
第 33 卷摇 第 11 期

2012 年 11 月

发 摇 光 摇 学 摇 报
CHINESE JOURNAL OF LUMINESCENCE

Vol郾 33 No郾 11

Nov. , 2012

文章编号: 1000鄄7032(2012)11鄄1198鄄06

外场下压力及屏蔽对无限深量子阱中施主结合能的影响
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(内蒙古工业大学 理学院物理系, 内蒙古 呼和浩特摇 010051)

摘要: 考虑外加磁场、压力及屏蔽效应,利用变分方法数值计算 GaN / AlxGa1 - xN 无限深量子阱系统中的杂质

态结合能。 给出结合能随磁场和阱宽的变化关系,同时讨论了有无屏蔽时的区别。 结果表明:在磁场和压力

作用下,结合能随阱宽的增大而减小;阱宽和压力一定时,结合能随磁场的增大而增大。 屏蔽效应使得有效

库仑吸引作用减弱而导致杂质态结合能显著下降。 屏蔽效应对结合能的影响随压力增大而增强,随磁场强

度增大而减弱。
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Hydrostatic Pressure and Screening Influence on Binding Energies
of Impurity in Quantum Wells with Infinite Barriers Under An

External Magnetic Field
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Abstract: Considering the hydrostatic pressure and screening effect on the GaN / AlxGa1 - xN quan鄄
tum well with infinite barriers under an external magnetic field. The variational methods are used to
numerical calculation the binding energies of the impurity in the system. The relations between the
binding energies of donors with magnetic field strength and well width is given. We also discussed
the difference between the cases with and without screening. The resultds indicate that the binding
energy increases with the well width under a fixed magnetic field strength and pressure. The results
also show that the binding energy increases with the magnetic field strength for a given well width
and pressure. Because of the screening reduce coulomb interaction effectively, the binding energy of
impurity states decreases significantly. Screening effect increases with the pressure and decreases
with the magnetic field strength.
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1摇 引摇 摇 言

GaN 是一种技术比较成熟的第三代半导体

材料,在光电子器件、高频大功率器件和高频微波

器件中有着广泛的应用。 氮化物晶体可以形成六

方对称纤锌矿和立方对称闪锌矿两种结构。 氮化

物材料的稳定相为纤锌矿结构,与纤锌矿相比较,
闪锌矿结构的氮化物材料属于亚稳态的结构相,
在实际晶体生长中不容易获得,或者形成的晶体

质量不佳。 但是,闪锌矿结构的氮化物材料及其

层状结构因为对称性好、易于掺杂、载流子浓度

高、声子散射低等特点,在一些光电器件的制备上

具有很多优越性[1鄄4]。
杂质对材料的光电性能有很大的影响。 Bastard[5]

首先采用变分法研究了无限深势阱中的施主态,
Elangovan 等[6鄄7]分析了强磁场及压力对半导体低

维系统中束缚极化子的影响,Hollox 等[8] 讨论了

磁场强度的变化对半导体异质结构中杂质态结合

能的影响。 量子阱系统中杂质态结合能随压

力[9鄄12]、屏蔽效应[10,13] 和外电场的变化关系以及

磁场对异质结系统中杂质态的影响[14] 等也得到

了深入的研究。 但迄今为止,同时考虑磁场、压力

及屏蔽对无限深势垒方阱中杂质态结合能影响的

报道还很少。
本文采用变分法讨论了磁场下压力及屏蔽效

应对无限深量子阱中施主结合能的影响,对 GaN /
AlxGa1 - xN 量子阱系统进行了数值计算,分析了量

子阱中施主结合能随磁场、阱宽的变化趋势以及有

无屏蔽时的区别。 结果表明:一方面,当磁场固定

时,给定不同压力,施主结合能随阱宽的增大而减

小,且压力越大结合能越大;另一方面,当阱宽固定

时,给定不同压力,结合能随磁场的增大而增大,同
样压力越大结合能也越大。 屏蔽效应使得有效库

仑吸引作用减弱而导致杂质态结合能显著下降。

2摇 理论模型

考虑阱宽为 2d 的 GaN / AlxGa1 - xN 量子阱系

统,阱材料为 GaN,填充在 | z | 臆d 的区域;垒材料

为 AlxGa1 - x N,填充在 | z | > d 的区域。 这里选

取两种材料的界面为 x鄄y 平面,量子阱沿着 z 轴方

向生长,即 z 轴垂直于量子阱界面。 将坐标原点

选在量子阱的中心,并且沿着 z 轴方向施加磁场

B,其矢量势 A = 1
2 (B 伊 r)。 考虑电量为 e 的施

主杂质位于阱内(0,0,z0)处,则外加磁场下的电

子与杂质系统的哈密顿量为

摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 H = He + Hc, (1)
上式中 He的具体形式为

