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基于连续弹性理论分别采用数值方法和格林函数法讨论了量子线的应变分布 *格林函数法可以得到应变分布

的解析表示式，对规则形状的量子线的应变分布计算比较方便；连续弹性理论采取的是数值解法，结果精度不如格

林函数法，但是能方便计算任意形状量子线的应变分布情况，并可以考虑不同材料的弹性常数的影响 *文章还具

体讨论了量子线线宽对应变分布和带隙的影响，结果表明：沿线宽方向，应变的绝对值逐渐减小，并随线宽的增加

而变大；带隙则随线宽的减小而增大 *
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" @ 引 言

随着光电材料和器件的发展，低维半导体材料

由于其特有的量子尺寸效应、量子隧穿效应、库仑阻

塞效应以及非线性光学效应而成为新一代光电材料

和器件的基础［"，’］*以量子线（ABC）为例，量子线结

构限制电子和空穴在两个方向的运动，和普通结构

相比更能改善器件的光电性能 *量子线结构的激光

器相比普通激光器具有以下几个优点：更低的阈值

电流（更好地接近零阈值）、更为良好的温度灵敏度、

更窄的谱线宽度和更强的差分增益等［)］*通常量子

线结构由两种晶格失配的材料构成，晶格失配则会

导致应变的产生 *由于应变将充分修改电子的能带

结构，从而严重影响 ABC 器件的光电性能，故在设

计 ABC 器件结构时，应变的作用显得极为重要 *计
算应变分布的方法有许多种，如分子动力学理论、格

林函数法、有限元方法［(，+］和连续弹性理论［&］等 * 分

子动力学理论主要利用两个或多个原子相互作用

势，因此势函数的选取非常重要，对于不同的材料势

函 数 的 选 择 有 所 不 同，通 常 采 用 的 势 函 数 有

DE5665;>:F2B:G:F（D—B）势和 H:4E5;> 势，当系统的原

子数目较多时，分子动力学方法的效率急剧下降 *格

林函数法假定量子线埋藏在无限大或半无限大的衬

底材料中，这样量子线及其周围材料的应力应变分

布可以转化为格林函数对量子线的闭合曲线积分，

从而得到解析解 *但是由于计算过于繁琐复杂，对于

截面形状规则的量子线计算较为方便，不适合计算

任意形状量子线的应力应变分布 *连续弹性理论则

通过 I:9E8;2C4JKL8; 方法处理量子线系统的赫姆霍

兹应变能，然后利用超松弛迭代 M4NLL O D:5P:6 方法

对得到的耦合线性方程组求解，即可求得相应的应

力应变分布 *本文主要利用格林函数法和连续弹性

理论研究量子线的应变分布情况，并讨论量子线线

宽对应变分布和带隙的影响 *

’ @ 计算方法

$%&% 格林函数法计算 ABC 应变分布

ABC 结构中，ABC 材料和衬底材料晶格失配，

假定 ABC 材料埋藏在无限大衬底中，可以忽略自

由表面的影响，同时认为这两种材料各向同性并且

连续，则可以利用格林函数方法求解 ABC 系统的

应力应变分布情况 * 任意点（ !，"）处的应力分布可

以由下式计算得到
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!!"（#，$）! ""##!"$!%$

%!!!"（#& " #，$& " $）·’"，

!，" ! #，$， （(）

逆时针方向沿 )*# 的边界进行曲线积分，（ #&，$&）

是 )*# 边界上的点 +（(）式中$ !%& % ,［$!（( "

