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采用有效质量模型和非线性弹性理论计算了不同尺寸 *+,-./0,- 量子点的静压光谱发光峰的压力系数（12）3
量子点峰位随压力的变化主要来自禁带宽度和电子束缚能随压力变化两方面的贡献 3由于 *+,-./0,- 量子点是一

个应变体系，体系的晶格常数，失配应变和弹性系数均随外加压力变化，使得加压后量子点的禁带宽度相对于非应

变体系略有减小，同时势垒高度增加，电子束缚程度增加 3两者共同作用引起的 *+,- 应变层的禁带宽度压力系数减

小是导致量子点的压力系数小于 *+,- 体材料的主要原因 3同时计算结果表明，电子束缚能随压力变化对不同尺寸

量子点的压力系数的影响不同，量子点尺寸越小，受其影响越大，压力系数也越大 3
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( E 引 言

*+,0./0,- 应变量子点材料由于三维的量子约

束，产生了许多独特的光学性质和电学性质，在光电

子、微电子领域有着广泛的应用前景，以及对研究零

维系统的性质方面有着重要意义，目前国际上已对

它进行了很多实验和理论研究［(，"］3低温静压光谱，

作为研究材料电子结构、光学跃迁等性质的一种很

重要的实验手段［%］，目前已被应用于研究 *+,-./0,-
量子点中束缚的电子和空穴态［%—)］3 10F= 曾经指出

!:"族半导体的能带带边压力系数均在 (## ;AG.
/10 量级［8］，而目前报道的 *+,-./0,- 量子点的压力

系数一般为 4)—’# ;AG./10，小于 /0,- 和 *+,- 体

材料的压力系数［%—)］，同时不同尺寸的量子点具有

不同的压力系数，这是令人费解的 3
量子点静压光谱随压力的变化主要来自禁带宽

度和电子束缚能随压力变化两个方面的贡献 3而目

前的报道大部分仅关注于无应变 *+,-，/0,- 体材料

的禁带宽度随压力的变化，尚未见对量子点应变层

的禁带宽度和电子束缚能随压力变化的详细理论研

究 3由于 *+,-./0,- 量子点系统是一个应变体系，晶

格常数，失配应变和弹性常数均随外加压力变化，线

性弹性理论不再适用于计算量子点发光峰的压力系

数，本文采用有效质量模型和非线性弹性理论计算

了 *+,-./0,- 量子点静压光谱发光峰的压力系数 3
计算结果表明，应变层中禁带宽度减小和电子束缚

能增加是量子点压力系数随尺寸变化，并且小于

*+,- 体材料压力系数的主要原因 3由于 *+,- 体材料

的压力系数小于 /0,- 体材料，*+,-./0,- 量子点的

势垒高度随压力增加而迅速增加 3按照通常的量子

阱模型，量子点的压力系数应介于 *+,- 和 /0,- 体

材料的压力系数之间 3但是，考虑到失配应变和体系

弹性常数随压力的变化，加压后量子点应变层导带

带边势能相对于无应变体系略有降低，禁带宽度减

小，导致电子束缚能增加，从而压力系数减小 3尺寸

较大的量子点电子束缚程度较弱，电子束缚能受势

垒高度变化的影响较小，其压力系数仅受禁带宽度

随压力变化的影响；尺寸较小的量子点束缚程度较

强，势垒高度的变化对电子束缚能影响较大，其压力

系数受到禁带宽度和电子束缚能变化两方面的影

响，因此量子点的尺寸越大，其发光峰的压力系数越

小，甚至可以远小于 *+,- 体材料的压力系数 3
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! "理论模型

! "#$ 非线性弹性理论

根据非线性弹性理论，#$%&’() 等［*］指出，当施加

压力时，衬底和外延层的晶格常数发生变化：
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导致外延层与衬底之间的应变随压力变化关系为
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将其保留到压力的一阶关系则变为
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式中下角 ’，+ 分别代表外延层和衬底；! 为晶格常

数；# 为材料的弹性模量；#/ 为弹性模量随压力变

化的系数 "
同时流体静压力导致样品的弹性常数变化，设

&/’(为各弹性常数 &’( 随压力变化的线性项系数，则

&’(（$）, &’( . &/’($ "
忽略激子束缚能随压力的变化，量子点基态 45

峰的压力系数（46）来自三方面的贡献：禁带宽度，

电子基态，空穴基态，具体表示为
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! "!$ 应力分布

量子 点 中 的 应 力 分 布 的 计 算 采 用 9$((:’+
#;:<=>%: 方法［?］，同时考虑了立方晶体的弹性常数的

各向异性 "应力张量的傅里叶变换为
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,@A是量子点特征函数（量子点内为 -，量子点外为

