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应变对耦合量子点空穴基态混合特性的影响

汤乃云

（上海电力学院 电子科学与技术系，上海２０００９０）

摘要：考虑应变对量子点结构产生的重要影响，采用六带Ｋ·Ｐ理论模型计算了耦合量子点系统在不同耦合距离下空穴

基态及激发态的能态特性，探讨了应变效应对耦合量子点空穴基态反成键态特性的影响。计算结果表明，单轴应变对量

子点的空穴能带有主要影响：首先它使重空穴（ＨＨ），轻空穴（ＬＨ）能级分裂增加，减少了 ＨＨ，ＬＨ的混合；同时，改变了

ＬＨ的束缚势垒，使得空穴基态波函数较多局限在底部量子点中。在不考虑应变的情况下，随着量子点之间耦合强度的

减小，价带基态能级和激发态能级发生反交叉现象，基态从成键态翻转为反成键态。应变效应使得量子点的重空穴及轻

空穴的能带发生改变，轻重空穴耦合减弱，基态和激发态之间发生成键、反成键态翻转的临界距离明显减小。
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１　引　言

　　半导体量子点和量子线体系由于在固态量子

计算和量子信息方面具有潜在的物理优势而受到

极大关注，其中耦合量子点因其电子结构的可调

性成为研究热点［１４］。为了完成大规模的固态量

子计算，必须要实现量子点或量子线之间的耦合，

基于两个耦合量子体系的纠缠激子对可以实现一

些量子比特门的操作以及电子传输等，即改变耦

合量子点间成键强度及特性可用于量子计算、量

子光学等，同时可用于揭示真实分子的一些物理

特性，故低维耦合量子体系，特别是量子点分子中

电子或空穴量子态的研究及其在电磁场下的量子

调控成为研究热点。目前，量子点分子的研究方

向均侧重于ＩｎＧａＡｓ／ＧａＡｓ量子点的类Ｐ态的基

态反键特性研究，对其机理的研究目前集中于使

用Ｋ·Ｐ理论。但是到目前为止，大部分用Ｋ·Ｐ

理论研究量子点基态特性时都忽略了应变效

应［５８］。尽管Ｊａｓｋｏｌｓｋｉ等研究了应变对耦合量子

点体系导带和价带带边势能及各自能级的影响，

但是其未详细研究空穴反键态的作用［９］。因量子

点材料的晶格失配，应变对量子点结构有重要影

响，特别是有报道称单轴应变对量子点的空穴能

带有主要影响，故本文主要采用６带 Ｋ·Ｐ理论

研究了应变对ＩｎＡｓ／ＧａＡｓ量子点空穴反键特性

的作用。

２　计算模型

　　如图１（ａ）中插图所示，本文计算使用的耦合

体系为垂直耦合ＩｎＡｓ／ＧａＡｓ量子点，生长方向为

Ｚ轴，量子点为半圆形结构，两个量子点具有相同

的高度犺＝４ｎｍ和直径犚＝１５ｎｍ，量子点间距

为犱，在０．５～６ｎｍ内变化，对应量子点间的耦合

强度由强到弱。计算过程中，材料各常数采用文

献报道［１０］。

在计算中采用６带Ｋ·Ｐ模型。哈密顿的表

达式如下［１１］：

犎＝犎犞犞＋犎ｓｔｒａｉｎ＋犎ＳＯ＋犝 ， （１）

其中：犎犞犞为波矢相关项，犎犛０为自旋轨道相互作

用项，犎ｓｔｒａｉｎ为应变项，犝 为ＩｎＡｓ／ＧａＡｓ材料的平

均价带带阶。通过布洛赫波展开，系统的６×６Ｋ

·Ｐ哈密顿量为：

犎犞犞＝
珔犺
２

２犿０

［犔犽２狓＋犕（犽
２
狔＋犽

２
狕）］犾 犖犽狓犽狔犾 犖犽狓犽狕犾

犖犽狓犽狔犾 ［犔犽２狔＋犕（犽
２
狓＋犽

２
狕）］犾 犖犽狔犽狕犾

犖犽狓犽狕犾 犖犽狔犽狕犾 ［犔犽２狕＋犕（犽
２
狓＋犽

２
狔）］

熿

燀

燄

燅犾

， （２）

其中：犿０ 为自由电子质量，犾为２×２矩阵。同时，

犔＝－（γ１＋４γ２）， （３）

犕＝－（γ１－２γ２）， （４）

犔＝－６γ３， （５）

其中：γ犻是Ｌｕｔｔｉｎｅｒ常数。

哈密顿量中犎ＳＯ项的表达式为：

犎犛犗＝
Δ０
３

－犾 犻σ狕 犻σ狔

犻σ狕 －犾 犻σ狓

犻σ狔 犻σ狓 －

烄

烆

烌

烎犾

， （６）

式中的Δ０ 是不考虑应变时犜点的轨道自旋轨道

分裂，σ犻是泡利自旋矩阵。

哈密顿量中的犎ｓｔｒａｉｎ的表达式为：

犎ｓｔｒａｉｎ＝

［犾ε狓狓＋犿（ε狔狔＋ε狕狕）］犾 狀ε狓狔犾 狀ε狓狕犾

狀ε狓狔犾 ［犾ε狔狔＋犿（ε狓狓＋ε狕狕）］犾 狀ε狔狕犾

狀ε狓狕犾 狀ε狔狕犾 ［犾ε狕狕＋犿（ε狓狓＋ε狔狔）］

熿

燀

燄

燅犾

， （７）

其中：犾＝犪狏＋２犫，犿＝犪狏－犫，狀 槡＝ ３犱，犪狏，犫和犱 是

形变常数。 ３　结果与讨论

　　图１是分别采用有效质量近似及６带Ｋ·Ｐ
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模型计算的耦合量子点内部的空穴基态（Ｈ１）和

