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纤锌矿 GaN柱形量子点中类氢施主杂质态
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(三明学院物理与机电工程系, 福建 三明 365004)

摘要: 在有效质量近似和变分原理的基础上, 选取含两个变分参数的波函数, 研究了纤锌矿结构的 GaN /

A lxGa1- xN单量子点中类氢施主杂质体系的结合能随量子点 ( QD )尺寸以及杂质在量子点中位置的变化,并

与以前使用不同尝试波函数的计算结果进行了比较。结果表明: 由我们选取的两变分参数波函数得到的结

果与前人选取的两变分参数波函数得到的结果相比有所改进, 而与选取一个变分参数波函数得到的结果一

致。同时我们还计算了体系的维里定理值随量子点半径的变化情况, 所得结果与前人工作结果一致, 说明本

文选取的两变分参数波函数能很好地描述柱形量子点中施主杂质态的运动。
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1 引 言

氮化物半导体材料因其特殊的物理性质, 在

发展高温、高频、大功率激光器件等方面有着极为

广阔的应用价值, 成为第三代电子材料。半导体

掺杂能够改变材料的电学、光学性质,因此对半导

体材料中杂质态问题的研究则显示出重要的意

义。由于 GaN及其合金材料在光电子器件方面

有广阔的应用价值,因此对该材料中杂质态问题

的讨论仍需进一步深入。近年来, 对氮化物低维

量子结构中杂质态理论的研究取得了很大的进

展。赵 凤岐等
[ 1]
采 用变分 法研 究了 GaN /

A lxGa1- xN抛物量子阱中类氢杂质态的能级, 给

出基态能量、第一激发态能量、结合能和跃迁能量

等物理量随抛物量子阱宽度变化的函数关系。

Zhang等
[ 2]
引入简化相干势近似, 采用变分法讨

论了纤锌矿结构 GaN /A lxG a1- x N异质结系统中

流体静压力及外加电场对束缚于界面附近的浅杂

质态的影响。Zhang等
[ 3]
还进一步研究了外加电

场和流体静压力下无规相近似引起的屏蔽对纤锌

矿 GaN /A lxG a1- x N异质结系统中浅施主杂质态

的影响。W u等
[ 4, 5 ]
用平面波展开法分别讨论了

量子点内外电子有效质量的差异和外加电场对闪

锌矿及纤锌矿 GaN /A lxGa1- x N球形量子点中杂

质态的影响。X ia等
[ 6 ]
用变分法研究了闪锌矿

GaN /A lxGa1- xN柱形量子点中杂质态结合能随量

子点尺寸、杂质位置及 A l组分的变化规律。近

来,本文作者
[ 7, 8 ]
分别采用了含有一个变分参数

的平面波函数和高斯波函数对纤锌矿 GaN /

A lxG a1- x柱形量子点中杂质态进行了研究, 得出

一些结论。X ia等
[ 9]
采用含有两个变分参数的波

函数研究了内建电场对纤锌矿 GaN /A lx Ga1- x N

柱形量子点中杂质态的影响。

众所周知,运用变分方法研究杂质态体系,关

键是选择合适的体系尝试波函数。本文利用有效

质量方法和变分原理,选用与前人不同的变分波

函数对有无内建电场时纤锌矿 GaN /A lxGa1- x N

柱形量子点中类氢施主杂质态结合能随量子点尺

寸及杂质在量子点中位置的变化进行了研究, 同

时还计算了体系的维里定理值随量子点半径的变

化情况,并对所得结果和前人的计算结果进行了

比较。

2 理论模型

考虑一个半径为 R和高为 L的三维圆柱形

A lxG a1- xN /GaN /A lxG a1- x N单量子点 (如图 1所
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示 ) ,势垒为无限大, 量子点中有一个电子和一个

