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Àííîòàöèÿ

Èññëåäîâàíî âëèÿíèå ïðîñòðàíñòâåííîé îðèåíòàöèè òåòðàïîäîâ îòíîñèòåëüíî ïîä-

ëîæêè íà ôîðìó ÂÀÕ è âåëè÷èíó òóííåëüíûõ òîêîâ. Ïóòåì ôèòèíãà ÷èñëåííîãî ðàñ-

÷åòà ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì îïðåäåëåíû îñíîâíûå êëàññû ÂÀÕ, êîòîðûå íåïî-

ñðåäñòâåííî ñâÿçàíû ñ èõ ïðîñòðàíñòâåííîé îðèåíòàöèè è ðàçìåðàìè.
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1 Ñòðîåíèå òåòðàïîäîâ

Ýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîâîäèìîñòü ïîëóïðîâîäíèêîâûõ íàíî÷àñòèö-òåòðàïîäîâ CdTe/CdSe ñóùå-
ñòâåííî çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà è ñëîæíîãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ñòðîåíèÿ. Ðàçìåðíî-çàâèñèìûå
ýôôåêòû â òàêèõ íàíî÷àñòèöàõ èíòåíñèâíî èçó÷àþòñÿ â ïîñëåäíåå âðåìÿ êàê ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè, òàê è òåîðåòè÷åñêèìè ìåòîäàìè. Íàíî÷àñòèöû ñ ôîðìîé òåòðàïîäà ñîñòîÿò èç
÷åòûðåõ ëó÷åé, ñîåäèíåííûõ ïîä òåòðàýäðè÷åñêèì óãëîì â òî÷êå. Íà îñíîâå íàíî÷àñòèö-
òåòðàïîäîâ ìîãóò áûòü ñîçäàíû âûñîêîýôôåêòèâíûå ñâåòîèçëó÷àþùèå äèîäû, ñîëíå÷íûå
áàòàðåè è, âîçìîæíî, îäíîýëåêòðîííûå óñòðîéñòâà ñ íåñêîëüêèìè çàðÿäîâûìè öåíòðàìè.
Â íàñòîÿùåé ðàáîòå òåîðåòè÷åñêè ïðîèçâåäåí ðàñ÷åò ýëåêòðè÷åñêîé ïðîâîäèìîñòè äëÿ ìî-
äåëüíîé ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùåé èç òèòàíîâîé ïîäëîæêè, îëåèíîâîé êèñëîòû, íàíîêðèñòàëëà
òåòðàïîäà, âàêóóìíîãî áàðüåðà è èãëû ÑÒÌ. Íà 1 èçîáðàæåí òåòðàïîä è èãëà ÑÒÌ. Öåí-
òðàëüíàÿ ÷àñòü - CdTe, îò íåå èäóò îòðîñòêè CdSe.

Îñíîâíûå ïàðàìåòðû(ñòàíäàðòíûå äÿ òåòðàïîäîâ CdSe/CdTe [4, 7, 8], åñëè ïðè íåêîòîðîì
ðàñ÷åòå îòëè÷àåòñÿ, òî ýòî óêàçàíî):

Äëèíû íîæåê: CdSe(12 nm)-CdTe(12 nm)- (center) -CdTe(12 nm)-CdSe(12 nm)
Áàðüåðû: îëåèíîâàÿ êèñëîòà 0.1-1 nm, âàêóóì 0.2-2 íì
Êîíöåíòðàöèè:(ÑdSe/CdTe)

ýëåêòðîíîâ(n) 1018cm−3/5 ∗ 1017cm−3

äûðîê(n) 1017cm−3/5 ∗ 1017cm−3

Òåìïåðàòóðà: 300K
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Ðèñ. 1: Ìîäåëü òåòðàïîäà

Ðèñ. 2: Ôîòîãðàôèÿ ñ ïðîñâå÷èâàþùåãî ýëåêòðîííîãî ìèêðîñêîïà
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2 Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ, ôèçèêà ïðîöåññîâ.

2.1 Ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå â òåòðàïîäå ïðè ïåðåíîñå ýëåêòðîíîâ

Äèôôåðåíöèàëüíûå óðàâíåíèå äëÿ ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé(äûðîê
â âàëåíòíîé çîíå è ýëåêòðîíîâ â çîíå ïðîâîäèìîñòè), êîòîðîå çàâèñèò è îò ïîòåíöèàëà, äèô-
ôóçèÿ è îáðàçîâàíèå ýëåêòðîííî-äûðî÷íûõ ïàð. [1, 5, 6]

∂n

∂t
= µn(E

∂n

∂x
+ n

∂E

∂x
) +Dn

∂2n

∂x2
+Gn −

n− n0

tn
(1)

∂p

∂t
= −µp(E

∂p

∂x
+ n

∂E

∂x
) +Dp

∂2n

∂x2
+Gp −

p− p0
tp

(2)

n è p - êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ è äûðîê, µn è µp èõ ïîäâèæíîñòè, Dn è Dp èõ êîýôôè-
öèåíòû äèôôóçèè, E-íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, E = −∇ϕ, ϕ-ïîòåíöèàë

2.2 Ìåòîä ðàñ÷åòà ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â òåò-

ðàïîäàõ

Ìîäåëü: òåòðàïîä èìååò öèëèäðè÷åñêóþ ôîðìó, ðàäèóñ R

A

x

r

r + dr

α

dϕA(x, dh, r) =
1

4πε0

ρ ∗ 2πrdr√
r2 + x2

dh (3)

ãäå ρ-ïëîòíîñòü çàðÿäà(Êë/M3), dh-òîëùèíà öèëèíäðèêà (âäîëü x)

ϕA(x, dh) =

∫ R

0

dϕA(x, dh) =
2πρdh

4πε0
(
√
x2 +R2 − x) (4)

×òîáû ìîæíî áûëî íå ñðàâíèâàòü x è dh ïðè ïîäñ÷åòå ïîòåíöèàëà, èìååò ñìûñë ïîñ÷èòàòü
ïîòåíöèàë îò çàïîëíåííîãî öèëèíäðà âûñîòû h. Äëÿ ýòîãî íàäî ïðîèíòåãðèðîâàòü dϕA(x, dh)
ïî h, ó÷èòûâàÿ ÷òî ðàññòîÿíèå îò öåíòðà äî òî÷êè áóäåò ðàâíî x+h. Òîãäà ïðè ðàñ÷åòå ïîòåí-
öèàëà îò òåòðàïîäà òî÷íîñòü áóäåò çàâèñåòü îò øàãà ðàçáèåíèÿ òîëüêî èç-çà íåîäíîðîäíîñòè
ïëîòíîñòè çàðÿäà. Ïîãðåøíîñòü â ýòîì ñëó÷àå ñóùåñòâåííî ìåíüøå.

ϕA(x0) =
2πρ

4πε0

∫ x0+h

x0

(
√
x2 +R2 − x)dx (5)
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Ýòîò èíòåãðàë áåðåòñÿ, ïîëó÷àåòñÿ íå î÷åíü êðàñèâàÿ ôîðìóëà,îòíîñèòåëüíî äîëãî ñ÷èòà-
åìàÿ(ïåðåñ÷åò íàïðÿæåíèÿ òðåáóåòñÿ íà øàãàõ ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ, îí çàíèìàë íàèáîëüøåå
âðåìÿ). Ëåã÷å ïîñ÷èòàòü íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ(îñîáåííî ó÷èòûâàÿ, ÷òî èíà÷å
èç-çà ðàçíîé äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ïðèøëîñü áû ó÷èòûâàòü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ).

