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采用模式匹配和散射矩阵方法，对扫描隧道显微镜（*+,）中量子点接触过程中的电导进行了计算 -结果表明由
量子点接触形成的纳米结构的电导呈现量子化特征，这种量子化现象随所形成的纳米结构的横向尺寸和锥角的减

小而增强 -而且在半导体材料中比金属中更易观察到电导量子化现象 -
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) > 引 言

扫描隧道显微镜（*+,）由于其原子分辨的成像
本领，在表面科学、材料科学和生物科学等领域中发

挥着越来越重要的作用，同时它在单原子操纵、纳米

信息存储、人工纳米结构加工等方面也表现出巨大

的应用前景［)—&］-当利用 *+,进行纳米加工，例如通
过施加一个电脉冲进行场蒸发时，针尖与样品会形

成量子点接触，如图 )所示 -

图 ) *+,中量子点接触过程示意图

图 )中，首先由于强脉冲电场作用，大量原子从
针尖?样品转移到样品?针尖，形成纳米接触（图 )
（4））；然后在反馈电路作用下，针尖后退，上述纳米
结构不断拉长拉细（图 )（@））；最后拉断，在样品表
面产生一个原子堆（图 )（<））-在上述过程中，纳米
结构的半径不断减小，从实验上可以观察到电导的

量子化现象［)$—)’］-本文采用模式匹配和散射矩阵
法，对半导体材料和金属材料，计算了上述 *+,量
子点接触过程中的电导量子化行为 -

’ > 理论模型

当导体的特征尺寸接近或小于电子波长时，由

量子限制引起的量子输运现象将变得十分显著［)#］-
为了分析复杂导体中的量子输运现象，在模式匹配

法中，先将形状复杂的导体分解为一系列简单导体，

图 ’ 台阶状导体
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并把每段导体中的波函数写成其本征模的叠加，再

通过连续边界条件把相邻两个导体中的波函数联系

起来 !考虑图 "中的导体，它由两个方形导体组成，
导体的高度分别为 !#，!"，宽度分别为 "# 和 ""，其

中高度沿 # 方向，宽度沿 $ 方向，$ 方向也是电子
传播方向 !为简单起见，下面的公式仅针对二维情
况，即假设导体在垂直于纸面的 % 方向无限伸长 !
对导体 #和 "，采用无限深势阱模型，其波函数!#，"

可分解为正向和反向传输的本征模的叠加，即
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式中 ’&，.-，*&，/- 分别是正向和反向传输的本征

模的系数，’，*，.，/ 是其列矢量表示，!, 表示由

（-）式构成的列矢量的转置，
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,#，"是由（.）式描述的对角矩阵，
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在两个导体的界面，根据模式匹配原理，即波函数和

波函数的一阶微分在界面处连续，可以得到
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由（1）和（2）式利用本征模的正交性，可以导出界面
的散射矩阵［#.，#1］
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当波函数在导体 #和 "中传播时，只是相位发

生改变，这种变化也可以写成类似（4）式的矩阵形
式，即
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式中
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采用如上的方法从左到右逐级求散射矩阵，最

后可以计算出电子从最左侧的窄带 #入射到从最右
侧的窄带 6 出射的总的散射矩阵
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由 86 $ 0和（#3）式可以计算出电子从左侧以模式 &
入射到右侧的各个模式的透射系数［#.］
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对各入射模式求和得总的透射系数
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因此，可得在 08下系统的电导［#2，#3］
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-: 计算结果
为了分析计算图 # 所示的 ;,<量子点接触过

程中的电导，我们用两个相对放置的尖劈形导体来

近似表示实际纳米结构，尖劈前端顶部宽度为 =0，

锥角为%，进一步把尖劈切分成很多段，如图 - 所
示，这样就可以方便地采用上节介绍的模式匹配方
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法进行计算 ! "#$中量子点接触拉断的过程，相当于
锥角不断变小的过程 ! % ! &节给出了二维计算结果 !
在 % !’节中用圆锥代替尖劈，给出了三维计算结果 !

