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导带弯曲对有限深 GaN / Ga1 - x Alx N 球形量子点中
束缚极化子的影响及其压力效应
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摘要: 采用三角势近似界面导带弯曲,研究了有限高势垒 GaN / Ga1 - xAlxN 球形量子点中束缚极化子的结合

能及其压力效应。 数值计算了杂质态与声子之间相互作用对结合能的影响,同时与方形势垒进行了比较。
结果表明,随着电子面密度的增加,导带弯曲效应增强,束缚极化子结合能逐渐下降。 当电子面密度 ns =
(6. 0,8. 0) 伊 1011 / cm2 且量子点半径 R > 10 nm 时,束缚极化子的结合能趋近于一个相同且较小的值。 结合

能的极化效应主要来自杂质与光学声子相互作用的贡献。
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Effect of Band Bending on The Bound Polaron in A GaN / Ga1 - xAlxN
Spherical Finite鄄potential Quantum Dot Under Pressure
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Abstract: The bound polaron in a GaN / Ga1 - xAlxN spherical finite鄄potential quantum dot under hy鄄
drostatic pressure is investigated by using a triangular potential to approximate the band bending of
the interface potential. We performed numerical calculation on the binding energy of the electron鄄
phonon and ion鄄phonon interactions. The binding energy of a bound polaron is compared with the
case of square potential. The results show that the binding energy of bound polaron decreases with
the increasing of electron areal density. We observed that the binding energy closes to the different
values of electron areal density ns = (6. 0, 8. 0) 伊 1011 / cm2 when the dot radius R > 10 nm. The
ion鄄phonon interactions play a major role in the polaronic effect.
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1摇 引摇 摇 言

随着纳米技术的发展,人们对于氮化物半导

体材料及相关低维系统的物理特性进行了广泛研

究。 由于流体静力学压力和半导体掺杂对改变材

料的光学、电学性质非常重要,因此人们从理论上

研究了压力对量子阱[1鄄2]、 量子线[3鄄4] 和量子

点[5鄄7]中杂质态的影响,取得了许多重要结果。
电子鄄声子相互作用对半导体量子阱、量子线、量
子点等异质结系统中的电学性质和光学性质有显

著影响。 最近,Vartanian 等[8] 计算了电场对柱形

量子点中束缚极化子结合能的影响;皇甫等[9] 讨

论了外电场下半导体球形量子点中极化子效应和

Stark 能移;Samak[10] 计算了有限高球形量子点中

光学声子效应;Melnikov 等[11] 计算了有限深势垒

球形量子点中电鄄声子相互作用,考虑了电子鄄声
子和声子鄄杂质之间的相互作用。 很多学者对抛

物形[12鄄14]量子点中的极化子效应进行了计算;张
敏等[15]讨论了三角势近似下无限深势垒球形量

子点中杂质态的影响;我们计算了导带弯曲对有

限深 GaN / Ga1 - xAlxN 球形量子点中杂质态束缚

能及其压力效应,获得了一些有意义的结论[16]。
本文在有效质量近似下,采用变分法研究了

导带弯曲对有限深 GaN / Ga1 - xAlxN 球形量子点

中束缚极化子结合能的影响及其压力效应。 考虑

了电子鄄光学声子和杂质鄄光学声子之间的相互作

用,利用改进的 LLP 中间耦合方法计算了束缚极

化子的结合能随量子点半径、电子面密度的变化

关系,进一步计算了极化子能移随量子点半径的

变化关系。 结果显示,导带弯曲对束缚极化子结

合能的影响是明显的。

2摇 理论模型

2. 1摇 模型

考虑由 GaN 和 Ga1 - xAlxN 两种不同的极性材

料构成的单量子点结构,量子点半径为 R,界面处

异质结势采用三角势近似,界面势垒为有限高。
系统的哈密顿量写为:

H = He + Hph + He鄄ph + Hion鄄ph, (1)
式中

He = - 攸2

2m*塄2 - e2
4仔着r + V( r), (2)

这里,攸 为普朗克常数,e 是电子的电量,着 是材料

的高频介电常数,m*为电子的有效质量。

m* =
m1,摇 r < R
m2,摇 r 逸{ R

, (3)

m1和 m2分别为 GaN 和 Ga1 - xAlxN 材料的有效质

量,R 为量子点的半径。

着 =
着1¥, r < R
着2¥, r 逸{ R

, (4)