&）］，其中 % 为杨氏模量，&为泊松比 +在 )*# 内部

失配应变%& !（& - " &.）,&.，在 )*# 外部%& ! &，& -

和 &. 分别是衬底材料和 )*# 材料的晶格常数 +对

于 )*# 边界上的点"# ! (，其余位置的点"# ! & +

#!" ! (，! ! "；#!" ! &，!" " + !!"（ #，$）的选择并不唯

一，只要能够满足格林函数方法的要求即可 + 基于

（(）式得到的应力分布情况，利用（$）式给出的胡克

定律［/］可以得到相应的正应变和切应变分布情况 +

%## ! (
%［（( "&$）!## "&（( %&）!$$］

"&%&（#，$），

%$$ ! (
%［（( "&$）!$$ "&（( %&）!##］

"&%&（#，$），

%#$ ! $（( %&）
% !#$ + （$）

!"!" 连续弹性理论计算 #$% 应变分布

基于连续弹性理论，)*# 的弹性应变能可以由

下式给出［0］

% !#’’ (
$ (!")*［%!"（ "）"%（&）

!"（ "）］

1［%)*（ "）"%（&）
)*（ "）］， （2）

式中 (!")* 是弹性模量张量，!，"，)，* ! #，$，%!"（ "）是

应变张量，%（&）
!"（ "）是由晶格失配引起的本征局部应

变，假定 )*# 与衬底的界面处存在突变，则（2）式可

以表示为

% !#’’ (
$ (!")*［%!"（ "）"%（&）

!"#!" ］

1［%)*（ "）"%（&）
)*#)* ］+ （3）

（3）式中在 )*# 区域有：%（&）
## !%（&）

$$ !（ &. " & -）,& -，

在衬底处则%（&）
## !%（&）

$$ ! &，&.，& - 分别是 )*# 材料

和衬底材料未受应变影响时的晶格常数 +#!" ! (，! !

"；#!" ! &，!" " +对于立方晶体，（3）式可以扩展为

% !#’ {’ (
$ (####［%$

##（ "）%%$
$$（ "）］

% (##$$%##（ "）%$$（ "）% $(#$#$%$
#$（ "）

"（(#### % (##$$）［%##（ "）%%$$（ "）］

%（(#### % (##$$）%（&）
##%（&）}## + （4）

应变分量可以由位移矢量作如下定义

%!"（ "）! (
$
"+!（ "）
"""

%"
+"（ "）
""[ ]

!
， （5）

其中 +（ "）为位移矢量 +将（5）式代入到（4）式中，设

定边界处 +（ "）! &，利用超松弛迭代算法求解弹性

应变能的极小值，得到相应各点的位移值 +（ "），再

利用下式即可求得 )*# 内外的应变分布，

%!"（ "）! (
$
"+!（ "）
"""

%"
+"（ "）
""[ ]

!
"%（&）

!"#!" + （/）

!"&" 应变作用下的 #$% 带隙分析

通常，)*# 中的应变分布将较为明显地改变电

子的能带结构，如：静水应变对导带和价带边缘值有

一个微小的平移，而双轴应变则将价带分割为重空

穴带和轻空穴带，并对它们进行修正 + 根据 678 ’9
*7::9 的固体模型理论，可以具体讨论应变对带隙的

影响 +先选取一个能量基准值 %&
6，76，则导带能 %;、重

空穴带能 %<<
6 、轻空穴带能 % :<

6 可以表示为［=］

%; ! %&
6，76 %’&

2 % %> %#%;，

%<<
6 ! %&

6，76 %’&

2 %#%6，<?’ " (
$#%6，@A，

% :<
6 ! %&

6，76 "’&

5 %#%6，<?’ % (
3#%6，@A

% (
$ ’$

& %’&#%6，@A %
=
3（#%6，@A）$ $ +（0）

其中’& 是材料未受应变时的自旋轨道分离能，%>

是未受应变影响时的带隙值，#%; 是应变对导带的

修正值 +#%6，@A和#%6，<?’ 分别是双轴应变和静水应变

对价带的修正值，满足以下关系：

#%; ! &;（%## %%$$ %%,, ）

! &;%<?’，

#%6，<?’ ! &6（%## %%$$ %%,, ）

! &6%<?’，

#%6，@A ! -（$%$$ "%## "%,, ）

! -%@A， （=）

其中 &;，&6 和 - 都是形变势参数，可以由实验测

得 +根据平面应变条件，在 )*# 区域%,, !%&；在衬
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底区域!!! ! "#

$ % 结果与讨论

!"#" $%& 结构应变分布

对于 &’( 和衬底，模型［)"］中相应的材料分别

为 *+,- 和 ./,-，杨 氏 模 量 分 别 为 0"%12 和 30%42
.5/，泊 松 比 分 别 为 "%$0 和 "%$)，失 配 应 变!" !

