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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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摘要：对ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ和ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ无限深量子阱系统，考虑压力及屏蔽效应，利用变分方法数值
计算这两种系统中的杂质态结合能。给出了结合能随阱宽和压力的变化关系，同时讨论了有无屏蔽时的区

别。结果表明，结合能随压力增大而增大，随阱宽增大而减小；屏蔽效应随着压力的增加而增加，并且显著降

低了杂质态的结合能。
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１　引　　言
随着材料技术的不断发展，ⅢⅤ族材料被

用于制造异质结和量子阱，使得光电材料的范

围得到极大的拓展。ⅢⅤ族材料中以 ＧａＡｓ为
代表的第二代半导体材料和以 ＧａＮ为代表的第
三代半导体材料具有广阔的应用前景。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，其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、声子散射低等优于纤锌矿
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结构的特点，在一些光电器件的制备上也具有

独特的优越性［１４］。半导体材料的设计和制造

从“杂质工程”发展到“能带工程”，它的出现产

生了许多新器件和电路，其优越性能得到广泛

的应用和体现。

杂质相对于半导体材料来说，不论是在基础

理论研究还是在实际器件的开发上都非常重要。

Ｂａｓｔａｒｄ［５］首先采用变分法研究了无限深势阱中
的施主态，Ｈｏｌｌｏｘ等［６］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，ＭａｉｌｈｉｏｔＣ
等［２］和ＬｉｕＷ等［８］讨论了量子阱中杂质态结合能随

杂质位置、阱宽的变化关系。近些年来，赵凤岐等［９］

采用变分的方法研究了抛物量子阱材料中类氢杂

质态的能级，张敏等［１０］研究了磁场对异质结系统

中束缚极化子的影响。随着研究的不断深入，

赵国军等［１１］研究了压力对量子阱中施主结合能

的影响，得出结合能随压力增大而增大的结论。

温淑敏等［１２］研究了压力下有限深势阱中施主结

合能的屏蔽效应，元丽华等［１３］研究了应变量子阱

中杂质态结合能的压力效应。但就作者所知，目

前尚未有同时考虑压力和屏蔽对无限势垒方阱中

杂质态结合能影响的报道。

本文采用变分法讨论压力下屏蔽效应对无限

深量子阱中施主结合能的影响，对ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ
和ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱系统进行数值计算，分
析量子阱中施主结合能随阱宽、压力的变化趋势，

以及有无屏蔽时的区别。结果表明，施主结合能

随阱宽的增大而减小，随压力的增大而增加，屏蔽

效应能够显著地降低施主结合能。

２　理论模型
以ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ为例，考虑一个阱宽为２ｄ的

量子阱，阱材料为ＧａＮ，填充在｜ｚ｜≤ｄ的区域；垒材
料为ＡｌｘＧａ１－ｘＮ，填充在｜ｚ｜＞ｄ的区域。量子阱沿着
ｚ轴方向生长，即ｚ轴垂直于量子阱界面。选取两种
材料的界面为ｘｙ平面，并将坐标原点选在量子阱的
中心。假设电量为ｅ的施主杂质位于阱内（０，０，ｚ０）
处，则电子与杂质系统的哈密顿量为

Ｈ＝Ｈ‖ ＋Ｈ⊥＋ＨＣ， （１）

其中Ｈ‖代表电子在ｘｙ平面内的动能，其具体形
式为

Ｈ‖ ＝－
２
２ｍｅ

１
ρ

ρρ

ρ
， （２）

其中ρ＝ ｘ２＋ｙ槡
２为电子在 ｘｙ平面内的径向坐

标，ｍｅ为电子的有效质量。
在式（１）中 Ｈ⊥为杂质态哈密顿量的 ｚ方向

的分量，其形式为

Ｈ⊥ ＝－
２
２ｍｅ

２

ｚ２
＋Ｖ( )ｚ， （３）

其中 ( )Ｖｚ是量子阱势垒，满足关系

Ｖ（ｚ）＝
０， ｚ≤ｄ，

!