着1¥是量子点内的高频介电常数,着2¥是量子点外的

高频介电常数。
导带弯曲用三角势近似, V( r)可写为下列

形式:

V( r) =
eFr(R - r), r < R
V0, r 逸{ R

, (5)

其中

V0 = 0. 6(Eg2 - Eg1), (6)
Eg2和 Eg1分别为 Ga1 - xAlxN 和 GaN 两种材料的禁

带宽度,Fr =
4仔nse

着

[17]

代表导带弯曲产生的电场,

ns 是电子的面密度。
第二项为纵光学声子的哈密顿量:

Hph = 鄱
lmn

攸赘 a +
lmnalmn +( )1

2
, (7)

式中纵光学( LO)声子的本征频率分别为 赘 =
棕1LO或 棕2LO,a +

lmn与 almn是量子点材料中 LO 声子的

产生与湮灭算符。
第三项为电子与 LO 声子相互作用的哈密

顿量:

H(LO)
e鄄ph =

H(1)
e鄄ph,

H(2)
e鄄ph

{ ,
摇 摇 摇

r < R
r 逸 R

, (8)

H(1)
e鄄ph = - 移

lmn
茁(1)

lmn [V(1)
lmn ( r)almn + V(1)*

lmn ( r)a +
lmn],

(9)

H(2)
e鄄ph = - 移

lmn
茁(2)

lmn [V(2)
lmn

( r)almn + V(2)*
lmn ( r)a +

lmn],

(10)

茁(1)
lmn = 4仔e2

R
棕1LO

滋2
nl j2l +1(滋nl)

1
4仔着1¥

- 1
4仔着( )[ ]

10

1 / 2

,

(11)
V(1)

lmn ( r) = jl(k(1)
nl r)Ylm(兹,渍), (12)

茁(2)
lmn = 2仔e2

R
攸棕2LO

Inl
1

4仔着2肄
- 1
4仔着( )[ ]

20

1 / 2

,

(13)
V2

nlm( r) = fl k(2)
nl

( )r Ylm(兹,渍), (14)
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其中,knl = 滋nl / R,滋nl是 l 阶球贝塞尔函数 jl的第 n
个根,Ylm是球谐函数,茁lmn为电子鄄声子相互作用

的耦合系数。

fl(k(2)
nl r) = jl(k(2)

nl R) + B~ nl(k(2)
nl r), (15)

式中 nl是 l 阶球诺依曼函数。
由量子点界面的边界条件可知

fl(k(2)
nl R) = 0, (16)

fl(k(2)
nl R2) = 0. (17)

第四项为杂质与 LO 声子相互作用的哈密顿量:

Hion鄄ph =
H(1)

ion鄄ph, r < R

H(2)
ion鄄ph, r 逸{ R

, (18)

H(1)
ion鄄ph = 鄱

lmn
茁(1)

lmn [V(1)
lmn ( r0)almn + V(1)*

lmn ( r0)a +
lmn],

(19)

H(2)
ion鄄ph = 鄱

lmn
茁(2)

lmn [V(2)
lmn ( r0)almn + V(2)*

lmn ( r0)a +
lmn],

(20)
其中 r0是杂质的位置。

为了简化哈密顿量[18],首先进行第一次正则

变换,从总电子能量中消去杂质鄄声子相互作用

项,变换矩阵为:

U1 =exp 鄱
lmn

茁(1)
lmn

攸棕LO1
[Vlmn( r0)almn - V*

lmn( r0)a +
lmn{ }] .

(21)
摇 摇 为了计算方便,我们已经从正的杂质点电荷

中减去了无限常数的自能项,相应于调整了能量

的基线。 接下来进行第二类 LLP 幺正变换

U2 = exp移
lmn

[a +
lmn flmn - almn f*lmn], (22)

其中 flmn和 f*lmn是变分参数。

fnlm =
-
茁(1)

nlm 掖渍( r) V(1)
nlm ( r) - V(1)

nlm r( )
0 渍( r)业

攸棕1LO
, r < R

-
茁(2)

nlm 掖渍( r) V(2)
nlm ( r) - V(2)

nlm r( )
0 渍( r)业

攸棕2LO
, r 逸 R

ì

î

í

ï
ïï

ï
ï

. (23)

