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量子尺寸效应对 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕
量子点中的类氢杂质态的影响
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摘要院在有效质量近似下袁运用变分法研究了量子尺寸效应对闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子点中类氢杂质

的施主束缚能的影响援 数值结果显示袁类氢杂质的施主束缚能在很大程度上依赖于杂质位置和量子

点结构参数袁当杂质位于量子点中心时袁施主束缚能最大曰当量子点尺寸增加时袁位于该量子点任一

位置处的杂质束缚能均降低援
关键词院陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕曰量子点曰类氢杂质态曰变分法曰量子尺寸效应曰束缚能
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园摇 引言

近年来袁由于氮化物基高效光电子器件的应

用袁闪锌矿 郧葬晕 及其合金低维结构的研究受到越来

越广泛的关注咱员 原 圆暂 援 研究表明袁在闪锌矿氮化物的异

质结构中袁在渊园园员冤生长方向生长的闪锌矿 郧葬晕 基

异质结构中的压电极化场可以忽略咱猿暂 援 因此袁内建

电场是闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子异质结构的一个物

理特性的结论不存在援 此外袁闪锌矿氮化物的带隙

还低于钎锌矿结构的带隙袁所以在含 陨灶 量较低的闪
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锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 垒层中就可以合理地得到 缘员园 灶皂
的光援 因此袁闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子异质结构因其

在光电子应用方面的优势而引起越来越多人的关

注咱源暂 援 最近袁有实验证明袁在闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子

异质结构中存在富 陨灶 的团簇袁这些团簇被称为富 陨灶
量子点袁且这些量子点一般可以被认为是三维陷

阱咱缘暂 袁可用来捕捉 陨灶郧葬晕 活动垒层中的载流子援 由
于量子点状对载流子三维受限袁所以闪锌矿 陨灶郧葬晕
量子点基的一些光电子器件的性能可获得很大

提高援
众所周知袁杂质态在一些半导体光电子器件中

非常重要援 对半导体异质结构的电子态杂质影响的

深层理解在半导体物理上是一个基础问题袁因为它

们的存在很大程度上改变了量子器件的性能援 在过

去的许多年里袁对许多不同材料的球形量子点尧立
方体量子点和柱形量子点类氢杂质结合能袁曾广泛

地进行过理论研究咱远 原 愿暂 援 这些研究表明袁在纳米级系

统中类氢杂质束缚能依赖于材料尧量子点的几何结

构渊大小和形状冤和杂质位置援 据笔者所知袁在闪锌

矿 陨灶郧葬晕 量子点中类氢杂质态还没有过详细的理

论研究援 鉴于此袁本文将运用变分方法研究闪锌矿

陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子点中的类氢杂质态援
员摇 理论模型

本文中袁笔者考虑圆柱型闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量

子点中的类氢施主杂质态袁径向和点高分别用 砸 和

匀 表示援 在有效质量近似的框架下袁圆柱型闪锌矿

陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子点中类氢施主杂质的哈密顿量可

以表示为
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坠扎圆  垣 灾渊軆则冤淤
此 处 电 子 与 杂 质 位 置 之 间 的 距 离 则 越

渊曾 原 曾蚤冤圆 垣 渊赠 原 赠蚤冤圆 垣 渊 扎 原 扎蚤冤圆 曰 曾 渊 曾蚤 冤袁 赠 渊 赠蚤 冤 和

扎渊 扎蚤冤是耦合量子点中电子渊或空穴冤的坐标曰藻 是绝

对电荷量曰着燥 是自由空间介电常数曰着是嵌入材料的

有效平均相对介电常数曰皂鄢是电子有效质量曰灾渊軆则冤
是由闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 耦合量子点中带阶引起的

电子渊空穴冤束缚势援

为了计算闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 耦合量子点中类

氢施主杂质的基态能袁选择试探波函数咱怨暂

准 越 鬃渊籽袁渍袁扎冤藻 原 琢籽圆藻蚤 原 茁扎圆藻蚤

其中袁琢 和 茁 是变分参数袁籽圆
藻蚤 越 渊曾 原 曾蚤冤圆 垣 渊赠 原 赠蚤冤圆袁

扎圆藻蚤 越 渊 扎 原 扎蚤冤圆 援 式淤所描述哈密顿量的本证函数可以

写成

鬃渊籽袁渍袁扎冤 越 枣渊籽冤澡渊 扎冤藻蚤皂渍 摇 摇 皂 越园袁 依 员袁 依 圆袁噎
其中袁皂 是角动量量子数袁径向波函数 枣渊籽冤可以通

过 皂 阶贝塞尔函数 允皂 和变型贝塞尔函数 运皂 得到袁
扎 轴波函数 澡渊 扎冤可以通过分析函数 泽蚤灶渊孜冤和 糟燥泽渊孜冤
渊量子点冤及 藻曾责渊孜冤渊垒层冤的线性组合得到援