E(x0) = −dϕ(x0)

dx0
(6)

ϕ(x0) = F (x0 + h)− F (x0),
dF (x)

dx
=

2πρ

4πε0
(
√
x2 +R2 − x) (7)

Ïîñëåäíåå ñëåäóåò èç ôîðìóëû Íüþòîíà-Ëåéáíèöà äëÿ îïðåäåëåííîãî èíòåãðàëà. Òàêèì
îáðàçîì, ïîëå ñîçäàâàåìîå ýëåìåíòîì òîëùèíû h â òî÷êå íà ðàññòîÿíèè x0 îò êîíöà.(ε-
äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü)

E(x0) = − ρ

2εε0
((

√
(x0 + h)2 +R2 − x0 − h)− (

√
x02 +R2 − x0)) (8)

Ïðîñóììèðîâàâ ïîëå îò âñåõ ýëåìåíòîâ ïîëó÷èòñÿ ïîëíîå ïîëå â òî÷êå À. Çíàÿ ïîòåíöèàë
â ïðåäûäóùåé òî÷êå, ìîæíî ïîëó÷èòü ïîòåíöèàë â òî÷êå A. Íàäî ó÷åñòü ÷òî x â äàííîì
âûâîäå ñ÷èòàëñÿ ïîëîæèòåëüíûì, ïîýòîìó åñëè òî÷êà A èìååò ìåíüøóþ êîîðäèíàòó ÷åì
ýëåìåíò, òî íóæíî ïîìåíÿòü çíàê E(x0).

EA =
n∑
i=1

E(x0i) ∗ sign(xA − xi), x0i = |xA − xi| (9)

Òåïåðü íóæíî ðàññìîòðåòü òåòðàïîä ñ òðåìÿ íîæêàìè. Äëÿ öåíòðà è ÷àñòåé áëèçêèõ ê öåí-
òðó ìîæíî ñ÷èòàòü ïî òåì æå ôîðìóëàì, óìíîæàÿ íà ñèíóñû óãëîâ. Óãëû íîæåê ñ ïîâåðõ-
íîñòüþ ìàëû α = (4◦−19◦), ïîýòîìó äëÿ áëèçêèõ ê öåíòðó ÷àñòåé ïðîåêöèè íàïðÿæåííîñòè
ïîëåé áóäóò ìàëû èç-çà ìàëûõ ñèíóñîâ, à ïðè áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ ìîæíî ñ÷èòàòü öèëèíäð
áåñêîíå÷íî òîíêèì. Ìàëûì áóäåì ñ÷èòàòü ðàññòîÿíèå ìåíüøåå ðàäèóñà. Òàêîé ìåòîä âíåñåò
íåêîòîðûå ïîãðåøíîñòè èç-çà ïëîõîé òî÷íîñòè ïîäñ÷åòà äëÿ ñðåäíèõ ðàññòîÿíèé, íî îíè íå
òàê ñóùåñòâåííû, òàê êàê íîñèòåëè çàðÿäîâ ïîñëå ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ áóäóò íàõîäèòüñÿ â
îñíîâíîì ó êðàåâ çîí, à öåíòð òåòðàïîäà íàõîäèòüñÿ â ñåðåäèíå çîíû CdTe. Ïðè ïîäñ÷åòå
ïîòåíöèàëîâ â ðàçâåòâëåííîì òåòðàïîäå íàäî áóäåò ñóììèðîâàòü EAi îò òðåõ íîæåê óìíî-
æåííûå íà ñîîòâåòñâóþùèå cos óãëîâ

2.3 Ìåòîä ðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòè ïðîõîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç òåò-

ðàïîä

Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ïðîöåññ ïåðåíîñà ýëåêòðîíîâ áàëëèñòè÷åñêèé.
Êàê äàëüíåéøåå óòî÷íåíèå ìîäåëè ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíèå ìîäåëü ðåëàêñàöèè íîñèòåëåé
çà ñ÷åò ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ.

Äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà ïðîçðà÷íîñòè ïîòåíöèàëüíîé ñòðóêòóðû òåòðàïîäà èñïîëü-
çóåòñÿ ìåòîäîì ìàòðèöû ïåðåíîñà, ïóòåì ðàçáèåíèÿ ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà íà ïðÿìî-
óãîëüíûå áàðüåðû. Âåðîÿòíîñòüþ ïðîõîæäåíèÿ ñòðóêòóðû òåòðàïîäà ìîæíî ñ÷èòàòü êàê
îòíîøåíèå ïðèõîäÿùåãî è ïðîøåäøåãî ïîòîêîâ. [2]

Ðàñ÷åò ìàòðèöû ïåðåíîñà â ñëó÷àå Ui = E, ò.å. k = 0.
Óðàâíåíèå ïðèìåò âèä Ψ′′ = 0
Òîãäà Ψ = ax+ b
Ïðè ýòîì

a =
∂Ψ(x)

∂x

∣∣∣∣
x=x1

=
∂Ψ(x)

∂x

∣∣∣∣
x=x2

(10)
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ax1 + b = Ψ(x1) (11)

ax2 + b = Ψ(x2) (12)

Ïóñòü â òî÷êàõ x1 è x2 k1 6= 0, k2 6= 0, à ìåæäó íèìè k = 0

x = x2 − x1 (13)

(
Ψ+(x2)
Ψ−(x2)

)
=

 k2 + k1
2k2

+ ik1x
k2 − k1

2k2
− ik1x

k2 − k1
2k2

+ ik1x
k2 + k1

2k2
− ik1x

( Ψ+(x1)
Ψ−(x1)

)
(14)

Êðèòåðèè äîñòàòî÷íîé ìàëîñòè øàãà ðàçáèåíèÿ.

2.4 Ìåòîä ðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòè ïðîõîæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç òåò-

ðàïîä ñ ó÷åòîì åãî ðàçâåòâëåíèÿ

Îñíîâíîé ñëîæíîñòüþ ïðè ðàññìîòðåíèÿ òàêîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èñïîëüçóåòñÿ
êâàçèîäíîìåðíûé ìåòîä ðàñ÷åòà ïðîçðà÷íîñòè ïîòåíöèàëüíîé ñòðóêòóðû òåòðàïîäà, êîòî-
ðûé íå ïðåäóñìàòðèâàåò âêëþ÷åíèå â òàêîé ðàñ÷åò òî÷êè ðàçâåòâëåíèÿ.

Äàëåå ðàññìîòðèì êâàçèîäíîìåðíóþ ìîäåëü òåòðàïîäà ñ 3 íîæêàìè. Îáîçíà÷èì òî÷êó
ðàçâåòâëåíèÿ êàê xb. Ïóñòü ñëåâà îò ýòî òî÷êè íàõîäÿòñÿ 2 íîæêè òåòðàïîäà, êîòîðûå äàëåå
áóäåò îáîçíà÷àòü èíäåêñàìè (l, 1) è (l, 2), à íîæêó ñïðàâà r.

