LATVIJAS UNIVERSITATE
FIZIKAS UN MATEMATIKAS FAKULTATE
FIZIKAS NODALA

NELIDZSVARA ELEKTRONU ENERGIJAS SADALIJUMA
FUNKCIJAS MODELESANA PERIODISKI MODULETAJAM
KVANTU PUNKTAM

MAGISTRA DARBS

Autors: Antons Baronovs
Studenta apliecibas Nr.: ab11400

Darba vaditajs: asociétais profesors Dr.phys.Vjaceslavs Kascejevs

RIGA 2017



Anotacija

Nanoelektroniskas ieric€s ir plasi izmantojams kvantu punkts, kura pasibas ir atkarigas no
elektronu sadalijuma pa kvantu punkta energétiskajiem limeniem. Tunel&Sanas procesi kvantu
punkta biezi vien notiek rezima, kura elektroni nespgj relakset lidzsvara stavokli, kas var ietek-
mét darbibas efektivitati. Otrais nozimigs faktors, ko més gribam nemt véra, ir elektronisko Ii-
menu spektra diskréta daba, kas ietekmé sadalfjuma formu. So divu efektu ietekme tick izpétita
misu darba, modelgjot kvantu punkta-tunelbarjeras-kontakta sistému ar Kingétisko Montekar-
lo metodi. Tiek simuléti elektronu nelidzsvarotie sadalijumi kvantu punkta ar diskréto Iimenu
spektru, kas lauj pétit So faktoru ietekmi uz nanoelektronisko iericu darbibas precizitati.

Atslegvardi:

Kvantu punkts, tuneléSana, elektronu uzlades kontrasts, nelidzsvara elektronu sadaltjums,

Fermi-Diraka sadalijuma g-analogs, Kinétiska Montekarlo metode.



Annotation

Quantum dot is a widely used part of various nanoelectronic devices. Properties of the dot
are dependent on the distribution of electrons amongst its energy levels. Tunneling processes
to and from the dot often happen so fast that this distribution is unable to relax into its equilib-
rium form, which can lower the effectiveness of device. Second effect, which we would like to
take into consideration, is discreteness of dot energy spectrum, which affects electron distribu-
tion. We use Kinetic MonteCarlo method to get an insight on how these effects operate in the
quantum dot-tunnel barrier-lead model. We simulate non-equilibrium electronic distribution in
the quantum dot with discrete spectrum, which gives an opportunity to study how those factors
affect precision of nanoelectronic devices.

Keywords:
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g-analog of Fermi-Dirac distribution, Kinetic Monte Carlo method
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Apziméjumu saraksts

Konstantes

* kg - Bolcmana konstante
* h - Planka konstante

* (. - clektrona ladins

Kontakts

* 1 - kontakta kTmiskais potencials
» T - kontakta temperatiira

* f(e) - elektronu sadalijuma funkcija kontakta (Fermi-Diraka funkcija)

Kvantu punkts

* n - elektronu skaits punkta

» E, - kvantu punkta ar n elektroniem energija

* U, - vidgja lauka elektrostatiska energija kvantu punktam ar n elektroniem

» (' - kvantu punkta kapacitate

s Eo = % - uzlades energija

* v - limena 7 apdzivotiba stavokli « (0 vai 1)

* ¢; - i-ta ITmena energija, mérot no kvantu punkta pirma limena energijas - ¢; = 0
* Oe¢ - starplimenu attalums kvantu punkta

» ' - i-ta Iimena ktmiskais potencials nta elektronu pievienoSanai kvantu punktam



P,(t) - varbutiba, ka kvantu punkta ir n elektroni

K, (n) = max[{P,(t € 7)}] — min[{P,(t € 7)}] - nta elektrona ielades kvantu punkta

kontrasts
Z,, - kanoniska statistiska summa n elektroniem

Top(t) - elektronu gazes temperatiira Kvantu punkta

TuneléSana

G - tunelbarjeras vadamiba

V(t) - pieliktais spriegums

A - sprieguma amplitida (eV)

T - sprieguma modulacijas periods

~ - vienelektrona Iimena stavokla sabrukSanas atrums

w3 (t) - ielades/izlades tuneléSanas atrums tunneling rate limenim i

WE(t) - ielades/izlades atrums tunneling rate kvantu punkta n-tajam elektronam

Modelésana

k - simulacijas solis

k¢ - simulacijas pedgjais solis

tx, - laiks simulacija, kad sakas simulacijas solis &

Aty - simulacijas sola k£ garums, simulacijas laika skala

ay, - sistémas stavoklis simulacijas sola k& sakuma

s - simulacijas numurs

S - simulaciju skaits. Par standartu simulaciju skaitu izvélamies S = 1000
r - gadijuma skaitlis

P, (t) - sistemas varbitiba atrasties stavokli «

PEME (1) - sistemas varbiitiba palikt stavokli o pec laika t. PEME(0) = 1



* W,z - parejas atrums no stavokla 3 uz stavokli o
* W, - stavokla « sabrukSanas atrums

* m - simul€to [imenu skaits



Ievads

Pétijuma merkis

Kvantu punkts ir viens no nanotehnologiju pamatelementiem - objekts, kura raksturigie
izméeri visas telpiskas dimensijas ir pietickami mazi, lai atlauto elektronu energétisko Iimenu
spektrs biitu diskréts (nodala 1.1). To ir iesp&jams izmantot ka avotu elektroniem un fotoniem
ar noteiktu energiju. No paréjiem elementiem kvantu punkts ir atdalits ar izolatora slaniem, kas,
ja tie ir pietiekami plani, var kalpot par tuneléSanas barjeram.

Tiek izdaliti divi kvantu punktu tipi: pusvaditaju un metaliskie. Pusvaditaju kvantu punktos
elektronu skaits ir mazs, un ir iesp&ja "izsmelt" visus elektronus. Viens no veidiem ka reali-
z&t tadu kvantu punktu ir izmantot tadu pusvaditaju slanu kombinaciju, kura viena no robezam
veidojas divdimensionala elektronu gaze, kura iesp&jams izveidot kvantu punktu ar litografijas
palidzibu (2)(Att.1). Metalos ladinu koncentracija ir krietni lielaka (katrs atoms ir elektrona do-
nors), tapéc kvantu punkta ir vienmér daudz elektronu. So kvantu punktu izp&té veicina lielu
interesi, jo to izveide var bt loti vienkarSa - metaliskas nanodalinas tiktu parklatas ar izolgjo-
S0 slani. Sobrid tiek petita iespgja veidot no stohastiski izvietotaim dazada izméra metaliskam

dalinam logiskas ierices, apmacot tos ar gené&tiskiem algoritmiem (14).

hietal Gate

I IDES

e+ Substrae

Att. 1: Pusvaditaja kvantu punkta realizacijas piemers. Attels no (5)

Pie pietickami mazas ierices temperatiiras un lielas tunelé€Sanas barjeru elektriskas pretesti-
bas (nodala 1.2) kvantu punkts atrodas Kulona blokades rezima. ST reZima papildus elektrona
pievienoSana prasa papildus energiju, kas ir pietiekami liela, lai punkta uzladéSanu ar papildus

elektronu var&tu kontrolét, modulgjot kvantu punkta kimisko potencialu ar pielikto spriegumu.



Tas lauj ar lielu precizitati zinat elektronu skaitu kvantu punkta katra laika bridi, kas dod iesp&ju

taisit ierices ar loti precizi kontrolétam stravam:

I = Ng./T (1)

Kur 7 ir sprieguma modulacijas periods, bet N ir elektronu skaits, kas iziet cauri kvantu
punktam viena modulacijas perioda.

Lai §1s stravas biitu izmantojamas (pieméram ka Ampéra etalons), tam jabiit pietickami lie-
lam (simtiem pA), lai tos bitu iesp&jams registrét. Taja pasa laika ir jasaglaba uzladéSanas
precizitati ap 0.01 ppm (11) jeb viena uzladéSanas kltida uz 100 miljonu cikliem.

Modulacijas frekvences palielinajums ir logisks solis, lai palielinatu stravu, toties var ra-
dit problémas ar elektrona ielades/izlades precizitati. Viens no $is neprecizitates iesp&jamiem
iemesliem ir nelidzsvara elektronu sadalijums kvantu punkta.

Lidzsvara elektronu sadalfjums kvantu punkta, kas ir savienots ar elektronu rezervuaru ar
tunel€Sanas barjeru, paklaujas liela kanoniska ansambla statistikai, kas paredz noteikto sadali-
juma formu (6). Pie augstam frekvencém, kad elektronu gaz€ nav iesp€jas iestaties lidzsvaram,
Sis sadalijums neizpildas, kas var ietekméet uzlades efektivitati.

Lai apzinatos, ka nelidzsvara sadalijums ietekmé procesus jaatrod metodes, kas lautu pétit
atsevisko Iimenu kvantu punkta apdzivotibas. So uzdevumu var risinat izmantojot kingtiskus
vienadojumus (nodala 1.2.2), bet to izmantoSana kliist neiesp&jama pie liela Iimenu skaita, jo
uzdevuma sarezgitiba dramatiski pieaug. Vienadojumu skaits ir vienads ar visam iesp&jamam
elektronu-caurumu konfiguracijam pa kvantu punkta limeniem, kas loti atri kliist par parak sa-
rezgito uzdevumu.

Viena no izmantotam metodém, ir pielietot kinétisko vienadojumu nevis atsevisSkiem sta-
vokliem, bet visai sadalijuma funkcijai, ka tiek paradits nesen izdotaja raksta (8). Aprakstot
dazadus relaksacijas procesus (pasi procesi aprakstiti nodala 1.2.1), kur katrs no tiem censas
par savu sadalfjuma funkcijas formu, més varam iegust rezultgjoso sadalijuma funkciju. Mainot
procesu raksturigo laiku attiecibas, ir iesp&jams iegit vairakus robezgadijumus. ST pieeja Jauj
pétit kvantu punktu un iz8kirt dazadus darbibas reZimus attieciba pret raksturigiem laikiem. Ta
ir ierobeZota ar to, ka raksts "fokusg€jas uz lieliem kvantu punktiem"(8) jeb uz gadijuma, kad
starplimenu energgtiskais attalums ir daudz mazaks par termiskam fluktuacijam. Kaut lime-
nu spektrs fizikali saglaba diskréto struktiiru, ta neietekmé gala rezultatus un tiek uzskatita par
efektivi nepartraukto.

Raksta (15) ir aprakstita metode, kas dod iesp&ju pétit temperatiiras fluktuacijas kvantu pun-
kta elektronu sadalijumam, izmantojot skaitiSanas lauku (counting fields) matematisku aparatu.
Aprakstot kin€tisko vienadojumu sist€ému ar skaitiSanas laukiem, ir iesp&jams iegiit sist€mas
atrisinajumu un zemakas kartas kumulantus energijas parnesei. Kvantu punkta elektronu gaze

Saja raksta vienmer atradas ieks$¢ja lidzsvara (Fermi-Diraka sadalijuma), kas nozimé, ka parnes-
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ta energija liek elektronu gazes temperatiirai mainities. Tada veida tiek ieglita informacija par
elektronu sadalijuma temperatiiru, ar kuru var iegiit ieskatu Iimenu apdzivotibas statistika.
Abas metodes apskata situacijas, kad starplimenu attalums kvantu punkta ir krietni mazaks
par jebkuru citu energiju sistéma. Tas nozimé, ka nav iespgjas pétit efektus, kas izritétu no
kvantu punkta diskrétas dabas, jo rakstos izmantots sadalfjums ir efektivi nepartraukts. Saja
darba més gribam izstradat metodi, kas lautu pétit Sos diskrétus efektus, un ar tas palidzibu

izpétit elektronu nelidzsvara sadalijumus kvantu punkta.

Uzdevumi

1. Formulét uzlades-izlades procesa matematisko modeli. Aprakstit modeli ietvertus ele-
mentus: kvantu punkts, kontakts, tune]barjera; aprakstit tuneléSanas procesus starp pun-

ktu un kontaktu un to atbilstibu Markova procesiem.

2. Ar kinétisko vienadojumu aparatu iegtt atrisindjumus vienkarsaja robezgadijuma (divi
Iimeni, viens elektrons) un parliecinaties, ka lidzsvara atrisinajumi atbilst lielajam kano-

niskajam ansamblim.

3. Pielietot §$im modelim Kingtisko Montekarlo metodi, lai skaitliski aprakstit sarezgitakus
modelus. Parbaudit §is metodes realizacijas korektumu vienkarsa robezgadijuma, salidzi-

not ar kinétisko vienadojumu atrisinajumiem.