摇 摇 变换后的哈密顿量为:
Heff = U -1

2 U -1
1 HU1U2, (24)

摇 摇 在绝热近似下,基态试探波函数选取为:
鬃业 = 渍( r)业 0业, (25)

鬃0业 = 渍0( r)业 0业, (26)
其中, 0业为零声子态, 渍( r)业是电子鄄杂质系统

基态试探波函数,其具体形式为:

渍( r,兹,渍) =
Nsin(琢r)exp( - 姿2 r) / r, r < R
Nsin(琢R)exp(茁R)exp( - 茁r)exp( - 姿2 r) / r, r 逸{ R

, (27)

渍0( r)业是自由电子的试探波函数,具体形式为

渍0( r,兹,渍) =
N0sin(琢r)exp( - 姿1 r) / r, r < R
N0sin(琢R)exp(茁R)exp( - 茁r)exp( - 姿1 r) / r, r 逸{ R

, (28)

其中 姿1 和 姿2 是变分参数, 琢 = 2m1E0 / 攸2,

茁 = 2m2 V0 - E( )0 / 攸2。
束缚极化子基态能量的期望值为:

E = 掖鬃 Heff 鬃业, (29)
变分参数 flmn和 f*lmn由下式确定:

E = 掖渍 He 渍业 - 移
nlm

茁(1)
nml

2

攸棕1LO
[掖渍 V(1)

nlm(r) 渍业]2 -

移
nlm

茁(2)
nlm

2

棕2LO
掖渍 V(2)

nlm ( r) 渍[ ]业 2 + 移
nlm

茁(1)
nlm

2

攸棕1LO
·

V2
nlm(0,0,0),摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 (30)

上式等号右边第一项是考虑导带弯曲时的杂质态

结合能,第二项为量子点内电子与光学声子的作

用能 E(1)
e鄄LO,第三项为量子点外电子与光学声子的

作用能 E(2)
e鄄LO,第四项为量子点中心的杂质与光学

声子的作用能 E ion鄄LO。
最后,第二项、第三项、第四项的具体形式可

写成:

E(1)
e鄄LO = - eN2R1 / 2

[ ]仔
2 1

4仔着1¥

- 1
4仔着( )

10
伊

移
¥

n = 1

1
n2 乙仔

0
dx sin(nx)

x sin2 aRx( )仔
e -2姿2Rx /[ ]仔

2
,摇 (31)

E(2)
e鄄LO = - eN2sin2(琢R)e -2茁R

[ ]仔
2 1

4仔着2肄
- 1
4仔着( )

20
伊

乙¥

0

dk
k2 乙¥

0
dr sin(kr)r + R e -2(茁+姿2)[ ]r

2
, (32)

E ion-LO = 2e2N2

仔
1

4仔着1¥

- 1
4仔着( )

10
伊
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移
¥

n = 1

1
n 乙仔

0
dx sin ( )nx

x sin aRx( )仔
e -2姿2Rx /[ ]仔 ,摇 (33)

E0 = min
姿1

掖鬃0 Heff 鬃0业
掖鬃0 鬃0业

, (34)

E1 = min
姿2

掖鬃 Heff 鬃业
掖鬃 鬃业 , (35)

束缚极化子的结合能为

EB = E0 - E1, (36)
束缚极化子的结合能能移为:考虑声子减去不考

虑声子时的杂质态结合能:
驻Eph = EB(with phonon) - E忆B (without phonon).

(37)
2. 2摇 物理参数的压力效应

压力可用来调制材料的能带结构、介电常数、
载流子的有效质量、声子、杂质态局域振动等,这
将影响材料中电子、杂质态、激子及其与声子的相

互作用,从而改变其光学性质和电学性质等。 在

流体静压力作用下,根据 kp 理论, 闪锌矿结构的

半导体材料中的能隙、电子的有效质量和材料的

介电常数等参数随压力的变化可写为[19]:
m0

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

, (38)

上式中 Eg(P)为压力为 P 时材料的禁带宽度;C
仅与材料有关,不随压力变化。

禁带宽度随压力变化关系为[20]:
Eg(P) = Eg(0) + 琢P + 茁P2, (39)

其中,琢 和 茁 是材料的压力系数。
我们选用 Goni 等[21] 给出的关系,高频介电

常数与压力关系为:
鄣ln着¥(P)

鄣lnV 抑
5[着¥(P) - 1]

3着¥(P)
(0. 9 - fi),摇 (40)