带单位正电荷的施主杂质离子, 坐标原点选在量

子点中心, z轴沿材料生长方向。电子的坐标为

( e, e, ze ), 施主杂质离子中心位于量子点中的

图 1 半径为 R高度为 L的柱形量子点模型

F ig. 1 A m ode l o f cy lindrical GaN QD w ith rad ius R and

he ightL

坐标为 ( 0, 0, z0 )。

在有效质量近似的框架下,体系的哈密顿量

可以表示为
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2
是电子

和类氢施主杂质离子的距离; !0是自由空间的

介电常数; !!是电子和类氢施主杂质离子间嵌入
材料的有效平均相对介电常数; m

*
e 为电子的有

效质量; V ( e )和 V ( ze )分别为应变异质结的带

阶 (Q )引起的 x y平面和 z方向受限势, 表达

式为

V( e ) =
0, e R,

Q [E g ( A lxGa1- xN) - E g ( GaN) ] , e > R,
( 3)

V ( ze ) =

0, ze
L
2
,

Q [ Eg ( A lxGa1- xN) - Eg ( GaN) ], ze >
L

2
,

( 4)

Eg ( A lxGa1- xN )和 Eg ( GaN )分别为 A lxGa1- x N和

GaN材料的带隙。

由于自发极化和压电极化引起的 G aN和

A lxG a1- xN层的内建电场强度 F为
[ 10]

F
G aN

= -
P

G aN
sp + [ e31 ( !xx + !yy ) + e33!zz ] - P

A lxG a1-xN
sp

!
G aN
e !0

,

F
A lxG a1-xN  0,

( 5)

其中, !
G aN
e 为 GaN材料的电子介电常数; P

G aN
sp 和

P
A lxG a1- xN
sp 分别是 GaN和 A lxG a1- xN层的自发极化;

e31、e33是 GaN材料的压电常数, !xx、!yy、!zz是 GaN

层的应变。

选取尝试波函数为

#( r, r0 ) = ∃ e ( e, e, ze ) Fe0 ( e0, ze - z0 ),

( 6)

其中 ∃e 是单电子在量子点中的波函数, 选

取为
[ 10, 11]

∃ e ( e, e, ze ) = f ( e ) h ( ze ) e
im e,

m = 0, ! 1, ! 2, ∀, ( 7)

通过解薛定谔方程 ( 2)可以求得电子的能量和波

函数。F e0 ( e0, ze - z0 )描写电子和类氢施主

杂质离子的内部关联运动, 在变分计算中 X ia

等
[ 6, 9]
选取为

F e0 ( e0, ze - z0 ) = e
-% 2

e0 e
- &( z e-z 0) 2, ( 8)

根据文献 [ 12~ 14] ,本文的计算中我们选取变分

波函数为

Fe0 ( e0, ze - z0 ) = e
-% e0 e

- &( z e- z 0) 2, ( 9)

式中,
2
e0 = ( xe - x0 )

2
+ ( ye - y0 )

2
; %、&为变分参

数, %描述 x y平面内电子 类氢施主杂质离子之

间的关联, &描述 z方向电子 类氢施主杂质离子

的相互关联。

束缚于 G aN /A lx Ga1 - x N量子点中类氢施主

杂质态的基态能可以由下式得到:

E ( %, &) = m in
%, &

##( r, r0 ) #( r, r0 ) ∃
##( r, r0 ) #( r, r0 )∃

, ( 10)

施主杂质态的结合能 Eb为

E b = E e - E ( %, &), ( 11)

其中 E e为无杂质情况下电子的基态能。

为了研究量子点约束势对电子、类氢施主杂

质离子空间分离的影响, 本文类似于文献 [ 9]定
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义了电子、类氢施主杂质离子在 x y平面内的平

均分离 ∀e0和其在 z方向上的平均分离 ∀ze0:

∀e0 =
##( r, r0 )

2
e0 #( r, r0 ) ∃

##( r, r0 ) #( r, r0 )∃

1/ 2

, ( 12)

∀ze0 =
##( r, r0 ) ( ze - z0 )

2
#( r, r0 ) ∃

##( r, r0 ) #( r, r0 ) ∃

1 /2

.