6 "%"21 # *+,- 的弹性常数为："#### ! 3$%7 .5/，"##$$

! 70%7 .5/，"#$#$ ! $8%0 .5/；./,- 的弹性常数为：

"#### ! ))8 .5/，"##$$ ! 0$%7 .5/，"#$#$ ! 08%2 .5/#图

)（/）和（9）分别给出了利用连续弹性理论和格林函

数法计算三角形横截面的 &’( 结构的应变等值线

分布 #这两种方法所得到的应变分布基本类似，图 )
（/）曲线不是很光滑，尤其在三角形三条边附近，曲

线起伏较大；图 )（9）曲线光滑整齐，可见连续弹性

理论得到的结果不如格林函数法精确 #

图 ) 三角形 &’( 的应变分布 （/）基于数值连续弹性理论，（9）基于格林函数法

!"’" $%& 线宽对应变分布和带隙的影响

以矩形截面的 &’( 结构为模型，如图 4 所示，

模型 中 &’( 和 衬 底 材 料 分 别 为 *+"%4 ./"%3 ,- 和

./,-，相应的杨氏模量分别为 13%02 和 30%42 .5/，
泊松比分别为 "%$)3 和 "%$)4，由晶格失配引起的失

配应变!" ! 6 "%")7 #

图 4 横向周期分布的 &’( 结构的界面图

横向周期保持 )""" +: 不变，考虑 &’( 线宽 %
分别为 0"，4"" 和 3"" +: 时，线宽对各主应变、切应

变、静水应变和双轴应变的影响 #图 $（/）和（9）给出

的分别是 % 变化时过 &’( 中心!## 和!$$ 沿 & 轴的

分布曲线：!## 是压应变且沿 & 轴逐渐增大，而!$$ 正

好与之相反；随着 &’( 线宽的增加，二者的绝对值

逐渐变大 #图 $（;）给出的是过 &’( 中心!## 沿 ’ 轴

的分布曲线：在 *+"#4 ./"#3 ,- 区域，!## 均匀分布，且

!##随 % 的增加逐渐减小，并趋于失配应变值!"；在

./,- 区域，当 % 值较小时，!## 类似于线性变化，随

着 % 的增加，!## 值逐渐减小，并趋于均匀分布 #图 $
（<）给出的分别是过 &’( 中心静水应变!=><和双轴

应变!9? 沿 & 轴的分布曲线：!=>< 在 *+"#4 ./"#3 ,- 和

./,- 区域都是均匀分布，并且基本不随 &’( 线宽

% 变化；!9? 沿 & 轴逐渐减小，随 % 的增加而逐渐

变大 #
根据 @/+ <A ’/BBA 的固体模型理论讨论 &’( 线

宽 % 对带隙的影响，所用到的参数如表 ) 所示，图 7
则给出了具体的计算结果 #我们可以从图 7 中得知：

导带边的能量几乎不随 % 变化；在 *+"#4 ./"#3 ,- 区

域，重空穴带带边的能量随 % 的增加逐渐变大，轻

空穴带边的能量随 % 的增加逐渐减小，而在 ./,-
势垒区重空穴带能量和轻空穴带能量随 % 的变化

趋势正好与 *+"#4./"#3,- 区域相反 #
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图 ! "#$ 线宽 ! 分别为 %&，’&& 和 (&& )* 时，过 "#$ 中心的应变分布图 （+），（,）为!""和!##沿 " 轴的分布曲线；（-）为

!""沿 # 轴的分布曲线；（.）为!/0.和!,1沿 " 轴的分布曲线

表 2 讨论应变对带隙的影响时所用到的相应参数［3］

$4 567 "& 567 %- 567 %8 567 &567 $&
8，+8 567

9+:; 2<%23 &<!=2 > ?<2? 2<2@ > 2<?& > @<3’

A)&B’9+&B(:; 2<’’2 &<!’3 > @<?% 2<2! > 2<?’ > @<(?

图 = 过 "#$ 中心沿 ’ 轴方向导带（+）和价带（,）能量分布

=< 结 论

本文分别采用了格林函数法和数值连续弹性理

论两种方法对 "#$ 结构的应变分布进行了研究，

讨论了 "#$ 线宽对应变分布和带隙的影响 B 结果

表明：格林函数法能够解析求解，但只能针对简单几

何模型的 "#$ 结构，连续弹性理论可以较为容易
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地计算任意形状的 !"# 应变分布，但它是数值解

法，结果不如格林函数法精确 $过 !"# 中心沿线宽

方向，随 !"# 线宽的增加，应变的绝对值逐渐变

大；导带边的能量几乎不随线宽变化，重空穴带边的

能量随线宽的增加逐渐变大，而轻空穴带边的能量

的变化趋势与重空穴带能量相反 $在以上讨论的基

础上，我们可以进一步分析应变对 !"# 中电子结

构和能级等的影响 $

［%］ &’() * +，,’-.’/) 0 %112 !"#$% !&’&( )"**+, $ !" 31
［4］ "’(5 6 0 4774 - $ !.,&/(&$0 )1.2&’#2 #" 478（9( :;9(<-<）［王占国

4774 人工晶体学报 #" 478］

［3］ ,9=></5 ?，0/@()=’(( *，A<)<(.-BC D D %118 3+’,&+* 4"&

5(&(1"2&1+0&+1(2（AB()B(：+B;( "9E<F GHB(-）

［2］ A9@ & *，&@ 6 &，&’(5 I ,，I@’(5 & 6 477J 60&’ 7/.2 $ !$, $

KK "$ K743（9( :;9(<-<）［刘玉敏、俞重远、杨红波、黄永箴 477J
物理学报 KK "$ K743］

［K］ A9@ & *，&@ 6 &，I@’(5 & 6 477L - $ 8’&(1 $ !0$ $ 9(0/,"# $ "%

2LL
［J］ A9@ & *，&@ 6 &，&’(5 I ,，I@’(5 & 6 477K )/$,(2( -"+1,’# ":

