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摘要：在有效质量近似下，采用有限差分的方法研究了自组装耦合量子点中类氢杂质的结合能

随量子点结构参数(量子点尺寸和量子点间距)和杂质位置的变化规律，并计算了外加磁场对

此规律的影响。结果表明：杂质结合能随着结构的变化呈现出复杂的变化趋势；杂质位于其中

一个量子点的中心位置时，体系的结合能最强；外加磁场将提高杂质的结合能，但量子点结构和

杂质位置不同其影响也不同。
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Abstran：11le binding eneEg)r of a hydmgenic impurity in鸵lf一鹊sembled d伽ble qlla呲um dots w∞

c正eulated via the fiIlite—di如rence nIe出0d．1．}le vaIiation of the binding energy衍lh stnlcture par啪一

ete糟，t}Ie donor position锄d extemal magnetic field were吼udied in deta订．The results show t}Iat the

binding energy h鹊a complex behavior due to tlle coupling between the伸ro dots；it is much larger

when the donor placed in the c明ter of one dot th蛳in tlle other positions；彻d me extemal ma朗etic

fieId h酗di&rent ef!1．ects on tlle binding energy for di雎rent quantum dot size or lat册l coIIfin锄ent．

K|ey words：hydmgentic impurity；double quantum do协；binding ener野；瑚印etic field

自上个世纪80年代以来，低维半导体材料中

杂质态的各种性质就引起了人们的广泛关

注¨。4j。杂质对于材料中的电子输运及光学性质

有重要影响，杂质态结合能与激子结合能有着定

性上的一致。K shushen归“1在有效质量近似下采

用包络函数的方法分别对分级自组装GaA＆／

Al。GaI一。As量子点和立方体量子点中的电子态以

及杂质结合能进行了计算，研究了外加电场对杂

质能级和结合能的影响。Perez—Merchanc帅o S

T¨o研究了球形量子点中杂质态的流体静压力效

应。以上研究集中在对单量子点中杂质态性质进

行的讨论，关于耦合量子点中杂质态性质的研究

尚不多见。w粕g xue一￡嘶g【s1采用变分的方法对

双量子点中类氢杂质的结合能进行了计算，讨论

了量子点间距对结合能的影响。uu Ji锄一jun【91

采用变分的方法计算了流体静压力对杂质态结合

能的影响。xia con商n【I刨基于有效质量近似对外

电场作用下闪锌矿结构的GaN／AlGaN耦合量子

点中类氢杂质的基态能进行了研究。

目前，尚未看到关于磁场对耦合量子点中杂

质态性质影响的讨论，关于耦合量子点的结构参

数对量子点中杂质结合能影响的研究也不够系

统。基于此，本文在有效质量近似下采用差分计

算的方法，系统研究耦合量子点中类氢杂质结合

能随量子点的结构参数、杂质位置和束缚势的变

化规律，进而讨论外加磁场对此的影响。
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1理论框架

量子点结构横向(茗、，，方向)采用抛物形量子

势，纵向(z方向)采用高斯势。两个量子点沿：方

向并行排列，外加磁场沿。轴方向。以杂质态波尔

半径％=^2e／m?e2作为长度单位，Rydberg常数

吃=e2／2踟。作为能量单位，在此单位制下杂质的

哈密顿可以表示为

日=一V 2+(÷7：+y；)p2+y。L一

7#兰弓+K(z) (1)
√p‘+(=一盈)‘

式中：一V 2粒子的动量；(扣：+7；)p2一磁场和

横向束缚势作用；‰一与磁场有关的项，‰=

砒盘／2m?嘏d；7，一抛物势项，诈=如，／2心；2／

彩2+(z一毛)2一杂质中心与电子间的库仑相互作
用项；五一杂质中心的位置坐标；E(z)一高斯势，

E(：)=一％{exp[一(z一口／2)2／矛]+exp[一(z

+以)2／矛]l一高斯势；K一势阱深；z一量子点
尺寸(量子点沿=轴的大小)；d一两个量子点中心

间距；f一中间势垒宽度。

设式(1)的本征波函数为砂(r)=砂．(P，咖)

