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摘要：考虑界面处导带弯曲，流体静压力以及有效质量随量子点位置的依赖性，采用变分法以及简化相干势

近似，研究了无限高势垒ＧａＮ／Ｇａ１－ｘＡｌｘＮ球形量子点中杂质态的界面效应，计算了杂质态结合能随量子点尺
寸、电子面密度以及压力的变化关系。结果表明，结合能随压力的增大呈线性增加的趋势，有效质量位置的

依赖性以及导带弯曲对结合能有不容忽视的影响。
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１　引　　言
量子点材料由于三维的量子约束，使量子点

中电子的局域性和相干性增强，从而具有更为显

著的量子化效应，产生了许多独特的光学性质和

电学性质。特别是宽带隙的氮化物半导体量子点

在光电子和光探测器件、激光器件以及量子通信

等领域具有极强的应用潜力，使之成为近年来凝

聚态物理领域低维量子系统的研究热点之一。

ＧａＮ和ＡｌＮ晶体可以形成六方对称纤锌矿和立
方对称闪锌矿两种结构，尽管闪锌矿结构 ＧａＮ材
料的晶体质量劣于六角相，但其较小的能带间隙，

较高的饱和电子迁移率，高对称性以及易于解理

等优于纤锌矿材料的特点仍然受到人们的广泛

关注。

近年来，高压、强电场、强磁场等作为一种对

低维材料的强有力的探测手段成为人们研究的热

点。Ｏｙｏｋｏ等［１］通过有效质量近似和变分法计算

了压力以及量子点尺寸、浅施主离子的位置对浅

施主杂质态密度和束缚能的影响。Ｒｏｓａｓ等［２］讨

论了均匀磁场对球形量子点中类氢杂质态的影

响。本文作者［３］也曾对磁场下异质结中的杂质

态进行了讨论。Ｏｓｈｉｒｏｉ等［４］对镶嵌在非极性材

料中的球形量子点的极化子和激子进行了探讨。

但量子点界面势垒多数采用直角势近似，尚未考

虑量子点界面势垒的弯曲。由于半导体量子点的

尺寸接近或小于电子的德布罗意波长，因而有很

高的比表面积，表面电子的运动特性与量子点内

部的电子相比明显不同，因而界面效应造成了对

电子能级的扰动，也对结合能产生较显著的影响。

因此，半导体异质结量子点的界面效应，特别是由

于两种异质结材料的不同而导致的整体能带弯曲

对杂质态能级的影响应予以考虑。另外，如果周

期势被破坏或者空间势变化太快超出有效玻尔半

径，有效质量近似就会不适用［５］，关于有效质量

随空间位置的变化关系人们做了一些相关探

讨［６，７］，发现有效质量对于位置的依赖性不容

忽视。

本文考虑量子点中电子的有效质量随位置的

依赖性，采用变分法研究了无限高势垒球形ＧａＮ／
Ｇａ１－ｘＡｌｘＮ量子点中杂质态的压力效应和界面效
应。计算了杂质态结合能随量子点半径、电子面

密度以及压力的变化关系。结果表明，结合能随

压力的增大呈近线性变化的关系。当量子点半径

较小时，导带弯曲对于结合能基本没有影响，随着

量子点尺寸的逐渐增大，界面对于结合能的影响

逐渐加剧，此外，电子有效质量的位置依赖性也不

容忽视。
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２　理论模型
对球形ＧａＮ／Ｇａ１－ｘＡｌｘＮ量子点，我们考虑基