Ïîñêîëüêó â ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå áóäåò ðàáîòàòü çàêîí Êèðõãîôà äëÿ ñóììû òîêîâ â
òî÷êå ðàçâåòâëåíèÿ, òî ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî ïëîòíîñòü òîêîâ âåðîÿòíîñòè â òî÷êè ðàçâåòâ-
ëåíèÿ òîæå äîëæíà óäîâëåòâîðÿòü àíàëîãó çàêîíà Êèðxãîôà

jl,1(xb) + jl,2(xb) = jr(xb) . (15)

Ýòî óðàâíåíèå áóäåò âûïîëíÿòüñÿ, åñëè ïîòðåáîâàòü íåïðåðûâíîñòè ïåðâîé ïðîèçâîäíîé
âîëíîâîé ôóíêöèè ñëåâà è ñïðàâà â âèäå

∂Ψl,1(x)

∂x

∣∣∣∣
x=xb

+
∂Ψl,2(x)

∂x

∣∣∣∣
x=xb

=
∂Ψr(x)

∂x

∣∣∣∣
x=xb

. (16)

Ïîñêîëüêó òåòðàïîä, êàê ïðåäïîëàãàåòñÿ, èìååò ñèììåòðè÷íóþ ñòðóêòóðó, òî äîëæíî âû-
ïîëíÿòüñÿ óñëîâèå

∂Ψl,1(x)

∂x

∣∣∣∣
x=xb

=
∂Ψl,2(x)

∂x

∣∣∣∣
x=xb

=
1

2

∂Ψr(x)

∂x

∣∣∣∣
x=xb

. (17)

Ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè äîëæíû áûòü íåïðåðûâíî â òî÷êè ðàçâåòâëåíèÿ,
ïîñêîëüêó íåò ôèçè÷åñêèõ ïðè÷èí, êîòîðûå ìîãëè áû ïðèâåñòè ê îáðàçîâàíèþ åå ñêà÷êà.
Ñëåäîâàòåëüíî âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ òàêæå äîëæíà ìåíÿòüñÿ íåïðåðûâíûì îáðàçîì. Èç ýòîãî
ñëåäóåò, ÷òî âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ äîëæíà óäîâëåòâîðÿòü ñëåäóþùåìó óñëîâèþ

Ψl,1(x)|x=xb = Ψl,2(x)|x=xb =
1

2
∂Ψr(x)|x=xb . (18)

1

2
Ψ+
r (xb) +

1

2
Ψ−r (xb) = Ψ+

r (xa) + Ψ−r (xa) (19)

ikr
1

2
Ψ+
r (xb)− ikr

1

2
Ψ−r (xb) = iklΨ

+
r (xa)− iklΨ−r (xa) (20)
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Èñïîëüçóÿ âñå âûøå ñêàçàííîå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ ïåðåõîäà èç ëåâîé íîæêè òåòðàïîäà
ñ èíäåêñîì �1� â ïðàâóþ íîæêó ìîæíî çàïèñàòü â ìàòðè÷íîé ôîðìå

(
Ψ+
r (xb)

Ψ−r (xb)

)
=

 2kr + 2kl,1
2kr

2kr − 2kl,1
2kr

2kr − 2kl,1
2kr

2kr + 2kl,1
2kr

( Ψ+
l,1(xb)

Ψ−l,1(xb)

)
(21)

Åñëè îáîçíà÷èòü âåðîÿòíîñòü ïðîõîæäåíèÿ ÷åðåç íîæêó ñ èíäåêñîì �1� êàê T1, ÷åðåç
íîæêó ñ èíäåêñîì �2� T2, à âåðîÿòíîñòü îòðàæåíèÿ êàê R, óñëîâèå íîðìèðîâêè çàïèñûâàåòñÿ
ñëåäóþùèì îáðàçîì

T1 + T2 +R = 1 . (22)

Îïðåäåëÿÿ ýòè âåðîÿòíîñòè ñòàíäàðòíûì îáðàçîì êàê îòíîøåíèå âõîäÿùåãî è âûõîäÿùåãî
ïîòîêîâ ìîæíî ñ÷èòàòü âåðîÿòíîñòü ïðîõîæäåíèÿ òàêîé ñòðóêòóðû ðàâíîé 2T1.

Äëÿ ïðîöåññà â îáðàòíîì íàïðàâëåíèè àíàëîãè÷íîå óñëîâèå íîðìèðîâêè âåðîÿòíîñòåé
çàïèñûâàåòñÿ êàê]

R1 +R2 + T = 1 . (23)

2.5 Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé è ÷èñëî ñîñòîÿíèé â òåòðàïîäå

Äëÿ îöåíêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè íîñèòåëåé çàðÿäà âíóòðè òåòðàïîäà â ïðîöåññå èõ ïå-
ðåíîñà íåîáõîäèìî îöåíèòü ïëîòíîñòü ïîïåðå÷íûõ êâàíòîâàííûõ ìîä, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ
ìåæäó õèìè÷åñêèìè ïîòåíöèàëàìè ïîäëîæêè è èãëû ÑÒÌ. Êðîìå òîãî, äëÿ îöåíêè âîç-
ìîæíîñòè íàêîïëåíèÿ íîñèòåëåé çàðÿäà âíóòðè òåòðàïîäà áóäåì èñõîäèòü èç èäåàëüíîñòè
âíóòðåííåé ñòðóêòóðû òåòðàïîäà, ò.å. îòñóòñòâèÿ äåôåêòîâ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ïðè-
ìåñåé. ×èñëî òàêèõ ìîä è ïðîçðà÷íîñòè áàðüåðîâ ïîçâîëÿþò îöåíèòü ïîòîê ïðèõîäÿùèõ è
óõîäÿùèõ ýëåêòðîíîâ. Ïëîòíîñòü ïîïåðå÷íûõ êâàíòîâàííûõ ìîä áåç ó÷åòà âûðîæäåíèÿ ïî
ñïèíó ìîæåò áûòü îöåíåíà íà îñíîâå äâóõìåðíîãî ïðÿìîóãîëüíîãî ïîòåíöèàëüíîãî ÿùèêà ñ
ïëîùàäüþ îñíîâàíèÿ S, ðàâíîé ïëîùàäè ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ íîæêè òåòðàïîäà. Îöåíî÷íàÿ
ïëîòíîñòü ïîïåð÷åíî êâàíòîâàííûõ ìîä òåðàïîäà

dn⊥
dE

=
2m∗S

πh̄2
, (24)

ãäå m∗ � ýôôåêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíîâ. ×èñëî ïîïåðå÷íî êâàíòîâàííûõ ìîä, êîòîðûå
íàõîäÿòñÿ ìåæäó õèìè÷åñêèìè ïîòåíöèàëàìè ïîäëîæêè è èãëû ÑÒÌ íà îäèí âîëüò ïðèëî-
æåííîãî íàïðÿæåíèÿ ñìåùåíèÿ, ìîæíî îöåíèòü êàê

4n⊥
4VT

=
dn⊥
dE

e =
2m∗Se

πh̄2
. (25)

Äëÿ òåòðàïîäà, ïîïåðå÷íûé ðàçìåð íîæêè êîòîðîãî ðàâåí 4 íì, ýòà âåëè÷èíà ñîñòàâëÿåò
4n⊥ ∼ 5V−1.