He = - 攸2

2me
Ñ

2 + V( z) + e
2me

(B·L) + e2A2

2me
, (2)

其中 me为电子的有效质量,L 为角动量,V( z)是

量子阱势垒,其满足关系

摇 摇 摇 摇 摇 V ( )z =
0, z 臆 d
¥, z{ > d

, (3)

式(1)中 Hc表示电子与杂质的库仑相互作用,其
形式为

摇 摇 摇 摇 摇 Hc = - e2

着0 籽2 + z - z( )
0

2
, (4)

当考虑屏蔽效应时,Hc的形式应该为

摇 摇 摇 摇 Hc = - e2

着0 籽2 + z - z( )
0

2
f( r) , (5)

式中 着0 是与材料有关的介电常数,f( r) [15] 是屏

蔽因子。 在准二维情况下,经傅立叶变换后,屏蔽

因子 ( )f r 的形式为 V(q) = - 4仔e2 / 着 ( )Q q2。 这

里 q 为波矢量,依赖于 x鄄y 方向二维波矢 Q 的托

马斯鄄费米项可选为[15]

摇 摇 摇 摇 摇 着 ( )Q = 1 + 2
aBQ

G ( )Q F ( )Q , (6)

上式中, aB = 着0攸2 / me2 为有效玻尔半径。 式

(6)中

G ( )Q =
1 Q < 2QF

1 - 1 - 2QF
( )/ Q[ ]2

1
2 Q > 2Q{

F

, (7)

这里,二维费米波矢满足 QF = 2仔n( )
s

1 / 2 ,ns 为电

子面密度。 屏蔽因子 F ( )Q 的表达式为

F ( )Q = 蓦dzdz忆 渍0( z) 2e -Q z-z忆 渍0 ( )z忆 2, (8)

其中 渍0 ( )z 为电子在 z 方向的波函数。
我们利用变分法计算杂质态的结合能,选取

如下形式的试探波函数

摇 摇 摇 摇 摇 渍业 =
渍0( z)exp[ - (x2 + y2) / 8a2]exp[ - z2 / 8b2]

0

z 臆 d

z{ > d
, (9)
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式中 a 与 b 是变分参数, 渍0 ( )z 表示无限深量子

阱中的电子基态波函数,其形式为

渍0 ( )z = N0cos
仔z( )L

, (10)

上式中的 N0是归一化常数。 根据电子波函数,利
用变分法,通过式(1)对 a 和 b 的变分极小给出

磁场作用下杂质态的变分能量,如下所示

Ev = min
a,b

掖椎 | H | 椎业
掖椎 | 椎业 = R1 + R2 + R3 + EC,

(11)
摇 摇 杂质态的结合能为

EB = E free - Ev, (12)
式中的 E free表示在磁场下无库仑相互作用时的自

由电子能量。 (11)式右侧各项表达式分别为

R1 =
掖椎 | - 攸2

2me
Ñ

2 | 椎业

掖椎 | 椎业 , (13)

R2 =
掖椎 | e

2me
(B·L) | 椎业

掖椎 | 椎业 = 0, (14)

R3 =
掖椎 | e2A2

2me
| 椎业

掖椎 | 椎业 = e2B2a2

2me
, (15)

EC =
掖椎 | Hc | 椎业

掖椎 | 椎业 , (16)

摇 摇 将(4)式中的 Hc代入式(16)可得

EC =

掖椎 | - e2

着0 籽2 + z - z( )
0

2
| 椎业

掖椎 | 椎业 ,

(17)
摇 摇 将式(5)中的 Hc代入式(16)可得

EC =

掖椎 | - e2

着0 籽2 + z - z( )
0

2
f( r) | 椎业

掖椎 | 椎业 .

