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Проведено численное моделирование эволюции электронных состояний под действием неоднородного внешнего электрического поля и однородного магнитного поля в структуре металл-диэлектрик-полупроводник при наличии одиночного донорного центра. В качестве источника электрического поля рассматривался нанометровый дискообразный затвор, для расчета потенциала которого решалась задача для уравнения Лапласа в многослойной среде. Энергетический спектр связанного электрона находился из задачи для стационарного уравнения Шредингера. Для решения обеих задач использовались метод конечных разностей и метод конечных элементов. Разностная схема для уравнения Шредингера учитывала неаналитичность волновой функции в точке расположения донора. При решении задачи для уравнения Лапласа предложены асимптотические граничные условия, аппроксимирующие потенциал внешнего поля на больших расстояниях от затвора в различных слоях, что позволило существенно уменьшить расчетную область. Исследовано влияние этих граничных условий на точность вычисления потенциала и энергий.

Рассчитаны зависимости энергетического спектра связанного электрона от потенциала на затворе, определены значения характеристик передислокации волновой функции электрона от донора в подзатворную область. На основании результатов вычислений установлено, что управляющим параметром для описания поведения электрона является разность потенциалов между донором и поверхностью полупроводника. Показано, что критическая разность потенциалов, при которой происходит переход максимума электронной плотности от донора к затвору, практически не зависит от положения донора, а также от толщины и проницаемости диэлектрического слоя.