!(*$0",%+0&"1 &’ 43KK（9( :;9(<-<）［刘玉敏、俞重远、杨红波、黄

永箴 477K 半导体学报 &’ 43KK］

［L］ ?BM(<- +，N’@O ? P %11K - $ 6;;# $ 7/.2 $ (( 4222
［8］ +B5’9 , 477% - $ 6;;# $ 7/.2 $ !$ J11
［1］ &BB & I，A<< "，H;9( I 4772 !(*$0",% $ !0$ $ 9(0/,"# $ "! 13
［%7］ N’@O ? P，?BM(</- + #，Q’#<9EEF R S %11J - $ 6;;# $ 7/.2 $ )$

4K%K

!""#$% &" ’()# ’(*%+ &, -%).(, *(-%)(/0%(&, .,* /.,*1.2 (,
30.,%04*’()# ,.,&-%)0$%0)#- /.-#* &, $&,%(,004 #5.-%($(%6 %+#&)6!

&’B "<(T+9<U &@ 6;B(5T&@’( A9@ &@T*9( A@ S<(5TN<9
（ <,2&$&+&( ": =;&$0’# )"**+,$0’&$", ’,% =;&"(#(0&1",$02，>(. ?’@"1’&"1. ": =;&$0’# )"**+,$0’&$", ’,% ?$A/&B’C( 9(0/,"#"A$(2 ": 8$,$2&1. ": D%+0’&$",（EF79），

E($G$,A F,$C(12$&. ": 7"2&2 ’,% 9(#(0"**+,$0’&$",2，E($G$,A %778LJ，)/$,’）

（#<V<9C<) 42 ?<V<=></ 477L；/<C9-<) =’(@-V/9W. /<V<9C<) 3 *’/V; 4778）

P>-./’V.
X;< -./’9( )9-./9>@.9B(- BY Z@’(.@=TM9/< -./@V.@/<- ’/< )9-V@--<) >F .MB =<.;B)-，(’=<EF .;< VB(.9(@@= <E’-.9V9.F .;<B/F

./<’.<) ’- ’ Y9(9.< )9YY</<(V< W/B>E<= ’() .;< 0/<<(TY@(V.9B($ P(’EF.9V’E <OW/<--9B(- ’/< )</9C<) YB/ .;< -./’9( Y9<E)- M9.; 0/<<(T
Y@(V.9B(，M;9V; 9- -9=WE< YB/ .;< /<5@E’/ -;’W<) Z@’(.@=TM9/< $ X;< -./’9( Y9<E)- YB/ ’/>9./’/FT-;’W<) Z@’(.@=TM9/< V’( ><
V’EV@E’.<) >F VB(.9(@@= <E’-.9V9.F .;<B/F ’() .;< 9(YE@<(V<- BY <E’-.9V VB(-.’(.- ’/< VB(-9)</<) YB/ )9YY</<(. =’.</9’E-，’E.;B@5;
.;< /<-@E.- ’/< E<-- ’VV@/’.< $ X;< <YY<V. BY Z@’(.@=TM9/< M9).; B( -./’9( )9-./9>@.9B( ’() >’()5’W 9- ’(’EF-<) YB/ [(0’P-\0’P-
Z@’(.@=TM9/< (’(B-./@V.@/<- $ X;< ’>-BE@.< =’5(9.@)< BY .;< -./’9( 9( .;< >@E] BY .;< M9/< 9- ’..<(@’.<) -95(9Y9V’(.EF ’EB(5 .;<
M9).; )9/<V.9B($ P. .;< M9/< V<(.</，.;< -./’9(T=B)9Y9<) )9/<V. >’()5’W 9(V/<’-<- M9.; .;< )<V/<’-< 9( M9/< M9).;$

+,-./012：VB(.9(@@= <E’-.9V9.F .;<B/F，0/<<(TY@(V.9B(，-./’9(，>’()5’W
3455：L%%KS，L487R，L347?

!S/B^<V. -@WWB/.<) >F .;< D’.9B(’E D’.@/’E HV9<(V< NB@()’.9B( BY :;9(’（0/’(. DB$ J7J22772 ）’() .;< D’.9B(’E ,’-9V #<-<’/V; S/B5/’= BY :;9(’（0/’(.

DB$ 4773:,3%217%）$

U RT=’9E：%18KF’BM<(^9<_ 5=’9E $ VB=
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