， ｚ＞ｄ{ ，
（４）

在式（１）中ＨＣ表示电子与杂质的库仑相互作用，
其形式为

ＨＣ ＝－
ｅ２

ε０ ρ２＋ ｚ－ｚ( )
０槡
２
， （５）

当考虑屏蔽效应时，ＨＣ的形式应该为

ＨＣ ＝－
ｅ２

ε０ ρ２＋ ｚ－ｚ( )
０槡
２
ｆ（ｒ）， （６）

在式（５）和式（６）中 ε０是与材料有关的介电常
数，ｆ（ｒ）［１４］是屏蔽因子。在准二维情况下，经傅
立叶变换后，屏蔽因子 ( )ｆｒ的形式为

Ｖ( )ｑ＝－４πｅ２／ε( )Ｑｑ２，

这里，ｑ为波矢量，依赖于 ｘ－ｙ方向二维波矢 Ｑ
的托马斯费米项可选为［１４］

ε( )Ｑ ＝１＋ ２ａＢＱ
Ｇ( )ＱＦ( )Ｑ， （７）

ａＢ＝ε０
２／ｍｅ２为有效玻尔半径。式（７）中

Ｇ( )Ｑ ＝
１ Ｑ＜２ＱＦ

１－［１－（２ＱＦ／Ｑ）
２］

１
２ Ｑ＞２Ｑ{

Ｆ

，

（８）
这里，二维费米波矢满足 ＱＦ＝ ２πｎ( )ｓ

１／２，ｎｓ为电
子面密度。屏蔽因子 ( )ＦＱ的表达式为

Ｆ( )Ｑ ＝ｄｚｄｚ′φ０( )ｚ ２ｅ－Ｑ ｚ－ｚ′ φ０( )ｚ′ ２，　（９）

其中，φ０( )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

φ〉＝
φ０（ｚ）ｅｘｐ－λ２ （ｚ－ｚ０）

２＋ρ槡[ ]２
０

ｚ≤ｄ

ｚ{ ＞ｄ
， （１０）
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上式中λ是变分参数，φ０( )ｚ表示无限深量子阱中
的电子基态波函数，具体形式为

φ０( )ｚ＝Ｎ０( )ｚｃｏｓπｚ２( )ｄ， （１１）

式中的Ｎ０( )ｚ是归一化常数。
利用变分法，杂质态的变分能量通过式（１）

对λ求变分极小给出：

Ｅｖ＝ｍｉｎ
λ

〈Φ｜Ｈ｜Φ〉
〈Φ Φ〉

＝Ｅ‖ ＋Ｅ⊥＋ＥＣ＋Ｖｅ，

（１２）
杂质态的结合能为

ＥＢ ＝Ｅｆｒｅｅ－Ｅｖ， （１３）
式中的Ｅｆｒｅｅ表示无库仑相互作用时的自由电子能
量。式（１２）右侧各项表达式分别为

Ｅ‖ ＝
〈Φ －

２

２ｍｅ
１
ρ

ρρ

ρΦ

〉

〈Φ Φ〉
， （１４）

Ｅ⊥ ＝
〈Φ －

２

２ｍｅ
２

ｚ２
Φ〉

〈Φ Φ〉
， （１５）

ＥＣ ＝
〈Φ ＨＣ Φ〉
〈Φ Φ〉

， （１６）

将式（５）中的ＨＣ代入式（１６）可得

ＥＣ ＝

〈Φ － ｅ２

ε０ ρ２＋ ｚ－ｚ( )
０槡
２
Φ〉

〈Φ Φ〉
，　（１７）

将式（６）中的ＨＣ代入式（１６）可得

ＥＣ ＝

〈Φ － ｅ２

ε０ ρ２＋ ｚ－ｚ( )
０槡
２
ｆ（ｒ） Φ〉

〈Φ Φ〉
．

（１８）

３　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、材料

的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。

　　禁带宽度的压力系数可由下式得出
Ｅｇ（Ｐ）＝Ｅｇ＋αＰ， （１９）

其中Ｅｇ是材料在常压下的能隙，其单位为 ｍｅＶ；
Ｐ是压力，单位为ｋＰａ；α是能隙的压力系数。

电子有效质量的压力系数可由下式得出

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。

介电常数包括高频介电常数和静态介电常

数。高频介电常数随压力的变化关系为

ε
!