×èñëî ïðîäîëüíûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ â äèàïàçîíå îò ýíåðãèè ïîïåðå÷íî-
êâàíòîâàííîé ìîäû äî õèìè÷åñêîãî îïòåíöèàëà èãëû ÑÒÌ èëè ïîäëîæêè, íà êàæäîé ïîïåðå÷íî-
êâàíòîâàííîé ìîäå ñ ó÷¼òîì ñïèíà ìîæåò áûòü òàêæå îöåíåíà èç ìîäåëè ïîòåíöèàëüíîãî
ÿùèêà êàê

4n‖(n⊥, VT ) = Θ(En⊥ + eVT − Ec)
2L

h̄π

√
2m∗(En⊥ + ηeVT − Ec) , (26)

ãäå Θ(. . .) � ôóíêöèÿ Õýâèñàéäà, Ec � äíî çîíû ïðîâîäèìîñòè íîæêè òåòðàïîäà, êîòî-
ðîå, êîíå÷íî æå, ðàçíîå äëÿ ðàçëè÷íûõ å¼ ÷àñòåé, íî äëÿ îöåíêè ìîæíî âçÿòü íåêîòîðóþ
óñðåäíåííóþ õàðàêòåðèñòèêó. η � êîýôôèöèåíò äåëåíèÿ íàïðÿæåíèÿ, êîòîðûå îïðåäåëÿåòñÿ
ãåîìåòðèåé òåòðàïîäà è òóííåëüíûõ áàðüåðîâ è ïîëîæåíèåì äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè âíóòðè
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òåòðàïîäà. ×èëñëî ïðîäîëüíûõ ñîñòîÿíèé íà îäíîé ïîïåðå÷åíîé ìîäå â äèàïàçîíå íàïðÿæå-
íèé 1V äëÿ îäíî íîæêè òåòðàïîäà ñ õàðàêòåðíîé äëèííîé 50 íì ñîñòàâëÿåò 4n‖ ∼ 40.

Ïîëíîå ÷èñëî ñîñòîÿíèé âíòóðè òåòðàïîäà ìîæåíî îöåíèòü êàê

n =
2m∗SeVT
πh̄2

∑
n⊥

4n‖(n⊥, VT ) , (27)

÷òî ïðè íàïðÿæåíèè 1V äàåò îöåíêó íà îáùåå ÷èñëî ñîñòîÿíèé íîñèòåëåé çàðÿäà â äèàïàçîíå
ýíåðãèè îò äíà çîíû ïðîâîäèìîñòè äî õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ïîäëîæêè èëè èãëû ÑÒÌ
n ∼ 200.

3 Èòîãîâûå óðàâíåíèÿ è ìåòîäû èõ ðåøåíèÿ

3.1 Ïîèñê ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê

∂ni
∂t

= µn(Ei
∂ni
∂x

+ ni
∂Ei
∂x

) +Dn
∂2ni
∂x2

(28)

∂pi
∂t

= −µp(Ei
∂pi
∂x

+ ni
∂Ei
∂x

) +Dp
∂2pi
∂x2

(29)

∂ni
∂x

=
ni+1 − ni−1

24x (30)

∂2ni
∂x2

=
ni+1 + ni−1 − 2ni

24x (31)

E(xi) = − ρi
2εiε0

((

√
(xi +4x)2 +R2 − xi −4x)− (

√
xi2 +R2 − xi)) (32)

E0 =
n∑
i=1

E(xi) ∗ sign(x0 − xi), xi = |x0 − x0i| (33)

ρ = (p− n)e (34)

Ýòó ñèñòåìó ìîæíî ðåøèòü ìåòîäîì ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ: â íåêîòîðûé ìîìåíò çàäàíû
êîíöåíòðàöèè n(x, t), p(x, t) è E(x, t) èç óðàâíåíèé (28), (29) íàõîäèì ∂n

∂t
(x, t) è ∂p

∂t
(x, t), òîãäà

÷åðåç dt êîíöåíòðàöèè ñòàíóò n(x, t+ dt) = n(x, t) + ∂n
∂t

(x, t)dt
Èç (33) íàõîäèì E(x, t+ dt) è öèêë ïîâòîðÿåòñÿ.

×èñëåííîå ðåøåíèå ïðîèçâîäèòñÿ ïóòåì ââîäà ñåòêè(îêîëî 1000 òî÷åê) è âûáîðîì dt
íàñòîëüêî ìàëûì, ÷òîáû dn/n < 0.3 è dp/p < 0.3. Äàëåå dt ìåíÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò ñðåä-
íåêâàäðàòè÷íîãî èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè íà øàãå. Åñëè ñëèøêîì áîëüøèå èçìåíåíèÿ, òî
dt óìåíüøàåòñÿ è èäåò îòêàò íà øàã íàçàä. Åñëè êîíöåíòðàöèè ìåíÿþòñÿ ñëàáî, dt óâåëè÷è-
âàåòñÿ. Âûïîëíÿåòñÿ 1000-10000 èòòåðàöèé ñ øàãîì dt. Åñëè ïðè óâåëè÷åíèè dt èçìåíåíèå
êîíöåíòðàöèè âî âñåõ òî÷êàõ ïðîäîëæàåò óäîâëåòâîðÿòü ñîîòíîøåíèþ ìàëîñòè(dn/n<0.05),
öèêë ïðåêðàùàåòñÿ ïîñëå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè èç 100 õîðîøèõ èòòåðàöèé. Ò.ê êîíöåíòðàöèè
íå ìîãóò áûòü îòðèöàòåëüíûìè, â òåõ òî÷êè ãäå ïîñëå èòòåðàöèè îíè ñòàëè <0 çàäàåòñÿ 0.
×òîáû ñîõðàíÿëîñü ÷èñëî ÷àñòèö ââåäåíà íîðìèðîâêà ïîñëå êàæäîé èòòåðàöèè.

Ïðîèçâîäíûå ñ÷èòàþòñÿ:
∂n

∂x
(xi) =

n(xi+1)− n(xi−1)

24x
∂2n

∂x2
(xi) =

n(xi+1) + n(xi−1)− 2n(xi)

4x
Äëÿ ãðàíè÷íûõ òî÷åê ïåðâàÿ ïî 2-ì òî÷êàì, âòîðûå êàê ó ðÿäîì íàõîäÿùèõñÿ âíóòðåííèõ
òî÷åê.
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Ìåòîä ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ: êàæäûé ïðîöåññîð ïðîñ÷èòûâàåò èòòåðàöèþ äëÿ ñâîåãî íà-
áîðà òî÷åê(íîâûå êîíöåíòðàöèè, íîðìèðîâêà, íîâûå çàðÿäû, îòêëîíåíèÿ), äàëåå îáìåíè-
âàåòñÿ ñ îñòàëüíûìè ïîëó÷åííûìè äàííûìè è ïðîèñõîäèò ðàñ÷åò ïîëÿ äëÿ ñâîåãî íàáîðà
òî÷åê(èñïîëüçóÿ äàííûå ïî çàðÿäàì îò âñåõ ïðîöåññîðîâ). Äàëåå ðàññ÷èòûâàþòñÿ îòêëîíå-
íèÿ îò ïðåäûäóùèõ çíà÷åíèé, íà 0 ïðîöåññîðå ñîáèðàþòñÿ âñå äàííûå, íàõîäèòñÿ ñðåäíåå ïî
ìîäóëþ è ìàêñèìàëüíîå è îïðåäåëÿåòñÿ(ïî íåêîòîðûì ãðàíèöàì) õîðîøàÿ èëè ïëîõàÿ èò-
òåðàöèÿ. Åñëè ïëîõàÿ òî ñ÷åò÷èê õîðîøèõ îáíóëÿåòñÿ. Åñëè ñîâñåì ïëîõàÿ òî óìåíüøàåòñÿ
èíòðåâàë âðåìåíè. Ïðè õîðîøåé îí óâåëè÷èâàåòñÿ.

