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在 In0.6Ga0.4As/GaAs量子点中,采用一维等效势模型和有限差分法理论计算了激子态的性质,得到了激子跃迁

能和束缚能随磁场、横向束缚强度以及量子点尺寸的变化关系.结果表明: 加入磁场后, Zeeman效应使得激子的能

级简并度解除,激子的基态跃迁能与实验符合得很好;横向束缚强度或磁场强度的增加使得激子的束缚增强;量子

点的尺寸对激子的束缚产生重要的影响;通过电子-空穴间平均距离以及激子体系波函数分布图像分析了其产生的

物理机制.
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1 引 言

近年来, 凝聚态物理的飞速发展在诸如材料

科学、信息科学等领域产生了深刻的影响. 其中,

基于半导体光学和电子学特性的半导体器件更是

处于举足轻重的地位. 在小尺度下实现对器件物

理特性的操控是半导体技术的重要研究方向. 随

着新型材料生长技术和精细加工工艺的不断进步,

以量子点为代表的低维纳米结构成为研究的热点

领域.量子点因其三维方向受限被看作是 “人造原

子”,但其尺寸比自然界中的原子大得多,因此可以

实现对量子点的形状、尺寸及成分等性质的调控.

在量子点中, 激子因其独特的发光特性而在理论

和实验上广泛研究 [1−4]. Belhadj等 [1] 在实验上观

察了无外场时量子点中激子本征态的光学调控性

质; Xiao[2] 利用变分法计算了球形量子点中激子的

束缚能随磁场和量子点尺寸的变化; Gu和 Liang[3]

使用矩阵对角化方法研究了高斯形量子点中激子

的能谱,等等. 除此之外, 随着固态量子计算,尤其

是基于半导体材料的固态量子计算理论的发展,

也使得量子点中激子的研究越发受到人们的高度

关注 [5,6].

在我们的模型中, x-y 平面上载流子受到抛物

势的束缚,抛物势可以很好地模拟多种自组织生长

量子点 [7,8];沿着 z方向外加磁场,并且载流子受到

有限深势阱的作用. 由于激子体系中电子和空穴之

间的库仑相互作用存在奇点,使得薛定谔方程的求

解更加困难. Bednarek 等 [9]2003 年提出了一维有

效势模型,其结果与三维变分法所得结果符合得非

常好.目前, 求解薛定谔方程的数值研究方法主要

集中在变分法 [10−13]、矩阵对角化法 [14−16] 和蒙

特卡罗模拟法 [17,18]. 利用一维有效势模型和有限

差分法,我们已经研究了量子线中杂质 [19] 和激子

复合物 [20]的性质以及双量子点中激子 [21]的性质,

所得结果与实验符合得很好.为了避免寻找尝试波

函数和大矩阵对角化所带来的困难,本文利用有限

差分法求解激子在量子点体系中的薛定谔方程.
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2 理论模型

激子由一个电子和一个空穴组成, 横向 (垂直

于量子点生长方向)受到抛物势的束缚,沿纵向 (量

子点生长方向) 外加均匀磁场 B, 在 In0.6Ga0.4As

和 GaAs组成的异质结中,导带和价带的禁带宽度

即是电子和空穴在纵向受到的束缚势强度,即

Vi(zi) =


0 |zi| 6

W

2
,

Vi |zi| >
W

2
,

(1)

这里, i = e, h 表示电子和空穴, W 是量子阱的宽

度. 为了计算方便,我们没有考虑材料的介电常数

不连续性和有效质量不匹配性. 这样, 激子体系的

哈密顿可以写作:
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其中, m∗
e 和 m∗

h 是电子和空穴的有效质量; A 是

电磁矢势, 采用库仑规范时 A = 1/2B × r; ω e

和 ωh 是横向谐振子势的圆频率; ε 是介电常数;

reh =
√
(x e − xh)2 + (y e − yh)2 + (z e − zh)2 是

电子和空穴之间的距离; 激子哈密顿的最后两项

是 Zeeman能项,用来描写载流子的自旋和磁场之

间的相互作用,其中 µB 是玻尔磁子, g∗e 和 g∗h 分别

是电子和空穴的有效回转磁比; S e 和 Sh 是电子和

空穴的自旋矢量算符.