其中,fi为材料的电离度,着¥(P)为流体静压力下

的高频介电常数,由材料体积和压力的关系

鄣P / 鄣V = - B / V, (41)
B 是材料闪锌矿结构的体模量。

最后,可以得出高频介电常数随压力的变化

关系

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

(42)
通过 LST 关系[22],我们可以得出静态介电常数随

压力的变化关系

着0 ( )P = 着¥(P)
棕LO

棕[ ]
TO

2

, (43)

光学声子能量 棕 j (P)随压力的变化关系可以由

Gr俟neisen 参数给出[20]:

攸棕 j(P) = 攸棕 j(0)e
酌j
B P . (44)

3摇 结果与讨论

对 GaN / Ga1 - x AlxN 有限深球形量子点的杂

质态进行了数值计算,计算中所用参数如表 1 所

示,计算结果如图 1 ~ 4 所示。
表 1摇 闪锌矿 GaN 和 AlN 的参数(室温)

Table 1摇 Parameters of zinc鄄blende GaN and AlN (room temperature)

Material E / meV 攸棕LO 攸棕TO fi 琢 / (meV·GPa - 1) 茁 / (meV·GPa2) 着肄 m* / me 酌LO 酌TO

GaN 3 300a 92. 96a 69. 41a 0. 5a 39b 鄄0. 32b 5. 35a 0. 15a 1. 2c 1. 4c

AlN 5 110a 112. 46a 82. 05a 0. 449a 40b - 0. 32b 4. 84a 0. 25a 1. 06c 1. 41c

aRef. [20], bRef. [24], cRef. [23]

摇 摇 图 1 给出了在不同的电子面密度的条件下,
考虑声子影响与不考虑声子时结合能随量子点半

径的变化关系。 从图中可以看出无论是否考虑声

子效应,杂质态的结合能随半径的变化趋势都与

不考虑能带弯曲量子点、量子阱有限高势垒的结

果类似[25鄄26]。 我们得到考虑了电子鄄声子相互作

用和杂质鄄声子相互作用的结合能明显比没有考

虑声子的结合能低,也就是说当考虑杂质态鄄声子

的相互作用时,由于声子屏蔽了电子和杂质之间

的库仑势从而在很大程度上降低了材料中杂质态

的结合能。 这是由于声子减弱了电子鄄杂质之间

的相互作用。
图 1 还显示,随着电子面密度的增加,束缚极

化子的结合能逐渐减小。 这与量子点中电子的限

制势有关,随着电子面密度和量子点半径的增加,
量子点中能带弯曲的三角势就越高,这样三角势

垒将排斥电子远离杂质,因此就引起了结合能下

降。 当电子的面密度 ns = (6. 0,8. 0) 伊 1011 / cm2

且量子点半径 R > 10 nm 时,我们发现结合能趋

于一个很小并且相同的值,这是由于随着电子面
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图 1摇 考虑声子影响与不考虑声子时结合能随半径的变

化关系。 电子的面密度 ns = (0. 0, 4. 0, 6. 0, 8. 0) 伊

1011 / cm2,铝组分 x = 0. 3。

Fig. 1 摇 Donor binding energy with and without phonons
effects as a function of the dot radius for the elec鄄
tron areal density ns = (0. 0, 4. 0, 6. 0, 8. 0) 伊

1011 / cm2 and Al concentration x = 0. 3.