态为电子处于最低子带的情形，可将界面处异质

结势的处理采用三角势近似，界面势垒视为无穷

高，导带弯曲采用线性近似。设一个电量为 ｅ的
施主杂质位于量子点的中心处。系统的哈密顿量

写为：

Ｈ＝ ２

２ｍｅ
２－ ｅ２

ε ｒ－ｒ０
＋Ｖ（ｒ） （１）

（１）式中，ｍｅ 是ＧａＮ中电子的有效质量，Ｖ（ｒ）是
异质结三角势，可以写为：

Ｖ（ｚ）＝
ｅＦｒ（Ｒ－ｒ） ０＜ｒ＜Ｒ

∞{ ｒ＞Ｒ
（２）

其中Ｆｒ＝
４πｎｓ
ε
代表导带弯曲产生的电场［８］，ｎｓ是

电子面密度。

为了得到杂质电子的基态能量，我们选择下

面的试探波函数：

ψ（ｒ，θ，φ）＝ Ｎ
ｓｉｎπｒＲ
ｒ ｅ

－αｒ（１＋βｒ） ｒ≤Ｒ

０
{

ｒ＞Ｒ
（３）

其中，α，β是变分参数，可通过对系统能量求变分
极小得出，Ｎ为归一化系数。根据电子波函数，可
得到基态变分能量。

Ｅ（ｒ，θ，φ）＝〈ψ Ｈ ψ〉
〈ψ ψ〉

＝〈Ｔ〉＋〈Ｕ〉＋〈Ｖ〉
〈ψ ψ〉

（４）
对Ｅ（ｒ，θ，φ）求变分极小，可以得到杂质态的基态
变分能量Ｅｉｇ，还可通过上述方法求得自由电子的
基态能量Ｅｆｇ，但此时（１）式中的库仑项为零。

基态结合能可以写成：

ＥＢ ＝Ｅｆｇ－Ｅｉｇ （５）

３　流体静压力对物理参数的影响
在流体静压力的作用下，闪锌矿结构的半导

体材料中的能隙、载流子的有效质量、材料的介电

常数以及晶格的振动频率等参数都要发生变化。

３．１　压力对晶格常数的影响
晶格常数随压力的变化满足 Ｍｕｒｎａｇｈａｎ状态

方程［９］

ａｉ（Ｐ）＝ａｉ（０）１－
Ｐ

３Ｂ０，ｉ（Ｐ
[ ]）　（ｉ＝１，２）

（６）
其中Ｂ０，ｉ为材料ｉ随压力变化的体弹性模量，可通

过Ｖｉｎｅｔ状态方程［１０］表示为

Ｂ０，ｉ（Ｐ）＝
１
３［Ｃ１１，ｉ（Ｐ）＋２Ｃ１２，ｉ（Ｐ）］ （７）

３．２　载流子有效质量的压力系数和位置依赖性
当流体静压力作用于半导体材料时，其能带

结构发生变化。电子的有效质量也随压力而变

化，它将随着压力的增加而增大。所以有

ｍ０
ｍ（Ｐ）＝１＋

Ｃ
Ｅｇ（Ｐ）

（８）

　　这里以 Ｅｇ，ｉ（Ｐ）＝Ｅｇ，ｉ（０）＋αｉＰ＋βｉＰ
２［１１］表

示材料的能隙随压力的变化。

对于无限高势垒的球型量子点，由于不存在

隧穿，故其有效质量对位置的依赖性可表示为随

量子点半径的变化关系，考虑压力影响后，表示为

１
ｍ（Ｒ，Ｐ）＝

１
ｍ（Ｐ）

＋ １－ １
ｍ（Ｐ[ ]

）
ｅ－λＲ（９）

其中 Ｒ是量子点半径的尺寸，λ为常数，取为
０．０１［７］。
３．３　介电常数的压力系数

材料的介电常数随压力的变化关系因材料而

不同，我们选用Ｇｏｉ等［１２］给出的关系，考虑压力

对高频介电常数ε∞的影响时，则有
ｌｎε∞（Ｐ）
ｌｎＶ ≈

５［ε∞（Ｐ）－１］
３ε∞（Ｐ）

（０．９８－ｆｉ）

（１０）
其中ｆｉ为材料离子性参数。通过 ＬＳＴ关系可以
得到静态介电常数

ε０ ＝ε∞
ωＬＯ
ω( )
ＴＯ

２

（１１）

这里，ωＬＯ，ωＴＯ分别表示闪锌矿晶体中 ＬＯ声子和
ＴＯ声子的本征频率。对于二元化合物半导体，声
子频率随压力的变化可以由 Ｇｒüｎｅｉｓｅｎ参数 γｊ
描述［１３］

