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МОДЕЛЮВАННЯ ЕНЕРГЕТИЧНИХ СТАНІВ 
НАПРУЖЕНИХ ГЕТЕРОСТРУКТУР НА ОСНОВІ  

β-InSe/In4Se3 

В рамках методу ефективної маси, розраховано енергію мінізон надграток  
(β-InSe)n/(In4Se3)m з різними співвідношеннями товщин шарів n/m. Проведено 
теоретичний розрахунок компонентів тензора деформацій εij, що відповідає 
рівноважному стану гетеропереходу. Проаналізовано вплив деформації на зміну 
величини енергії носіїв заряду в цих гетероструктурах. 
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Вступ 
 

Селеніди індію привертають увагу 
дослідників вже продовж тривалого часу. 
Це зумовлено великою кількістю фізичних 
властивостей, пов’язаних з такими особли-
востями їхньої зонної структури, як 
низькоенергетична непараболічність та 
аномальна анізотропія дисперсійних 
кривих [1]. 

Незвичайні фізичні властивості 
селенідів індію знайшли прикладне 
застосування у таких приладах: високо-
чутливі тензодатчики, як статичного, так і 
динамічного навантаження, фотоперетво-
рювачі, накопичувачі та джерела енергії 
[2]. 

Особливу увагу привертають гетеро-
структури (ГС) побудовані на основі цих 
кристалів. Cтворення таких штучних мате-
ріалів, за рахунок ефекту розмірного 
квантування, дозволяє істотно та керовано 
модифікувати їхні фізичні властивості. 
Однак, в елементарних комірках β-InSe та 
In4Se3 містяться десятки атомів, що при 
наявності декількох шарів у ГС призводить 
до того, що їхня загальна кількість у 
надкомірці стає настільки великою, що це 
ускладнює, або взагалі унеможливлює 
проведення першопринципних розрахун-
ків. Також, оскільки параметри кристаліч-
них ґраток цих селенідів індію відріз-
няються, то при формуванні ГС на гетеро-
переході обов’язково виникатимуть напру-

ження неузгодженості, які необхідно 
враховувати при знаходженні як енерге-
тичних, так і структурних параметрів 
профілю ГС.  

З огляду на вищесказане, завданням 
нашої роботи є моделювання енергетичних 
станів напружених ГС на основі цих мате-
ріалів в рамках найчастіше вживаного для 
таких розрахунків методу ефективної маси 
[3], який добре зарекомендував себе при 
розгляді класичних надграток (НГ) [4, 5]. 
Цей підхід також відомий під назвою мето-
ду обвідної функції (ОФ). 

У першому пункті нашої роботи 
приведені основні структурні параметри 
розглядуваних матеріалів та досліджена 
їхня модифікація під дією напружень 
неузгодженості. В другому пункті роботи 
представлені результати та аналіз 
розрахунків мінізонного спектру ГС  
(β-InSe)n/(In4Se3)m з різними співвідношен-
нями товщин шарів n та m. Завершує робо-
ту аналіз отриманих результатів моделю-
вання надгратки. 

 
Параметри β-InSe та In4Se3 

 
β-InSe кристалізується в гратці з 

симетрією просторової групи 4
6D h . Пара-

метри гратки β-InSe a =4.048 Å, c =16.930Å 
[6]. Кристалічна ґратка другого матеріалу-
компоненту In4Se3, належить до орто-
ромбічної сингонії і має симетрію просто-
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рової групи 12
2D h . Параметри цього мате-

ріалу, як випливає з рентгеноструктурних 
досліджень [7], рівні a = 15.297 Å,  
b = 12.308 Å, c = 4.081 Å. Значення шири-
ни забороненої зони для β-InSe та In4Se3 

рівні Eg=1.26 еВ, Eg=0.64 еВ, відповідно 
[7, 8]. Також слід відзначити, що обидва 
кристали мають шарувату структуру, що 
сприяє створенню високоякісних гетеро-
переходів на їхній основі.  