第一激发态（Ｈ２）能量随耦合距离的关系。图１

（ａ）为采用单带有效质量近似计算耦合量子点体

系中的空穴的基态和激发态能量，插图为犱＝２

ｎｍ及犱＝３．５ｎｍ的波函数分布。计算过程中忽

略了库仑和交换关联作用。从插图中的波函数分

布可知，量子点的空穴基态为成键态，激发态为反

成键态。当量子点间距离犱从０．５增加到６ｎｍ

时，空穴的成键态能量随量子点间距增大而增大，

而反束缚态能量则逐渐减小。与图１（ａ）不同的

是，在图１（ｂ）中采用６带Ｋ·Ｐ模型计算耦合体

系空穴基态与激发态能量，在计算中考虑了轻重

空穴耦合及轨道自旋相互作用，空穴带｜犑，犑犣〉包

括重空穴（ＨＨ），轻空穴（ＬＨ）及轨道自旋（ＳＯ）

带，其中 ３

２
，±
３

２
＞对应 ＨＨ 带，

３

２
，±
１

２
＞对

应ＬＨ 带，
１

２
，±
１

２
＞对应ＳＯ带。重空穴的有

效质量大于轻空穴，故重空穴态的能量比轻空穴

态的能量小，也就是说空穴的基态由重空穴态主

导，即空穴基态及激发态中 ＨＨ（３／２）态，即

３

２
，±
３

２
＞态的组份比例最多，其组分含量是其

它分 量 的 数 十 倍，其 次 为 ＬＨ （１／２）态，即

３

２
，±
１

２
＞。ＳＯ带

１

２
，±
１

２
＞组分较小，在下

面的讨论中忽略此子带。

当两个量子点发生耦合时，重空穴态 ＨＨ

（３／２）态及轻空穴态ＬＨ（１／２）态分别分裂出成键

态及反成键态。因自旋的手性对称，ＨＨ 态

３

２
，±
３

２
＞和ＬＨ态

３

２
，±
１

２
＞ 具有相反的宇

（ａ）采用有效质量近似

（ａ）ＣａｌｃｕｌａｔｅｄａｓｓｉｎｇｌｅｂａｎｄＨＨｓｔａｔｅｓ

（ｂ）不考虑应变时，采用Ｋ·Ｐ模型

（ｂ）ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＫ·Ｐｍｏｄｅｌｉｎｇｗｉｔｈｏｕｔｓｔｒａｉｎ

（ｃ）考虑应变时，采用Ｋ·Ｐ模型计算

（ｃ）ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＫ·Ｐｍｏｄｅｌｉｎｇｗｉｔｈｓｔｒａｉｎ

图１　价带能量随量子点间距的变化

Ｆｉｇ．１　Ｓｐｌｉｔｔｉｎｇｏｆｈｏｌｅｓｔａｔｅｓｉｎｔｏｂｏｎｄｉｎｇａｎｄａｎｔｉ

ｂｏｎｄｉｎｇｓｔａｔｅｓａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｉｎｔｅｒｄｏｔ

ｄｉｓｔａｎｃｅ

称，即成键态的 ＨＨ（３／２）与反键态的ＬＨ（１／２）

相互耦合，同时使得 ＨＨ（３／２）态的能量升高，而

反键态的ＨＨ（３／２）与成键态的ＬＨ（１／２）耦合并

使得ＬＨ（１／２）态能量降低。当量子点距离慢慢

增大时，虽然耦合波函数中ＬＨ的比重较小，但当

量子点间距逐渐增大时，ＬＨ 隧穿的衰减远慢于

ＨＨ隧穿的衰减，故ＬＨ的隧穿远强于 ＨＨ的隧

穿，ＬＨ的作用显著增强。此时重空穴态 ＨＨ 态

为反成键态，波函数大部分局域在量子点中；而轻

空穴态ＬＨ态为成键态，此时波函数更多局域在

量子点的中间势垒中。故重空穴 ＨＨ（３／２）反成

键态与轻空穴ＬＨ（１／２）成键态的耦合效应大于

重空穴成键态 ＨＨ（３／２）与轻空穴反成态ＬＨ（１／

２）的耦合，即，考虑重空穴与轻空穴耦合时，重空

穴ＨＨ反成键态会降得更低，使得量子点体系空

穴基态成为反键态，如图１（ｂ）所示，当量子点间

距由０．５ｎｍ逐渐增大时，空穴基态（成键态）能
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级逐渐上升，而激发态（反成键态）能级则迅速下