2000 èòòåðàöèé äàþò ïîãðåøíîñòü îêîëî 1%, âðåìÿ ðàñ÷åòà 70 ñåê, â ñåòêå 500 òî÷åê.

3.2 Ðàñ÷åò ïðîçðà÷íîñòè ñòðóêòóðû(
Ψ+
j+1

Ψ−j+1

)
=

1

2

(
1 + αj 1− αj
1− αj 1 + αj

)(
ei(kj−kj+1)4x 0

0 e−i(kj−kj+1)4x

)(
Ψ+
j

Ψ−j

)
(35)

αj =
kj
kj+1

m∗j+1

m∗j
(36)

ãäå m∗j ýôôåêòèâíàÿ ìàññà ýëåêòðîíà,

kj =

√
2m∗j(Eel − Uj)

h̄2

Ñîîòâåòñòâåííî íåîáõîäèìî ïåðåìíîæèòü n(÷èñëî òî÷åê â ñåòêå) ìàòðèö è ðåøèòü ñèñòåìó
èç 2-x ëèíåéíûõ óðàâíåíèé äëÿ íàõîæäåíèÿ ïðîçðà÷íîñòè.(

An
Bn

)
=

(
M1 M2
M3 M4

)(
A1

B1

)
(37)

Ãäå èçâåñòíî ÷òî A1 = 1 è Bn = 0, T = kn
k1
|An|2 Ïðèíöèï ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ: íàáîðû ìàò-

ðèö ñ÷èòàþòñÿ íà îòäåëüíûõ ïðîöåññîðàõ, ïåðåìíîæàþòñÿ âíóòðè ãðóïï, çàòåì ïîëîâèíà
ïðîöåññîðîâ ïåðåäàåò ìàòðèöû, âòîðàÿ ïîëîâèíà ïåðåìíîæàåò. Ïîðÿäîê ïåðåìíîæåíèÿ ñî-
õðàíÿåòñÿ. Íà êàæäîì øàãå ÷èñëî ïðîöåññîðîâ óìåíüøàåòñÿ â 2ðàçà(±1 èç-çà ÷åòíîñòè).

3.3 Ðàñ÷åò ïðîâîäèìîñòè

G(U) =
2e2

h

dn⊥
dE

∫ ∞
−∞

T (ε)(f(ε)− f(ε+ eU))dε (38)

f(ε) =
1

1 + e(ε−Efermi)/kT
(39)

dI

dU
= G (40)

I(U = 0) = 0

×èñëåííî áåðåòñÿ èíòåãðàë (38), ïðè ýòîì íåîáõîäèìî ñ÷èòàòü T(E) è äëÿ ýòîãî íóæíî çíàòü
ýíåðãåòè÷åñêèé ïðîôèëü ïðè íåêîòîðîì ïîëå(ýòèì ðàñ÷åòàì ïîñâÿùåíû ïðåäûäóùèå ðàç-
äåëû). Äàëåå èíòåãðèðóÿ G(U) è ïîäñòàâëÿÿ óñëîâèå äëÿ òîêà â 0 ïîëó÷àåòñÿ ÂÀÕ. Âûáîð
øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ äèíàìè÷åñêèé, â çàâèñèìîñòè îò êðèâèçíû T (ε). Ýòà ÷àñòü ðàñïàðàë-
ëåëåíà ïî âíåøíåìó öèêëó(ðàçáèòûå ãðóïïû òî÷åê ÂÀÕ ïîñûëàþòñÿ íà ãðóïïû ïðîöåññîðîâ
ïî 8(÷èñëî íà îäíîì óçëå), îíè ñ÷èòàþòñÿ àáñîëþòíî íåçàâèñèìî, íî çà ðàçíîå âðåìÿ, ïî-
ýòîìó ïðîèçâîäèòü òîëüêî âíåøíþþ ïàðàëëåëèçàöèþ íåýôôåêòèâíî, îñîáåííî åñëè ÷èñëî
ïðîöåññîðîâ <8). Âíóòðåííÿÿ ïàðàëëåëèçàöèÿ ñèëüíî òîðìîçèò ïðè ïåðåñûëêå ñîîáùåíèé
ìåæäó ðàçíûìè óçëàìè, ïîýòîìó îíà ââîäèòñÿ â ðàìêàõ îäíîãî óçëà.
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Íà ãðàôèêå êîýôôèöèåíòà ïðîõîæäåíèÿ T îò ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ E íàáëþäàþòñÿ ðåç-
êèå ìàêñèìóìû. Ýòî ñâÿçàíî ñ êâàçèñòàöèîíàðíûìè ñîñòîÿíèÿìè, êîòîðûå îáðàçóþòñÿ çà
ñ÷åò çàæàòèÿ ýëåêòðîíîâ ìåæäó òóííåëüíûìè áàðüåðàìè ïîäëîæêè(îëåèíîâîé êèñëîòû) è
ÑÒÌ(âàêóóìíûé áàðüåð). Ðåàëèçîâàíà äèíàìè÷åñêîå èçìåíåíèå dE äëÿ óâåëè÷åíèÿ òî÷íî-
ñòè ó ïèêîâ. Íî òî÷íîñòè 17 çíàêîâ äëÿ ïîëíîãî ïðîñ÷åòà ìàêñèìóìà íå õâàòàåò, ïîýòîìó
ïðåäëîæåíà ïðèìåðíàÿ çàâèñèìîñòü T (E) â ðàéîíå ìàêñèìóìà.

T =
1

1 + k|E − Emax|m
≈ 1

kxm
, ïðè T << 1 (41)

ln(T ) = − ln(k) +m ln |E − Emax|
Ýòà çàâèñèìîñòü îêàçûâàåòñÿ ëèíåéíîé íà áîëüøîì äèàïàçîíå, m=2 Ïîëó÷åííàÿ ôîðìóëà
ïîõîæà íà ôîðìóëó Áðåéòòà-Âèãíåðà. Ïî 30 òî÷êàì âáëèçè ïèêà íàõîäèòñÿ çíà÷åíèå k ïî
ÌÍÊ(ïðè ýòîì ïðîâåðÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå m = 2 ± 0.01, åñëè îíî íå âûïîëíåíî, òî ýòî áûë
"ëîæíûé"ïèê, îáû÷íî îí âñòðå÷àåòñÿ 1-2 ðàçà íà îäíîé çàâèñèìîñòè T(E)) è ñ÷èòàÿ ðàñïðå-
äåëåíèå ôåðìè-äèðàêà ïðèìåðíî ïîñòîÿííûì âáëèçè ïèêà ìîæíî ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêóþ
çàâèñèìîñòü è ïîñ÷èòàòü âêëàä ïèêîâ â èíòåãðàë (38).∫ Epeak+δE

Epeak−δE
T (E)dE =

2√
k

arctan
√
kδE (42)

Ïèêè äàþò ñóùåñòâåííûé âêëàä â ïðîâîäèìîñòü è èõ íåó÷åò ïðèâåäåò ê íåâåðíûì êîíå÷íûì
ðåçóëüòàòàì.