4. Izmantojot Kiné&tisko Montekarlo metodi, izpétit dazadu faktoru (modulacijas amplitiida,

temperatiira utt.) ietekmi iz uzlades-izlades efektivitati

5. Izpetit elektronu sadalijuma relaksaciju dazados ierices darbibas reZimos. Parbaudit, ka
pie pietieckami liela starplimenu attaluma kvantu punkta, Iidzsvara funkcija ir Fermi sada-

Ijjuma g-analogs (q-funkcija).

Darba struktiira

Teorétiska darba dala sakas ar nodalu 1.1, kur mes aprakstam vairaku limenu kvantu pun-
kta matematisko modeli un, savienojot to ar kontaktu ar tunel€Sanas procesu aprakstu nodala
1.2 izveidojam matematisko modeli miisu problémai, ka arT aprakstam kinétisko vienadojumu
sisttmas metodi un ierobezojumus tas pielietosanai miisu darba. Nodala 1.3 tiek ieviesti bez-
dimensionali parametri, kas lauj aprakstit ierices darbibas rezimus; izmantojot tos, tiek aprak-
stiti efekti, kas ierobezo izlades/uzlades kontrastu robezgadijuma, kad modulacijas amplitiida ir
daudz mazaka par starplimenu attalumu. Nodala 1.4 tiek parstastits Vjaceslava Kascejeva raksts,
kura tiek ieviests FermT funkcijas g-analogs (q-funkcija), fermionu gazes ar fikséto dalinu skai-

tu sadalfjums uz [imeniem ar galigi lielu starplimenu attalumu. Nodala 1.5, p&c A.P.J.Jansen
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raksta, tiek aprakstita Kin&tiska Montekarlo metode, kuras implementaciju miisu darba mes at-
rundjam nodala 2.1 ar kuru sakas darba model&Sanas un rezultatu dala.

Nodala 2.2 més pielietojam Montekarlo metodi vienkar$ajam robezgadijumam, kura varam par-
liecinaties gan par kinétisko vienadojumu analitisko atrisinajumu sakritibu ar lielo kanonisko
ansambli, gan par skaitliskas metodes rezultatu ekvivalenci kinétisko vienadojumu rezultatiem.
Nodala 2.3 més izp&tam, ka tiek ierobezots uzlades/izlades kontrasts robezgadijuma, kad tu-
nelésana efektivi piedalas viens elektronu Iimenis, un kas mainas, samazinot de lidz Iidzigas
energijas kartai. P€d&ja nodala 2.4, izmantojot simulaciju datus, més apskatam sadalijuma fun-
kcijas pie mazam (de ~ kgT") un lielam (de < kpT') temperatiiram, kas lauj izpétit relaksacijas
uz atbilstoSiem sadalfjumiem, un, mazo temperatiiru gadijuma, ar1 ieskatu ka ar sprieguma mo-

dulacijam tiek ierosinati nelidzsvara elektronu sadalijumi.
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Nodala 1
Teorija

Misu modelis sastav no 3 sastavdalam: kvantu punkta, kontakta un tuneléSanas barjeras.
Matematiski kontakts un kvantu punkts tiek aprakstiti, ka elektronu Iimenu kopas, kur katra
[imen ar noteikto varbiitibu var atrasties elektrons. Sie varbiitibas sadalfjumi, ka arT argjie fak-
tori (pieliktais spriegums, temperatiira) pilniba apraksta Sos elementus. Tunel€Sanas barjera tiek

ievesta modeli, ka elements, kas regulé tuneléSanas procesu atrumu.

AE
Kvantu
Punkts

_@__6
494, €

Kontakts

Att. 1.1: Miusu modela skice: kreisaja pusé kontakts ar elektronu
sadalijumu f pie kimiska potenciala p.. Labaja pusé kvantu punkts ar

gadijuma elektronu konfiguraciju
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1.1 Kvantu punkts

Kvantu punkta ar n elektroniem konfiguracijas energija F,,(t) sastav no vid&ja lauka elek-
trostatiskas energijas U, (¢) un elektronu spektra energijas, kas ir atkariga no limenu apdzivotibas

skaitlu konfiguracijas v;:

=1

i vi=mn (1.2)
i=1

Vidgja lauka energija U, () ir atkariga gan no elektronu mijiedarbibas, gan no argjiem fak-

toriem, ko varam sadalit tris dalas:
* Atgriisanas speki starp n elektroniem kvantu punkta
* Pielikta argja sprieguma dala, kas tick moduléta laika - V()

» Konstants spriegums Uy, kas sastav no pielikta ar&ja sprieguma konstantas dalas un pasa

materiala potenciala

utt) = P9 g (v(t) + 15) (13)

kur pirmais loceklis (kura C' ir kvantu punkta kapacitate) atbilst elektronu mijiedarbibai, bet
otrais spriegumam un potencialam.
Lai pievienotu papildus nto elektronu punkta, ir vajadziga papildus (neskaitot pasa elektro-

na) energija. Ta ir izmaina elektrostatiskaja energija AU, (t) = U, (t) — U, _1(t):

n2 2
AUAnzzég_%va4§%+%aﬁ (1.4)

Ta ir izmaina vidgja lauka energija, pievienojot vienu elektronu AU /An, tap&c tas ir kvantu
punkta energétiska pamatlimena kimiskais potencials. Tas ir [imenis, no kura tiek méritas visas
pargjas kvantu punkta Iimenu spektra energijas ¢;. Kvantu punktam ir diskréta energijas Iimenu
kopa (2), ko raksturo starplimenu attalums de. M@s pienemam, ka miisu modeli de ir konstants

laika un neatkarigs no limena energijas :

pi (t) = AUL(E) + € (1.5)

€; = (1 —1)de (1.6)

Kimiskie potenciali kvantu punkta elektronu pieejamiem limeniem atskiras, ja salidzinam
pargjas starp n — 1 <> nunn < n + 1 elektroniem kvantu punkta, jo papildus elektrona

d&| picaug mijiedarbibas energija. Lielums, par kuru pieaug limenu kimiskie potenciali, saucas

par uzlades energiju E¢ (2, Ipp.24), kas ir atkariga tikai no kvantu punkta pilnas kapacitates
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C. Dazos literatiras avotos STm lielumam atbilstoSa formula var atskirties (10, 1pp.212) par

reizinataju 2, ja par uzlades energiju sauc nepiecie$amo energiju, lai pievienotu vienu elektronu:

2
Eo = AUL() = AU () = % (1.7)
n—1 n
Ae Ae
Lead Dot

i+1

Att. 1.2: Elektrokimisko potencialu starpiba nta un n — 1ma

elektronu ieladém.
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1.2 Tunelésana

Saja modeli ierice strada Kulona blokades rezima, kas Jauj ierobeZot iesp&jamo elektronu
skaitu kvantu punkta. Kvantu punktam ir pieejami divi stavokli: ar n — 1 un n elektroniem taja.

Lai nodro$inatu So reZimu, ir jaizpildas diviem nosacijumiem:

1. Termiskam fluktuacijam jabut krietni mazakam par uzlades energiju. Pretéja gadijuma,

n + 1 elektrona ieladei biis nenieciga varbitiba (10, Ipp.214):
kT < B, (1.8)
kas izpildas, pieméram pie femtofaradu kapacitatém un Kelvina miligradiem (1).
2. Lidzigi ari modulacijas amplitiidai A jabut mazakai par uzlades energiju:
AKE, (1.9)

Tas aizliedz iesp&ju uzladet elektronu n + 1 vai pazaudét elektronu n — 1 palielinot vai

samazinot spriegumu.

3. Tunel]barjeras vadamibai G ir jabiit mazakai neka vadamibas kvantam G (10, Ipp.216),
lai elektrons biitu lokalizéts kvantu punkta kada laika bridi. Citadak nebiis iesp&jams
nomérit elektrona esamibu kvantu punkta, un pazudis ladina kvantizacija. Sis lielums

tiek izvests no Heizenberga nenoteiktibas principa (10, Ipp.216) :

G< g, (1.10)

1.2.1 Laika raksturigie meérogi

Pieliktais spriegums ir parametrs, ar kuru més varam kontrol&t kvantu punkta energétisko
Iimenu kimisko potencialu attieciba pret kontakta kimisko potencialu. Lai iegttu periodisku
uzladi-izladi, ir vajadziga arT sprieguma periodiska moduléana. Sis sprieguma modulésanas
perioda 7 = 1/f izmaina ir visefektivakais veids ka darbinat vienu un to pasu ierici dazados
darbibas reZimos.

Ieric€ konkure 3 procesi, kas ietekmé elektronu sadalijuma funkciju kvantu punkta, katrs ar

tam raksturigo laika merogu:

* Elektron-fononu izkliede: Elektroniem un fononiem mijiedarbojoties, notiek energijas iz-
kliede, un elektronu gaze nonak termodinamiskaja lidzsvara ar materiala kristalisko rezgi.
P&c elektron-fononu izkliedes raksturiga laika 7., elektronu gazes temperatiira ir vienada

ar rezga temperatiru(9).

* Elektron-elektronu izkliede: Lai elektronu gazei biitu iesp&jams definét temperatiiru, elek-

troniem, no kuriem sastav gaze, jaatrodas termodinamiskaja lidzsvara. Tas ir sasniedzams
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péc raksturiga laika 7., elektroniem mijiedarbojoties sava starpa. Elektronu gazes iekse-
jais Iidzsvara sadalijums ir Fermi-Diraka funkcija(9). Parasti elektron-elektronu izkliede

notiek atrak par elektron-fononu izkliedi (3).

* Tunel&Sana (ar raksturigu laiku 7;) ietekmé elektronu sadalfjumu, jo vairaki elektronu tu-
neléSanas notikumi tiecina to uz kaut kadu statisku funkciju(8), ja pargjie efekti ir niecigi.
Viens no miizu uzdevumiem biis noteikt So funkciju ka art to atkaribu no modulacijas

amplitiidas A, kontakta temperatiiras 7' un kvantu punkta starplimenu attaluma de.

Mes stradasim rezima, kura spriegums tiek moduléts ar periodu 7 daudz mazaku par 7,
un 7... Tas nozimé€, ka So izkliezu procesu ietekme ir nieciga. Vienigais efektivs relaksacijas
process ir tuneléSana no un uz kvantu punktu. Tas nozimé, ka mainot 7 un 7 attiecibu, varam

iz8kirt divus reZimus, ko me&s model&sim:

1.
Teph > Tee > T > Ty (1.11)

7 daudz mazaks par 7, kas pakapiena funkcijas gadijuma nozimé, ka katra pusperioda,
elektronu sadalijuma funkcijai paspgj relaksét Iidzsvara. Tas lauj meklet atrisinajumu

sadaltjuma funkcijai atseviski katram pusperiodam.

Teph > Tee >>7—ng (112)

7 ir lldzigs modulacijas periodam 7, kas nozimge, ka sadalijuma funkcija nepaspgj sasniegt
lidzsvaru viena pusperioda. Pusperiodu apdzivotibas sakumnosacijumi atskiras, kamér

nav sasniegts periodisks atrisinajums.

1.2.2 Kinétiskie vienadojumi

Kingétisko vienadojumu (Master Equation) metode tiek plasi pielietota Markova procesu ap-
rakstam gan klasiskajos, gan kvantu gadijumos(13). Tie ir tadi procesi, kuriem sistémas evoli-
cija ir pilniba aprakstama ar pasreiz€jo stavokli. Musu modeli tuneléSanas procesa iesp&jamiba

starp kontakta un kvantu punkta attiecigajiem Iimeniem ir atkariga no:
+ So divu limenu kimisko potencialu attiecibas.

* lespgjas atrast elektronu tuneléSanas sakumpunkta un elektronisko caurumu tunelésanas

beigu punkta.

Tas nozim¢, ka sist€émas stavok]u evoliicija ir atkariga tikai no sist€mas pasreiz€ja stavokla, no
§1 stavokla nav iesp&jams uzzinat sist€mas trajektoriju stavoklu telpa pagatné. Tas dod iesp&ju
sisteémas evoluciju aprakstit ar matricu vienadojumu:

dpP
G W(t) - P(t) (1.13)
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kur dP/dt un P ir vektori kas ietver visu iesp&jamo sistémas stavoklu {«, 5, ... } varbutibas

{P,, P, ...}, bet matrica W apraksta visu iesp&jamo pareju o — 3 tunel&Sanas atrumus W,.