利用一维等效势模型 [9],假设横向束缚比纵向

束缚强得多, 激子的波函数 Ψ(r e , rh) 可以利用分

离变量法写为横向波函数 ψ(x e , y e , xh, yh)和纵向

波函数 φ(z e , zh)的乘积,即

Ψ(r e , rh) = ψ(x e , y e , xh, yh)φ(z e , zh). (3)

只考虑体系的最低能态,体系的横向波函数具有解

析的形式:
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其中, σ =
m∗

e

m∗
h

是电子和空穴的有效质量比;
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分别是电子和空穴的有效振动圆频率,它包括了抛

物势和磁场对圆频率的双重影响.用波函数 (4)式

对激子哈密顿 (2)式的横向自由度求平均值,可以

得到沿量子点生长方向的一维有效哈密顿:
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这里,
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是单电子和单空穴在体系中的横向基态能;

Veff(ze − zh) 是电子和空穴之间的一维有效库仑

相互作用能:
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其中erfcx(x) = exp(x2)erfc(x)

=
2√
π
exp(x2)

∫ ∞

x

x exp(−t2)dt

是标度误差补偿函数; 电子的自旋角动量 z 分

量 Sez 取 ±1/2, 重空穴的自旋角动量 z 分量 Shz

取 ±3/2, 那么激子态 z 分量的总角动量 mz =

±1,±2, 这些双重态间的自旋劈裂能可表示为:

∆E±1 = |g∗e +3g∗h|µBB和∆E±2 = |g∗e −3g∗h|µBB.

那么激子哈密顿 (5)式的本征值可以通过本征

方程

Heff
X φ(ze, zh) = EXφ(ze, zh) (7)

得到, EX 就是激子的基态能量. 方程 (7)的求解与

电子和空穴的纵向坐标有关,因此我们选择二维网

格的有限差分法进行数值计算,可以得到激子体系

的基态能和基态波函数. 定义激子的束缚能为

Eb = E(e) + E(h)− EX , (8)
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其中, E(e)和 E(h)分别是电子和空穴在量子点中

的基态能量. 利用激子的波函数可以得到电子和空

穴在 z方向上的平均距离:

⟨zeh⟩ =

∫∫
φ∗(ze, zh)|ze − zh|φ(ze, zh)dzedzh∫∫

φ∗(ze, zh)φ(ze, zh)dzedzh

.

(9)

3 结果与讨论

在计算中, In0.6Ga0.4As/GaAs量子点中载流子

各参数选取如下 [22]: m∗
e = 0.0404m0 (m0 是自

由电子质量), m∗
h = 0.350m0, g∗e = −0.81, g∗h =

−0.74, ε = 15.0, Ve = 468 meV, Vh = 230 meV.为

了保证有限差分法的计算精度,我们选取 500× 500

的二维网格.

图 1 给出了 ~ωe = ~ωh = 160.3 meV, W =

5.0 nm时激子的基态跃迁能 Et 和自旋劈裂能 ∆E

与磁场的关系, 实心点线是我们的理论计算结果,

空心点是文献 [22]中的实验数据. 从图 1(a)中可以

看到,重空穴激子在磁场为零时能量是四重简并的,

当加入磁场后,由于载流子自旋与磁场的相互作用,

即 Zeeman效应的出现使得激子的能量简并度被解

除.在 In0.6Ga0.4As/GaAs量子点中, 当电子和空穴

的自旋分别取 1/2 和 −3/2 时, 激子的 Zeeman 能

导致激子具有最低的能量值;并且随着磁场的增加,

体系的基态能减小,光谱出现红移,当 B > 6 T时,

它几乎是一个常数,这是因为此时 Zeeman能的变

化与反磁位移几乎是相等的. 从图 1(b)的计算结果

可以看出,两条自旋劈裂能线都随磁场的增加而呈

线性增加. 当 B = 8 T时,对应两条强谱线之间的

自旋劈裂能 ∆E±1 = 1.3984 meV,而对应两条弱谱

线之间的自旋劈裂能 ∆E±2 只有 0.6483 meV.事实

上, 对于激子, 自旋平行态间的跃迁在光学上是不

允许的,也就是说, mz = ±2的激子态不是明亮的

态. 此外,从 ∆E±1 随磁场变化的斜率还可以得到

激子的有效回转磁比 g∗X = 3.0198. 我们得到的这

些理论结果与实验 [22]符合得很好.