Â èíòåãðàëå (38) ïðåäåëû çàìåíåíû íà Efermi±100kT , ò.ê ôóíêöèÿ ôåðìè äèðàêà áûñòðî
ñïàäàåò, íî âåðîÿòíîñòü T èçìåíÿåòñÿ îò 10−50 íà Efermi äî 10−10 íà Efermi ± 100kT .

4 Ðåçóëüòàòû è àíàëèç

4.1 Ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë, áàðüåðû è ïðîçðà÷íîñòü

Íà (ðèñ.4) ïîêàçàíû ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë, êîíöåíòðàöèè ïîñëå ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ, ïî-
òåíöèàë ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ è ïðîçðà÷íîñòü ïðè 4-õ ðàçíûõ íàïðÿæåíèÿõ. Âèäíî ÷òî ýëåê-
òðîíû è äûðêè ñêàïëèâàþòñÿ ó êðàåâ çîí, íî ïî÷òè íå âëèÿþò íà ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë
è ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ÑÒÌ. Åñëè óâåëè÷èòü íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè â 100 ðàç(äî 1020cm−3

) òî âëèÿíèå ñòàíåò çàìåòíûì.

T =
1

1 + k|E − Emax|m
≈ 1

kxm
, ïðè T << 1 (43)

ln(T ) = − ln(k) +m ln |E − Emax|
Ýòà çàâèñèìîñòü îêàçûâàåòñÿ ëèíåéíîé íà áîëüøîì äèàïàçîíå, m=2
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Ðèñ. 3: Ïîäòâåðæäåíèå çàâèñèìîñòè(ïî îñè Energy - îòëè÷èå ýíåðãèè îò ýíåðãèè âûáðàííîãî
ïèêà)
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Ðèñ. 4: Çàâèñèìîñòè ýôôåêòèâíîãî ïîòåíöèàëà, êîíöåíòðàöèé äûðîê(ñèíèé) è ýëåêòðî-
íîâ(êðàñíûé), ýëåêòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà îò êîîðäèíàòû âäîëü òåòðàïîäà(ýòà îñü èñêðèâ-
ëåíà è èäåò âäîëü îäíîé èç òðåõ íîæåê, à çàòåì ïî öåíòðàëüíîé íîæêå), âåðîÿòíîñòè òóííå-
ëèðîâàíèÿ ÷åðåç òåòðàïîä îò ýíåðãèè ýëåêòðîíà ïðè ÷åòûðåõ ðàçíîñòÿõ ïîòåíöèàëîâ: -1.5V,
0.15V, 2.3V è 4.1V.
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Ðèñ. 5: Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà îò ýíåðãèè. Ðàçíûìè öâåòàìè ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ïðè
ðàçíûõ íàïðÿæåíèÿõ ìåæäó ïîäëîæêîé è èãëîé. Ðàçíèöà ìåæäó 2-ìÿ íàïðÿæåíèÿìè îêîëî
0.2 V, äèàïàçîí 0.8-1.8 V
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Ðèñ. 6: Çàâèñèìîñòü ñòåïåíè m îò ýíåðãèè. Ðàçíûìè öâåòàìè ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè ïðè
ðàçíûõ íàïðÿæåíèÿõ ìåæäó ïîäëîæêîé è èãëîé. Ðàçíèöà ìåæäó 2-ìÿ íàïðÿæåíèÿìè îêîëî
0.2 V, äèàïàçîí 0.8-1.8 V
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Âèäíî, ÷òî åñòü òî÷êè ãäå çàâèñèìîñòü ÿâíî íå âûïîëíÿåòñÿ. Áûëî ïðîâåðåíî ÷òî ýòè
òî÷êè íå ÿâëÿþòñÿ ìàêñèìóìàìè, íàõîäÿòñÿ íà â ìèíèìóìå ìåæäó ïèêàìè. Ýòè òî÷êè íå
ó÷èòûâàþòñÿ ïðè ïîäñ÷åòå ïðîâîäèìîñòè.

Ïîëó÷åííàÿ ôîðìóëà ïîõîæà íà ôîðìóëó Áðåéòà-Âèãíåðà. Ïî 30 òî÷êàì âáëèçè ïèêà
íàõîäèòñÿ çíà÷åíèå k ïî ÌÍÊ(ïðè ýòîì ïðîâåðÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå m = 2± 0.01, åñëè îíî íå
âûïîëíåíî, òî ýòî áûë "ëîæíûé"ïèê, îáû÷íî îí âñòðå÷àåòñÿ 1-2 ðàçà íà îäíîé çàâèñèìî-
ñòè T(E)) è ñ÷èòàÿ ðàñïðåäåëåíèå ôåðìè-äèðàêà ïðèìåðíî ïîñòîÿííûì âáëèçè ïèêà ìîæíî
ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêóþ çàâèñèìîñòü è ïîñ÷èòàòü âêëàä ïèêîâ â èíòåãðàë (38).

Íà ãðàôèêå çàâèñèìîñòè (ðèñ.5) ïðèâåäåíû çàâèñèìîòè ïðè 5 íàïðÿæåíèÿõ 0.8-1.8Â, âèä-
íî ÷òî êîýôôèöèåíò â òî÷êàõ ïèêîâ çàêîíîìåðíî èçìåíÿåòñÿ ñ èçìåíåíèåì íàïðÿæåíèÿ, ÷òî
ïîêàçûâàåò íåñëó÷àéíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïèêîâ(â íèõ åñòü ãëóáîêèé ôèçè÷åñêèé ñìûñë - ýëåê-
òðîí ñ ýíåðãèåé ïèêîâ ìîæåò íàõîäèòñÿ â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè ìåæäó áàðüåðàìè).∫ Epeak+δE

Epeak−δE
T (E)dE =

2√
k

arctan
√
kδE (44)

Ïèêè äàþò ñóùåñòâåííûé âêëàä â ïðîâîäèìîñòü è èõ íåó÷åò ïðèâåäåò ê íåâåðíûì êîíå÷íûì
ðåçóëüòàòàì.

Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçíîñòè ïîòåíöèàëîâ âåðîÿòíîñòü ïðîõîæäåíèå óìåíüøàåòñÿ èç-çà òîãî,
÷òî ýôôåêòèâíàÿ øèðèíà è âûñîòà òóííåëüíîãî áàðüåðà óâåëè÷èâàåòñÿ èç-çà ïîäíÿòèÿ äíà
çîíû ïðîâîäèìîñòè ìåæäó òóííåëüíûìè áàðüåðàìè, ñôîðìèðîâàííûìè îëåèíîâîé êèñëîòîé
è âàêóóìîì. Ýôôåêòèâíûé óðîâåíü Ôåðìè îñòàåòñÿ íà íåèçìåííîé âûñîòå, à òðåóãîëüíèê,
îáðàçîâàííûé äíîì çîíû ïðîâîäèìîñòè, íàä ýòèì óðîâíåì ïîäíèìàåòñÿ òåì áîëüøå, ÷åì
áîëüøå íàïðÿæåíèÿ.