γｊ＝Ｂ０
１
ωｊ
ωｊ（Ｐ）
Ｐ

（ｊ＝ＬＯ，ＴＯ） （１２）

三元混晶的介电常数采用简化相干势近似

（ＳＣＰＡ）［１４］　
εＴＭＣ ＝｛［（１－ｘ）ｍＢε

２
Ａ＋ｘｍＡε

２
Ｂ］·

［ｘ／ｍＡ＋（１－ｘ）／ｍＢ］｝
１／２ （１３）
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３．４　压力对禁带宽度的影响
流体静压力对带隙的影响可以表示为［１５］

Ｅｇ，ｉ（Ｐ）＝Ｅｇ，ｉ（０）＋αｉＰ＋βｉＰ
２　（ｉ＝１，２）

（１４）
三元混晶化合物ＡｌｘＧａ１－ｘＮ的禁带宽度可选用简
化相干势近似（ＳＣＰＡ）［１４］

ＥＴＭＣ ＝
ＥＡＥＢ

ｘＥＡ＋（１－ｘ）ＥＢ
（１５）

其中，ＥＡ，ＥＢ分别代表ＧａＮ和ＡｌＮ两种材料的禁
带宽度。

４　结果与讨论
对ＧａＮ／Ｇａ１－ｘＡｌｘＮ无限深势球形量子点系

统，本文仅考虑 ｘ＜０．５３的情形，这时，ＧａＮ（阱
区）和 ＡｌｘＧａ１－ｘＮ（垒区）均为直接带隙半导
体［１６］。计算中所选用的主要参数如表１所示。

表１　计算所用参数
Ｔａｂｌｅ１　Ｐａｒａｍｅｔｅｒｄａｔａｕｓｅｄｉｎｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

材料 Ｅｇ（ｅＶ） Ｃ１１（ＧＰａ） Ｃ１２（ＧＰａ） ε∞ α（ｍｅＶ／ＧＰａ） β（ｍｅＶ／ＧＰａ２） γＬＯ γＴＯ

ＧａＮ ３．３ａ ２９３ａ １５９ａ ５．４１ｂ ３９ｄ －０．３２ｄ １．０２ｅ １．１９ｅ

ＡｌＮ ４．９ａ ３０４ａ １６０ａ ４．４６ｃ ４０ｄ －０．３２ｄ ０．８９ｅ １．１４ｅ

ａＲｅｆ．［１７］，ｂＲｅｆ．［１８］，ｃＲｅｆ．［１９］，ｄＲｅｆ．［１５］，ｅＲｅｆ．［１３］

　　图１为ＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎ量子点中，考虑有效
质量对量子点半径的依赖性，电子面密度ｎｓ＝４．０×
１０１２／ｃｍ２时杂质态的结合能 ＥＢ随压力 Ｐ的变化
关系。可以看出结合能随压力的变化呈近线性的

增加，当量子点半径分别等于５ｎｍ和８ｎｍ时，压
力从０ＧＰａ变化到 １０ＧＰａ，结合能分别增加了
１１．８％和１２．２％，这是由于压力对介电常数、晶
格振动频率、有效质量等参数的影响所致。施加

压力以后，由于压力使有效玻尔半径减小，所以量

子点对于电子的束缚进一步增强。但是我们发现

随着量子点半径的增大，压力对于结合能的影响

幅度也随之增加，这主要是由于有效质量随量子

点尺寸和压力均在变化，二者共同作用的结果。

图２给出流体静压力Ｐ＝０ＧＰａ，电子面密度
ｎｓ＝４．０×１０

１２／ｃｍ２，考虑有效质量随量子点半径
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图１　ＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎ量子点中，结合能 ＥＢ随压力 Ｐ的
变化关系

Ｆｉｇ．１　ＴｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙＥＢａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｒｅｓｓｕｒｅＰ
ｉｎａＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎｑｕａｎｔｕｍｄｏｔ