Для побудови ефективного потен-
ціалу надструктури важливою є інформа-
ція про глибину залягання стелі валентної 
зони розглядуваних матеріалів відносно 
вакууму, яку можна оцінити, виходячи з 
інформації про термодинамічну роботу 
виходу. Згідно [9], величина термодина-
мічної роботи виходу в матеріалі β-InSe 
χ=4.3 еВ, а термодинамічна робота виходу 
для In4Se3 становить χn=4.8 еВ і χp=5.3 еВ 
(в залежності від типу провідності мате-
ріалу) [10]. Для наших модельних розра-
хунків ми взяли середнє значення 
χ = ½(χn+χp) = 5.05 eV. Вказані параметри 
дозволяють оцінити величину розриву 
валентних зон, яка виявляється рівною 
∆Ev=0.5 еВ. 

Як показано в роботі [11], значення 
приведеної ефективної маси для β-InSe 
рівні mn=0.143, mp=1.54. Для кристалу 
In4Se3 ефективні маси були розраховані на-
ми шляхом квадратичної апроксимації за-
кону дисперсії одержаного з перших прин-
ципів. Ці значення mn=0.083, mp=0.052, 
добре корелюють з результатами аналогіч-
них оцінок (mn=0.076, mp=0.056) наведених 
в роботі [12]. Слід відмітити, що за раху-
нок наявності низькоенергетичної непара-
болічності в обох селенідах індію в околі 
краю забороненої зони вказані динамічні 
параметри можуть бути одержані лише 
наближено. Вони мають бути k-залежни-
ми, але для уникнення зайвих ускладнень 
ми використовували усереднені значення. 

Для оцінки і відповідної перебудови 
енергетичного спектру матеріалів-компо-
нентів нами були використані відомості 
про пружні властивості розглядуваних 
селенідів індію. В таблиці 1 приведені зна-
чення пружних модулів досліджуваних 
структур взяті з літератури. 

 

Таблиця 1 
Експериментальні значення пружних 

модулів Cij 

 
 In4Se3, (ГПа) [13] β-InSe, (ГПа) [14] 

11C  38.2 73 

22C  66.5 - 

33C  64.3 36 

12C  10.8 27 

13C  30.4 30 

23C  22.4 - 

 
 

Моделювання гетеропереходу 
 

Як показано в роботах [15, 16], ГС  
β-InSe/In4Se3, одержані методом посадки 
на оптичний контакт характеризуються 
високою якістю. Цей факт є не зовсім 
зрозумілим, оскільки кристалічна будова 
In4Se3 не є типово шаруватою (гофровані 
шари), на відміну від структури β-InSe. У 
зв’язку з цим, актуальним постає питання 
про спорідненість структур β-InSe та 
In4Se3. В роботі [17] проаналізовано причи-
ни спорідненості цих структур на мікро-
скопічному рівні за рахунок встановлення 
подібності симетрії та відповідності атомів 
у розглядуваних шарах. Такий підхід може 
бути використаний при ab initio дослі-
дженнях. Однак метод ефективної маси 
вимагає континуального опису надкомір-
ки. Тому необхідно розрахувати рівноваж-
ну конфігурацію системи елементарних 
комірок цих матеріалів з урахуванням 
пружних деформацій на гетеропереході. 
Ця методика представлена в даному пункті 
нашої роботи. 

Як схематично показано на рис. 1 
трансляційно-інваріантна надкомірка гете-
роструктури β-InSe/In4Se3 може бути 
змодельована з трьох елементарних комі-
рок In4Se3 та дванадцяти елементарних 
комірок β-InSe. 

Знайдемо величини деформацій, що 
виникають в розглядуваних матеріалах. 
Для цього використаємо відомі співвідно-
шення теорії пружності [18] та експери-
ментальні значення модулів жорсткості ijC  

(табл. 1). 
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Рис. 1. Схематичне зображення гетеро переходу 
β-InSe/In4Se3. 