0）的傅里叶变换 "并且 &!+ , &-- 1 &-! 1 !&CC，%0 ,
! ’ 1 ! +

! +
（ ’ , -，3；( , -，3）"

! "%$ 能带分布

在本文中我们仅关心导带带边和重穴空价带带

边的势能分布 "应用 D·4 理论可得量子点导带边势

能可表示为［E］

-( , )F，GF .#0

3 . )&，0 . !< %88，

)&，0是材料带隙。重空穴带可表示为

-88 , )F，GF .#0

3 . !F %88 1 .% =，

!<，!F，. 是材料的形变势，其中#0 是自旋H轨道分

裂能 " %88，% = 分别为体系的流体静压应变和单轴

应变，

%88 , %-- . %!! . %33，

% = , %33 1 -
! %-- 1 -

! %!! "

! "&$ 有效质量模型

假设量子点的形状为沿生长方向对称的半球

形，根据有效质量模型［-0］，薛定谔方程可写为
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波函数可表示为
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详细的能级计算可见文献［-0］"

3 "结果分析

近年来人们已对 I:J+29GJ+ 量子点的静压光谱

开展了一些实验研究工作，所研究的量子点的尺寸

一般为 -—* :K，横向尺寸为 -0—?0 :K，压力系数一

般仅为 *0—E0 K(L294G；仅 5> 和 MG 等报道的量子

点的压力系数为 -0! K(L294G 和 -0N K(L294G［--，-!］"
图 - 将量子点 45 谱压力系数计算值与前人的所测

结果作比较 "这些较小的压力系数比 9GJ+ 体材料的

压力系数小 !0O—30O，同时大多数也比一般公认

的 I:J+ 体材料的压力系数小 "按照通常的量子阱模

型，量子点的压力系数应介于垒材料 9GJ+ 和阱材料

I:J+ 的 压 力 系 数 之 间［-3］" 同 时，由 图 中 可 以 看 到

I:J+29GJ+ 量子点的压力系数与量子点发光峰能量

有一定的关系 "量子点的发光峰能量随其尺寸、特别

是高度的增加而减小 " 由此可知，量子点的尺寸越

大，即发光峰能量越小，其发光峰的压力系数越小 "
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下面将采用 !"#$%&’ 的非线性弹性理论［(］解释量子

点较小的压力系数及其随尺寸变化问题 )