（Ｐ）＝１＋［ε
!

（０）－１］ｅ－
５
３Ｂ（０．９－ｆｉ）Ｐ，　（２１）

式中的ｆｉ是材料的电离度，ε
!

（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：

ε０（Ｐ）＝ε
!

（Ｐ）（ωＬＯ／ωＴＯ）
２． （２２）

４　数值计算与结果讨论
为了分析讨论压力和屏蔽对无限深量子阱中

的杂质态结合能的影响，我们利用变分方法数值

计算了ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱和闪锌矿结构的
ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱中的杂质态结合能。表１
列出了计算中所需的参数，计算结果如图１和图
２所示。

我们首先讨论杂质态结合能在不同压力条件

下随阱宽的变化关系，同时考虑有无屏蔽时的

区别。

以ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱为例，由于在压
力低于４×１０９Ｐａ时，ＧａＡｓ为直接带隙半导体，因
此我们的计算只在压力为０～４×１０９Ｐａ的范围内
进行。

图１中分别给出了压力分别为０，２×１０９，４×
１０９Ｐａ时，ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱和闪锌矿结构

表１　数值计算中用到的参数
Ｔａｂｌｅ１　Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎ

ε
!

ωＬＯ ωＴＯ ｍｅ ｆｉ Ｂ０ Ｂ′０ Ｅｇ α γＬＯ γＴＯ

ＧａＡｓ［１５］

ＡｌＡｓ［１５］

ＧａＮ

ＡｌＮ

１０．８９

８．１６

５．４１［１８］

４．４６［１９］

３３．２５

５０．０９

９２．９９［２０］

１１２．５［２０］

３３．２９

４４．８８

６９．４３［２０］

８２．０８［２０］

０．０６７

０．１５

０．１９［２１］

０．３３［２１］

０．３１０

０．２７４

０．５［２２］

０．４９９［２２］

７７０［１６］

７４８［１６］

２０５４［２３］

２１５８［２３］

４．６［１６］

４．６［１６］

４．６［２３］

４．２［２３］

１．４２４

２．１６８

３．３［２１］

６．０［２１］

１１．５

１０．２

３．６［２３］

４．７［２３］

１．０１［１７］

０．８５［１７］

１．０２［２０］

０．８９［２０］

１．１２［１７］

１．０８［１７］

１．１９［２０］

１．１４［２０］
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的ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱中杂质态结合能随阱
宽的变化关系。从图中可以看出，两种量子阱在

外加压力为２×１０９Ｐａ和４×１０９Ｐａ的条件下，结
合能随阱宽的变化趋势与零压及无屏蔽时基本相

同，都随着阱宽的增大而减小。原因在于随着阱

宽的增加，电子与杂质间的库仑相互作用减弱，因

此杂质态结合能随阱宽增大而减小；另一方面，当

压力越大时，结合能也越大；屏蔽效应对结合能的

影响，随压力增大而增强。

图１中的虚线表示考虑屏蔽时的结合能，实
线表示未考虑屏蔽时的结合能，可以看出，屏蔽可

以明显的降低杂质态结合能。当压力分别为０，
２×１０９，４×１０９Ｐａ时，对于ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子
阱，屏蔽效应对结合能的影响先减弱后增强。屏