Masu darba ietvaros, kad més runajam par tuneléSanas atrumu, més domajam par lielumu,
kas raksturo tunel€Sanas notikumu skaitu laika intervala, kas anglu valoda atbilst jédzienam
tunneling rate nevis tunneling speed/velocity, kas raksturo, cik atri elektrons Skérso tune]bar-
jeru. So tunneling speed més pienémam par daudz atraku par visiem citiem procesiem, kas

nozime ka elektrons Skérso barjeru misu laika mérogos momentani.

Kad més runajam par elektrona uzlades efektivitati, mus interes€ varbiitibas tam, ka uz elek-
trona ir n vai n— 1 elektroni - atbilstosi P, vai P, _;. Citi elektronu skaita stavokli nav iesp&jami,
ja izpildas Kulona blokades nosacijumi 1.8-1.10. Tapéc P, un P,,_; veido pilnu varbiitibu kopu
P,_1(t) + P,(t) = 1. Varbutiba, ka kvantu punkta ir n elektroni samazinas proporcionali tam,

ka punkts jau atrodas $aja stavokli un palielinas proporcionali otra stavokla varbutibai:

% = P, ()W, (t) — P,(t)W,, (t) (1.14)
kur proporcionalitates koeficienti ir tuneléSanas atrumi elektronam no kontakta uz punktu
(W:F ), ja punkta ir n — 1 elektroni, vai no punkta uz kontaktu (W, ja kvantu punkta atro-
das n elektroni. Varbiitibas P, un P, _; nav vektora P elementarie elementi, jo stavoklus n un
n — 1 ir iesp&jams realiz&t, izkartojot elektronus pa Itmeniem dazados veidos. Tap&c varbiiti-
bas P, un P, ; atbilst mikroskopisko stavoklu, kuros kvantu punkta ir n vai n — 1 elektroni,

varbutibu summai:

Py(t) =Y Palt) - bu5, v (1.15)

dP, _~dPy
dt <~ dt 2y

(1.16)

kur Kronekera delta funkcijas tiek izmantotas, lai aprakstitu elektronu skaita nosacijumus. No
ta, ka P, un P,_; neatbilst atseviSkiem P vektora elementiem izriet ari, ka tuneléSanas atrumi
W," | un W,~ nav matricas W elementarie elementi.

AtseviSka mikroskopiska stavokla « varbiitibas kinétiskais vienadojums apraksta $1 stavokla
varbiitibas izmainu laika. Ta pieaug proporcionali tadu stavoklu [ varbitibai, no kuriem var

noklit uz stavokli «, un samazinas proporcionali pasa « stavokla varbiitibai:
dpP,
=2 = Ps(t)Wap(t) — Palt)Wpa(t) (1.17)
dt 5

Pareja uz stavokli 3 saistita ar tuneléSanas notikumu noteiktaja Itment ¢, tapec $1 vienadojuma

stavoklu parejas atrumus W,g un Wj, var aizstat ar tuneléSanas atrumiem individualajiem Ii-
+

meniem: w;” un w; , parveidojot summeéSanu pa iesp&jamiem [ stavokliem uz summeéSanu pa
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Iimeniem . Zinot, ka sisteémai ir tikai divi iesp&jamie elektronu skaita stavokli n unn — 1, varam

parrakstit vienadojumu 1.17, izmantojot individualus tuneléSanas atrumus:

P, 32 Poo(8) (1 — v Jvpwi (8) — Pa(t) X vfwy (1), ja Y=
dt ;Pﬂ(i)@)Vﬁ(l — v )w; (1) = Pa(t) (1 = vf)wf (), ja 3yt =n—1

i

(1.18)
kur ar ; un (1 — v;) més aprakstam nosacijumus atbilstoso stavoklu Iimenu apdzivotibam. Pp
nav iesp&jams iznest no summesanas pa limeniem ¢, jo katram energijas limenim atbilst noteikts
stavoklis (3, uz kuru notiktu par€ja ar §$tTm ITmenim atbilstoSo atrumu wf. Lai atzim&tu So atka-
ribu, es izmantoju apzim&jumu (7). Varbutiba tam stavoklim «, kura varbtitibu més meklgjam
ar attiecigo kinétisko vienadojumu nav atkariga no Iimena ¢ un ir iznesama ara no summesanas.

W, ir visu tunel€Sanas atrumu, kas atbilst parejai no stavokla a uz jebkuru citu summa:

> viwy ja i =
W, =14 7 i (1.19)
S(1—vMw!, jadivt=n—1

(2

Izmantojot So W, formulu, uzrakstam makroskopiska stavokla kingtisko vienadojumu ka

mikroskopisku limenu kinétisko vienadojumu summu:
=3 busur 2 (P01 = )i (6) = Pa®apw; (1) S, ot

+ (P00 = vy (1) Pa<t>6o,ugwf<t>) ur g = (120
:Z(SMZW? (ZRB 1—1/ wiw; Z(Sll,aw ) =
= Gz (ZPB() (1= v ) ) Z@zzuaP IWa(t)

varam redz&t, ka més nevaram izteikt dP, /d¢ caur P, un P, _; varbiitibam, iznemot gadijumu,

kad ¥(i,7) : w7 = wf = w" &w; = w; = w~. Tas nozime, ka kvantu punktam, kuru var
efektivi aprakstit ar n <> n — 1 elektroniem m Iimenos, mums ir nepiecieSami risinat (m) +
(n 1) —1 kinétiskus vienadojumus ar n+ 1 komponentém prieks n-elektronu stavokliem un m —
n + 1 komponenteém prieks n-1elektronu stavokliem. Tas nozimé, ka modelim pieaugot, notiek
kombinatoriskais spradziens un precizas risinaSanas metodes nav pielietojamas. Ta paradas

motivacija skaitlisko metozu pielietoSanai, vienu no kuram més apskatisim $aja darba.

1.2.3 TuneléSanas atrumi individualajiem limeniem

Ieprieks€ja nodala mes ievieSam tunel&Sanas atrumus ka no laika atkarigus koeficientus ki-
nétiskos vienadojumos mikroskopiskiem stavokliem. Lai ieglitu izteiksmes tuneléSanas atru-

miem, pielieto Fermi zelta likumu tuneléSanas hamiltonianam. Individuala [imenpa tuneléSanas
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atrumam (jeb vienelektrona Iimena stavokla sabrukSanas atrumam) pietiek apskatit tikai divu

stavoklu koherenci:
47T N2 47T 2
Yiog = W f Hr ) Pp = T lor*0(E: — Ey — AF) (121)

kur ¢ un f ir sakuma un beigu stavokli, vy - tiem atbilstoSais tuneléSanas matricas elements, F’
- briva energija. Saja modeli més apskatisim elastigo tunelé$anu, kas nozimé, ka tunel&$anas
laika elektronam nav energijas zudumu. Tas nozimé, ka AF = 0, un tuneléSana notiek starp
Iimeniem punkta un kontakta ar vienadiem kimiskiem potencialiem. Pienemsim, ka tunelésa-
nas hamiltonians ir ermita saistitais (Hermitian), tad |(f| Hy |i)|* = |(i| Hr | f)|? un atrums ir
vienads abos tuneléSanas virzienos.

NepiecieSamais nosacijums tuneléSanas notikumam ir ne tikai elektrona esamiba/trikums
kvantu punkta [iment, bet arT ta trikums/esamiba kontakta Itment, uz kuru var aizsutit elektro-
nu kvantu punkts. Varbitiba atrast elektronu ar energiju e kontakta ir aprakstitas ar elektronu
sadalijuma funkciju f(e). Kontakta atrodas daudz vairak elektronu neka kvantu punkta, ka ari
kontakta energija ir daudz lielaka par punkta energiju, tapéc piepemam, ka vairaki tunelésanas
notikumi nav pietiekami, lai izmainitu elektronu sadalfjumu kontakta. Tas arT nozimé, sadali-
jums ir lidzsvarots jebkura laika momenta. Lidzsvara sadalijums fermioniem ir Fermi-Diraka

funkcija:

B 1
1+ exp [;;—H

Nemainigs sadalfjums atbilst konstantiem laika kontakta kimiskajam potencialam j un tempe-

f(€) (1.22)

rattirai 7.

Tunel€Sanas atrumi elektrona izladei no kvantu punkta ir proporcionali varbiitibai atrast tuk-
So vietu kontakta. Lidzigi, tuneléSanas atrumi elektrona ieladei kvantu punkta ir proporcionali
varbiitibai atrast elektronu atbilsto$a kontakta [imeni. M@s nosakam $§1s varbiitibas kontakta pie

energijas vienadas ar atbilstosa kvantu punkta ITmena kimisko potencialu:

wy (1) =7 (O = f (i ()] (1.23)

wi (t) = %" (0)f (17 (1)) (1.24)

(2

kur 7 ir vienelektrona ITmena stavok]a sabruksanas atrums itajam Iimenim, kas atbilst elek-
trona tuneléSanai uz/prom no kvantu punkta. Jau ieprieks pien€mam, ka tuneléSana ir simetriska

abos virzienos:

Vi () =i (1) = %(t) (1.25)
Mes izmantojam tuvinajumu, kura tunel€Sanas barjerai ir nemainigs platums, kas nozime,

ka sabruksanas atrumi nav atkarigi no elektrona energijas. Tas nozimé, ka sabrukSanas atrumi

nav atkarigi no sprieguma modulacijas un ir konstanti laika:
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Yi = Yi+1 = 7

No ta izriet, ka ir iesp&jams vienkarsot notaciju vienadojumos 1.23 un 1.24 :

w; (t) = y[1 = f(ui ()]
w (t) =~ f(up(t))

Vi:iy=w; +w
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1.3 Kvantu punkta uzlades efektivitates ierobeZojumi

Misu ierices darbibas efektivitate ir atkariga no vairaku parametru attiecibas. Tie ir energi-
jas lielumi: A - modulacijas amplitiida, k57T - termiskas fluktuacijas kontakta, de - starplimenu
attalums kvantu punkta. Un laika lielumi: 7 - modulacijas periods, 7~ - apgrieztais vienelek-
trona stavokla sabruksanas atrums. Tas nozime, ka ar trim bezdimensionaliem liclumiem, m&s

varam pilniba aprakstit ierices darbibas rezimu:

* 7 apraksta to, cik tuneléSanas notikumu, var notikt viena perioda. Ja v7 > 1, elektronu
sadalfjums kvantu punkta sp&j relaksét uz lidzsvara sadalijumu tunelé$anas notikumu dél

pirms spriegums tiek parslegts.

» A/de raksturo to, cik talu no lidzsvara mé&s novirzam kvantu punkta limenus, jeb cik pa-
pildus kvantu punkta elektronu Iimeni tiek iesaistiti tuneléSanas procesos. Ja kg1 < Je,

tad §is ir precizs papildus rezonansu skaits.

* J¢/kpT nosaka to, cik papildus kvantu punkta energijas limeni ir iesaistiti tunelésana del
ta, ka elektronu sadalijuma funkcija kontakta ir izsmeéréta ap p termisko fluktuaciju dél.

Ja A < de S$is ir vienigais faktors, kas palielina Itmenu, kas ir iesaistiti tuneléSana, skaitu.