降，其能级差逐渐减小；当犱＝犱犮＝２．５ｎｍ时，两

个能级形成交叉态势；同时，由插图中的波函数

得知，此时波函数发生反转，空穴基态变成了反键

态，而激发态变成了成键态。

因量子点材料的晶格失配，应变对量子点结

构产生了重要影响，故图１（ｃ）考虑了ＩｎＡｓ、ＧａＡｓ

材料的晶格失配在结构中产生的应变，采用六带

Ｋ·Ｐ模型计算了耦合量子点内部的空穴基态和

激发态能量随耦合距离犱的关系。与图１（ｂ）类

似，空穴的成键态和反成键态能级随着距离犱的

增加有反交叉现象；但是相对于图１（ｂ），引入应

变使得量子点能级反转的临界距离由犱犮＝２．５

ｎｍ缩小为犱犮＝２．０ｎｍ，即应变使得空穴的基态

成键态反转到反成键态的临界距离缩小。

图２所示为考虑应变效应时量子点基态及激

发态在犣轴的波函数实部。由图２可知，当量子

点间距犱＝１ｎｍ时，量子点基态（激发态）波函数

为成键（反成键）态，当量子点间距依次增加，分别

为犱＝３，４．５和６ｎｍ，量子点基态波函数发生了

翻转，基态（激发态）波函数改变为反成键（成键）

态。同时，因量子点内的应变效应，随着量子点间

距的增大，量子点价带的空穴基态波函数大部分

局域在底部量子点中，而激发态则在顶部量子点

中。

为了进一步了解应变对量子点空穴能态的影

响，图３计算了量子点间距分别为１．０，４．５和６

ｎｍ时体系中流体静压应变和单轴应变犲犺犺＝ε狓狓＋

ε狔狔＋ε狕狕，这两种应变犲犫＝ε狕狕－（ε狓狓＋ε狔狔）／２影响

了量子点内轻、重穴穴能级位置及其分裂。由图

（ａ）基态波函数

（ａ）ＧｒｏｕｎｄｈｏｌｅｓｔａｔｅＨＨｗｉｔｈｓｔｒａｉｎ

（ｂ）第一激发态波函数

（ｂ）ＴｈｅｆｉｒｓｔｅｘｃｉｔｅｄｈｏｌｅｓｔａｔｅＬＨｗｉｔｈｓｔａｒｉｎ

图２　考虑应变时量子点基态及激发态在犣轴的波

函数实部分量

Ｆｉｇ．２　Ｓｐａｔｉａｌｈｏｌｅｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｌｏｎｇ（００１）

　　（ａ）流体静压应变

　　（ａ）ｈｙｄｒｏｓｔａｔｉｃｓｔｒａｉｎ

　　　（ｂ）双轴应变

　　　（ｂ）ｂｉａｘｉａｌｓｔｒａｉｎ

图３　量子点间距犱＝１．０，４．５和６ｎｍ时，量子点体

系中（００１）方向应变

Ｆｉｇ．３　Ｓｔａｉｎ狏狊ｃａｔｉｏｎｐｏｓｉｔｏｎａｌｏｎｇ（００１），ｉ．ｅ．，ａ

ｌｏｎｇ狕ａｘｉｓａｔ犱＝１．０，４．５ａｎｄ６ｎｍ
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３可知，流体静压应变基本受限在量子点内，受体

系结构影响较弱；而单轴应变则较为复杂。由图

３（ｂ）可见，随着量子点间距的增加，单轴应变相

应增加。同时，对于几何结构完全相同的两个量

子点，因其量子点间ＧａＡｓ材料在结构上不具有