蔽效应最弱处阱宽为 ５ｎｍ，结合能分别降低
６６．４２％、６６．４５％、６６．５８％，屏蔽效应最强处阱宽
为３０ｎｍ，结合能分别降低 ７４．３４％、７５．９１％、
７７．２９％；而对于 ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱来说，在
０～５ｎｍ阱宽范围内，屏蔽效应并不明显，但是随
着阱宽的逐渐增大，屏蔽效应也越来越显著，当阱

宽为３０ｎｍ时屏蔽效应最为突出，使得结合能分
别降低８５．０３％、８５．２０％、８５．３４％。结果表明，
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图１　（ａ）和（ｄ）压力为０，（ｂ）和（ｅ）压力为２×１０９Ｐａ，（ｃ）和（ｆ）压力为４×１０９Ｐａ，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。（ａ）、（ｂ）、（ｃ）为ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱，（ｄ）、（ｅ）、（ｆ）为ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量
子阱。

Ｆｉｇ．１　ＴｈｅｄｏｎｏｒｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｉｅｓａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｗｅｌｌｗｉｄｔｈｆｏｒｔｈｅｇｉｖｅｎＰ＝０（ａ）ａｎｄ（ｄ），Ｐ＝２×１０９Ｐａ（ｂ）ａｎｄ（ｅ），
Ｐ＝４×１０９Ｐａ（ｃ）ａｎｄ（ｆ），Ｄａｓｈｅｄ（ｓｏｌｉｄ）ｌｉｎｅｉｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｗｉｔｈ（ｗｉｔｈｏｕｔ）ｓｃｒｅｅｎｉｎｇｅｆｆｅｃｔ．（ａ），（ｂ），（ｃ）ａｒｅｆｏｒ
ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌａｎｄ（ｄ），（ｅ），（ｆ）ｆｏｒＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌ．
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屏蔽效应对ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱杂质态结合
能的影响，在整个研究的阱宽范围内先减弱后增

强；对于 ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱来说，屏蔽效应
随阱宽增大而增强，而且在宽阱范围内屏蔽效应

才比较突出。

我们还讨论了杂质态结合能在不同阱宽条件

下，随压力的变化关系，同时考虑有无屏蔽时的

区别。

图２中分别给出了当阱宽 ｄ分别取５，１０，１５
ｎｍ时，ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱和闪锌矿结构的

ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱中杂质态结合能随压力的
变化关系，我们所计算的压力范围是 ０～４０×
１０９Ｐａ。

当阱宽 ｄ分别取５，１０，１５ｎｍ且不考虑屏蔽
时，对于ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱，当Ｐ＝２×１０

９Ｐａ
时，结合能比零压时分别增加了１７．４７％、１５．９５％、
１４．８９％，当 Ｐ＝４×１０９Ｐａ时，结合能比零压时
分别增加 ３５．４２％、３２．２１％、３０．０２％；而对于
ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱，当 Ｐ＝２×１０

９Ｐａ时，结
合能比零压时分别增加２．１８％、２．４２％、２．５６％；
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图２　（ａ）和（ｄ）阱宽为５ｎｍ，（ｂ）和（ｅ）阱宽为１０ｎｍ，（ｃ）和（ｆ）阱宽为１５ｎｍ时，杂质态结合能随压力的变化关系。虚
（实）线分别为有（无）屏蔽的结果。（ａ）、（ｂ）、（ｃ）为ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱，（ｄ）、（ｅ）、（ｆ）为ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量
子阱。