Par kvantu punkta nta elektron uzlades/izlades efektivitates raksturojoso lielumu, més iz-

mantojam kontrastu /,,:
K, (n) =max[{P,(t € 1)} — min[{P,(t € ) }] (1.30)

kur 7; ir laika intervals, kas atbilst /tam modulacijas periodam. Kontrasts ir maksimala sasniegta
varbiitiba ieladét elektronu minuss maksimala sasniegta varbiitiba izladét elektronu viena pe-
rioda laika. Robezgadijuma, kad A < de, tuneléSana efektivi piedalas tikai viens energijas
[imenis, tapéc Je nevar ietekmét uzlades/izlades efektivitati.Saja darbibas rezima ir divi iesp&ja-
mie ierobezojumi(12)(7) (ja netiek nemti véra kvantu efekti), kas dod ieguldijumu miisu modela

ietvaros:

* Ja modulacijas amplitiida A ir mazaka par termisko fluktuaciju energijam kontakta kpT,
tad més nevaram kontrolét ar pielikto spriegumu tuneléSanas procesu virzienu. Sada-
Ijjuma funkcija kontakta ir izsméréta ap ta kimisko potencialu y, un tuneléSana notiek
apmeéram ar vienadiem atrumiem abos virzienos, kas nelauj uzladét kvantu punktu viena
pusperioda un izladét otra ar pietiekamo efektivitati. Palielinot spriegumu, m&s varam sa-
sniegt reZimu, kura termiskas fluktuacijas ir niecigas, un més varam kontrol&t procesu. Ja
pargji efekti ir niecigi, més varam pienemt, ka uzlades efektivitate, ir proporcionala tikai
So lielumu attiecibai:

yr > 1: K, ~1—exp|[—A/kpT] (1.31)
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» Ja A/KT > 1, tad process ir orientéts viena virziena, bet uzlades efektivitati var iero-
beZot tas, ka viena pusperioda laika tunelg$anas notikums var nepaspét notikt. So efektu
raksturo lielums 7. v ir sabrukSanas atrums vienelektrona stavoklim (Sk. nodalu 1.2.3),
no kura miisu modeli ir lineari atkarigs tuneléSanas atrums vienam [imenim. Palielinot v,
mg&s palielinam iesp&ju tuneléSanas notikumam realizacijai laika posma At. Ja y7 < 1,
tad varbiitiba tam, ka pusperioda notika tunel€Sana un punkts ir uzladets vai izladets ir mi-
nimala, kas nelauj iegiit lielu kontrasta vértibu. Ja temperatiiras fluktuaciju ierobezojoss
efekts ir minimals, tad nepietickama tuneléSanas atruma/perioda garuma efekts ir domi-
ng&joss:

AlkpT > 1: K, ~1— exp[—7] (1.32)

Viens no misu pétijjuma mérkiem ir izstradat metodi, kas lautu pétit uzlades/izlades efek-
tivitati arT, kad A ~ Je, un izmantot to, lai noskaidrotu de ietekmi uz kvantu punkta uzlades

kontrastu.
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1.4 Fermi-Diraka funkcijas q-analogs

Saja darba més gribam apskatit situaciju, kad tunelé$ana piedalas vairaki limeni jeb A ~ de.
Lidzsvara sadalijuma funkcija ir vienada ar Fermi-Diraka funkcija tikai, ja 0e < kgT. Tas iz-
pildas kontaktam, ta izméru d&l, jo objektam ar makroskopiskiem izmériem e ir tik mazs, ka
tos nav iesp&jami izskirt. Kvantu punktam de tada ierobezojuma nav, un dazados apstaklos mes
varam noverot dazadus sadalfjumus. Fiks€tam dalinu skaitam sadalfjums paklaujas kanoniskam
ansamblim, un iesp&jamas sistémas energijas veido diskrétu spektru. ST spektra limenu vidégjo
apdzivotibu ir iespgjams aprakstit, izmantojot Fermi funkcijas q-analogu. Sis q-funkcijas Tss ap-
skats ir balstits uz Vjaceslava Kascejeva 2011.gada rakstu "Exact canonical occupation number
in a Fermi gas with finite level spacing and a g-analog of Fermi-Dirac distribution" (6).

n elektronu kanoniska statistiska summa 7, ir kanoniska ansambla varbiitibu normgjoss

faktors, kas ir viegli aprékinams pie n = 1:

1
Zn = 63,0, eXp ( T Zeim) (1.33)
{vi}
1

Z pr—
"1 —exp(de/kpT)

(1.34)

Izmantojot sakaribas starp lielo kanonisku statistisko summu Y un Z,, ka ar1 Bella polino-
mus, var iegiit formulu Z,, aprékinasanai:

m

1 m
Zn==Y (-1)""Z}(+—)Zn-m 1.35
- Z( G ) (135)

me;
1.36
kBT Ze"p ( kBT> (1.36)
Izmantojot termodinamisku sakaribu starp vidéjo [imenu apdzivotibu, sist€mas temperatiiru
un statistisko summu (v;),, = —kgT'/Z, - 0Z, /Je; varam iegut vid&jas apdzivotibas formulu:

(Vi = — Y (—1)™*exp [ ——2 ) z (1.37)

Sis sadalfjums atskiras dazadiem energijas limenu spektriem {¢;}. Miisu gadijuma spektrs
ir ekvidistants. Si sadalfjuma forma ir lidziga Fermi funkcijai un tiecas uz to, ja starplimenu

attalums ir mazs de < kgT.
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<v>

e g-funkcija

— Fermi funkcija

M,6¢€

Att. 1.3: Fermi un g-funkcijas salidzinajums. Zila Inija - Ferm1 funkcija;
sarkanie punkti: aug$gja linija atbilst q-funkcijai 6 elektroniem,
apakséja - 5 elektroniem. Funkcijas tiek aprékinatas pie vienadas

temperatiiras kg1 = de

Mgs sagaidam, ka misu modeli [idzsvarotie elektronu sadalijumi sakritis ar g-funkcijam, kas
tiek aprékinatas ekvidistantam spektram pie kontakta temperattiras 7". [zmantojot rezultatus ne-
lidzsvarotiem sadalijumiem, ceram ieraudzit ka, ieladgjot elektronu, notiek pareja no g-funkcijas

n — 1 elektroniem uz g-funkciju n elektroniem, ka ar1 pret€jais process.
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1.5 Kinétiska Montekarlo metode

Montekarlo metodes ir plass skaitlisko metozu klasts, kas ir balstitas uz vairakam gadijuma
procesu realizacijam, kuru varbitibu sadalijums atbilst fizikalai problémai. Mums ir nepiecie-
Sams tads skaitlisks modelis, kas att€lotu elektronu parejas uz un prom no kvantu punkta. Janem
vera, ka tas, kura bridi notiek pareja un kura kvantu punkta Iiment ta notiek, ir gadijuma lielumi.

Misu darba izmantota Montekarlo metodes ir Kinétiska Montekarlo metode. Ta tiek iz-
mantota, kad ir jamodel@ sist€mu, kuras stavokli ir savienoti ar parejas atrumiem, kuru vertibas
ir zinamas. Musu gadijuma dazadi stavokli ir dazadas elektronu konfiguracijas {v;}, bet par-
ejas atrumi ir tunel&sanas atrumi w;". Metodes pielagosana modelim it aprakstita apaksnodalas
2.1, $eit aprakstisim pa$u metodi, kas tiek plasi pielietota stohastisko pareju model&sanai. Sis
apraksts ir balstits uz A.P.J Jansen 1995.gada rakstu "Monte Carlo simulations of chemical reac-
tions on a surface with time-dependent reaction-rate constants" (4).

Sistéma, kas tiek modeléta, sastav no vairakiem sist€émas stavokliem, ko apzim&jam ar grieku
burtiem {«, 5, ...} ar tiem atbilsto§am varbitibam {FP,, Pg, ... }. Parejas atrums no stavokla
o uz stavokli 3 ir apzimets, ka W,

Sistemas uzvediba ar ir aprakstita ar kinetiskiem vienadojumiem, bet citiem neka 1.2.2 ap-
akSnodalas. Lidz §Tm més esam veidojusi vienadojumus varbiitibam F,, ka sistéma atrodas
stavoklT a. Tagad m€s pienemam, ka laika momenta ;. sist€ma atrodas noteiktaja stavokli oy,
un mils interes€, kada ir varbitiba P M sistémai palikt taja pasa stavokli péc laika At;? At-
Skiriba starp PXMX un P, ir tada, ka P2 M ir varbiitiba, ka neviena pareja nenotika, bet P,,
sanem ieguldijumu arT no oy — 8 — «y tipa procesiem, kur S ir kads sist€émas stavoklis ar
nenulles W, un W,, 3. Savu ieguldijumu var ienest arT augstakas kartas procesi.

Varbitiba, ka pareja nav notikusi samazinas laika proporcionali visu atlauto pareju atrumu

summai, kas |auj mums pierakstit kingtisko vienadojumu priek§ P55 vienkarsa forma:

dry M KMK
(1) = ~Wa, (DPAM(0) (1.38)
PEME(f) =1 (1.39)
Wy, (1) =) Wia, (t) (1.40)

B
Atrisinot $o problému, més iegiistam:
tt+ Aty

PaKkMK(tk + Aty) =exp | — / W, (t)dt (1.41)

tk

Ja W,, (t) ir konstants laika, atrisindgjuma izteiksme vienkarSojas:
PEME(t + Aty,) = exp [~ Wa, Aty] (1.42)
un no tas ir iesp&jami atklata veida iegut izteiksmi prieks Aty:

Aty = —

In[PEME (1 4+ Aty)] (1.43)

g
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1 — PEME(t) raksturo to, kada ir varbutiba, ka sistéma, kas atrodas noteikta konfiguracija
oy, notiks stohastiska pareja uz citu stavokli laika momenta ¢. Tapéc lielums P25 (¢) ir vien-
mérigi sadalits intervala [0; 1]. Tas nozimg, ka gener&jot gadijuma skaitli r;, kas atbilstu $Tm
sadalTjumam (vienmerigs, intervala [0;1]), un ievietojot to P M (t) vieta vienadojuma 1.43,

mes ieglistam veidu, ka generét stohastiskas parejas notikSanas bridi:

Aty = ——— In[ry] (1.44)

(35

Ar otro gadijuma skaitla generéSanu, tiek noteikts, kura stavokli pariet sistéma. Lai to iz-
darttu, katram stavoklim /3, tiek atvéléts intervals, kura lielums atbilst parejas atruma Ws,,
lielumam. Tada veida tiek izveidots lielais intervals [0; W, |, kura ir atvéleta vieta katram sta-
voklim, un ta ipatsvars nemts véra ka ta intervala lielums. Tapéc, genergjot otro gadijuma skaitli
ro intervala [0; W, ] un atradot kura intervala tas iekrist, ir iesp&jams noteikt arT kura sist€émas
stavoklT (. 1) notika pareja.

Ar S0 beidzas simulacijas solis un nakamais sakas laika momenta ¢, ; = ¢, +Atg, izmantojot

to pasu algoritmu, bet pie jaunajiem sakuma nosacijumiem:

PEME (1) = 1 (1.45)

Ap+1
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Nodala 2

Modelésana un rezultati

2.1 Kinétiska Montekarlo metodes implementacija miisu

modell

2.1.1 Limenu kimisko potencialu un apdzivotibu inicializacija

Meés model&jam sisteému, kuras dazadi stavokli ir realiz€jami ka dazadas elektronu konfigu-
racijas kvantu punkta. Kvantu punktam ir bezgaligs limenu skaits, ko nav iesp&jams aprakstit
ar miisu skaitlisko pieeju. Me&s model€sim m limenus, kuros atradisies n vai n — 1 elektro-
ni. Elektronu skaits pieaugs, palielinot [imenu skaitu, ta, lai biitu apdzivota apméram puse no

Itmeniem:

(m+1)/2, jam ir nepara skaitlis
n— 2.1)

m/2, ja m ir para skaitlis

Limenu kimiskie potenciali x*(t) un p*~! (), atradas kontakta kimiska potenciala . apkart-
ng. Tas ir motivets ar to, ka parsvara tunel€sanas notikumi notiek ap kontakta kimisko potencia-
lu. Ja Iimena ktmiskais potencials ir daudz zemaks par kontakta kimisko potencialu p]' < p, tad
parasti gan §is punkta [Tmenis, gan tam atbilstosais ITmenis kontakta bis aizpilditi ar elektronu ar
varbiitibu apméram 1, kas nedot iesp€ju tuneléSanas notikumam jebkura no virzieniem. Lidziga

ir situacija ar tukSiem ltmeniem, ja p! > p.
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Att. 2.1: Kvantu punkta elektronu lilmenu kimiskie potenciali pie

sprieguma V' = 0 daZadam Iimenu skaitam m simulacijas sakuma.

Mgs novietosim sisteému ta, lai elektronu l[imenu potenciali atrastos simetriski pret kontakta
kimisko potencialu:

j(V =0) =y (2.2)

Izmantojot iegiito nodala 1.1 formulu 1.5, m&s varam iegiit nepiecieSamo nosacijumu bazes

spriegumam U, kas paliek konstants simulacijas laika:

Uy =2Ec(2n — 1)+ de(n — 1) + p (2.3)

Izvelets limenu skaits modelt arT uzliek ierobezojumus sprieguma modulacijas amplitidai
A+ kT < m - e, ja més velamies modelét kvantu punktu ar bezgaligu limenu skaitu. Saja
gadijuma augsejo modeleto [imenu apdzivotiba ir loti tuvu nullei un nav atskiribas vai augsa
ir vél vairaki pieejamie ltmeni. Lidzigi arT apaks$€jo limenu apdzivotiba asimptotiski tuvojas
vieniniekam neatkarigi no ta, vai zem tiem tiek model&ti vél Iimeni. Ja nosacijums neizpildas,
tad modeli netick nemtas véra vairakas parejas, kuram ir nenieciga varbutiba, un Iimeni, kuru
apdzivotiba nav ekvivalenta nulle vai vieniniekam.