Ñàìè òîêè ðàñòóò çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ äèàïîçîíà, ãäå ðàçíîñòü ôåðìè-äèðàêîâñêèõ ôóíê-
öèé íå áëèçêà ê 0. Ñ ýòèì ñâÿçàíû è ïèêè íà ãðàôèêå ïðîâîäèìîñòè: ïðè äîñòèæåíèè îêíîì
íîâîãî ïèêà ïðåäûäóùèå óæå èìåþò ãîðàçäî ìåíüøóþ øèðèíó è ïî÷òè íå âëèÿþò.

Ðàçëè÷àÿ ÷àñòîòà ïèêîâ ïðè T=0 è T=300

4.2 Ïðîâîäèìîñòü è ÂÀÕè

Íà ðèñ. 8 âñå ãðàôèêè â ëîãàðèôìè÷åñêîì ìàñøòàáå èç-çà áîëüøîãî ðàçáðîñà çíà÷åíèé
ïî ïîðÿäêàì âåëè÷èí. Â îáû÷íîì ìàñøòàáå íå áûëî áû âèäíî èíòåðåñíûõ îñîáåííîñòåé
ÂÀÕ(ìîäóëü òîêà îò íàïðÿæåíèÿ) òåòðàïîäîâ. Êî âñåì òîêàì äîáàâëåíà ìàëàÿ âåëè÷è-
íà(ïîðÿäêà òîêà ïðè 0.1 Â)

Âñå êðîìå ðèñóíêà D ðàññ÷èòàíû ïðè T=300K, D ïðè T=0K. Íà âñåõ ãðàôèêàõ çàìå-
òåí ýêñïîíåíöèàëüíûé ðîñò äèôôåðåíöèàëüíîé ïðîâîäèìîñòè äî íåêîòîðîãî êðèòè÷åñêîãî
íàïðÿæåíèÿ ïðè êîòîðîì îíà ðåçêî ïàäàåò. Íà ãðàôèêå ÂÀÕ â ýòîì ñëó÷àå áóäåò çàìåòíà
äîñòàòî÷íî áîëüøàÿ îáëàñòü íà êîòîðîé òîê ïî÷òè ïîñòîÿíåí. Ïàðàìåòðû:

1) Ñåðèÿ ÂÀÕîâ è ïðîâîäèìîñòåé ïðè ðàçíîé òîëùèíå îëåèíîâîé êèñëîòû. Íàèëó÷øåå
ñîîòâåòñòâèå ñ ýêñïåðèìåíòîì ïðè 0.28 íì. Ïðè 2-5Â åñòü ðåçêèé ñïàä ïðîâîäèìîñòè è åãî
ïîëîæåíèå ñèëüíî çàâèñèò îò òîëùèíû ñëîÿ îëåèíîâîé êèñëîòû. Ïðè óâåëè÷åíèè òîëùèíû
ñëîÿ ñòóïåíüêà ïîÿâëÿåòñÿ ïðè áîëüøèõ íàïðÿæåíèÿõ.

2) Ñåðèÿ ÂÀÕîâ è ïðîâîäèìîñòåé ïðè ðàçíûõ êîíöåíòðàöèé: ïðè êîíöåíòðàöèÿõ 1017 −
1019 1/cm3 ýôôåêò êóëîíîâñêîé áëîêàäû íå ïðîÿâëÿåòñÿ, ïðè áîëüøèõ îí ìîæåò âûçâàòü
ñóùåñòâåííîå èçìåíåíèå(ðèñ. 8, B, êðàñíûé ãðàôèê). Òåòðàïîäû ñ êîòîðûìè ïðîâîäèëèñü
ýêñïåðèìåíòû íå áûëè ñïåöèàëüíî äîïèðîâàíû è êîíöåíòðàöèè ñâîáîäíûõ â íèõ íå ïðåâû-
øàëè 1017 1/cm3;

3) Ñåðèÿ ãðàôèêîâ ïðè èçìåíåíèè äëèíû ÷àñòè CdTe, îíà ìîæåò çàâèñåòü îò óñëîâèé
ðîñòà. 4)Ñåðèÿ ÂÀÕîâ è ïðîâîäèìîñòåé ïðè èçìåíåíèè óãëà ìåæäó íîæêàìè ïðè T=0. Â
èäåàëüíîì òåòðàïîäå óãîë òåòðàýäðè÷åñêèé, íî èç-çà äåéñòâèÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîëÿ
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íîæêè òåòðàïîäà ìîãóò ïðîãèáàòüñÿ [3]. Óãîë âëèÿåò íà ñèììåòðèþ ÂÀÕîâ, ïðè óãëå îêîëî
90◦ îòíîøåíèå òîêîâ ïðè ðàçíûõ ïîëÿðíîñòÿõ ìîæåò äîñòèãàòü 1015

Òàêæå íà ãðàôèêàõ ïðîâîäèìîñòè âèäíû íåáîëüøèå ñêà÷êè, èõ ïðè÷èíà - äîõîæäåíèå
îêíà èç ðàçíîñòè ôåðìè-ôóíêöèé äî ïèêîâ ïðîçðà÷íîñòè. Ñ óâåëè÷åíèåì íàïðÿæåíèÿ ïðî-
çðà÷íîñòü óìåíüøàåòñÿ, îêíî óâåëè÷èâàåòñÿ, ïîýòîìó ïðåäûäóùèå ïèêè ñòàíîâÿòñÿ ìåíåå
ñóùåñòâåííûìè. Ïðè T=0 ãðàôèê ïðîâîäèìîñòè ïîõîæ íà ëîìàíóþ èç-çà óçîñòè ïèêîâ è
âûðîæäåíèÿ ðàçíîñòè ôóíêöèé ôåðìè â ïðÿìîóãîëüíèê.
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Ðèñ. 7: Çàâèñèìîñòè òîêà îò íàïðÿæåíèÿ, ïðè èçìåíåíèè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ(ñèíèé -
ìèíèìàëüíàÿ âåëè÷èíà, êðàñíûé - ìàêñèìàëüíàÿ). A - çàâèñèìîñòü îò òîëùèíû îëåèíîâîé
êèñëîòû â äèàïàçîíå îò 0.04 íì 0.24 íì ñ øàãîì 0.04 íì. B - çàâèñèìîñòü îò êîíöåíòðàöèè,
óâåëè÷åííîé â 1,10,100,1000 ðàç. Ñ -çàâèñèñèìîñòü îò äëèíû öåíòðàëüíîé ÷àñòè CdTe: îò 10
äî 50 íì ñ øàãîì 10 íì. D - çàâèñèìîñòü îò óãëà ìåæäó íîæêàìè îò 96◦ äî 151◦ ñ øàãîì 22◦

