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纤锌矿 Mgx Zn1 - x O / Mg0. 3 Zn0. 7 O
抛物量子阱中极化子能级

张国庆, 赵凤岐*, 张晨宏
(内蒙古师范大学 物理与电子信息学院, 内蒙古 呼和浩特摇 010022)

摘要: 采用改进的 Lee鄄Low鄄Pines(LLP)中间耦合方法研究纤锌矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱材料中

的极化子能级,给出极化子基态能量、跃迁能量(第一激发态到基态)和不同支长波光学声子对电子态能级的

贡献随量子阱宽度 d 的变化规律。 理论计算中考虑了纤锌矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱材料中声子

模的各向异性和介电常数、声子(类 LO 和类 TO)频率等随空间坐标 Z 变化(SD)效应对极化子能量的影响。
结果表明,MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中电子与长波光学声子相互作用对极化子能级的移动很大,使
得极化子能量明显降低。 阱宽较小时,半空间长波光学声子对极化子能量的贡献较大,而定域长波光学声子

的贡献较小;阱宽较大时,情况则正好相反。 在 d 的变化范围内,电子与长波光学声子相互作用对极化子能级

的移动(约 67 ~ 79 meV)比 AlxGa1 - xAs / Al0. 3Ga0. 7As 抛物量子阱中的相应值(约 1. 8 ~ 3. 2 meV)大得多。 因

此,讨论 ZnO 基量子阱中电子态问题时要考虑电子与长波光学声子的相互作用。
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Polaron Energy Level in Wurtzite MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O
Parabolic Quantum Well
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(College of Physics and Electronic Information, Inner Mongolia Normal University, Hohhot 010022, China)
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Abstract: The energy levels of polaron in a wurtzite MgxZn1 - xO / Mg0. 3 Zn0. 7 O parabolic quantum
well are investigated by adopting a modified Lee鄄Low鄄Pines variational method. The ground state en鄄
ergy, the transition energy and the contributions of different branches of optical phonon modes to the
ground state energy as functions of the well width d are given. The effects of the anisotropy of optical
phonon modes(like鄄LO and like鄄TO)and the spatial dependence effective mass, dielectric constant,
phonon frequency on energy levels are considered in theoretical calculation. The results indicate that
the contributions of the electron鄄optical phonon interaction to polaron energy shift in MgxZn1 - xO /
Mg0. 3Zn0. 7O parabolic quantum well are very large, which make the energy of polaron reduce. For a
narrower quantum well, the contributions of half鄄space optical phonon modes is large, and the con鄄
tributions of the confined optical phonon modes is small, while for a wider one, the case is contrary.
In the region of d, the contributions of the electron鄄optical phonon interaction to polaron energy shift
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in wurtzite MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O (about from 67 to 79 meV) are greater than that of AlxGa1 - xAs /
Al0. 3Ga0. 7N parabolic quantum well (about from 1. 8 to 3. 2 meV). Therefore, the electron鄄optical
phonon interaction should be considered in studying electron state in ZnO based quantum well.