( 13)

计算出施主杂质态结合能后, 可以计算出势

能和动能的平均值, 进而计算出体系的维里定

理值:

∋= -
EC

EK

, ( 14)

式中, E C = #- e
2
/4 !0!!

2
e0 + ( ze+ z0 )

2 ∃是库

仑势能项,平均动能 EK = #H∃- EC - E e,又因为 E b

= E e- m in#H ∃,所以有 EK = - E C - E b。

3 结果分析与讨论

考虑一有限高势垒, 变分计算了有无内建电

场时类氢施主杂质态结合能随量子点尺寸及杂质

在量子点中位置的变化情况, 同时计算了体系的

维里定理值随量子点半径的变化关系。在计算

中,仅考虑电子的角动量量子数 m 为 0的情况,

GaN材料的静态介电常数为 8. 9
[ 15 ]

,其余参数同

文献 [ 10] , A lxG a1- xN材料的带隙为 E g = [ 3. 5 %

( 1- x ) + 6. 28x - 1. 3x ( 1- x ) ] eV
[ 16, 17]

, 晶格常

数 a= [ 0. 318 9(1 - x ) + 0. 311 2x ] nm
[ 18]

, 自发

极化 [ - 0. 029( 1 - x ) - 0. 081x ] C /m
2 [ 18]

, 电子

有效质量 m
*
e = [ 0. 20( 1 - x ) + 0. 32x ]m 0

[ 18]
, 其

中 m 0是自由电子质量, 静态介电常数为 8. 9 %

( 1- x ) + 8. 5x
[ 15]
。取 A l含量 x = 0. 15,导带和价

带的带阶比为 75&25[ 19 ]。

图 2给出了式 ( 8)和式 ( 9)两种尝试波函数

用文献 [ 9]的参数从理论上变分计算的类氢施主

杂质态结合能, 其中虚线是用式 ( 8)作为尝试波

函数的理论值, 实线是用本文的式 ( 9)作为尝试

波函数变分计算出的杂质态结合能。从图中可以

看出, 用我们所选取的尝试波函数计算得到的杂

质态结合能比用式 ( 8)计算得到的杂质态结合能

要高, 也就是说以式 ( 9)作为尝试波函数计算得

到的杂质态基态能量较低, 从变分原理的角度来

看,尝试波函数式 ( 9)更适合于描述量子点中施

主杂质电子的运动。

图 3给出了有无内建电场时高度 L = 4 nm,

半径 R = 5 nm的量子点中类氢施主杂质态结合

能随施主杂质离子位置 z0的变化情况。由图可

知,随着杂质沿量子点生长方向移动时,结合能先

增大后减小,有一最大值。若不考虑内建电场的

影响, 施主杂质离子处于量子点中心时杂质态结

合能最大,而考虑内建电场的情况下,杂质态结合

能关于量子点中心的对称性遭到破坏,最大值出

现在施主离子位于 z0 = 1. 1 nm处。这是因为在

不考虑内建电场的情况下,由于量子点的束缚,电

子的概率分布是关于量子点中心对称的, 在越远

离中心的位置上电子存在的概率越小,这就导致

了当施主杂质离子位于量子点中心时杂质态结合

能最大。当考虑内建电场时, GaN量子点内强的

内建电场使得电子被局域在靠近量子点的顶部,

且电子波函数的中心约在 z0 = 1. 1 nm处,即电子

在 z0 = 1. 1 nm处存在的概率最大
[ 10 ]
。这一结果

和文献 [ 7, 8]是一致的。
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图 4给出了有无内建电场时施主杂质离子位

