А=1) 

знаходимо, використовуючи граничні умови ядро-оболонка: хвильова функція 

повинна бути неперервною та гладкою. Отримані рівняння розв’язуються 

чисельним методом послідовних наближень (ітерацій). Для визначення 

початкового, нульового наближення використовується модель абсолютно 

непрозорої стінки ядра КТ: 𝜓2(𝑥, 𝑦, 𝑧) → 0.  

Тоді, якщо 𝑎 = 𝑏 = 𝑐 = 10−8 м, 𝑑 = 6 ∙ 10−9 м, 𝑈0 = 0,5 𝑒В, та ефективна 

маса електрона 𝑚 = 0,7 ∙ 10−31 кг, тоді власні хвильові числа дорівнюють: 𝑘1,1 =

𝑘1,2 = 0,476 ∙ 109 м−1, 𝑘2,1 = 𝑘2,2 = 0,334 ∙ 109 м−1. 

Приведена амплітуда хвильової функції для оболонки дорівнює:  

𝐵1 = 𝑒−𝑘2,1
𝑎

2 ∙ 𝑠𝑖𝑛𝑘1,1
𝑎

2
                                                 (6) 

Вид хвильової функції 𝜑(𝑥) обчислено і побудовано в пакеті програм MathCad 

(рис. 1). 
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Рис. 1. Графік хвильової функції 𝜑(𝑥) при значенні квантового числа n1=1 

Тоді щільність ймовірності дорівнює: 

{
𝜌1(𝑥, 𝑦) = 𝑠𝑖𝑛2𝑘1,1𝑥 ∙ 𝑠𝑖𝑛2𝑘1,2𝑦 ,

𝜌2(𝑥, 𝑦) = 𝐵2 ∙ 𝑒−2𝑘2,1𝑥 ∙ 𝑒−2𝑘2,2𝑦 ,
                            (7) 

Для моделювання щільності ймовірності (рис. 2) використано методи 

дискретних сіток та середа програмування Scilab [14]. 

 

Рис. 2. Щільність ймовірності знаходження електрона для непарної хвильової 

функції при значенні квантових чисел n1=n2=1  

Висновки. Розглянуто розв’язок рівняння Шредінгера для стаціонарних станів 

електрона для призматичної прямокутної чотиригранної КТ з оболонкою та 
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залежність власної енергії електрона від її параметрів. Застосування математичного 

моделювання дозволяє організувати віртуальні імітаційні лабораторні роботи, що 

забезпечує поглиблене вивчення курсу фізики (розділи атомна, квантова фізика, 

фізика твердого тіла). 

В подальшому представляє інтерес розгляд випадку парної хвильової функції 

та порівняння результатів дослідження з результатами для КТ іншої форми 

(сферичних, циліндричних). 
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