的变化ｍ（Ｒ）和 ｍ ＝０．１５ｍ０时，结合能随量子
点半径Ｒ的变化关系。可以看出在量子点中，电
子除受到杂质的库仑势作用外，还受到界面势垒

和导带弯曲对它的作用。当Ｒ→０，由于所选择的
模型为无限深势阱模型，电子受到施主离子的强

烈束缚，因而结合能 ＥＢ趋于无穷大。而当量子
点半径逐渐增大时，量子点趋近于体材料，势阱的

限制几乎不影响束缚能的大小，此时的库仑势起

主要作用。而且从图中可以看到，有效质量对量

子点半径的依赖性不容忽视，考虑其影响后结果

呈非线性的增大。
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图２　ＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎ量子点中，结合能 ＥＢ随量子点半
径Ｒ的变化关系

Ｆｉｇ．２　ＴｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙＥＢａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｑｕａｎｔｕｍ
ｄｏｔｒａｄｉｕｓＲｉｎａＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎｑｕａｎｔｕｍｄｏｔ

图３表示当Ｐ＝０ＧＰａ时，对于不同的电子面
密度，结合能随量子点半径的变化关系，可以看

到，当Ｒ＜５ｎｍ时，电子面密度的变化对于结合
能基本没有影响。由于电子面密度代表了导带的
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弯曲程度，ｎｓ增大，导带弯曲增加，但是在量子点
尺寸较小的时候，尺寸效应对于电子的限制作用

以及界面势垒还有电子与杂质的库仑相互作用对

于结合能的影响起主要作用，所以界面效应对于

结合能的影响较小。随着量子点半径的逐渐增

大，导带弯曲所带来的影响将逐渐显著，故而随着

ｎｓ的增加，结合能逐渐增大，且量子点半径越大，
这种增加的幅度就越为显著，也就是说此时界面

效应对于结合能的影响将不容忽视，图中我们对

有无界面效应做了对比，可以明显看出这种趋势。

图４表示在不同流体静压力下，量子点半径
分别为Ｒ＝１０，２０ｎｍ时，结合能随电子面密度的
变化关系。可以看到，对于固定的量子点半径，结
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图３　ｎｓ＝０，４．０，１２．０×１０
１２／ｃｍ２时，结合能 ＥＢ随 ＧａＮ／

Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎ量子点半径的变化关系
Ｆｉｇ．３　ＴｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙＥＢａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｑｕａｎｔｕｍ

ｄｏｔｒａｄｉｕｓＲｆｏｒｇｉｖｅｎｅｌｅｃｔｒｏｎａｒｅａｌｄｅｎｓｉｔｙｎｓ＝０，

４．０，１２．０×１０１２／ｃｍ２ｉｎａＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎｑｕａｎｔｕｍｄｏｔ
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图４　Ｐ＝０，１０ＧＰａ时，结合能 ＥＢ随 ＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎ量
子点半径、电子面密度的变化关系，半径 Ｒ＝１０，
２０ｎｍ

Ｆｉｇ．４　ＦｏｒｇｉｖｅｎｐｒｅｓｓｕｒｅＰ＝０，１０ＧＰａ，ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ
ＥＢａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎａｒｅａｌｄｅｎｓｉｔｙｎｓ，ｃｏｒｒｅ
ｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｑｕａｎｔｕｍｄｏｔｒａｄｉｕｓＲ＝１０，２０ｎｍｉｎ
ａＧａＮ／Ｇａ０．７Ａｌ０．３Ｎｑｕａｎｔｕｍｄｏｔ．

合能随电子面密度的增加呈线性增加的趋势，结

果与图３的结果相自洽。

５　结　　论
ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ球形量子点中杂质态结合能

随流体静压力的改变呈近线性变化的趋势。随着

压力的增大，结合能明显增大。当量子点半径较

小时，结合能基本不受导带弯曲的影响，但随着量

子点尺寸的增加，结合能随电子面密度的增大而

逐渐增大。同时，在考虑了有效质量对位置的依

赖关系后，结合能呈现非线性的增大趋势。
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