闪锌矿 陨灶郧葬晕 辕 郧葬晕 量子点中类氢施主杂质态

的能量可通过下面的方程变分得到院
耘 越 皂蚤灶

琢袁茁
约 准 赞匀 准 跃
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施主束缚能 耘遭 越 耘园 原 耘袁其中 耘园 是方程淤表示

的哈密顿量的基态能援
圆摇 数值结果和讨论

图 员 为计算了闪锌矿 陨灶园援 员 郧葬园援 怨 晕 辕 郧葬晕 量子点

中杂质束缚能 耘遭 随杂质位置 扎蚤 的变化关系渊量子

点高度 匀 越 远 灶皂袁半径 砸 越 员园 灶皂冤 援 从图 员 可以看

出袁当杂质位于量子点的中心位置时袁施主束缚能

耘遭 达到最大值援 原因是电子波函数主要在量子点的

中心位置援 图 员 表明施主束缚能 耘遭 是关于量子点中

心对称的袁这是因为电子几率分布是关于量子点中

心对称的援
图 圆 为闪锌矿 陨灶园援 员 郧葬园援 怨 晕 辕 郧葬晕 量子点中施主

束缚能 耘遭 随量子点高度 匀 的变化关系渊量子点半

径 砸 越员园 灶皂曰曲线 葬袁遭 和 糟 分别代表 扎蚤 越 园袁扎蚤 越 蕴 辕
源袁扎蚤 越 蕴 辕 圆曰同时考虑了杂质的不同位置冤 援 从图 圆 可

知袁当把杂质放在量子点中心时袁施主束缚能 耘遭 最

大援 然而袁当把杂质放在边界时袁施主束缚能 耘遭 最

小援 原因是电子波函数主要分布在量子点的中心援
图 圆 也表明袁在任意位置袁当高度 匀 增加时袁施主束

缚能 耘遭 减小援 这是因为在任意位置袁当高度增加时袁
电子与杂质之间的距离也增加援

图 猿 为闪锌矿 陨灶园援 员 郧葬园援 怨 晕 辕 郧葬晕 量子点中施主

束缚能 耘遭随量子点半径 砸 的变化关系渊量子点点高

匀 越远 灶皂曰曲线 葬袁遭 和 糟 分别代表 籽蚤 越 园袁籽蚤 越 砸 辕 圆袁
籽蚤 越 砸冤 援 图 猿 显示袁当把杂质放在量子点中心时施主

束缚能 耘遭 最大袁当把杂质放在边界时施主束缚能
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耘遭 最小援 这是因为电子波函数主要分布在量子点的

中心援 图 猿 也表明在任意位置袁当半径 砸 增加袁施主

束缚能 耘遭 减小援 原因是在任意位置袁当半径 砸 增

加袁电子与杂质之间的距离也增加援

图 员摇 闪锌矿 陨灶园援 员郧葬园援 怨晕 辕 郧葬晕 量子点中的类氢

杂质束缚能 耘遭 随杂质位置的变化关系

图 圆摇 闪锌矿 陨灶园援 员郧葬园援 怨晕 辕 郧葬晕 量子点中的类氢

杂质束缚能 耘遭 随量子点点高的变化关系

图 猿摇 闪锌矿 陨灶园援 员郧葬园援 怨晕 辕 郧葬晕 量子点中的类氢

杂质束缚能 耘遭 随量子点半径的变化关系

猿摇 结论

在有效质量近似下袁本文研究了类氢杂质的束

缚能 耘遭 随闪锌矿 陨灶园援 员郧葬园援 怨晕 辕 郧葬晕 量子点的结构参

数的变化关系袁数值结果显示闪锌矿 陨灶园援 员 郧葬园援 怨 晕 辕
郧葬晕 量子点中的量子尺寸效应对类氢杂质的束缚

能 耘遭 有非常明显的影响院当杂质位于量子点中心

时袁束缚能 耘遭 达到最大值曰当杂质位于边界时袁束缚

能最小援 此外袁当量子点高度渊半径冤增加时袁类氢杂

质的束缚能 耘遭 减小援 目前袁在闪锌矿 陨灶郧葬晕 量子点

中类氢杂质的实验结果较少袁本文的计算结果或能

引发对物理和 陨陨陨 原氮化物器件应用的进一步研究援
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