于半径 R = 5 nm的量子点中不同位置情况下类

氢施主杂质态结合能随量子点高度 L的变化曲

线。由图 4( a)可知,当类氢施主离子位于空间对

称位置 z0 = ! L /2和 z0 = ! L /4时,杂质态结合能

简并。这是因为电子的概率分布是关于量子点中

心对称的。图 4( a)也可进一步说明,若不考虑内

建电场,施主离子局域在量子点中心时杂质态结

合能最大 (曲线 C)。由图 4( a)还可看到, 杂质态

结合能随量子点高度 L的增加先增大后减小, 存

在一最大值,且当杂质局域在量子点界面附近时,

变化趋势更明显,这一结果不同于文献 [ 9] (单调

下降 )。从图 4( b)可看到,由于内建电场的影响,

当类氢施主离子位于空间对称位置 z0 = ! L /2和

z0 = ! L /4时,杂质态结合能的简并消除而出现能

级分裂,且随着量子点高度的增加,能级分裂也增

大。这是因为内建电场使得电子被局域在靠近量

图 4 类氢施主杂质态结合能 Eb随量子点高度 L的变化

曲线, ( a)不考虑内建电场; ( b) 考虑内建电场。曲

线 A、B、C、D、E分别对应施主杂质离子的位置为

L /2, L /4, 0, - L /4, - L /2。

F ig. 4 The donor b ind ing ene rgy Eb as a function of the

he ight L o f QD, where the bu ilt in e lec tric fie ld is

ignored in ( a) and conside red in ( b). The curves

A, B, C, D and E are for the im pur ity positions at

L /2, L /4, 0, - L /4 and - L /2, respective ly.

子点的顶部,施主杂质离子位于 z0 = L /2, z0 = L /4

时施主杂质离子与电子之间的平均距离比不考虑

内建电场时小,施主杂质离子 电子之间的库仑相

互作用强,而施主杂质离子位于 z0 = - L /2, z0 =

- L /4的情形相反。从图 4( b)还看到, 内建电场

并不影响杂质态结合能随量子点高度的变化趋

势:杂质态结合能随量子点高度 L的增加先增大

后减小,存在一极大值。这一结果也不同于文献

[ 9] (单调下降 ), 但与文献 [ 7]和 [ 8]是一致的。

这是因为当量子点的高度比较小时,电子波函数

的分布延伸到量子点外, 施主杂质离子与电子之

间的平均距离 ∀ze0增大 (图 5), 库仑相互作用减

小,导致结合能较小; 当量子点的高度 L增加到一

定值时,电子的波函数完全被局域在量子点内,施

主杂质离子与电子之间的平均距离 ∀ze0最小 (图

5),库仑相互作用最强, 杂质态结合取得极大值,

此时电子被最有效的约束在量子点内部; 进一步

增加量子点的高度 L,内建电场引起的电子 类氢

施主杂质离子的空间分离增大 (图 5), 它们之间

的库仑作用减小,故杂质态结合能减小。此外,从

图 4( b)可以看到, 当施主杂质离子局域于量子点

上界面附近 ( z0 = L /2, z0 = L /4)时, 杂质态结合能

随量子点高度 L的变化趋势不明显,当量子点高

度 L > 3. 0 nm时, 杂质态结合能趋于一常数。这

是由强的内建电场使得电子被局域在靠近量子点

的顶部, 从而电子与施主杂质离子的 z平均距离

图 5 考虑内建电场影响, 类氢施主杂质离子与电子在 z

方向上的平均分离 随量子点高度 L的变化曲线,

图中曲线 A、B、C、D、E分别对应施主杂质离子的位

置为 L /2, L /4, 0, - L /4, - L /2。

F ig. 5 Consider ing the e ffect o f the built in electr ic fie ld,

the d istance between the electron and the im pur ity

position z versus the he ight L of QD. The curves A,

B, C, D and E are for the impur ity positions atL /2,

L /4, 0, - L /4 and - L /2, respective ly.
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∀ze0对量子点高度的变化不敏感导致的 (图 5)。从