倒置对称性，故顶部和底部量子点内部的单轴应

变不同，顶部的ＩｎＡｓ量子点的应变要小于底部

的量子点，进而影响顶部和底部量子点的价带势

能分布。

（ａ）重空穴 ＨＨ带

（ａ）ＢａｒｄｏｆＨＨ

（ｂ）轻空穴ＬＨ带

（ｂ）ＢａｎｄｏｆＬＨ

图４　考虑应变时，量子点间距为１．０，４．５和６ｎｍ时

ＨＨ及ＬＨ能带

Ｆｉｇ．４　Ｓｔｒａｉｎｉｎｄｕｃｅｄｃｏｎｆｉｎｉｎｇｐｏｔｅｎｔｉａｌｓ狏狊ｃａｔｉｏｎ

ｐｏｓｉｔｏｎａｔ犱＝１．０，４．５ａｎｄ６ｎｍ

图４给出在考虑应变效应时，量子点间距分

别为１．０，４．５和６ｎｍ时的价带重空穴ＨＨ，轻空

穴ＬＨ的束缚势能。价带势能受单轴应变的影

响，不同间距下量子点内空穴能带的分布比较复

杂。由图４可知，单轴应变在ＩｎＡｓ和ＧａＡｓ材料

中正负性不同，导致了 ＨＨ 和ＬＨ 带的分裂，即

单轴应变效应提高了ＩｎＡｓ材料中的 ＨＨ势阱的

束缚势能高度，同时降低了ＬＨ势阱的高度；另一

方面，单轴应变增加了ＧａＡｓ材料中的 ＨＨ势垒

高度，降低了ＬＨ势垒高度，使得ＧａＡｓ材料中的

ＬＨ势垒甚至低于ＩｎＡｓ材料的带边，导致了在

ＧａＡｓ材料中形成了低于ＩｎＡｓ带阶的ＬＨ势阱。

量子点之间的距离越小，这种现象越明显。应变

导致了耦合体系ＬＨ带和 ＨＨ带的分裂，使得体

系的空穴态更类似于ＨＨ态。

另一方面，在应变作用下，ＧａＡｓ中的ＬＨ势

垒低于ＩｎＡｓ，使得轻空穴更多机率局域在量子点

之间的ＧａＡｓ材料中，即轻空穴在量子点中的比

重下降，在量子点间的ＧａＡｓ势垒中的比重上升。

相比于不考虑应变的情况，重空穴态的反成键态

和轻空穴之间的成键态的耦合增强，反成键态的

重空穴态能量降得更低，更容易成为基态，即应变

效应使得空穴基态从成键态翻转为反成键态的临

界距离减小。

同时，因体系顶部的应变驰豫形成双量子点

体内应变的不对称，即底故量子点的应变大于底

部量子点的应变，导致了底部量子点 ＨＨ势阱具

有较大的束缚势能，相应的能级也应深于顶部量

子点。由图２可看出，量子点价带的空穴基态基

本局域在底部的量子点中，而激发态则局域在顶

部量子点中。另一方面，量子点间距离越小，应变

越小，价带势阱的束缚势能则越小。

为了进一步考虑应变对量子点空穴态特性的

影响，通过改变量子点ＩｎＡｓ材料的晶格常数调

节体系中的应变，进而调节空穴在点内的分布特

性。因犲犺犺及犲犫 都是ε狓狓，ε狔狔，ε狕狕的函数，同时犲狕狕＝

（－
２犮１２
犮１１
）犲狓狓，图５所示为犱＝２ｎｍ，耦合体系中的

（ａ）基态波函数

（ａ）Ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ
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（ｂ）激发态波函数