图 % 尖劈形接触结构

图 ( 半导体材料（!) * +,-.），图 %所示纳米结构的电导与尖劈前端的宽度和锥角的关系曲线，（/）是（0）中三条曲线的放大

在模式匹配中所采用的本征模的个数越多，计

算精度越高，但计算量也越大 !计算表明在传导模的
基础上再取 &+到 ’1个消逝模后计算就能够达到很
好收敛性 !因此在下面的计算中各个窄带中的模式
数都取传导模的数目再加 ’1 !

!"#" 二维计算结果

在计算中用两个相对放置的尖劈形导体来近似

表示实际纳米结构，进一步把每个尖劈切分成 &+1
段，对半导体（其费米能取为 !) * +,-.）和金属（其费
米能取为 !) * (2+-.），计算结果分别如图 (和 +所示 !
由图 (和图 +可以发现，当尖劈前端的宽度很

小时，图 %所示半导体和金属纳米结构的电导都表

现出量子特性 !当锥角为!’1时，如图 (（/）和图 +（/）

所示，对金属而言，前端宽度为 34,时量子特性已
经不明显；对半导体而言，前端宽度为 &+14,时量子
效应还很显著 !金属和半导体的这种差别是因为前
者的费米能级为 ( ! +-.，对应电子波长为 ’ ! ’4,，而
后者的费米能级为 +,-.，对应电子波长为 564,!在
半导体中电子波长要长得多，因此电导量子化的现

象更容易观察到 !同时随着针尖锥角增大，电导量子
化效应有不断减小的趋势，同样如图 (（/）和图 +（/）

所示，对于半导体连接结构，当锥角为!’1时，尖劈前

端宽度为 &+14,时量子效应还很显著，但是当锥角

为!%时，前端宽度为 714,时量子效应就基本消失

了 !对金属连接结构而言，当锥角为!%时，尖劈前端的

宽度为 %4,是量子特性就基本消失了，而锥角为!’1
时，前端宽度为 34,时相比之下量子特性还可区别 !

!"$" 三维锥形圆柱体量子点接触连接结构的电导
计算结果

本节中用圆锥代替尖劈，这样可以更真实地模

拟图 &中所示纳米结构 !计算方法基本同上节，只是
对圆锥进行分割后，在每段圆柱体中电子的径向本

征函数应该改用 8-99-:函数表示为

!" * ’
#’

1 $&（%"#1! ）
$1（%""）， （’&）

式中 %" *
&"
#1
，&" 是 $1（ &）的第 " 个零点 !对半导体

和金属材料的计算结果分别如图 5和图 6所示 !
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图 ! 金属材料（! " # $%!&’），图 (所示纳米结构的电导与尖劈前端的宽度和锥角的关系曲线，（ "）是（#）中三条曲线的部分放大

图 ) 半导体材料（! " # !*&’），图 (所示纳米结构的电导与圆柱体前端的半径和锥角的关系曲线，（+）是（,）中三条曲线的放大

图 - 金属材料（! " # $ .!&’），图 (所示纳米结构的电导与圆柱体前端的半径和锥角的关系曲线，（+）是（,）中三条曲线的部分放大
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对比图 !，"与图 #，$可以看出，采用二维尖劈
和三维锥形圆柱体来模拟图 %中所示纳米结构，计
算结果所反映的规律基本相同 &但需注意，在图 !，"
中，圆柱体前端的尺寸应该是半径的二倍 &也就是
说，在三维情况下，量子效应比二维情况近似提前一

倍出现 &这是因为在三维情况下，量子限制存在于两
个方向，或者说电子能量被均分到两个方向，因此近

似可以看作波长增加 &

# ’ 结 论
本文用模式匹配和散射矩阵的方法计算了 ()*

中由于量子点接触形成的纳米结构的电导特性，发

现当纳米结构的横向特征尺寸较小时，其电导会出

现量子化现象，而且纳米结构的锥角越小，电导的量

子化越明显 &另外在半导体材料中比金属中更易观
察到电导量子化现象 &
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