图 * +,-./01-. 量子点发光峰的压力系数与发光峰能量的关系

（实心三角为实验结果为 21,3#, 等人的测量结果［4，*5—*4］，实心

圆为计算结果）

对半径 ! 6 7 ,8，高度 " 6 9 ,8（# 6 ! /"），生

长方向沿负 $ 轴的量子点，图 5 中示出了量子点的

流体静压应变和单轴应变沿生长方向分布 )由图中

可看出，当外加流体静压 % 6 * 0:1 时，量子点内的

流体静压应变变化量!&;; 6 4<，单轴应变几乎没有

发生变化 )应变量的变化导致了量子点的导带和价

带带边势能改变 )首先，不考虑非线性弹性理论，忽

略量子点流体静压应变的变化，即令!&;; 6 =<，如

图 9 所示，加压后，+,-. 应变层禁带宽度增加量!’$

约 >> 8&?，同 时，由 于 01-. 体 材 料 的 压 力 系 数

（**=@7 8&?/0:1）大于 +,-. 体材料的压力系数（>A@5

图 5 低温 *4 B 时，常压及 * 0:1 压力下量子点的流体静压应变

及单轴应变沿量子点生长方向的分布

8&?/0:1），量子点势阱高度增加约 *5 8&?) 由于量

子点是一个应变体系，根据 !"#$%&’［(］等人的非线性

图 9 量子点导带及价带势能沿量子点生长方向的分布

弹性理论，应变体系内晶格常数和弹性常数随压力

产生变化，+,-. 层中的内在应变随压力的变化对势

能分布产生较大影响，从而使量子阱的带边偏离压

力下的体材料情况 )当!&;; 6 4<时，量子点的导带

带边势能比!&;; 6 =<时减小了 9C 8&?，而价带带

边基本上没有发生变化，所以禁带宽度相对减小了

9C 8&?，即!’$ 从 >> 8&? 减小至 74 8&?；同时势垒

高度增加 9C 8&?，电子束缚能相应增加 ) 量子点的

势能分布、禁带宽度和载流子束缚能发生变化，必然

导致静压光谱发光峰压力系数发生变化 )图 C 分别

在!&;; 6 = 和!&;; 6 4<两种情况下计算了不同高

度的量子点的压力系数 )由于空穴有效质量较大，其

基态能级随压力变化较小，即 :D;;*!=，:E 谱峰的压

力系数的变化主要来自于 :D’$
和 :D&* 两方面的贡

献，如图 C（1）所示，令!&;; 6 =<时，量子点的压力

系数介于 01-. 体材料和 +,-. 体材料的压力系数之

间，符合一般的量子阱模型 )考虑量子点的晶格常数

和弹性常数在实际情况下随压力变化，若采用非线

性弹性理论，即!&;; 6 4<，由图 C（F）所示，量子点

的压力系数明显减小 )当!&;; 6 4<时，量子点的导

带带边势能比!&;; 6 =<时减小了 9C 8&?，!’$ 从

>> 8&? 减小至 74 8&?，由于压力为 * 0:1，直接可知

:D’$
从 >A@55 8&?/0:1 减小为 7C@A 8&?/0:1，从而量

子点的发光峰压力系数 :D 也相应减小 ) 虽然量子

点的势垒高度增加，电子束缚能增加，导致 :D&* 增

加，但是由图可知，其作用小于禁带宽度的变化对压

力系数的影响 )因此，!&;; 6 4<时，量子点的压力系

数小于!&;; 6 =<时，甚至可能小于 +,-. 体材料的

压力系数 )
对于高度较小的量子点，势阱越窄，电子的束缚
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图 ! （"）! # $，!"%% # &’时，量子点的压力系数随尺寸的变化，

（(）! # $，!"%% # )’时，量子点的压力系数随尺寸的变化关系

（*+,-./，*+0"./，*+#1
，*+23，*+%%3 分别代表 ,-./ 体材料 、0"./ 体

材料、量子点禁带宽度、电子基态能级、空穴基态能级的压力系

数 4实心方框均为 *+0"./，实心圆均为 *+,-./）

能越大，势阱高度的变化对电子束缚能的影响越大，

同时 *+23越大；量子点高度越大，电子的束缚能就越

小，受势垒高度变化的影响就越小，由图中可以看

到，当量子点的尺寸变大时，*+23 慢慢接近于零，量

子点发光峰的压力系数 *+ 接近于 *+#1
；另一方面，

当量子点的尺寸小于一定的尺寸时，其压力系数有

可能大于 ,-./ 体材料的压力系数 4 56 和 7"［33—38］等

分别报道了量子点的压力系数为 3&$ 92:;0*" 和

3&< 92:;0="，均大于 ,-./ 体材料的压力系数 4
图 ) 分别计算了考虑弹性常数和晶格常数发生

变化时不同尺寸的量子点压力系数 4由图中可以看

出，当仅考虑晶格常数发生变化时，相似于图 !（"），

量子点禁带宽度的压力系数为 ><?< 92:;0*"，相对

,-./ 体材料的压力系数仅减小 3?< 92:;0*"，因此导

致较大的量子点压力系数 4而仅考虑弹性常数在压

力下发生变化时，量子点的压力系数与图 !（(）相

似，由于导带势能的变化，*+#1
较小，仅为 << 92:;

0*"，因此量子点具有较小的压力系数 4 由图可知，

弹性常数随压力的变化是量子点具有较小的压力系

数的重要原因 4

图 ) （"）! # $，仅考虑晶格常数的变化，量子点压力系数随尺

寸的变化关系，（(）! # $，仅考虑弹性常数的变化，量子点压力

系数 随 尺 寸 的 变 化 关 系（实 心 方 框 均 为 *+0"./，实 心 圆 均 为

*+,-./）

!? 结 论

,-./;0"./ 量子点是一个大应变体系，其弹性常

数和晶格常数在外加压力下发生改变，导致了量子

点禁带宽度压力系数减小，电子束缚能增加 4两者共

同作用使得量子点具有较小的压力系数 4同时，电子

束缚能变化对不同尺寸的量子点发光峰压力系数影

响不同 4尺寸越小的量子点，势阱越窄，受势垒高度

和电子束缚程度影响越大，其发光峰的压力系数也

就越大 4
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