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅｄｏｎｏｒｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｉｅｓａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃｐｒｅｓｓｕｒｅｆｏｒｔｈｅｇｉｖｅｎｗｅｌｌｗｉｄｔｈｄ＝５ｎｍ（ａ）ａｎｄ（ｄ），ｗｅｌｌ
ｗｉｄｔｈｄ＝１０ｎｍ（ｂ）ａｎｄ（ｅ），ｗｅｌｌｗｉｄｔｈｄ＝１５ｎｍ（ｃ）ａｎｄ（ｆ），Ｄａｓｈｅｄ（ｓｏｌｉｄ）ｌｉｎｅｉｓｔｈｅｒｅｓｕｌｔｗｉｔｈ（ｗｉｔｈｏｕｔ）
ｓｃｒｅｅｎｉｎｇｅｆｆｅｃｔ．（ａ），（ｂ），（ｃ）ａｒｅｆｏｒＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌａｎｄ（ｄ），（ｅ），（ｆ）ｆｏｒＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮｑｕａｎ
ｔｕｍｗｅｌｌ．
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当Ｐ＝４×１０９Ｐａ时，结合能比零压时分别增加
４．３８％、４．８６％、５．１６％。对比分析可知，ＧａＡｓ／
ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱的压力效应比 ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ
量子阱的显著。

从上面的数据中也可看出：结合能的压力效

应还与阱宽ｄ有关。在ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱
中，随着阱宽的增加压力效应减弱，当阱宽为 ｄ＝
５ｎｍ时，压力效应最为明显，Ｐ＝（２，４）×１０９Ｐａ
时结合能分别增加 １７．４７％、３５．４２％；而对于
ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱，随着阱宽的增加压力效
应增强，当阱宽为ｄ＝１５ｎｍ时，压力效应最为明
显，Ｐ＝（２，４）×１０９ Ｐａ时结合能分别增加
２．５６％、５．１６％。

结合能的屏蔽效应也与阱宽有关。当阱宽

ｄ＝５，１０，１５ｎｍ，对于 ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱，
当Ｐ＝２×１０９Ｐａ时，屏蔽使结合能分别降低
６６．４８％、６８．１２％、７０．２８％，当 Ｐ＝４×１０９Ｐａ时，
屏蔽使结合能分别降低 ６６．５９％、６８．８３％、
７１．３０％；而对于 ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱来说，当
Ｐ＝２×１０９ Ｐａ时，屏蔽使结合能分别降低
２２．８７％、５９．１３％、７６．５０％，当 Ｐ＝４×１０９Ｐａ时，
屏蔽使结合能分别降低 ２３．９４％、６０．５９％、
７７．１１％。结果表明，屏蔽效应对 ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ
量子阱杂质态结合能的影响，无论窄阱还是宽阱，

变化都很明显，而且比较稳定。而对于 ＧａＮ／Ａｌｘ
Ｇａ１－ｘＮ量子阱来说，随着阱宽的增加屏蔽效应才

逐渐突出。原因在于屏蔽因子与材料的有效玻尔

半径有关，有效玻尔半径越大则屏蔽因子越大。

ＧａＮ的有效玻尔半径小于 ＧａＡｓ的有效玻尔半
径，窄阱时 ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱中电子与杂质
间的库仑相互作用远大于屏蔽效应，而 ＧａＡｓ／
ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱中窄阱时屏蔽效应就开始起
作用。

５　结　　论
考虑压力及屏蔽效应对无限深量子阱杂质态

结合能的影响，利用变分法数值计算了无限深

ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱和闪锌矿结构的 ＧａＮ／
ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱中的杂质态结合能，给出了结
合能随压力、阱宽的变化关系。杂质态结合能随

阱宽的增大而减小。综合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，发现结合能随压力

的增大而增大，屏蔽效应随压力的增大而增加。

对比分析可知，ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱的压力
效应比 ＧａＮ／ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱的显著。屏蔽效
应使得ＧａＡｓ／ＡｌｘＧａ１－ｘＡｓ量子阱杂质态结合能在
所研究的压力范围内明显降低，而对于 ＧａＮ／
ＡｌｘＧａ１－ｘＮ量子阱来说，只有在宽阱范围内屏蔽效
应才比较突出。可以看出屏蔽效应与压力和阱宽

有关，因此不能忽视屏蔽效应对杂质态结合能的

影响。
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