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物理所“分子量子点”多尺度定量模型研究取得新进展

  文章来源：物理研究所 发布时间：2013-01-29 【字号： 小  中  大 】 

半导体量子点和复杂纳米结构，对于探索纳米量子器件的基本物理特性和应用具有重要意义，因此在过去几十

年中受到广泛关注。生长半导体纳米结构的一个重要方法是异质外延生长。纳米结构的生长受到了外延薄膜与基底

晶格失配引起的应变/应力调制，通过对基底的模板化处理，可以调制外延薄膜的应变/应力分布，从而调制量子点

的生长，得到空间分布有序、尺寸均一的量子点阵列。 

在过去几年中，中科院物理研究所/北京凝聚态物理国家实验室（筹）高鸿钧研究组对量子点及复杂纳米结构的

生长模型进行了研究[Phys. Rev. Lett. 101,216102(2008)]。他们发现，模板化基底上的自组装量子点的生长位置

由量子点表面能与弹性弛豫能之间的竞争决定。他们应用表面弹性格林函数方法计算生长量子点时的弹性弛豫能；

在考虑表面能各向异性的基础上，计算了表面能，从而得到了量子点生长的自由能。他们的分析表明：由于表面能

各向异性效应和更加有效的弹性弛豫，1）应变岛在模板化基底上的成核较之在平直基底上有很大增强，岛的成核临

界尺寸和势垒都更低；2）这两个因素的相互竞争，促使应变岛生长发生在表面的顶区域，或者在表面的谷区域，甚

至在斜面上。这个理论解释了大部分现有实验的主要结果，对进一步控制量子点生长的实验有重要指导意义。 

最近，高鸿钧研究组与美国犹他大学刘峰教授进行合作，结合前面提到的连续体模型（弹性弛豫能）和第一性

原理计算（表面能）的多尺度方法，提出了一个定量的理论模型，研究了一种复杂纳米结构——“分子量子点”

（几个量子点被外延薄膜上的坑洞束缚在一起）的成核生长。在这种分子量子点中，外延薄膜上的反金字塔形坑洞

由薄膜生长过程中的台阶合并产生。量子点在坑洞旁边的成核生长，可以看做是异相成核过程，而在平直基底上的

成核生长可以看做是均相成核过程。以SiGe体系为模型，他们定量研究了Si0.7Ge0.3/Si(001)体系中分子量子点的成

核生长。实验数据显示岛（量子点）在坑洞旁边的成核临界尺寸和势垒随着坑洞尺寸的增大而急剧减小，但是这种

减小是有限的，当坑洞尺寸很大时，临界尺寸最多减小~85%，势垒最多减小~72%（具体数值只对应SiGe体系，其他

体系由于结构的不同有差异）。考虑到岛-岛之间排斥作用和岛-坑之间吸引作用的竞争，他们预言了一种岛生长的

自限制效应的存在：即岛在长到一定尺寸时，停止各向同性均匀生长，转为沿坑洞边缘伸长生长，并最终于其他岛

合并，形成“成熟的”分子量子点。也正是这种自限制效应，使得“成熟的”分子量子点中岛的尺寸与坑的尺寸有

线性关系，这个理论结果也解释了实验上发现的岛-坑尺寸的线性关系。该研究中，他们还定量研究了岛-坑相互作

用存在下岛的伸长生长，得到的岛的尺寸也与实验数据很好的吻合。他们的理论模型很好地解释了实验上发现的分

子量子点的生长特性，同时也对定量研究其他体系的分子量子点以及复杂纳米结构有重要意义。 

这项工作得到了国家自然科学基金委、科技部和中国科学院的支持。结果发表在Phys. Rev. Lett. 109，

106103（2012）上。 



图1：（a）上面是分子量子点中四个岛在薄膜表面的坑洞周围同时成核生长的示意图，下面是不同坑洞尺寸下

分子量子点中每个岛的总能随岛尺寸的变化。（b）上面是分子量子点中四个岛依次成核生长的示意图，下面是依次

成核的岛的总能？随岛的尺寸的变化。坑洞尺寸设为Vp=20（约化单位），已经成核的岛的尺寸限制为Vis=5（约化

单位）。 

图2：分子量子点中岛成核的临界尺寸（Vc）和势垒（Ec）随坑洞尺寸的变化（黑色实线）。单个岛在坑洞旁边

成核的临界尺寸和势垒随坑洞尺寸的变化以红色虚线表示。蓝色点线表示当坑洞尺寸Vp远大于岛尺寸Vi时的渐近

值。 