Key words: parabolic quantum well; electron鄄optical phonon interaction; polaron

1摇 引摇 摇 言

ZnO 是一种重要的直接带隙宽禁带半导体光

电材料,它具有良好的热稳定性和化学稳定

性[1],被认为是最有希望的纳电子和光电子材

料[2鄄3]。 ZnO 可用作紫外光发射器件(LED)、激光

二极管(LD)、太阳能电池和气敏传感器,是国际

光电子领域的研究热点[4鄄5]。 ZnO 材料的稳定结

构是纤锌矿结构,纤锌矿具有单轴异性、多支声子

模、禁带宽度大等特点。 同时,在纤锌矿结构中,
声子以混合模(类纵模和类横模)形式出现[6]。
ZnO 基量子阱结构与 GaN 基量子阱结构相比有

许多优点[7鄄9],该结构在蓝光和紫外光的应用方

面很有潜力[10]。
国内外一些学者[11鄄21] 研究了 ZnO 基量子阱

(如 ZnO / MgxZn1 - x O,ZnO / BexZn1 - x O)材料的能

带结构、声子传播特性、发光光谱和吸收光谱、激
子结合能等问题,得到了一些理论和实验结果。
但是,对声子模传播行为以及电子与光学声子相

互作用对电子态影响的研究还比较少,尤其是在

电子与光学声子相互作用对纤锌矿 ZnO 基量子

阱中极化子、杂质态和激子态能量、跃迁能量和结

合能的影响方面。 因为纤锌矿 ZnO 基量子阱材

料中电子与长波光学声子相互作用对电子态能级

的影响较大,所以进一步研究 ZnO 基量子阱结构

中声子模传播行为和电子与声子相互作用的有关

问题具有深远的意义和用途。 Lee 等[22鄄23] 和史俊

杰等[24鄄25]分别讨论了纤锌矿量子阱结构中声子

传播特性和电子与长波光学声子的耦合,给出了

电子与长波光学声子(包括半空间(Half space
mode,HS)、定域(CF)、界面( IF)和传播(PR)光

学声子)相互作用的哈密顿量。
本文用改进的 Lee鄄Low鄄Pines(LLP)中间耦合

变分方法讨论了纤锌矿 MgxZn1 - x O / Mg0. 3 Zn0. 7 O
抛物量子阱结构中电子与长波光学声子相互作用

对极化子能量的影响,给出极化子能量、跃迁能量

(第一激发态到基态)以及不同支长波光学声子

对极化子能级的贡献随量子阱宽度变化的数值结

果。 在理论计算中考虑了 MgxZn1 - xO 材料中类纵

模(LO)和类横模(TO)声子的各向异性和介电常

数、声子(类 LO 和类 TO)频率等随空间坐标 Z 的

变化效应。

2摇 理论计算

选阱宽为 d 的抛物量子阱, z 臆d / 2 区间

(姿 = 1)为阱内材料, z > d / 2 区间(姿 = 2)为垒

材料。 阱内材料由 MgxZn1 - xO 的组分 x 从阱中心

x = 0 到阱边 x = 0. 3 连续变化而产生[26],垒材料

是 Mg0. 3Zn0. 7O。 一个电子运动在阱中,并与定域

(CF)和半空间(HS)类 LO(类 TO)声子相互作

用,利用有效质量近似,纤锌矿抛物量子阱结构中

极化子哈密顿量可写为:

H = pz
pz

2mz

æ
è
ç

ö
ø
÷

姿

+
p2
彝

2m彝姿
+ V( z) +

移
wj

攸棕a +
j (w)a j(w) + HI , (1)

其中,mz姿和 m彝姿分别是电子在 z 轴平行和垂直方

向的有效带质量,a +
j (w)和 a j(w)分别是声子(频

率为 棕、波矢为 w = (q,k姿z))的产生算符和湮灭

算符。 j = { l,k},l 代表对称和反对称声子模,k 代

表 CF 和 HS 类 LO(或 TO)声子模。 方程(1)中第

3 项是抛物势,它可写为:

V( z) =
4V0 z2 / d2, ( z 臆 d / 2)
V0,摇 摇 摇 ( z > d / 2{ )

, (2)

V0 =0. 7驻Eg =350 meV[17]。 方程(1)中最后一项是

电子鄄长 波 光 学 声 子 相 互 作 用 哈 密 顿 量, 可

写为[22]:

HI = 移
wj

[gjexp( - iq·籽)a +
j (w) + h. c],(3)

为了简化求解,对哈密顿量(1)做两次 LLP 幺正

变换:

U1 = exp[ - i(移
wj

q·籽a +
j (w)aj(w)], (4)
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U2 = exp{移
wj

[字 jhja +
j (w) - 字 jh*

j aj(w)]},

(5)
变分参数 hj 和 h*

j 由极化子能量取最小值而确定,
gj 和 字 j 的表达式参看文献[22,27]。 转换后的哈

密顿量为 H* =U -1
2 U -1

1 HU1U2,极化子波函数选为:
鬃n = N渍n(z) 0业, (6)

这里, 0业是声子真空态波函数,渍n(z)是抛物量子

阱中电子状态波函数,N 是波函数归一化常数。 极

化子能量为:
En(d) = 掖鬃n H* 鬃n业, (7)