图 4( b)知, 当施主离子局域于 z0 = L /4时, 杂质

态结合能最大,这一结果不同于文献 [ 9] (施主杂

质离子局域于 z0 = L /2处杂质态结合能最大 )。

文献 [ 10]给出了 G aN /A lx Ga1 - x N量子点内电子

在 z方向的概率分布,由于强的内建电场存在, 电

子被局域在靠近量子点的顶部大约是 z0 = L /4

处,而不是量子点的上界面 z0 = L /2处, 所以本文

的结果更合理。

考虑强的内建电场效应, 图 6给出了高度

L = 5 nm的量子点中, 杂质态结合能随量子点半

径 R的变化曲线。从图 6我们可以看到,杂质态

结合能随量子点半径 R的增大而先急剧增大后

减小, 出现了一个最大值, 结合能的最大值约出现

在 R = 1. 5 nm处。这主要是因为当量子点半径

较小时,电子的波函数不能完全的局域在量子点

内,会部分地穿透到势垒中,且随着量子点半径的

减小, 电子隧道贯穿效应越强, 电子与施主杂质离

子间的平均距离 ∀e0越大,库仑相互作用越小, 所

以当量子点半径较小时, 随着量子点半径的减小

杂质态结合能减小。在量子点半径较大的情况

下,电子的波函数主要局域在量子点内,穿到垒中

的几率非常小, 且随着量子点半径的增加, 电子

施主杂质离子间的平均距离 ∀e0增大,则库仑相互

作用减小, 因此, 杂质态结合能随着半径 R 的增

大而减小。这一结果也不同于文献 [ 9] (单调下

降 ) ,但和文献 [ 8]是一致的。这主要是因为文献

图 6 考虑内建电场影响, 杂质态结合能 E b随量子点半

径 R的变化曲线,图中曲线 A、B、C、D、E分别对应

施主杂质离子的位置为 L /2, L /4, 0, - L /4, - L /2。

F ig. 6 C onsider ing the e ffect o f the built in electr ic fie ld,

the donor b inding ene rgyE b as a function of the QD

radius R. The curves A, B, C, D and E are for the

mi pur ity positions atL /2, L /4, 0, - L /4 and - L /2,

respective ly.

[ 9]中没有讨论量子点半径 R < 3 nm的情形。此

外,从图中也可以看到, 当施主杂质离子局域于

z0 = L /4时结合能最大,这是由纤锌矿 GaN量子点

内强的内建电场导致的。

图 7给出了量子点中施主杂质体系的维里定

理值和库仑作用势随量子点半径 R的变化情况。

从图 7( a)可以知道,量子点半径 R < 6 nm时, 随

量子点半径的减小, 维里定理值急剧增大。这是

因为量子点的强约束,电子与施主杂质离子的库

仑势快速增大,然而电子的相对运动减弱,动能减

小。但到临界值 ( R = 1. 5 nm )后, 随着量子点半

径的减小,维里定理值急剧减小,由于电子隧道贯

穿效应,电子与施主杂质离子之间的平均距离增

大,库仑势减小,同时电子的相对运动动能增大。

可以预测,当量子点半径 R  ∋ 时, 量子点从 0维

变化到二维, 维里定理值趋于 2。这些结果和文

献 [ 13]中的结论一致,这也说明本文选取的变分

波函数能很好地描述柱形量子点中杂质态的运

动。从图 7( b)可以看到对于不同高度的柱形量

子点, 当量子点半径在 1. 5 nm附近,电子与施主

杂质离子间的库仑势的数值最大, 这也说明杂质

态结合能随量子点半径的变化有一极大值存在,

而不是像文献 [ 9]所说呈单调变化。

图 7 维里定理值 ( a)和库仑作用势 ( b)随量子点半径 R

的变化曲线

F ig. 7 The v iria l theorem num be r ( a ) and the Cou lomb ic

energy te rm EC ( b) versus the rad iusR of QD
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4 结 论