Lai pielietotu Kinétisko Montekarlo metodi, ir nepiecieSami aprakstit miisu sist€mas stavok-
lus un parejas atrumu starp tiem. Lai aprakstitu vienu kvantu punkta iesp&jamo konfiguraciju
jeb stavokli o izmantosim m-dimensionalu vektoru, kur katra dimensija atbilst viena limena

apdzivotibai ar divam iesp&jamam verttbam O un 1 :

a:iyf‘,ug‘,...,yf‘,...,ya}; (2.4)

g
m

Kvantu punkta stavokla evoliicija laika vienas simulacijas ietvaros tiek aprakstita ar diskre-

tiem soliem k:

1 1 4 I >

tl t2 tk tk+1 tK t

Att. 2.2: Laika ass apziméjumi simulacija
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Katra simulacijas sola k sakuma sisteéma atrodas stavoklt oy, ko nosaka ieprieksgjais solis.
(0-tais solis ir sakotn&ja inicializacija, kur mes pasi izv€lamies kvantu punkta konfiguraciju a;.
Ka sakotng&jo konfiguraciju més izmantojam kvantu punktu, kura ir n elektroni, kas aizpilda
péc iespg€jas zemakus Itmenus jeb situaciju, kad elektronu gazes termiskas fluktuacijas kvantu

punkta ir daudz mazakas par starplimenu attalumu kpTyp < de:

)
{%,1,...,1, % ,0,...,0, 9}, ja m ir nepara skaitlis
Vo1 It !
a = m1)/2 o N 2.5)
{1,1,...,1, 1, 0 ,0,...,0, 0}, jam irpara skaitlis
) ) ) )
Val l/a1 l/a1 l/al
1 m/2 “m/2+1 m

2.1.2 Stavoklu parejas atrumi

No visiem iesp&jamiem W, tikai daZi nebis vienadi ar 0. Ir atlautas tikai tadas parejas, kas
izmainis:

* tikai vienu v; no 1 uz 0, ja sola sakuma punkta bija n elektroni

* tikai vienu v; no 0 uz 1, ja sola sakuma punkta bija n — 1 elektroni

Sie nosactjumi lauj mums izteikt nenulles VW matricas loceklus. Kur pirmais un otrais no-
sactjumi ierobeZo elektronu skaitu; treSais to, ka notika tikai viena pareja; ceturtais un piektais

nosaka to, kura Iimeni notika pareja un vai taja [iment var€ja notikt pareja.

w; , jaZil/i‘":n&zil/f:n—l&zil/fl/f:n—l&z/f‘:1&%6:0
Wea =4q w;, ja Zﬂ?Zn—l&Zinzn&ZiV?VfZn—l&Vf‘:O&szl
0,  pargjos gadijumos.

(2.6)

To ir iesp&jams pierakstit matematiski korekti ar Kronekera delta funkcijam, jo to reizina-

jums un saskaitiSana atbilst logiskiem AND un OR operatoriem:
Wﬂa = Z Z Zw;énvz:z vy 6n71,2i Viﬁénfl,zi uf‘uf(sl’l’?éo,zxf
i P
+w1+5”*172i vt (Sn,zl V?én—l,zi V;’ufdovl’?(sl,uf (27)
Lai implement&tu algoritmu no nodalas 1.5 ir ar1 jaizrékina W, vertibas W matricai. W,
nav vienads ar 0 tikai, ja uz kvantu punkta ir n vai n — 1 elektroni - pargjie stavokli ir aizliegti

ar Kulona blokadi . W, ir summa no w;", ja punkta ir n elektroni, un w; , ja n — 1. Atbilstosi

procesam tunel€Sanas atrumi tiek saskaititi tukSiem vai aizpilditiem limeniem:

D w; Orye, jad vt =n
Wo=¢ 3. wj(Sg’l,?, jad vr=n—1 (2.8)

0, pargjos gadijumos.
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jeb ar Kronekera delta funkcijam:

Wa = w05, 000100 + W) 135, 00000 (2.9)
i o)

2.1.3 Parejas laika noteikSana

Veids, ka atrast laiku At;, starp diviem notikumiem pie konstanta sprieguma, ir aprakstits
nodala 1.5 (vienadojums 1.43), toties m&s model&sim $1s sist€mas uzvedibu pie sprieguma, kas
tiek moduléts ar pakapiena funkciju. Sprieguma formas izvéle atvieglos Kinétiskas Montekarlo
metodes implementaciju, jo ta ir konstanta katra pusperioda laika, kas lauj izmantot metodi kon-
stantiem parejas atrumiem (visparigi, metodi var pielietot arT mainigiem parejas atrumiem(4)).

Tapec spriegums tick modeléts ka pakapiens ar periodu 7 un amplitidu A/q.:

Alge, ja0<t<7/2
V) =V(i+ir) =4 © /G, a0 <t <7/ (2.10)
—A/qe, jaT/2<t<T,

lez (2.11)

V,A/qe
1.0f —
0.5¢

P S S S RS S [ P S S I S S S B t’r

-1.0 -0.5 I 0.5 1.0
-0.5}

- 1o

Att. 2.3: Spriegums ka funkcija no laika

Tas nozimé, ka wi" ir konstanti tikai laika posma 7/2, kura parejai nav obligati janotiek.
Pirmais generétais gadijuma skaitlis 71, nosaka varbiitibas PXM X (1) skaitlisko vértibu, pie kuras
sistéma notiek pareja. Bet tagad izr€kinatais ar vienadojumu 1.44 At var bt lielaks par laiku,
kas ir palicis [idz sprieguma parslégsanai. Tad més zinam, ka sist€ma ir palikusi sakotngja

+

stavoklT, un varam atkartot procesu pie jaunam w;" vértibam, turpinot ta lidz nenotiks pareja. So

procesu varam aprakstit algoritmu ar ¢etriem soliem:
1. Sola sakuma t = t;, PEME(t,) = 1, bet At = 0.
2. Aprekinam W, (¢, + Aty) un W, (¢, + Aty).
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3. Genergjam gadijuma skaitli 7; un aprékinam laiku, kad pareja notiks pie pasreizgjiem

nosacijumiem In[r{]. Salidzinam to ar laiku, kas ir palicis lidz sprieguma

1
- Wa(tk-i-Atk)
parslégsanai 7/2 — ((t, + At) mod 7/2).

4. Izv€lamies mazako no tiem, jo $im laikam attiecigais notikums biis pirmais.
(a) JaT/2—((tx+Aty) mod 7/2) ir mazakais, jeb pirma notiek sprieguma parslégsana,

pieskaitam 3o laiku pie At;,. Sistéma paliek sakumstavokli - PEME (3, + Aty) = 1.

Atgriezamies soli "2" ar jauno, lielako At. Soli "3" tiek generéts jaunais 7!
(b) Ja —Wi In [zﬂgﬁ} ir mazakais, tad pieskaitam to pie Aty. Pie §1 At notiek pareja.
Kad ir zinams parejas laiks izmantojam aprakstito nodala 1.5 metodi, lai noteiktu kura sta-
vokli notiek pareja. No Wp,, aprékinatiem laika ¢, + Aty, tiek veidots intervals. Tas sastav
no apaksintervaliem, kuru garums atbilst tam cik liels ir atbilstoSs tam W3,. Genergjam otro

gadijuma skaitli r5, skatamies kura intervala iekrt skaitlis un izvélamies tam atbilstoso stavokli

ka nakamo.

2.1.4 Rezultatu iegiiSana

Katras simulacijas s rezultata tiek iegiits datu masivs, kura tiek fikséta katra [imena apdzi-

votiba laika:

{Vi(t)}l : {{{Vi(tl)}7 Atl}lv SR {{Vi(tk)}v Atk}la SR {{Vi(tk’f)}’ Atkf}la }
{vi(@)} - {{H{ws(t) ), At} @)}, At} {{wa(e) ) Al 1,1 (212)

{m®} w0} An}, o {{wt) ) A, {{i(teg)}, At 1}

kur k ir solu skaits simulacija, bet .S - simulaciju skaits.
Vairakas simulacijas iegitos rezultatus novidéjojam pa simulaciju ansambli {s}, lai iegiitu

vid€jo apdzivotibu laika ¢:

S

0
(vi(t))s = le (2.13)

vi(t) = vity) € {{wi(te) }, At} - t € Aty (2.14)

7

kur k nebiis vienads dazadiem s, bet nav ierobezojumu tam, lai tas biitu vienads dazadiem s.

Uzrakstito Montekarlo koda dalu prieks Wolfram Mathematica var apskatit pielikuma B.
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2.2 Vienkarss robezgadijums

Lai parbauditu miisu skaitlisko metodi, més izmantosim robezgadijumu, ko varam aprékinat
arT analitiski. Tas ir kvantu punkts, kuram ir 2 Iimeni un uz kura var atrasties 0 vai 1 elektrons.
Tas nozimé, ka sist€éma var atrasties viena no tris pieejamiem stavokliem: bez elektrona {00},

ar elektronu apaksgja Iimeni {10} vai ar elektronu aug$&ja limeni {01}:

Poo(t) + Pro(t) + Pou(t) =1 (2.15)
EA
| e
| —— | —e—|

{00} {10} {01}

Att. 2.4: Tespéjamie kvantu punkta stavokli vienkarsotaja divu [imenu

modeli

2 limenu modeli ir atlautas tikai Cetras parejas: {00} <» {10} un {00} «» {01}. Tam atbil-
stoSo kiné&tisko vienadojumu sisteému, kas apraksta sist€mas stavoklu varbiitibu izmainas,varam

ieglit izmantojot formulu 1.18:

df;too = wi (t)Pio(t) + wy (t) Por (t) — (wi (t) + w3 (£)) Poo(t) (2.16)
ddPth = wi (t) Pyo(t) — wy (t)Pro(t) (2.17)
df:;l = wy (t) Poo(t) — wy (t) Por(t) (2.18)

Saja vienkarsotaja modeli stavoklu varbitibas sakrit ar [imenu apdzivotibas varbiitibam, jo

uz punkta maksimali var atrasties 1 elektrons, kas nav spéka lielakam sistemam:

Pio(t) = (v1)(¢) (2.19)
Poi(t) = (v2)(t) (2.20)
Poo(t) =1 — ({(v1)(t) + (v2)(2)) (2.21)

Apskatisim ierices darbibas reZimu, kad 7 < 7, kas nozime ka katra sprieguma modulacijas
pusperioda sadalijuma funkcijai iestajas lidzsvars (sk. nodalu 1.2.1 izteiksmes 1.11 aprakstu).

No ta izriet, ka w;" nav atkarigi no laika, jo ;' nemainas pie konstanta sprieguma.
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2.2.1 Analitiskais atrisinajums

Kinétisko vienadojumu sistéma 2.16-2.18 atvieglojas, jo laika mainas tikai stavok]u varbii-

tibas:

dP
900w Pu(t) + w3 (1) — (i + w) Pl 222)
dP

dtlo = w{ Poo(t) — wy Pro(t) (2.23)
dP

d;” = w§ Pyo(t) — wy Py (1) (2.24)

So vienadojumu sistému ir iesp&jams analitiski atrisinat izmantojot Wolfram Mathematica
paketes DSolve komandu, pie dazadiem parametriem un sakuma nosacijumiem. Par sakotng&jo
konfiguraciju més izvélesimies stavokli {10}, kas atbilst stavoklim «y: Pyp(0) = 1, Py (0) =
0, Poo(0) = 0.