(18)

3摇 物理参数的压力影响

半导体材料的能带间隙、电子有效质量、介电

常数和晶格振动频率等参数都将因有压力的作用

而相应的发生变化。
(1)禁带宽度的压力系数

Eg(P) = Eg + 琢P, (19)
式中 Eg 是材料在常压下的能隙,单位为 meV;P
是压力,单位为 GPa; 琢 是能隙的压力系数。

(2)电子有效质量的压力系数

m0

m(P) = 1 + C
Eg(P)

, (20)

式中 m0是自由电子的质量,m(P)是在压力 P 作

用下的电子的有效质量,C 是不随压力变化而只

与材料有关的常数。
(3) 介电常数的压力系数

高频介电常数随压力的变化关系为

着¥(P) = 1 + [着¥(0) - 1]e - 5
3B(0. 9-fi)P,摇 (21)

式中的 fi 是材料的电离度, 着¥(P) 是高频介电

常数。
静态介电常数与高频介电常数的关系由 LST

关系确定如下

着0(P) = 着¥(P) (攸棕LO / 攸棕TO) 2 . (22)

4摇 数值计算与结果讨论

为了分析讨论磁场作用下压力和屏蔽效应对

无限深量子阱中杂质态结合能的影响,我们利用

变分 方 法 数 值 计 算 了 闪 锌 矿 结 构 的 GaN /
AlxGa1 - xN量子阱中的杂质态结合能。 对于 GaN /
AlxGa1 - x N 量子阱系统,由于在压力 P臆4 GPa
时,GaN 为直接带隙半导体,因此我们的计算只

在压力为 0 ~ 4 GPa 的范围内进行。 表 1 中列出

了计算中所需的参数,计算结果如图 1 和图 2
所示。

首先讨论在外加磁场作用下,压力不同时的

杂质态结合能随阱宽的变化关系,同时考虑有无

屏蔽时的区别。
图 1 中的( a)、(b)、( c)三幅图对应的压力

P = 0,2,4 GPa,同时分别给出了外加磁场 B =0 和

表 1摇 数值计算中用到的参数

Table 1摇 Parameters used in the computation

着¥ 攸棕LO 攸棕TO me fi B0 B忆0 Eg 琢 酌LO 酌TO

GaN

AlN

5. 41(1)

4. 46(2)

92. 99(3)

112. 5(3)

69. 43(3)

82. 08(3)

0. 19(4)

0. 33(4)

0. 5(5)

0. 499(5)

2054(6)

2158(6)

4. 6(6)

4. 2(6)

3. 3(4)

6. 0(4)

3. 6(6)

4. 7(6)

1. 02(3)

0. 89(3)

1. 19(3)

1. 14(3)

(1)Karch 等[16] , (2)Karch 等[17] , (3)Wagner 等[18] , (4)Wang 等[19] , (5) Phillips[20] , (6)Wei 等[21] 。
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图 1摇 (a)P = 0,(b)P = 2 GPa,(c)P = 4 GPa 时,杂质态

结合能随阱宽的变化关系。 虚(实) 线分别为有

(无)屏蔽的结果,磁场强度分别为 B = 0 和 B =
30 T。

Fig. 1 摇 Dashed ( solid) line is the result with ( without)
screening effect. The donor binding energies as
functions of the well width for the given pressure (a)
P = 0, ( b) P = 2 GPa, ( c) P = 4 GPa, and the
magnetic field strength are B = 0 and B = 30 T.

B = 30 T 时,闪锌矿结构的 GaN / AlxGa1 - xN 量子

阱中杂质态结合能随阱宽的变化关系。 其中每幅

图中的实线表示未考虑屏蔽时的结合能,虚线表

示计入屏蔽以后结合能的变化情况。
当阱宽 d = 15 nm,磁场强度分别为 0,30 T

时,在图 1(a)中压力 P = 0,屏蔽效应使结合能分

别降低了约 95. 37% 和 85. 63% ;在图 1(b)中压

力 P = 2 GPa,屏蔽效应使结合能分别降低了约

95. 50%和 85. 99% ;在图 1(c)中压力 P = 4 GPa,
屏蔽效应使结合能分别降低了约 95. 63% 和

86. 33% 。结果显示,屏蔽效应有效地降低了杂质

态结合能,这是由于屏蔽使得有效库仑吸引作用

减弱所导致。 当磁场和压力大小确定时,结合能

随阱宽的变化趋势基本相同,在整个研究的阱宽

范围内,都随着阱宽的增大而减小,这是由于随着

阱宽的不断增大,电子与杂质间的库仑相互作用

相对减弱而导致的。 无论是否考虑屏蔽,结合能

在窄阱时都快速减小,原因在于随着阱宽的逐渐

减小,电子在 z 方向的量子效应逐渐增强。
下面讨论了不同阱宽时,在压力作用下,杂质

态结合能随磁场的变化关系,同时考虑有无屏蔽

时的区别。
图 2 中的(a)和(b)对应阱宽 d = 5 nm,(c)