采用两参数波函数变分地计算了纤锌矿结构

的柱形 G aN /A lx Ga1 - x N单量子点中类氢施主杂

质态结合能随量子点尺寸和杂质离子在量子点中

位置的变化关系。结果表明: 施主杂质态结合能

强烈依赖于量子点的尺寸和施主杂质离子的位

置。有无内建电场时,随着施主杂质离子沿量子

点生长方向移动,杂质态结合能有一极大值;随量

子点高度和半径的增加先增大, 达到极大值后逐

渐减小。强的内建电场破坏了杂质态结合能关于

量子点中心的对称性分布。此外,我们发现,当施

主杂质局域在量子点上界面附近 ( z0 = L /2, z0 =

L /4)时,杂质态结合能随量子点高度 L的变化趋

势不明显。我们把以上结果与以前使用不同尝试

波函数计算所得结果做了比较, 由我们选取的两

变分参数波函数得到的结果与前人选取的两变分

参数波函数得到的结果相比有所改进,而与选取

一个变分参数波函数得到的结果一致。同时我们

还计算了体系的维里定理值随量子点半径的变化

情况, 所得结果与前人工作结果一致,说明本文选

取的两变分参数波函数能很好地描述纤锌矿柱形

量子点中施主杂质态的运动。目前有关 GaN /

A lxG a1- xN量子点中施主杂质态的实验结果仍然

缺乏, 我们希望文中的计算结果能对 (族氮化物

材料的理论研究和器件应用提供有益的信息。
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Hydrogenic Donor Impurity States

in a CylindricalW urtzite GaN Quantum Dot

ZHENG Dongm e,i WANG Zong ch,i X IAO Rong hui

(D epartm ent of P hy sics and E lectrom echan ica lE ng ineering, Sanm ing University, Sanm ing 365004, Ch ina )

Abstract: Based on the framew ork o f effectivemass approx imat ion and variational approach, the b ind ing ener

gy of a hydrogenic donor impurity state is investigated theoretica lly as funct ions of the impurity position and the

quantum dot size by emp loy ing a tria l w avefunct ion w ith tw o var iat iona l parameter for a cy lindr ical w urtzite

GaN /A lxGa1- xN quantum dot( QD) w ith fin ite po tentia l barriers. The numerica l resu lts show that the donor

binding energy of the hydrogen ic impurity is h igh ly dependent on the impurity position and QD size. W hen the

built in electric fie ld is ignored o r considered, the donor b ind ing energy has amax imum value w ithmoving the

impurity position a long the grow th d irection. The donor bind ing energy increases first ly, reachs a max imum

value, then decreases w ith increasing the height and the radius o fQDs. The strong built in electric f ield in

duces an asymmetrica ld istribut ion o f the donor b ind ing energyw ith respect to the center o f theQD. In part icu

lar, w e find that the dono r binding energy is insensitive to the do t heightw hen the impurity is located near the

top boundary( z0 = L /2, z0 = L /4) of theWZ GaN /A lxG a1- xN QD. And we compare the above resu lts w ith pre

vious ca lculation resu lts using d ifferent tria lw avefunction. The present resu lts using two variat iona l param eter

w ave function is better than the results given by prev ious two parameter w avefunction. A good agreem ent be

tw een the present results using two variational parameterw avefunction and the resu lts of the wavefunct ion w ith

one variational parameter is found. U sing the binding energy obtained from the present ca lculat ions, w e further

calcu la te the v iria l theo rem number as a funct ion of the quantum dot radius. Our present resu lt co inc ides w ith

the previous finding, sow emay say that the present trialw avefunction w ith two variational parameter can describe

better the interna lmotion o f hydrogen ic dono r impurity state in the cy lindricalw urtziteQD.

K ey words: cy lindrica l quantum dot; hydrogenic donor impur ity; bu ilt in electr ic fie ld; v ir ia l theo rem number
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