Apskatitas kinétisko vienadojumu sistémas atrisinajumu korektumu var parbaudit, izmanto-
jot statistiskas fizikas apsvérumus. Ja starp kvantu punktu un kontaktu iestajas lidzsvars, tad tas
stavok]u sadalfjums paklaujas atbilsto$a ansambla sadaltfjumam. Saja gadfjuma sistémas stavok-
li veido lielo kanonisko ansambli (LKA), jo gan energijas daudzums, gan dalinu skaits kvantu

punkta nav fikseéts:

pe0 = L o [1nlld) - B 025)

Sie lielumi ir viegli aprékinami §im vienkar§otam modelim. Lidzsvars iestajas, kad kimiskie
potenciali klust vienadi; kontakta potencials nav mainigs laika, tapéc kvantu punkta kimiskais
potencials lidzsvara gadijuma ir vienads ar kontakta potencialu. Kvantu punkta var atrasties

tikai viens elektrons, tapéc sist€mas energija ir vienada ar elektrona energiju:

1 1
7% =1 i H™F 2.27
+ exp [ T | TP T (2.27)
1
Po® = 7 (2.28)
1 =
P = 5 oxp { kBTl} (2.29)
1 [t — i
PiiC = 5 exp { kBTﬂ (2.30)
(2.31)

Sie vienadojumi lauj parbaudit to, vai kingtisko vienadojumu risinajumi, tiecas uz liela ka-
noniska ansamb]a vértibam kad y7 — oo.

Ar Wolfram Mathematica iegiitos atrisinajumus stavoklu varbiitibam var sadalit 2 dalas: sta-
cionara un nestacionara. Stacionara dala ekvivalenti sakrit ar liela kanoniska ansambla atrisi-

najumiem. Nestacionara dala eksponenciali samazinas ar diviem raksturigiem atrumiem 7; un
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Va:

PV1V2 (t) - Pycj% + ¢V1V2 exp[—'ylt] + ¢V1V2 exp[_,}/?t] (232)
m=7 <1 + \/f(u%)f(u%)) (2.33)
T =1 <1 - f(u%)f(u%)) (2.34)

kur ¢,,,, un v,,,, ir polinoma funkcijas no f(ui) un f(u3)(Sk.pielikuma A).

legiitus atrisinajumus parbaudam robezgadijumos pie lielam un mazam temperatiram. Ar
nepartrauktam linijam zim&jumos ir uzziméti Mathematica DSolve atrisinajumi stavoklu varbi-
tibam laika. Ar svitru Itnijam ir uzziméetas vertibas, kas ir iegiitas lidzsvara varbiittbam no liela
kanoniska ansambla. Izv€l€jamies tadu kg1’ vertibu, lai bitu redzamas atsevisko stacionaro

atrisinajumu linijas, palielinot k57", tas klust neizSkiramas:

de=1, kT=10, y=1

P, state
1.0 ) Analytic Pyo(t)
a

0.8 Stationary Py

06l Analytic Pqo(t)
----- Stationary Py

0'4;:::::::::: _____________________ Analytic Py4(t)

02 »  _——  eeee- Stationary Py,

. e
2 4 6 8 v
A
€ b)

- H12

- ”11

Att. 2.5 a) Stavoklu varbiitibu dinamika laika pie lielam temperatiiram. Raustitas Iinijas -
stacionarie LKA atrisinajumi. Nepartrauktas Iinijas - kinétisko vienadojumu atrisinajumi.
b) Atrisinajumam atbilsto$as sistémas energéetiska diagramma: Kkreisaja dala - kontakts
(raustita linija - Fermi sadalijums ar iekrasoto elektronu apdzivotibu, nepartraukta Iinija -

kimiskais potencials), labaja dala - kvantu punkta Iimenu potenciali.

Att. 2.5 b) dala var redzet, ka pie termiskam fluktuacijam k7" daudz lielakam par e elektro-
nu apdzivotiba kontakta pie energijam, kas atbilst kvantu punkta Iimenu potencialiem, atskiras
par niecigu vertibu. Tas visas ir apméram vienadas ar 0.5, kas pie nemainiga tunelbarjeras bie-
zuma noved pie: Py(t — o0) = Pio(t = 00) = Py (t — o0) = 1/3.

Mazo temperatiiru gadijumam izvél&jamies tadu k57", lai otra Iimena apdzivotiba atSkirtos

no nulles pietiekami, lai atSkirtu tai atbilstoso Iiniju no x ass:
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6e=1, kT=10, y=1

Pslate
1.0 a) Analytic Py(t)
0.8 Stationary Pyg
0.6l Analytic Pqy(t)
______________________ Stationary Py
0.4r Analytic Poy(t)
o2/  emee Stationary Py,
S t !
2 4 6 g 'Y
A € b)

— '

—

Att. 2.6: a) Stavoklu varbiitibu dinamika laika pie mazam temperatiiram. Raustitas Iinijas -
stacionarie LKA atrisinajumi. Nepartrauktas Itnijas - kinétisko vienadojumu atrisinajumi.
b) Atrisinajumam atbilstoSas sistémas energétiska diagramma: kreisaja dala - kontakts
(raustita Iinija - Fermi sadalijjums ar iekrasoto elektronu apdzivotibu, nepartraukta Iinija -

kimiskais potencials), labaja dala - kvantu punkta Iimenu potenciali.

Robezgadijuma 7" < de (Att.2.6) apdzivotiba kontakta virs kimiska potenciala strauji krit
uz nulles vertibu. Apskatitaja situacija kontakta potencials p ir rezonans€ ar kvantu punkta ap-
ak$gjo Iimena potencialu ). Tapéc stavoklu {00} un {10} lidzsvara varbiitibas ir vienadas, bet
stavoklis {01} realiz&jas ar niecigo varbiitibu, jo kontaktd nav elektronu ar atbilstosu energiju,

lai tunel&tu otraja Iiment.

2.2.2 Skaitliskais atrisinajums

Pielietojot Kinétisko Montekarlo metodi Sai problémai, me&s varam parbaudit vai miisu ap-
rakstita skaitliska metode atbilst analitiskajam atrisindgjumam. Seit un turpmak lietosim 1000

simulacijas rezultatu iegiiSanai:

6e=1, kT=0.3, y=1 _
F;)state Analytic Pyy(t)

Stationary Py
Analytic Pq(t)

1000 simulations

_____ Stationary P
Analytic Po(t)
————— Stationary Py,

Numeric Pgo(t)
0.2 oo - Numeric Pyo(t)

- Numeric Py4(t)

I . . . I . . . I . . . I .t’ 1
2 4 6 8 v

Att. 2.7: Analitiski iegiita atrisinajuma un Montekarlo simulacijas

salidzinajums pie 1000 simulacijam
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Varam redzet, ka rezultatiem ir liela sakritiba. Skaitlisko rezultatu precizitates zemakais
iesp€jamais novertejums izriet no vienadojuma 2.13. Nemot véra to, ka iegiitais rezultats ir
vidgjais aritmétiskais no vieniniekiem un nullém, var secinat, ka mes nevaram iegt rezultatu ar
kliidu mazaku par 1/.5, kas pie 1000 simulacijam ir 1073,

Rezultati sakrit, kas nozime ka skaitliska metode dod rezultatus paredzamus no analitiskiem

apsveérumiem. Mg@s secigi parbaudijam kvantu punktam ar diviem Iimeniem un vienu elektronu,
ka:

* Kinétisko vienadojumu lidzsvara atrisinajums sakrit ar Lielo Kanonisko ansambli.

* Skaitliska metode dod rezultatus ekvivalentus kingtiskiem vienadojumiem, kas nozime,

ka m&s varam m&ginat to izmantot ar sarezgitakiem gadijumiem.
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2.3 Kvantu punkta apdzivotiba

Izmantojot miisu skaitlisko metod,i me&s varam iegit rezultatus atsevisko Itmenu vid€jai ap-
dzivotibai (v;) laika. Individualas apdzivotibas lauj iegit vidéjo kvantu punkta apdzivotibu
> (i), kas atrodas intervala (n — 1,n). Kvantu punkta uzlades/izlades efektivitates aprak-
stam ms interes€ tikai varbiitiba, ka kvantu punkta ir n elektroni. Ta ir vienada ar nulli, kad
> ;{(vi) = n — 1, un ir vienada ar vieninieku, kad ) .(v;) = n, tapéc varam to aprékinat pec
formulas:

P, = Z(@ —(n—1) (2.35)

2.3.1 Rezultatu periodiskums

Visas simulacijas sakas no vienada sakuma stavokla ar n elektroniem pie loti atdzesé€ta kvan-
tu kpTop < de, kas nozimé, ka gan Iimenu, gan punkta apdzivotibam ir nepiecieSams laiks,
lai relaks@tu uz periodisko atrisindjumu. Parbaudisim vai punkta apdzivotibas relaksacijas un
atsevisSko ltmenu apdzivotibu relaksacijas notiek ar dazadiem atrumiem. Att€losim viena un ta

pasa mérijjuma rezultatus prieks punkta apdzivotibas un Iimenu apdzivotibas.

— Level No.1
Level No.2
Level No.3

— Level No.4

— Level No.5

— Level No.6
Level No.7
Level No.8

— Level No.9

— Level No.10

%80 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0° 7 ‘ ‘ ; ‘ ‘ e Level No.11
0.2 0.4 06 0.8 1.0
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Att. 2.8: Punkt ivotiba laika tre-
ft. 2.8: Punkta apdzivotiba laika tre Att. 2.9: Punkta Iimenu apdzivotiba laika treSajam un

$ajam un ceturtajam periodiem. Abas . - v 1= = = I
L Jam p ceturtajam periodiem. Ar dazadam krasam atzime-

Iinijas ir apzimétas ar vienu krasu. e ey e . A = - .
L P ti dazadi Iilmeni, ar vienadas Krasas - tas pats [imenis

Punktéta zila linija - spri -
unkt@ta zila linija - sprieguma modu dazados periodos.Punktéta zila linija - sprieguma mo-

lacija.
acya dulacija.

Varam redzgt, ka punkta apdzivotibai var noverot tikai fluktuacijas, bet punkta centralie Itme-
ni turpina relaksét. To apdzivotibas turpina kustibu prom no vértibam v(¢;) = 1 vai v(t;) = 0,
kas atbilst to sakotngjai konfiguracijai. So procesu varam novérot apskatot limenu apdzivotibas

izmainu no pasa sakuma:

38



1 ' 2 : 3 ' 4
Att. 2.10: Kvantu punkta Iimenu apdzivotiba laika. Ar dazadam krasam

tiek apziméti dazadi limeni.Punkteta zila Iinija - sprieguma modulacija.

Varam redz€t ka apdzivotibu vértibas pasSiem centraliem Itmeniem (pieméram dzeltena un
zila l1nijas, kas atbilst Iimeniem 7. un 8. atdalas tikai p&c daziem periodiem.

Relaksacijas atrums gan punktam, gan Iimeniem ir atkarigs no lieluma ~7, kas raksturo, cik
daudz tunel&Sanas notikumu var vidgji notikt viena modulacijas perioda. Attelosim periodiskas

modulacijas ietekmi uz viena Itmena kvantu punktu dazadam ~7 vertibam:

oe=1, AIkT=3

0.2}

1 2

Att. 2.11: Kvantu punkta apdzivotibas relaksacija periodiskam
sprieguma modulacijam dazadam ~7 vertibam. Punktéta zila linija -

sprieguma modulacija.
Varam redzgt, ka pie mazakas 7 veértibas atrisinajums lénak relakse uz periodisku atrisina-

jumu, ko arT sagaidijam, jo vienigais relaksacijas process misu modeli ir izraisits ar tuneléSanas

procesiem.
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2.3.2 Kontrasta ierobeZojumi

Megs parbaudijam, ka miisu metode dot pareizus rezultatus pie nemainiga sprieguma. Tagad
parbaudisim, vai ta dod uzticamus rezultatus ar1 punkta uzladei pie mainiga sprieguma. Nodala

1.3 més paredz€jam, ka kvantu punkta uzlades kontrastam ir divi ierobeZojoSie faktori:

K ~ 1 — max [exp(—77), exp(—A/kpT)] (2.36)

Galiga tuneléSanas atruma ierobeZojums

Lai izpétitu, ka exp(—~y7) ierobezojums ietekmé kontrastu, simul&sim misu sistému pie

konstanta A/kgT lieluma, kad de > A jeb m = 1.

A/kT=3, =1

P

— yr=1
yr=2
yt=5

— yr=10

— y1=20

Att. 2.12: Kvantu punkta apdzivotiba (laika no 47 Iidz 67) atkariba no
pielikta sprieguma. Dazadas krasas linijas atbilst dazadam ~7 vértibam.

Punktéta zila linija - sprieguma modulacija.

Varam redzet, ka pieaugot y7 vertibai, apdzivotibas funkcijas maksimala vertiba tiek sa-

sniegta arvien atrak. Tas arT tiek sagaidits, jo ir iesp&jami divi varianti, ka palielinat y7:
 Palielinam ~, un pie v — oo elektrons tunel€ tiklidz spriegums tiek parslégts.