 
Для запису умов рівноваги пружних 

сил знайдемо вирази для компонентів 
тензорів деформації в обох структурах. 
Для цього запишемо координати векторів 
елементарної комірки β-InSe в недефор-
мованому стані: 

 

( ) ( ) ( ) ;,0,0;0,,0;0,0,3 321 caaaaa === rrr

 
 

і координати базисних векторів після 
деформації: 
 

( ) ( )
( ) .,0,0~

;0,,0~;0,3,23~

3

21

dzca

dyaadydxaa

+=

+=+=
r

rr

 

 

Для розрахунку компонентів εij, скорис-
таємось виразом [19]: 
 

 
( )

||||

~~
2

kj

kjkj
ij aa

aaaa
rr

rrrr
−

=ε . (1) 

 

Компоненти тензора деформації для 
кристала гексагональної сингонії мають 
вигляд: 

 

;
32

11 h

h
h

a

dx=ε  ;
322 h

h
h

a

dy=ε ;33 h

h
h

c

dz=ε
 

 

для кристала орторомбічної сингонії: 
 

 ;11 o

o
o

a

dx=ε ;22 o

o
o

b

dy=ε 33 ;
3

o
o

o

dz

c
ε =  (2) 

(величини індексів “h” та “o” відносяться 
до гексагональної та орторомбічної комі-
рок відповідно). 

При виникненні деформації повинна 
виконуватись умова рівності сил, що діють 
на одиницю площі поверхні однієї комірки 
зі сторони іншої комірки. 

Вираз для зовнішньої сили має 
наступний вигляд [18]: 

 

 jijii dfdfPF σ==  (3) 
 

σij – тензор напружень, df – елемент пло-
щі, до якої прикладена сила. 

Тензор напружень можна визначити 
із співвідношення [17]:  

 

 
ik

ij ε
σ

∂
∂= F

, (4) 

 

де F – вільна енергія . 
Скориставшись виразами для вільної 

енергії, які приведені в роботі [18], для 
кристалів з гексагональною і ромбічною 
сингоніями запишемо тензори напружень 
обох кристалів: 

 

 

11 11 11 12 22 13 33

22 12 11 11 22 13 33

33 13 11 22 33 33

11 11 11 12 22 13 33

22 12 11 22 22 23 33

33 13 11 23 22 33 33

( )

h h h h h h h

h h h h h h h

h h h h h h

o o o o o o o

o o o o o o o

o o o o o o o

C C C

C C C

C C

C C C

C C C

C C C

σ = ε + ε + ε

σ = ε + ε + ε

σ = ε + ε + ε

σ = ε + ε + ε

σ = ε + ε + ε

σ = ε + ε + ε

 (5) 

 

Згідно формули (4), компоненти сил 
пружності, що виникають в обох структур-
рах матимуть вигляд: 

 

1 11

2 22

3 33

1 11

2 22

0
3 33

(3 )( );

(2 3 )( );

(2 3 )(3 );

( )(3 );

( )(3 );

( )( ).

h h h h h h

h h h h h h

h h h h h h

o o o o o o

o o o o o o

o o o o o

F a dy c dz

F a dx c dz

F a dx a dy

F b dy c dz

F a dx c dz

F b dy a dx

= σ + +

= σ + +

= σ + +

= σ + +

= σ + +

= σ + +

 (6) 

 

Маючи вирази для сил, запишемо 
умову рівноваги обох систем комірок – 
гексагональної і орторомбічної: 
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 (7) 

Додатково запишемо умови спів-
падіння геометричних розмірів деформова-
них комірок: 

 

3 3 ,

2 3 .

h h o o

h h o o

a dy c dz

a dx b dy

+ = +

+ = +  
 

Розв’язавши систему (7), отримаємо 
значення компонентів тензора деформації 

ijε  для гексагональної і орторомбічної 
систем. Вони наведені в таблиці 2. 

 
Таблиця 2 

Значення теоретично розрахованих 
компонентів тензорів деформації для 

гексагональної і орторомбічної структур 
 

h
11ε  h

22ε  h
33ε  

-0.067 -0.004 0.059 
o
11ε  o

22ε  o
33ε  

-0.008 0.063 -0.012 
 
Отримані значення ijε  дозволяють 

оцінити зміни dxo, dzh параметрів гратки в 
напрямку росту ГС. А це, в свою чергу, 
дозволяє оцінити зміну ширин ям та 
бар’єрів. Нові значення параметрів станов-

лять: 15.172oa = Α
o

% , 17.933oc = Α
o

% , відпо-
відно. Отже, за рахунок деформації, шири-
на бар’єру зменшується, а ширина ями 
збільшується. 

