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Атомарная структура интерфейсов оказывает большое влияние на зонную структуру полупроводниковых наносистем, их оптические и электрические свойства. В докладе будет представлено современное состояние метода сильной связи [1], используемого для атомистического моделирования наноструктур, проанализирован ряд эффектов, обусловленных структурой интерфейсов:
Междолинное смешивание. На гетероинтерфейсах в меру нарушения трансляционной инвариантности состояния из различных долин могут смешиваться. Эффекты междолинного смешивания, их влияние на электронные состояния и оптические свойства будут рассмотрены на примере квантовых ям Si/SiGe [2], нанокристаллов халькогенидов свинца [3] и квантовых точек (In,Ga)As/GaP [4]. 

Спин-зависимые эффекты. Симметрия полупроводников с решёткой алмаза не допускает линейных по волновому вектору спин-зависимых слагаемых в квантовых ямах, но их появление возможно за счёт локального понижения точечной симметрии до C2v на интерфейсах. Нами был выполнен расчёт такого спинового расщепления [2], изучена зависимость интерфейсного вклада от электрического поля [5,6], построено полуэмпирическое описание в рамках обобщённого метода эффективной массы. 

Перенормировка спектра в квантовых ямах HgTe/CdTe. Учет интерфейсного смешивания приводит к тому, что вместо одного двукратно вырожденного дираковского конуса в квантовых ямах HgTe/CdTe критической толщины возникают два конуса, смещенных по шкале энергий на ~10 мэВ. [7]
Модификация примесных состояний. Влияние интерфейсов на примесные состояния проявляется в туннельном анизотропном магнитосопротивлении [8]. 
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