密度和量子点半径的增加,量子点中三角势就越

高,当三角势垒高度增加到接近于界面势垒高度

时,电子鄄杂质耦合相当于被解体。
图 2 给出在不同电子的面密度和不同的铝组

分下,束缚极化子能移随量子点半径的变化关系。
我们可以看出在不同铝组分的条件下,束缚极化

子的光学声子效应随半径 R 的增加先迅速增大

而后减小,当 R 为 2 nm 左右时达到最大值,然后

随半径的增大几乎单调减小。 这是由于量子点很

小时,电子所受束缚增强,结合能的极化子能移增

大。 当量子点半径增大,电子所受束缚减弱,相应

结合能的极化子能移减小。 随着铝组分的增加,
束缚极化子能移比较显著,这是因为随着铝组分

的增加,势垒高度增加,量子限制效应增强,从而

使电子所受束缚增加,束缚极化子的光学声子影

响更显著。 我们从图中还可以发现,当电子的面

密度 ns = (0. 0,6. 0, 8. 0) 伊 1011 / cm2 和铝组分

x = 0. 3 时,束缚极化子的能移随量子点半径的变

化和电子面密度的增加,量子点内的三角势垒就

越高,从而减小了电子对系统的束缚,因此束缚极

化子的能移越不明显,即光学声子影响越不显著。
图 3 表示在量子点半径分别为 R = 6,8,10

nm 时,束缚极化子的结合能随电子面密度的变化

关系。 数值计算结果显示,对于固定的量子点半

径,束缚极化子的结合能随电子面密度增加逐渐

降低。 这是由于电子面密度越大,导带弯曲效应

增强,电子所受束缚减弱,结合能相应下降,当面
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图 2摇 在电子的面密度 ns = (0. 0, 4. 0, 8. 0) 伊 1011 / cm2,
铝组分不同的情况下,束缚极化子能移随半径的变

化关系。
Fig. 2摇 Polaronic shifts as functions of the quantum dot radius

R for given electron areal density ns =(0.0, 4.0, 8.0) 伊

1011 / cm2 and different values of Al concentration
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图 3摇 半径 R = 6,8,10 nm 时,束缚极化子的结合能随

GaN / Ga0. 7Al0. 3N 量子点中电子面密度的变化关系。
Fig. 3 摇 The binding energy as a function of electron areal

density ns for given the quantum dot radius R = 6,8,
10 nm in a GaN / Ga0. 7Al0. 3N quantum dot.

密度增加到一定程度,三角势垒的高度接近界面

势垒的高度,电子鄄杂质耦合相当于被分解,结合

能趋于一个不变的值,结果与图 1 相一致。 对于

固定的面密度,半径越大,三角势垒越高,电子与

杂质距离越远,所以结合能越小。
图 4 给出了量子点 GaN / Al0. 3Ga0. 7N 中杂质鄄

声子鄄电子之间的相互作用分别对结合能的贡献,
量子点内的电子鄄声子相互作用与量子点外电子鄄
声子的相互作用对结合能的贡献基本没有变化,
但是杂质鄄声子相互作用却有很大变化,与图 2 比

较可知杂质鄄声子相互作用对结合能的贡献与极

化子能移随着量子点半径的变化趋势相同,即杂

质鄄声子相互作用对极化子能移起主要作用,其原

因是杂质对电子的库仑作用力比量子点的限制作

用强得多。
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图 4摇 杂质鄄声子相互作用和电子鄄声子相互作用对结合能

的贡献随着量子点半径的变化关系

Fig. 4摇 Contributions of electron鄄phonon interaction and im鄄
purity鄄phonon interaction to impurity binding energy
as functions of the quantum dot radius R
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图 5摇 半径 R = 5,8 nm 时,考虑声子与不考虑声子影响时

结合能随压力的变化关系。
Fig. 5 摇 Donor binding energy with and without polaronic

effects as a function of the hydrostatic pressure for
given the quantum dot radius R = 5, 8 nm.

摇 摇 图 5 给出了在量子点半径 R = 5,8 nm 时,
考虑声子与不考虑声子影响时束缚极化子结合

能随压力的变化关系。 我们可以看出随着压力

的变化结合能几乎呈线性增加,这是由于压力

对介电常数、晶格等参数影响,压力下量子点对

电子声子束缚进一步增强。 量子点半径一定时,
随着压力的变化束缚极化子的结合能低于杂质

态的结合能,由于声子屏蔽了库仑势从而在很

大程度上降低了材料中杂质态的结合能。 我们

还发现随着量子点半径的减小,压力对于结合

能增加的幅度也越明显,即压力对小量子点影

响更显著。

4摇 结摇 摇 论

本文利用 LLP 变分法研究了 GaN / Ga1 - xAlxN
球形量子点中束缚极化子结合能,计算了结合能

随量子点半径、电子面密度、流体静压力以及极化

子能移随量子点半径的变化。 结果表明,光学声

子的作用使束缚极化子的结合能降低。 电子鄄声
子相互作用使结合能增加,而杂质鄄声子相互作用

使结合能降低,降低幅度明显,杂质鄄声子相互作

用对杂质态结合能贡献起主要作用。 我们还发现

束缚极化子结合能随压力线性增加。
此外,随着电子面密度的增加,束缚极化子的

结合能降低。 由此可见,量子点中的导带弯曲效

应对束缚极化子的结合能影响是显著的。
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