 

 
 

Рис. 2. Схема енергетичного профілю НГ  
β-InSe/In4Se3 

 
На рис. 2 схематично зображено 

енергетичний профіль ГС, що складається 
з періодично розташованих ям та бар’єрів 
сформованих краями валентних зон та зон 

провідності, що розташовані в точці Г зон 
Бріллюена β-InSe та In4Se3.  

 
Моделювання надграток з різними 
співвідношеннями товщин шарів 

 
Результати розрахунку енергетичних 

проміжків між нижніми мінізонами 
досліджуваної ГС в залежності від 
співвідношення товщин шарів (nw та nb) без 
( E∆ ) та ( E∆ % ) при врахуванні зміни їхньої 
товщини за рахунок деформації напружень 
невідповідності, представлені в таблиці 3.  

 
Таблиця 3 

Значення теоретично розрахованих 
енергетичних проміжків між нижніми 
мінізонами надгратки β-InSe/In4Se3 

 

nw nb ,E еВ∆  ,E еВ∆ %
 

0.5 0.5 0.844 0.846 
0.5 1 1.021 0.950 
0.5 2 1.122 1.137 
1 0.5 0.546 0.528 
1 1 0.631 0.621 
1 2 0.658 0.655 
2 0.5 0.370 0.368 
2 1 0.430 0.425 
2 2 0.424 0.419 

 

Як можна побачити, вплив деформа-
ції на енергетичне положення мінізон 
може сягати величини порядку 0.1 еВ. 
Відзначимо, що неузгодженість параметрів 
завжди має місце, і її слід враховувати при 
інтерпретації експериментальних дослі-
джень (наприклад, оптичних, електро-
фізичних), фізичних властивостей розгляд-
дуваних ГС. 

 
Висновки 

 
При виникненні напружень на 

реальних гетеропереходах енергетичні 
стани вихідних кристалів теж 
зазнаватимуть змін. Тому слід очікувати 
додаткових зсувів положень екстремумів 
зон, що може призвести до перебудови 
енергетичного профілю ГС (зміна глибини 
ям та висоти бар’єрів), при якому 
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відбудеться зміщення рівнів енергії 
мінізонного спектру надгратки. Для точно-
го визначення впливу деформацій на 
положення країв зон, вихідних матеріалів 
необхідно привести громіздкі 
першопринципні розрахунки еволюції 
положень екстремумів зонної структури, 
що буде виконано у наступних роботах.  

Розраховані в нашій роботі 
енергетичні проміжки між мінізонами (у 
перерахунку на величину довжини хвилі)  

попадають у експериментально 
визначений інтервал довжин хвиль 
λ ~ (1.0 ÷ 1.8) мкм, що відповідає 
максимуму фоточутливості споріднених 
гетероструктур [16]. Цей результат 
свідчить про адекватність запропонованої 
моделі та використаних наближень.  
 

Автори статті висловлюють подяку 
проф. Хархаліс Л.Ю. за цінні поради і 
інтерес до даної роботи.  
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MODELING OF THE ENERGY STATES OF STRAINED 

HETEROSTRUCTURES BASED ON β-InSe/In4Se3 
 

Within the effective mass approximation minibands energies of the  
(β-InSe)n/(In4Se3)m superlattices with different ratios of thickness of layers n/m have 
been calculated. The theoretical calculation of the components of the strain tensor εij, 
which corresponds to the equilibrium state of the heterojunction have been conducted. 
The influence of deformation on the charge carriers’ energy in these heterostructures 
was analyzed. 

Keywords: heterostructure, superlattices, the effective mass approximation, 
envelope function, indium selenide, the theory of elasticity. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ СОСТОЯНИЙ 
НАПРЯЖЕННЫХ ГЕТЕРОСТРУКТУР НА ОСНОВЕ  

β-InSe/In4Se3 
 

В рамках метода эффективной массы, рассчитана энергия минизон 
сверхрешеток (β-InSe)n/(In4Se3)m  с различными соотношениями толщин слоев 
n/m. Проведен теоретический расчет компонент тензора деформаций εij, который 
соответствует равновесному состоянию гетероперехода. Проанализировано 
влияние деформации на изменение величины энергии носителей заряда в этих 
гетероструктурах. 

Ключевые слова: гетероструктура, сверхрешетка, метод эффективной массы, 
огибающая функция, селениды индия, теория упругости. 

 