和(d)对应阱宽 d = 15 nm,同时分别给出了外加

压力 P = 0 和 P = 4 GPa 时,量子阱中杂质态结合

能随磁场的变化关系。 同样,每幅图中的实线表

示未考虑屏蔽时的结合能,虚线表示计入屏蔽以

后结合能的变化情况。
结果显示,当阱宽和压力的大小确定时,结合

能随磁场的增大而线性增加,这与前人的研究结

果相符合[14]。 这是由于:在没有外加磁场作用

时,x鄄y 平面内的电子与杂质只有库仑势的作用,z
方向的运动分量由于受到量子阱界面势垒及库仑

势的综合作用而被束缚在 GaN 阱中。 当施加外

界磁场时,x鄄y 平面内的电子将沿着磁场所致的

量子化轨道运动,因为回旋频率 棕 随着磁场强度

的增强而增大,其对电子的束缚性增强,使得电子

波函数局限性更强,从而导致结合能随磁感应强

度的增强呈递增趋势。 并且随着磁场强度的增

大,量子化轨道中平均所能容纳的电子数明显的

增多,从而导致量子化轨道的减少,电子波函数被

局限在更小的范围内,这也使得结合能随磁感应

强度的增强呈递增趋势。 当不考虑屏蔽,阱宽分

别为 5 nm 和 15 nm,压力为 0 时,随着磁场强度

由 0 增大到 30 T,结合能分别增加了 2. 62% 和

5. 09% ;压力为 4 GPa 时,随着磁场强度由 0 增大

到 30 T,结合能分别增加了 2. 75%和 5. 33% 。 当

考虑屏蔽时,无论压力为 0 还是 4 GPa,随着磁场

强度由 0 增大到 30 T,阱宽 d = 15 nm 时结合能的

增加都要比 d = 5 nm 时显著。 由以上的数据分析

可知:屏蔽效应随着压力的增大而增大,这也与前
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图 2摇 (a)和(b)阱宽 d = 5 nm,(c)和(d)阱宽 d = 15 nm 时,压力分别为 0 和 4 GPa,杂质态结合能随磁场的变化关系。
虚(实)线分别为有(无)屏蔽的结果。

Fig. 2摇 The donor binding energies as functions of the magnetic field strength for the given well width (a) and (b) d = 5 nm,
(c) and (d) d = 15 nm, and the hydrostatic pressure are 0 and 4 GPa. Dashed (solid) line is the result with (without)
screening effect.

面固定磁场和压力时的分析结果相吻合;另外,屏
蔽效应对结合能的影响随磁场强度增大而减弱;
且宽阱时屏蔽效应对结合能的影响较窄阱时要明

显。 如考虑屏蔽效应,固定压力 P = 4 GPa,磁场

强度 B = 0 和 B = 30 T,当阱宽 d = 5 nm 时,结合

能比未考虑屏蔽时分别降低了68. 91% 、66. 35% ;
当阱宽 d = 15 nm 时,结合能比未考虑屏蔽时分别

降低了 95. 63% 、86. 38% 。

5摇 结摇 摇 论

研究了在不同外加磁场作用下,压力及屏蔽

效应对无限深量子阱中杂质态结合能的影响。 利

用变分法数值计算了闪锌矿结构的无限深 GaN /
AlxGa1 - xN 量子阱中的杂质态结合能,给出了结

合能随磁场强度、阱宽的变化关系,同时考虑了有

无屏蔽时的区别。 结果表明:随着阱宽的增大,电
子与杂质间的库仑相互作用减弱,使得杂质态结

合能随阱宽的增大而减小。 当在 z 方向施加磁场

时,电子在 x鄄y 平面内沿着磁场所致的量子化轨

道运动,对电子的束缚性增强,使得电子波函数局

限性更强,从而导致结合能随磁感应强度的增强

呈递增趋势。 考虑压力对半导体材料的能带间

隙、电子有效质量、材料的介电常数和晶格振动频

率等参数的影响后,结合能随压力的增大而增大。
屏蔽能明显削弱库仑势的吸引作用,有效降低了

杂质态结合能,且阱宽愈宽则屏蔽效应愈明显。
屏蔽效应对结合能的影响随磁场强度的增大而减

弱,随压力的增大而增强。 上述结果说明,分析屏

蔽效应对结合能的影响时,要综合考虑磁场和压

力的作用。
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