通过数值计算得到 En(d)。 极化子跃迁能量为:
驻E = E2 - E1, (8)

E1是极化子基态能量,E2是第一激发态能量。

3摇 结果与讨论

对方程 (7) 进行数值求解而获得纤锌矿

MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中极化子基态

能量和激发态能量,数值计算结果在图 1 ~ 3 中给

出。 在计算中,我们假定电子有效带质量是各向同

性的,即 mz姿 = m彝姿。 抛物量子阱中阱内材料

MgxZn1 - xO 的参数随着坐标 z(或组分 x)变化,
MgxZn1 - xO 材料参数[18,28鄄29] 选为 mz / me = 0. 28x +
0.23(1 - x),着¥

z =2. 6x +3. 78(1 - x),棕z =49. 72x +
47. 11(1 - x),棕彝 = 49. 72x + 50. 71(1 - x),棕zL =
89. 15x + 71. 17(1 - x),棕zL = 89. 15x + 72. 78(1 -
x),频率以 meV 为单位。
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图 1摇 纤锌矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中极化

子基态能量随阱宽 d 的变化关系。 实线和点线分

别代表有声子影响和无声子影响的结果。

Fig. 1摇 Ground state energy of polaron as functions of the well

width d in wurtzite MgxZn1 - xO/ Mg0. 3 Zn0. 7 O parabolic
quantum well. The solid line and dot line indicate the

results with and without phonon influence.

纤锌矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3 Zn0. 7 O 抛物量子阱

中极化子基态能量随阱宽 d 的函数关系在图 1 中

给出。 从图 1 中看出,阱宽较小时,极化子能量随

着阱宽的增大而减小的速度较快,而阱宽较大时,
能量减小的速度变得较慢,最后取近于 ZnO 体材

料的三维(3D)值。 这一变化规律与电子在抛物

量子阱中受量子限制有关。 这些结果定性上与

AlxGa1 - xAs / Al0. 3Ga0. 7As 抛物量子阱中的相应结

果相似[30],但定量上明显不同。 电子鄄长波光学

声子相互作用使极化子能量降低,且这个作用对

能量的贡献较大。
图 2 给出 MgxZn1 - xO / Mg0. 3 Zn0. 7O 抛物量子

阱中,定域长波光学声子和半空间长波光学声子

对极化子基态能量的贡献随阱宽 d 变化的函数关

系。 从图 2 中可以看出,半空间长波光学声子的

贡献随着 d 的增大急剧减小,最后趋近于 0;而定

域声子的贡献随着 d 的增大而增大,最后趋近于

总的贡献。 这是因为 d 较小时,电子容易隧穿到

垒材料中去,这时电子与半空间长波光学声子耦

合增强,使得半空间长波光学声子贡献起重要作

用。 当 d 较大时,电子隧穿到垒材料中的概率减

小,电子几乎在阱内区间中,这时电子与定域长波

光学声子耦合增强,使得定域长波光学声子贡献

起重要作用。 对称声子模和反对称声子模的贡献

随阱宽的变化规律大致相同,但对称声子模的

贡献明显大于反对称声子模的贡献。 而定域和

半空间长波光学声子的总贡献首先随着 d 的增

大而减小,在 d = 3 nm 处达到最小值,之后随着

d 的增大而增大,最终减小到 ZnO 材料的三维

值。 这一行为与电子在抛物量子阱中局域性的

变化有关。 根据计算结果,光学声子对极化子

基态能量的贡献主要来自于类 LO 声子,类 TO
声子的贡献远远小于类 LO 声子的贡献。 例如,
d = 20 nm时,类 LO 声子贡献约为 68 meV,而类

TO 声子的贡献约为 0. 6 meV, 因此可以忽略类

TO 声子的影响。 从数值计算结果还可以看出,
在 MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中,电子鄄
长波光学声子相互作用对极化子能量的贡献