图 2(a)给出了量子点宽度 W = 5 nm时激子

的束缚能随横向束缚势强度的变化情况. 从图中

可以看出, 在 B = 0, 20, 40 T 三种情况时, 激子的

束缚能都随横向束缚的增强而单调增加, 这是因

为横向束缚的增加使得电子和空穴所受到的束缚

增强, 从而增大了它们之间的库仑相互作用, 导致

了激子体系的束缚能增强. 由于沿 z 方向的外加

磁场对于载流子横向运动的作用与抛物势相同,

因此磁场越强, 束缚能也就越大,这一点也可以从

图 2(b) 中看出来. 并且, 在横向束缚较弱的时候,

磁场对于激子束缚能的影响比较明显,随着横向束

缚逐渐增强,不同磁场下的激子束缚能的差别越来

越小.

图 1 激子的基态跃迁能 (a)和自旋劈裂能 (b)与磁场的关

系,实心点是理论计算结果,空心点是实验结果 [22]

从图 3(a)中可以看到,激子的束缚能随量子点

宽度的增加先增大后减小. 这是因为,当量子点的

宽度很小时, 体系对于载流子的束缚作用很强, 但

电子和空穴很容易隧穿到垒中,使得电子和空穴之

间的平均距离较大 (见图 3(b)), 束缚能较小; 当量

子点尺寸增大后,体系对于电子和空穴的束缚逐渐

减弱,与此同时,载流子的隧穿概率也在逐渐减小,

电子和空穴同时位于量子点中的概率增加,导致电

子-空穴间的平均距离减小, 激子体系的束缚能增

加, 在 W = 2.8 nm 时激子束缚能出现最大值, 电

子-空穴间平均距离出现最小值; 继续增加量子点
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尺寸后, 电子和空穴隧穿概率越来越小, 量子点尺

寸对于激子的束缚起到了主要的作用, 所以, 量子

点宽度越大,体系的束缚强度越小, 激子体系的束

缚能也就越小. 对于上面的解释,从图 3(c)中可以

得到更好的理解. 此外,从图 3(c)中还可以看到,电

子的隧穿能力要比重空穴的强很多,这是因为隧穿

概率和载流子的有效质量有关,载流子有效质量越

大,隧穿概率越小.

图 2 W = 5 nm 时, (a) 激子基态束缚能与横向束缚强度的关系, 实线、虚线和点线分别对应 B = 40, 20, 0 T;

(b) ~ωe = ~ωh = 120 meV时激子基态束缚能与磁场的关系

图 3 B = 8 T, ~ωe = ~ωh = 120 meV 时, 激子基态束缚能 (a) 和电子-空穴间平均距离 (b) 与量子点宽度 W 的关系;

(c)为W = 1, 2.8, 6, 10 nm四种情况时激子波函数随电子和空穴坐标的变化情况

4 结 论

本文对 In0.6Ga0.4As/GaAs 量子点中的激子态

进行了研究, 并发展了激子态的理论和计算方法.

计算结果表明: 重空穴激子的跃迁能在磁场与载流

子自旋的相互作用下发生劈裂,使得无磁场时激子
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能级的四重简并度被解除;当增加横向束缚强度和

外加磁场时, 体系对于载流子的束缚增强, 激子的

束缚能亦增强; 在改变量子点的宽度后, 激子体系

的束缚能发生明显的变化,这说明量子点的尺寸对

激子的束缚会产生重要的影响.我们的理论结果合

理地解释了文献 [22]的实验结果,并为可操控的光

电器件设计和应用提供了物理模型和理论依据.
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Abstract

In In0.6Ga0.4As/GaAs quantum dot, using a one-dimensional effective potential model and the finite difference method, we

theoretically study the properties of an exciton under the influence of an applied magnetic field, such as the transition energy, the

binding energy, the spatial distributions of the electron and the hole. The effects due to the applied magnetic filed and the quantum

confinement on the binding energy are analyzed, and the following results are obtained: the ground state transition energy of the heavy-

hole exciton can split into four energy levels due to the Zeeman effect, of which the results are in good agreement with experimental

results; the binding energy increases monotonically with the increase of lateral confinement or magnetic field; the size of the quantum

dot has a significant influence on the binding energy of the exciton, which can be seen both from the average distance between the

electron and the hole and from the wave function distributions of the exciton.
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