+ Palielinam 7 bet, zZim€jot laiku 7 vienibas, tuneléSanas punkts pie ta pasa laika vizuali

parbidas pa kreisi.

Varam redzet, ka maksimala kontrasta vertiba tiek piesatinata pie y7 vertibas starp y7 =
10 un y7 = 20, bet nesasniedz maksimalo vértibu, jo termisko fluktuaciju efekti sak spelet
noteicoso lomu kontrasta ierobezojuma.

Pie izvéleta pakapienveida sprieguma att€élojuma, més sagaidam, ka pie 7 — oo un
A/kpT — oo, punkta apdzivotibas funkcija profils pilnigi sakritis ar sprieguma funkcijas profi-
lu. Tada gadijuma tunelésana notiktu tiklidz tika parslégts spriegums un termiskas fluktuacijas

nevarétu veikt tunel€Sanu pretéja virziena ar kaut cik iesp&jamu varbitibu.

40



Samazinot de, 1idz tas ir parametrs ar lidzigu kartu ka A un kg7, més laujam piedalities
tuneléSanas procesos ar1 pargjiem Iimeniem. Veicot lidzigu simulaciju sériju ka grafika 2.12,

mes ieglstam:

m=11, 6e=1, A/kT=3, =1

P
— yr=1
! yr=2
: yt=5
— y1=10
‘ — y1=20
02
A : . ]
25 30 35  40""

Att. 2.13: Kvantu punkta apdzivotiba (laika no 27 Iidz 47) atkariba no
pielikta sprieguma. Dazadas krasas linijas atbilst dazadam ~7 vértibam.

Punkteta zila IInija - sprieguma modulacija.

Varam redzet, ka izmainas vienadam ~y7 vertibam grafikos 2.12 un 2.13, pieméram zilai
Iinijai y7 = 1, atbilst tuneléSana atruma palielinasanai. Tas liecina par papildus [imenu iesaisti

tunelé$ana.

Termiskais ierobezojums

Lidzigi saksim pétit A/kpT ietekmi uz rezultatiem ar vienlimena kvantu punktu (m = 1)
simulaciju, kas atbilst situacijai e > A. Simulésim $o modeli pie dazadam A/kT veértibam

fiks€tai 7 vertibai:

41



— A/T=1
A/KT=2
A/KT=5

— A/KT=10

Att. 2.14: Kvantu punkta apdzivotiba laika no 47 Iidz 67 atkariba no
pielikta sprieguma. DaZadas krasas linijas atbilst dazadam A/kpT

veértibam. Punktéta zila Iinija - sprieguma modulacija.

Varam redzgt, ka palielinot sprieguma amplitidu A/qg. m&s varam panakt limena uzlades
efektivitates uzlabosanu. Mazaka termisko fluktuaciju ietekme lauj sasniegt lielaku kontrastu,
lidz tas tiek ierobeZots ar exp[—~y7] starp A/kgT = 5 un A/kgT = 10. Varam redzét ka
visas apdzivotibas sasniedz vienadu "nepiesatinajuma" Iimeni, jo y7 paliek nemainigs dazadam
simulacijam.

Palielinot Iimenu skaitu, varam redzet izmainas lidzigas tam, kas tika aprakstitas ieprieks€ja
apaksnodala - grafiks priek§ m = 11 atbilst lielakam tunel€Sanas atrumam, lielaka pieejamo

tunel€Sanai Itmenu skaita del:

m=11,0e=1, kT=1, yr=5

— A/KT=1
A/kT=2
A/KT=5
— A/kT=10
H
0.2}

'
= L L L L8

2.5

3.0

Att. 2.15: Kvantu punkta apdzivotiba laika no 27 lidz 47 atkariba no
pielikta sprieguma. DaZadas Kkrasas linijas atbilst dazadam A/kpT

vertibam. Punkteta zila Iinija - sprieguma modulacija.
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2.4 Kvantu punkta elektronu sadalijjuma funkcija

2.4.1 Mazas temperatiras

Pie temperatiram kT ~ e sagaidam, ka lidzsvara sadalijums n elektroniem atbilst q-
funkcija n elektroniem. STapaks$nodala apskatisim relaksacijas procesus uz lidzsvara sadalfjumu

un ar to, ka notiek parejas starp lidzsvara sadalijumiem, kas atbilst dazadam elektronu skaita.

Stacionars spriegums

Apskatisim robeZzgadijumu 7, < 7, kas atbilst stacionara sprieguma gadijumam. Tad, iz-
veloties vienu no pusperiodiem, més ar efektivitati, kas ir ierobezota ar exp(—A/kgT’), varam
kontrolét to, lai kvantu punkta biitu n vai n — 1 elektroni. Simulésim kvantu punktu ar 11
limeniem pirmaja sprieguma pusperioda (V' = +A/q.), kas nozimé ka punkta visu laiku (saku-
ma nosactjumu dé] art momenta ¢ = 0) atrodas 6 elektroni. Pie miisu izvélétiem parametriem
(m =11,0e = 1, A/kT = 3), §1 varbitiba ir liclaka par 95%.

oe=1, AIkT=3, T-> oo

<vV>

t,y'1

Att. 2.16: Kvantu punkta [imenu vidéjas apdzivotibas atkariba no laika

stacionaram spriegumam V = A/q..
Varam redzg&t, ka laika momenta ¢ = 6/~ limenu apdzivotibas norelakséja uz lidzsvara vér-

ttbam. M@s uznémam un novidgjojam datus elektronu sadalijuma piecos laika momentos no
t=6/ylidzt =8/y: t =6,6.496,6.992,7.448 8 v~
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m=11, A=3, kT=1, 7->
p

[ ] [ J ® 1.0

® Numerical Distributions

® g-Fermi function for 6 electrons

0.8

0.6~

0.4r

0.2~

¢

. . \ [ ] e b
-4 -2 2 4

Att. 2.17: Elektronu lidzsvara sadalijjuma funkcija pie stacionara

sprieguma 6 elektroniem. Melnie punkti - simulacijas dati, sarkanie

punkti - teoréetiski izrekinata q-funkcija 6 elektroniem.

Kladu diapazons tika aprékinats ka datu statistiskas izkliedes diapazons ap vid€jo vertibu ar
uzticamibu 95%, kas paklaujas Stjudenta sadalijumam. Varam redzet, ka simulacijas dati sakrit
ar q-Funkciju. Més varam aproksimét sadalfjumu ar g-Funkciju, lai noteiktu kada ir §1 elektronu
sadalfjuma efektiva temperatira 7.;¢. M@&s sagaidam, ka, elektronu sadalfjumam tiecoties uz

lidzsvara g-funkciju, efektiva temperatiira tiecksies uz kontakta temperatiru ¢ — oo : Tesp — T

KTetr,kT
1.0}
0.8
0.6!
0.4/

0.2}

Att. 2.18: Efektivas temperatiiras izmaina 6 elektronu gq-funkcijas

aproksimacijai stacionara sprieguma gadijuma.

Mgs varam redz&t, ka grafika temperatira palielinas lidz sasniedz vertibu, kas atbilst kon-
takta temperatiirai, jeb notika lidzsvara iestasanas. Turpmak var€sim izmantot So parametru, lai
raksturotu cik tuvu, sadalijums ir lidzsvaram. Sakotn&ja punkta konfiguracija atbilst efektivai

temperatiirai 7. ;s = 0, kas nozimg, ka $1 grafika vertiba pie ¢ = 0 tiecas uz pareizo vertibu.
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Moduléts spriegums

Moduléta sprieguma rezima, sadalijuma funkcija tieksies attiecigi uz n elektronu sadalijumu
pirmaja pusperioda un n — 1 elektroniem otraja pusperioda. Atskiriba no iepriek$&jas apaksno-
dalas notiks ne tikai temperatiiras, bet ar1 ladina relaksacija. Situacija ar divam funkcijas, kas
atbilst dazadam elektronu skaitam, pieprasa simulacijas datu aproksimaciju péc abam funkci-

jam.

m=11, n=6, A=3, kT=1, yr=20

. 1 . . . 1 . E P S B S S t,r
3.2 3.4 3.6 3.8 4.0

Att. 2.19: Efektivas temperatiiras izmaina viena modulacijas perioda laika
g-funkcijas aproksimacijai 6 elektroniem. Zilie punkti - simulaciju dati efektivai
temperatiirai; zila punkteta linija - spriegums; peleka Iinija - kvantu punkta

apdzivotiba. Apdzivotibas un sprieguma absoluitas vertibas neatbilst y koordinatem.

Mes izvelgjamies simulaciju ar lielu y7 = 20 veértibu. Tas nozimé, ka elektrona ielade/izlade
notiek gandriz uzreiz péc sprieguma parslégsanas, ko var redzet pec pelekas linijas. Efektiva
temperatiira pieaug pec katras elektronu skaita izmainas, gan uz to stavokli, ko aproksime g-
funkcija (piem&ram uz 6 elektroniem prieks Att.2.19), gan uz "nepareizo" pret&jo (6 elektroni
prieks Att.2.20), kas raksturo kop€jo sadalijuma nelidzsvaru péc elektrona ielades/izlades. To-
ties "pareizaja" pusperioda efektiva temperatiira sp€j sasniegt vertibu tuvaku lidzsvara sadaliju-

mam.
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m=11, n=5, A=3, kT=1, yr=20

i L L L 1 L L L 1 L E " L " " " L " " " J t,-r
3.2 3.4 3.6 3.8 4.0

Att. 2.20: Efektivas temperatiiras izmaina viena modulacijas perioda laika
g-funkcijas aproksimacijai 5 elektroniem. Zilie punkti - simulaciju dati efektivai
temperatiirai; zila punkteta Iinija - spriegums; peleka Iinija - kvantu punkta

apdzivotiba. Apdzivotibas un sprieguma absoliitas vértibas neatbilst y koordinatém.

Salidzinot tikai "pareizas" aproksimaciju dalas, redzam, ka relaksacijas procesi notiek ar
lidzigiem atrumiem, Iidziga diapazona. Tacu, lai izvirzitu hipotézi par sadalijuma funkcijas
relaksacijas procesu simetriskumu ir vajadzigi turpinat pétijjumus. Paredzami ladin$ relaksé
atrak par temperatiiru, jo ladina relaksacija ir saistita ar notikumu viena kvantu punkta liment,

bet temperattira apraksta visu kvantu punkta Iimenu vid€jas apdzivotibas

m=11, A=3, kT=1, y7=20

e g-funkcija n=6

° e g-funkcija n=5

. 1 . . . 1 . E L 1 L L L 1 L L L : t,-l-
3.2 3.4 3.6 3.8 4.0

Att. 2.21: Efektivas temperatiiras izmaina viena modulacijas perioda laika q-funkcijas
aproksimacijai 6 (pirma pusperioda) un 5 (otra pusperioda) elektroniem. Zilie un sarkanie punkti
- simulaciju dati efektivai temperatiuirai; zila punkteta Iinija - spriegums; peleka Iinija - kvantu

punkta apdzivotiba. Apdzivotibas un sprieguma absoliitas vertibas neatbilst y koordinatem.
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2.4.2 Lielas temperatiras

Robezgadijuma, kad termiskas fluktuacijas ir krietni lielakas par starplimenu attalumu
kT > de, q-funkcija tiecas uz Fermi funkciju. Apskatisim kvantu punkta simulaciju pie ta-

diem nosacijumiem:

m=21, 6e=1, A=0.5, kT=3, yr=10

L L L L L L L L L L L L L L L L t,r
4

Att. 2.22: Kvantu punkta apdzivotiba atkariba no laika pie moduléta

sprieguma lielo temperatiru gadijuma.

Varam redzget ka lielas temperatiiras d€l nav iesp&jams efektivi uzladét kvantu punktu. Ap-
skatisim sadalijuma funkciju simulacijas beigas (t = 47), kad jau kadu laiku ir iestajies lidz-

svars:
m=21,A=0.5,kT=3,yr=10

p
1.0¢

0.8}
6
0.4}

0.2}

I L L L L I L L L L L L L L L I L L L L ,6
-10 _5 5 10 Ho0€

Att. 2.23: Elektronu sadalijuma funkcija kvantu punkta pie lielam
temperatiram un moduléta sprieguma laika { = 47 . Linija - Fermi
funkcija, kuras parametri tika piemekleti labakai sakritibai ar

simulacijas datiem (punkti).Rezultats: yi.r; = —0.050, kpTerr = 2.86

Aproksimgjot Sos datus ar Ferm funkciju, mes varam parbaudit, vai g-funkcija tiecas uz
Fermi funkciju pie lielam temperatiiram, ka ar1 kadi ir §1 sadalijuma efektivie parametri: tempe-

rattira 7. sy un kimiskais potencials i.yy.
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m=21, A=0.5, kT=3, yr=10

t, T

Att. 2.24: Elektronu sadalijuma Fermi funkcijas aproksimacijas efektiva
temperatiira laika moduléta sprieguma un lielu temperatiiru

robeZgadijuma.