ïðè òåìïåðàòóðå T=0K. Â ñåðèè êàæäûé ñëåäóþùèé äîìíîæåí íà 100
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Ðèñ. 8: Çàâèñèìîñòè òîêà è ïðîâîäèìîñòè îò íàïðÿæåíèÿ, ïðè èçìåíåíèè ðàçëè÷íûõ ïàðà-
ìåòðîâ(ñèíèé - ìèíèìàëüíàÿ âåëè÷èíà, çåëåíûé - ìàêñèìàëüíàÿ). A - çàâèñèìîñòü îò òîë-
ùèíû îëåèíîâîé êèñëîòû â äèàïàçîíå îò 0.04 íì 0.24 íì ñ øàãîì 0.04 íì. B - çàâèñèìîñòü
îò êîíöåíòðàöèè, óâåëè÷åííîé â 1,10,100,1000 ðàç. Ñ -çàâèñèñèìîñòü îò äëèíû öåíòðàëüíîé
÷àñòè CdTe: îò 10 äî 50 íì ñ øàãîì 10 íì. D - çàâèñèìîñòü îò óãëà ìåæäó íîæêàìè îò 96◦

äî 151◦ ñ øàãîì 22◦ ïðè òåìïåðàòóðå T=0K. Â ñåðèè êàæäûé ñëåäóþùèé äîìíîæåí íà 100
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4.3 Óñêîðåíèå

Äëÿ ìåíüøèõ çàòðàò ïî âðåìåíè çàïóñêàëàñü óïðîùåííàÿ âåðñèÿ èç 20 òî÷åê ÂÀÕ(âìåñòî
ñòàíäàðòíûõ 1000 èç-çà áîëüøîãî âðåìåíè ðàñ÷åòà 16 ÷àñîâ), íî ýòî íå äîëæíî âëèÿòü íà
óñêîðåíèå îò âíóòðåííåé ïàðàëëåëèçàöèè, ò.ê îíî èäåò âíóòðè êàæäîé òî÷êè(íî â çàâèñèìî-
ñòè îò ïîëÿ âðåìÿ ðàñ÷åòà îäíîé òî÷êè ìîæåò ðàçëè÷àòüñÿ (max - â 5 ðàç). Èç-çà áîëüøîãî
êîëè÷åñòâà ïåðåñûëîê ïðè ïîäñ÷åòå ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ âíóòðåííÿÿ ïàðàëëåëèçàöèÿ âûãîä-
íà òîëüêî åñëè ïðîöåññîðû íà îäíîì óçëå. Ïîýòîìó â íåå ââîäèòñÿ íå áîëåå 8 ïðîöåññîðîâ è
áûëà ââåäåíà âíåøíÿÿ ïàðàëëåëèçàöèÿ ïðè ÷èñëå ïðîöåññîðîâ >8. Îíà íå òàê ýôôåêòèâíà
èç-çà ðàçíîãî âðåìåíè ðàñ÷åòà îäíîé òî÷êè ÂÀÕ. Òàêæå íà ãðàôèêå èìåþòñÿ ñêà÷êè èç-
çà ðàñ÷åòà íåâîçìîæíîñòè ðàâíîìåðíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ 20 òî÷åê ïî [N/8] ãðóïïàì, ãäå N -
÷èñëî ïðîöåññîðîâ.

Íà ãðàôèêàõ âèäíî ïî÷òè ëèíåéíîå óñêîðåíèå äî 8 ïðîöåññîðîâ(â ðàìêàõ îäíîãî óçëà),
äàëåå òî÷êè òîëüêî ñ ÷èñëà ïðîöåññîðîâ, êîòîðûå âîçìîæíî ðàçáèòü íà ãðóïïû ïî 8(íà óçëå),
óñêîðåíèå ïåðåñòàåò ìåíÿòüñÿ ëèíåéíî. Ïðè áîëüøîì ÷èñëå òî÷åê ÂÀÕ ñêà÷êè ñâÿçàííûå ñ
íåðàâíîìåðíîñòüþ äåëåíèÿ ïî ãðóïïàì èñ÷åçíóò. Ïðè çàïóñêå íà 2*8=16, 4*8=32, 5*8=40,
10*8=80 óñêîðåíèå ïðè 20 òî÷êàõ ÂÀÕ íàèáîëåå ýôôåêòèâíî(ò.ê óäàëîñü ðàçäåëèòü 20 òî÷åê
íà ðàâíûå ãðóïïû). Ýòî âèäíî íà ãðàôèêå óñêîðåíèÿ.
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Ðèñ. 9:

5 Âûâîäû

Â ðåçóëüòàòå ðàáîòû ïîñòðîåíà êâàçèîäíîìåðíàÿ ìîäåëü òðàíñïîðòà ýëåêòðîíîâ ÷åðåç íàíî-
êðèñòàëëû òåòðàïîäîâ CdSe/CdTe. Íà ãðàôèêàõ ïðîâîäèìîñòè îáíàðóæåíû ñêà÷êè, êîòîðûå
âèäíû êàê íåáîëüøèå ñòóïåíüêè íà ÂÀÕàõ. Îáíàðóæåíî ÷òî óãîë ìåæäó íîæêàìè âëèÿåò
íà ñèììåòðèþ ÂÀÕîâ, ïðè ýòîì ïðè óãëàõ îêîëî 90 ãðàäóñîâ îòíîøåíèå òîêîâ ïðè ðàçíîé
ïîëÿðíîñòè ìîæåò äîñòèãàòü 1010.

Íà ãðàôèêàõ ÂÀÕîâ ïðèñóòñâóåò áîëüøàÿ ñòóïåíüêà â ðàéîíå 2 � 5 Â, åå ïîëîæåíèå
çàâèñèò â îñíîâíîì îò òîëùèíû áàðüåðà èç îëåèíîâîé êèñëîòû. Ïî ñòóïåíüêå íà ýêñïåðè-
ìåíòàëüíîì ãðàôèêå ìîæíî óñòàíîâèòü ÷òî â òî÷êå ñíÿòèÿ ÂÀÕ ïðèñóòñâîâàë òåòðàïîä è
âûäåëèòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå ÂÀÕè, õàðàêòåðíûå äëÿ òåòðàïîäîâ.

Çàäà÷à õîðîøî ðàñïàðàëëåëèâàåòñÿ äâîéíîé ïàðàëëåëèçàöèåé, òàê êàê íàèáîëåå äîëãóþ
÷àñòü - ïåðåðàñïðåäåëåíèå çàðÿäîâ ìîæíî óñêîðÿòü ëèíåéíî(ïðîñòî ðàçáèâàÿ ñåòêó), ðàñ÷åò
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òóííåëèðîâàíèå óñêîðÿåòñÿ, êàê N/(log2(N) + 2), íî âðåìÿ ðàáîòû â ïîñëåäîâàòåëüíîé ïðî-
ãðàììå íà ïîðÿäîê ìåíüøå, ÷åì ó ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ(óòâåðæäåíèå âåðíî, êîãäà ïðîöåññîðû
íàõîäÿòñÿ íà îäíîì óçëå). Âðåìÿ âûïîëíåíèå îñòàëüíûõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ ÷àñòåé ïðîãðàì-
ìû íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ ìåíüøå. Âíåøíÿÿ ïàðàëëåëèçàöèÿ ïîçâîëÿåò õîðîøî óñêîðèòü
ïðè çàïóñêå íà ÷èñëå ïðîöåññîðîâ ÷èñëî íà îäíîì óçëå ïðè áîëüøîì ÷èñëå òðåáóåìûõ òî÷åê.
Äîñòèãíóòî óñêîðåíèå â 55 ðàç íà 80 ïðîöåññîðàõ.
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