妒∥(：)，这里横向平面波函数吵．(p，咖)=(}y：

+z)Ⅲ／而xp【一爿知：+zp2】，将式(1)哈

笆
寸

乃hm

(a)是没有磁场情况下

密顿作用在波函数上并且对横向平面(p，由)坐标

积分，得到只关于纵向坐标的等效哈密顿¨“，

厂广———一^2
日22√扣：+诟一参一％(z)+E(z)(2)

式中：％一库仑作用项的等效势，％(=)=以丌

(如：+z)∽咖[(如：+《)W⋯／2】。
采用差分法对式(2)进行计算，得到最小本征

值如，％为杂质态的基态能。

杂质的基态结合能既=E一岛，式中E。一电

子基态能。图l给出了沿。方向量子点的示意图。

图l量子点在纵向的示意图

Fig．1 The schematic of the DQDs

2讨论与分析

本文将以GaAs耦合量子点为例进行讨论。

高斯势％=200 m“，介电常数e=12．5，电子有效

质量mf=0．067‰，相应的波尔半径吼=9．87

砌，Ry曲erg常数尺d=5．83 meV。

Z／nm

(b)磁场强度为lOT情况下

图2杂质位于其中一个量子点中心时，杂质结合能在不同垒宽随着量子点尺寸增加的变化曲线．

Fig．2 The binding energy of a donor i叩uri ty in the center of one qu8nt咖dot a8 8

function of the dot size for different barrier thicImesses
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图2给出的是杂质位于其中一个量子点中