（ｂ）Ｅｘｃｉｔｅｄｓｔａｔｅｈｏｌｅｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ

图５　犱＝２ｎｍ时耦合体系中的空穴波函数随应变的

变化趋势

Ｆｉｇ．５　Ｓｐａｔｉａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅａｎｄｅｘｃｉｔ

ｅｄｓｔａｔｅｈｏｌｅｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓｉｎ（００１）ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

ａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｓｔｒａｉｎａｔ犱＝２ｎｍ

空穴态随应变ε狓狓的变化趋势。应变的改变导致

了价带带阶的变化，当应变慢慢增大时，轻重空穴

的势垒发生变化，即ＩｎＡｓ材料中的 ＨＨ 势阱的

束缚势能高度，同时降低了ＬＨ势阱的高度。ＬＨ

和ＨＨ之间的分裂也慢慢增大。同时导致重空

穴态的反成键态和轻空穴之间的成键态也随之耦

合增强，由图可知，当犱＝２ｎｍ时，量子点应变ε狓狓

由０．１７６％逐渐增大至７．０％，量子点空穴基态特

性发生了翻转。当时，反成键态的重空穴态能量

低于成键态，即基态波函数从成键态转变为反键

态。另一方面，随着应变ε狓狓逐渐增大，空穴基态

在量子点内的分布也发生了变化，波函数向底量

子点内分布，即空穴在顶量子点的分量随着应变

的增大而逐渐减少，大部分空穴均局域在底部的

量子点中。而激发态波函数分布趋势则相反。随

着量子点内应变增大，使得空穴分布大部分局域

在底部量子点中。同时，波函数也从反对称态慢

慢翻转为对称态。

为了进一步了解多带模型下应变效应对量子

点分子态形成的情况，图６所示为耦合量子点体

系中空穴基态（激发态）的 ＨＨ、ＬＨ波函数比例。

如图所示，当犱＜犱犮＝２ｎｍ时，空穴基态中重空

穴比例高于轻空穴比例，因空穴基态中重空穴基

态为成键特性，轻空穴分支为反键特性，故空穴基

态特性总体表现为成键态，激发态表现为反键态。

当犱＞犱犮以后，相对于激发态，基态具有较大的

（ａ）不考虑应变

（ａ）Ｗｉｔｈｏｕｔｓｔｒａｉｎ

（ｂ）考虑应变

（ｂ）Ｗｉｔｈｓｔｒａｉｎ

图６　轻重空穴（ＨＨ、ＬＨ）波函数比例随量子点间距

的。虚线为能级反交叉距离

Ｆｉｇ．６　ＣｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆＨＨ，ＬＨｓｔａｔｅｓａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎ

ｏｆｉｎｔｅｒｄｏｔｄｉｓｔａｎｃｅ

ＬＨ／ＨＨ比例，即轻空穴的影响加剧，空穴基态中

反成键组分增加，故随着距离的增加，基态和激发

态发生反交叉行为，空穴基态变成反键态。据根

据Ｃｌｉｍｅｎｔｅ等的报道
［４］，此时ＬＨ主要来自于犑犣

＝＋１／２的反成键ＬＨ部分。

同时，应变改变了体系中 ＨＨ 和 ＬＨ 的比

例，以犱＝１．０ｎｍ为例，在相同的耦合距离下，相

对于未考虑应变效应时，ＬＨ／ＨＨ 波函数比例从

２３％左右下降到１５％左右，即应变使得轻重空穴

的混合减少，空穴基态中重空穴比重明显上升。

４　结　论

　　本文采用６带Ｋ·Ｐ理论计算了应变效应下

耦合量子点系统的空穴基态及激发态的能态特
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性，计算结果表明，耦合量子点体系中，空穴基态

成键态和反成键态能量随着量子点间距的增大发

生翻转，基态从成键态翻转为反成键态。同时，应

变效应使得量子点的重空穴及轻空穴的能带发生

改变，轻重空穴耦合减弱，基态和激发态之间发生

成键、反成键态翻转的临界距离减小。
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