(约 67 ~ 79 meV)比 AlxGa1 - xAs / Al0. 3Ga0. 7As 抛

物量子阱中的相应值(约 1. 8 ~ 2. 8 meV)大得

多. 因此讨论 MgxZn1 - xO / Mg0. 3 Zn0. 7 O 抛物量子

阱中的电子态问题时,应当考虑电子 鄄长波光学
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图 2摇 纤锌矿MgxZn1 - xO/ Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中不同支

光学声子对极化子基态能量的贡献随量子阱宽度 d
的变化关系。 虚点线表示定域长波光学声子的贡献,
点线表示半空间长波光学声子的贡献。 线1 和线2 分

别表示反对称和对称声子的贡献,线 3 表示对称和反

对称声子和的贡献,实线表示总的贡献。
Fig. 2摇 Contributions of different branches of optical phonons

to the ground state energy of polaron as functions of
the well width d in wurtzite MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O
parabolic quantum well. The dash dot lines denote
the contribution of the confined optical phonon, the
dot lines denote the contribution of the half鄄space op鄄
tical phonon. The lines 1 and lines 2 denote the con鄄
tribution of the antisymmetric and the symmetric pho鄄
non, and the line 3 denote the contribution of the
symmetric and the antisymmetric phonon summa鄄
tions. The solid line denotes total contribution.
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图 3摇 纤锌矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中极化

子第一激发态能量(实线)和第一激发态到基态跃

迁能量(点线)随阱宽 d 的变化关系

Fig. 3 摇 The first excited state energy ( solid line) and the
transition ( from the ground state to the first excited
state) energy ( dot line ) of polaron in wurtzite
MgxZn1 - xO / Mg0. 3 Zn0. 7 O parabolic quantum well as
functions of the well width d

声子相互作用。
图 3 给出了纤锌矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3 Zn0. 7O

抛物量子阱中极化子第一激发态能量(实线)和
第一激发态到基态跃迁能量(点线)随阱宽 d 的

变化关系。 从图 3 中可以看出,极化子第一激

发态能量和跃迁能量随 d 的增大而减小。 阱宽

d 较小时,减小的速度比较快;而 d 较大时,降低

缓慢。 这是因为电子在不同阱宽抛物量子阱中

受量子限制程度不同而导致的。

4摇 结摇 摇 论

采用改进的 LLP 中间耦合方法研究了纤锌

矿 MgxZn1 - xO / Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中的极化

子效应,给出了极化子基态能量、第一激发态能

量、跃迁能量(第一激发态到基态)以及不同支

长波光学声子对极化子基态能量的贡献随阱宽

d 变化的数值结果。 计算结果表明,MgxZn1 - xO /
Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱材料中极化子基态能量

和跃迁能量随着 d 的增大而减小,最后缓慢减

小到接近于 ZnO 体材料的三维值。 MgxZn1 - xO /
Mg0. 3Zn0. 7O 抛物量子阱中电子与长波光学声子

相互作用对极化子能级的移动很大,使得极化

子能量明显降低。 半空间长波光学声子的贡献

随着 d 的增大而急剧减小,最后趋近于 0;而定

域长波光学声子对能量的贡献随 d 的增大而增

大,最终缓慢增大到总贡献。 因此,阱宽 d 较小

时,半空间长波光学声子起重要作用;而 d 较大

时,定域长波光学声子起重要作用。 光学声子

模贡献主要来自于类 LO 声子模,类 TO 声子模

的贡献(约 0. 5 ~ 0. 7 meV)远远小于类 LO 声子

模的贡献(约 67 ~ 79 meV)。 因此,可以忽略类

TO 声子的影响。 在 d 的变化范围内,电子与长

波光学声子相互作用对极化子能级的移动(约

67 ~ 79 meV)比 AlxGa1 - xAs / Al0. 3Ga0. 7As抛物量

子阱中的相应值(约 1. 8 ~ 3. 2 meV)大得多。
因此,在讨论 ZnO 基量子阱中电子态问题时,必
须要考虑电子鄄长波光学声子相互作用。
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