Sprieguma modulacijas mazas amplittidas d€l nevar redzet periodisku sadalijuma tempera-
tiiru mainu ka mazo temperatiiru gadijuma. Toties sadalijuma efektiva temperatiira tiecas uz
temperattiru, kas ir mazliet zemaka par kontakta temperatiiru. Iesp&jamais skaidrojums ir to-
mér $0 mazo modulaciju ietekmg, kuras d€] punkts nobidas uz energijam kuras vieglak, iegit

papildus elektronu, bet lai izvirzitu hipot€zi, ir vajadziga petijuma turpinasana.
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Secinajumi

+ Tika formuléts matematiskais modelis (nodalas 1.1 un 1.2), kas apraksta kvantu punkta ar
vairakiem ltmeniem mijiedarbibu ar kontaktu caur tuneléSanas procesiem. Tika aprakstiti

elementi un procesi, kas saista Sos elementus.

* Izmantojot modelr aprakstitu procesu markovitati, tika pielietota kinétisko vienadojumu
sistema(1.2.2), lai analitiski aprakstitu procesu norisi. Tas korektums tika parbaudits vien-
karsaja robezgadijuma(2.2), salidzinot stacionarus kinétisko vienadojumu sistémas rezul-
tatus ar liela kanoniska ansambla paredzeétam vertibam. Tika apzinati kinétisko vienadoju-
mu sistémas ierobezojumi pielietoSanai uzdevumiem, kas prasa aprakstu kvantu punktam

ar vairakiem elektronu Iimeniem.

* Programma Wolfram Mathematica tika izstradata programmatiira, kas balstoties uz Ki-
nétisko Montekarlo metodi (1.5 un 2.1) lauj aprékinat kvantu punkta ar vairakiem Itme-
niem stavoklu evoliciju laika. Tas lauj aprekinat gan atsevisko Itmenu, gan kop&jo kvantu
punkta vid&jo apdzivotibu, kas lauj pétit dazadu parametru ietekmi uz kvantu punkta uz-
lades/izlades efektivitati un elektronu sadalijuma funkciju punkta. Ir iesp&ja mainit gan
punkta (starplimenu attalums d¢), gan tunelbarjeras (vienelektrona stavokla sabruksanas
atrums ), gan argjus (sprieguma amplitada A/q., kontakta temperatiira 7', modulacijas
periods 7) parametrus. Mainot simul&ta kvantu punkta Iimenu skaitu, ir iesp&ja modelét

realas sist€mas ar precizitati, kas var bt pieskanota uzdevuma prasibam.

* Metodes un modela korektums tika parbaudits, salidzinot iegtitu simulaciju rezultatus ar
kin&tisko vienadojumu metodes iegiitiem analitiskiem rezultatiem vidéjam apdzivotibam
vienkar$aja robezgadijuma (2.2). Tika iegtta ar sadalijuma funkcijas sakritiba ar Fermi
funkciju kT > de gadijuma (2.4).

* Saskana ar citu p&tijumu rezultatiem prieks robezgadijuma A < Je, tika noverota termis-
ko fluktuaciju un galiga tuneléSanas atruma ierobezojoss efekts uz kvantu punkta uzlades
kontrastu (2.3).

* Izmantojot simulacijas datus, tika noveérots, ka kvantu punkta elektronu sadalijuma funkci-
jas lidzsvara sakrit ar Ferm1 funkcijas q-analogu (q-funkciju)(2.4). Izmantojot g-funkcijas

aproksimacijas efektivu temperatiiru ir iesp&jams pétit sadalijuma funkcijas relaksaciju uz
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lidzsvaru, vairaku Itmenu kvantu punktam pie mazam temperatiiram. Modulgjot spriegu-
mu var noverot nelidzsvara elektronu sadalijumu ierosinajumu, ko var efektivi ar divu

g-funkciju aproksimaciju.

DiemZel pétijuma laika netika iegiits iecerets rezultats par nelidzsvara sadalijuma ietekmi uz
uzlades kontrastu kvantu punkta, kad de ~ A. Tas ar butu turpmakais pétijuma virziens. To-
ties ir izstradati instrumenti, lai veiktu So petijumu un ir analiz€ta sadalijuma funkcijas izmaina
modulétaja kvantu punkta.

Par pétijuma galveno rezultatu, es uzskatu raksta (6) teorétisko rezultatu parbaudi, izmantojot

izstradato skaitlisko metodi, kas lauj pétit daudz plasako sadalfjumu funkcijas klastu.
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Pateicibas

Es gribu pateikt paldies savam darba vaditajam, Vjaceslavam KaSc¢ejevam, kas deva man
priekSstatu par to, kas nozimé bt zinatniekam, kada ir zinatnieka atbildiba pret vina izteiktam
domam un vardiem, to skaidribu un korektumu, par vina mentora lomu mana dzivé So gadu

garuma.

Paldies manai gimenei un draugiem, kas vienmér sniedza atbalstu neskatoties uz to, cik

egoistisks dzivesveids var biit studentam, kuram ir palikusi paris nedélas Iidz darba nodoSanai.
Paldies kolégiem eso$iem un bijusiem, par rado$o atmosféru un kopienas sajitu, kas sagla-

bajas, pat misu skaitam krietni samazinoties. Kol€giem, kas atgriezas uz grupas sanaksmeém

neskatoties uz to, kura valsti un ar ko nodarbojas.
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Pielikumi

Pielikums A

Divu limenu kvantu punkta analitiskais atrisinajums
Aprekinasim kin&tisko vienadojumu sistemu 2.22-2.24 ar Wolfram Mathematica vides DSol-

ve komandu:

In[247;:= systemSol = DSolve[
{pO0Eq /. AnalyticRules,
PEq[1] /. BnalyticRules,
PEq[2] /. BnalyticRules,
p00[0] =0, p[0, 1] =1 , p[0, 2] =0},
{p[‘t, 1] ’ p[‘t, 2] . pO0 [‘t]}, t] ;

inj24z1= p00Anal = p00[t] /. systemSol[[1]][[1]];
pl0Anal = p[t, 1] /. systemSol[[1]]1[[2]];
p0lanal = p[t, 2] /. systemSol[[1]]1[[3]];

Att. 2.25: DSolve koda piemers

Tad, atradot v, un -, atbilstosas izteiksmes sagrup€sim vienadojumus :

SymbSclP00 =

E‘.ollect[
E‘ullsimplify[

Expand [p002nal] /. {e-t v (14 £[u2] £[uzl ) 2ty Ve[pa] £[uz] -ty (14 £[u2] £[uz] )

!+ decayl, & '+ decay2,

ety [-1-\' flui] W £[u2] } 5 decayl, et v [-1n‘ £lui] W £[u2] }

- decayf&}, Assumptions + rules|,
{d=cayl, deca}ﬂ}] /. {decayl » e 7" decay? » e ®7?}

et ¥ (=1+£[u1]) (VELL] (-1+£[u2]) +VE[u2] - £[ul] VE[u2] )

2y Eu1] (-1+£[ul] £lu2])

e (-1+£[ul]) (VEWI] (-1+£[u2]) -VE2] +£[u1] VEW2] )  (-1+£[u1]) (-1+£[u2])
2VEL] (-1+f£[ul] £[u2]) -1+ £[1] £lu2]

Att. 2.26: Viena limena atrisinajuma grupeSanas piemérs ap 7, un 2

kur f[pl] = f(pi) un f[u2] = f(u). Tresais saskaitamais atbilst stacionaram kanoniskam

atrisinajumam P, bet pirmais un otrais - komponentgs, kas norimst ar atrumiem ~y; un-y,
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Pielikums B

Kinetiska Montekarlo metodes realizacija

m=21;

n=If[Evend[m], m/2, (m+1)/2]:

al = If [EvenQ[m],
Table[If(k=m/2,1,0], {k, 1, m}],
Table[If[k < (m+1)/2,1,0], {5, 1, m}]]:

ParameterBules = {fc + 1, ET+ 3, A +0, U0+ 0,EBc—+0, u+0, 7T =+ 1,y =+10}:

rules={Az0,7t>0, 5¢6>0,kT>0, m>0,y >0, ge>0, Ec >0, Element [U0 | i, Reals], [[pl] >0, F[pu2] >0,
t»0, E[pl] <1, E[p2] <1}

Gstyle = {Image3ize -» 400, LabelStyle -+ {FontSize -+ 15, Bold}}:

Lztyle = LakelStyle -+ {Bold, FontSize + 14}

Att. 2.27: Sistemas parametru inicializacija

Program

Parameters of calculation

nuszp- tFin = 4 T /. ParameterRules;
finalStep = 1%10*6;
finalSimlation = 100;
tSlices = 1000;

Program - Modulated Voltage

dummytl = SessionTime[] ;

v =Table[0, {i, 1, m}]:

K = Table[0, {i, 1, finalStep}]:

vInt = Table[0, {3, 1, finalSimilation}]:;

tPericd = © /. ParameterRules;

wininus$lhalf = Table [wminuslhalf[i] /. ParameterRules, {i, m}]:
wininus$2half = Table [wminus2half[i] /. ParameterRules, {i, m}]:
wiplus$lhalf = Table[wpluslhalf[i] /. ParameterRules, {i, m}]:
wiplus$2half = Table[wplus2half[i] /. ParameterRules, {i, m}]:

Att. 2.28: Simulacijas parametru inicializacija un fizikalo lielumu aprékinasana sistémas

parametriem
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Do[
v=al;
vHistory = Takle[0, {&, 1, finalStep}]:

nCounter = 1;

tSum = 0;
Do[
While [True 1
W=0:

If[nCounter = 1,
{If[Mod[tSum, tPericd] < tPeried /2, w = wiminus$lhalf, w = wininus$2half]:
W=w.w},
{If[Mod[tSum, tPericd] < tPeriod /2, w = wiplus$lhalf, w = wiplus$2half]:
W={(1-v).w}
1:
tTrans = -1/ W+ Log[RandomReal []];
tSwitch = (tPeriod /2 - Mod [tSum, tPeriod /2]):
If[tTrans < tSwitch, {
tium += tTrans:
Break[]
I
tium += tSwitch
1
b1

vHistory[[E]] = {t3um, v}

r2 = W+ RandonBeal[]:
Wsum = 0;
i=1:
While[Wsum < r2, {
Wsum += If [nCounter = 1, w[[i]]#v[[i]], wl[i]]+ (1 -v[[i]])]:
1+4+:
b:

iTrans = i-1;
If [nCounter = 1, {v[[iTran=s]] = 0, nCounter = 0}, {¥v[[iTrans]] = 1, nCounter = 1}]:

If[tS5um » tFin, {
E[[=]] =k:
Break[]:
}
, {E, 1, finalStep}]:
vInt[[=2]] = Table[Interpolation[Table[{vHistory[[E]][[1]], vHistory[[E]I[[2]11C002]]1}, {E, E[[=2]]1}],
s {2, 1, finalSimilation}]
pInt = Total [vInt] / finalSimmlation;
pTotalInt = Total [pInt] - (n-1);

Att. 2.29: Pamatkods: Cikls pari simulaciju skaitam ietver ciklu pari vienas simulacijas

soliem. Iegiitie dati, tiek transforméti interpolacijas funkcijas, lai paatrinatu aprekinus
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Pielikums C

Publicitate
A.Baronovs. Nelidzsvara ierosinajumu ietekme uz ladina satverSana kontrastu kvantu pun-

ktos, Latvijas Universitates 75. zinatniska konference (2017), Riga
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Magistra darbs "Nelidzsvara elektronu energijas sadalijuma funkcijas modeléSana periodiski

modulétajam kvantu punktam" izstradats LU Fizikas un matematikas fakultate.

Ar savu parakstu apliecinu, ka petijums ir veikts patstavigi, izmantoti tikai noraditie informacijas
avoti un iesniegta darba elektroniska versija atbilst izdrukai.
Autors: Antons Baronovs
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Recenzents: Dr. fiz. Dmitrijs Bocarovs
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