心、横向束缚势分别为y=0．3和y=2、势垒宽￡=

5啪、lO啪和20砌时，类氢杂质结合能随着量
子点尺寸的变化情况。从图2(a)中可以看出，在

垒宽为10 nm和20 nm时，杂质结合能随着量子

尺寸的增大先增大后减小。这是因为在量子点尺

寸较小时，波函数将会穿过势阱在边界势垒层分

布，从而影响杂质中心对电子的束缚；随着量子点

尺寸的增大，电子隧穿的几率减小，相应的结合能

将会增加；然而当量子点尺寸进一步增大时，量子

隧穿将逐渐退居次要地位，电子波函数将主要集

中在一个量子点中，由于量子限制效应，结合能将

会随着量子点尺寸的增大而减小。在垒宽为5 nm

时与其它两个垒宽较大的情况不同，杂质结合能

随着量子点尺寸的增大先减小后增大，在小于5

nm的尺寸时有一个最小值；当增大到最大值的时

候又开始减小。出现这种现象的原因在于势垒的

宽度极小，量子点间耦合较强，电子波函数主要集

中在量子点空间范围，量子点限制效应占主导地

位，随着量子点尺寸的增加杂质的结合能减小，隧

穿和量子空间限制达到一个平衡时结合能达到最

小值，之后的变化趋势就同势垒较宽时的相同了。

另外，极大值出现的位置会随着势垒的减小而向

右移动，这主要是由于量子空间限制效应引起的。

从图2(b)中可以看到，将量子点置于强度为10 T

的磁场中，杂质的结合能将明显增加，并且横向束

缚较小的量子点中杂质的结合能受到磁场的影响

更为明显。势垒为5 nm的量子点中杂质结合能

的变化曲线同其它两种垒宽的情形一致，不再有

最小值。这是由于磁场的影响，增强了杂质中心

对电子束缚造成的。

图3给出的是杂质位于量子点中心横向束缚

势7=0．3和7=2的耦合量子点中，量子点尺寸

分别为2砌、5 nm和10 nm时杂质结合能随着量

子点间势垒宽度变化的情况。不同量子点尺寸的

变化曲线各不相同。量子点尺寸z=2 nm垒宽较

小时，量子点问的耦合较强，波函数主要分布在量

子点空间，相对扩散到边界势垒的波函数较小，因

此结合能较大；随着垒宽的增加，波函数空间分布

变大，结合能变小；当波函数空间分布和势垒隧穿

达到一个平衡时，结合能达到最小值。之后，随着

耦合作用减小，波函数的空间分布逐渐集中在一

个量子点中，杂质的结合能随着量子点问势垒增

大逐渐增强，并最终达到一个稳定值。这时，两个

量子点间耦合作用降到最低，可以看作是两个独

立的单量子点。量子点尺寸为5 nm时，随着垒宽

的增加没有结合能减小的情况，与量子点尺寸为

10姗的情形相比，在垒宽较小时杂质的结合能增
加得不明显。也就是说，随着量子点尺寸的增大

杂质结合能随势垒变化曲线的极小值将向左移

动，当量子点尺寸为5 nm和10 nm时，量子点的

尺寸足够大，向边界势垒扩散的波函数不再明显，

也就不出现结合能减小的情况了。图3(b)与图3

(a)相比，可以明显看到磁场增强了杂质中心对电

子的束缚，跟图2呈现的结果是一致的。

笆
寸

tjm t}lIm

(a)无磁场情况下 ∞磁场为10rr情况下

图3杂质位于其中一个量子点中心时。不同量子点尺寸杂质结合能随着量子点间势垒宽度的变化曲线．

Fig．3 The binding energy of a donor i叩urity in the center of one quantum dOt 88 a

f蛐ction of barrier thickness for different dot 8ize
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窖
时

，，nm

(a)无磁场情况下

f／姗

(b)磁场强度为1叮的情况

图4横向束缚y=2杂质分别位于量子点中心罕∥2+z、中间势垒边界矿f／2和势垒中心z尸0时不同量
子点尺寸杂质结合能随着势垒宽度增加的变化曲线．

Fig．4 The binding energy of a donor impurity as a function of the barrier thicknes8 for

donor placed different 10cations

图4给出了杂质处于不同位置时杂质结合能

随着势垒宽度的变化情况。关于杂质位于量子点

中心的情况在图3中已经讨论过，这里我们只对

位于中间势垒边界和中问势垒中心的情况进行讨

论。杂质位于中间势垒边界，量子点的尺寸在

2nm和5m时，杂质的结合能先减小后增大，然后
趋于常量，特别是量子点尺寸为2砌时更为明显。
这在图3的讨论中已经讨论过，由于耦合作用较

强，波函数在量子点空间分布较集中结合能较大，

随着势垒的增加，耦合作用的结果使得波函数的

空间分布范围增加，引起结合能的减小，量子空间

限制和电子向边界势垒的隧穿达到一个平衡时有

极小值出现；随着势垒的进一步增大，耦合减小，

结合能增大，直到耦合作用消失，结合能达到单量

子点时的大小，成为常量。与杂质位于量子点中

心时相比，由于在中间势垒的边界，波函数在势垒

中的分布增加使得杂质的结合能较小。杂质位于

中间势垒中心时，不论量子点尺寸如何，杂质的结

合能都将随着势垒的增加而单调减小。这是因为

杂质位于势垒的中心，而电子则分布在量子点空

间，势垒越厚，杂质中心对电子的束缚越弱。图4

(b)和图4(a)相比可以看到，磁场对杂质位于中

心时杂质结合能的影响要明显大于其它两种情

况，而杂质位于中间势垒中心时受到磁场的影响

最小。并且，杂质处于相同位置在相同量子点尺

寸时，磁场对势垒宽度较小的杂质结合能影响要

大于对势垒较宽时的影响。

3结论

1)中间垒宽较大时，位于量子点中心的杂质

其结合能随着量子点尺寸的增加先增加后减小；

在垒宽较小时，首先有个变小的过程。

2)量子点尺寸较小的量子点，位于量子点中

心的杂质其结合能随着势垒的增加先减小后增

加；当量子点尺寸较大时，不再有减小的过程。

3)随着杂质位置的变化，杂质结合能也会发

生变化，杂质处于量子点中心时杂质结合能最大。

4)磁场有明显增强杂质结合能的作用，并且

当杂质位于量子点中心时，对约束势较弱的杂质

其影响越强；对于杂质处于不同位置而言，磁场对

位于量子点中心的杂质结合能影响最强，对位于

中间势垒中心的杂质结合能影响最弱。
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