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纤锌矿In0.19Ga0.81N/GaN量子阱中光学声子和
内建电场对束缚极化子结合能的影响∗

赵凤岐† 张敏 李志强 姬延明

(内蒙古师范大学物理与电子信息学院, 功能材料物理与化学内蒙古自治区重点实验室, 呼和浩特 010022)

( 2014年 3月 10日收到; 2014年 5月 14日收到修改稿 )

用改进的Lee-Low-Pines变分方法研究纤锌矿 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱结构中束缚极化子能量和结
合能等问题, 给出基态结合能、不同支长波光学声子对能量和结合能的贡献随阱宽和杂质中心位置变化的
数值结果. 在数值计算中包括了该体系中声子频率的各向异性和内建电场对能量和结合能的影响、以及电
子和杂质中心与长波光学声子的相互作用. 研究结果表明, In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料中光学声子和
内建电场对束缚极化子能量和结合能的贡献很大, 它们都引起能量和结合能降低. 结合能随着阱宽的增大
而单调减小, 窄阱中减小的速度快, 而宽阱中减小的速度慢. 不同支声子对能量和结合能的贡献随着阱宽
的变化规律不同. 没有内建电场时, 窄阱中, 定域声子贡献小于界面和半空间声子贡献, 而宽阱中, 定域声
子贡献大于界面和半空间声子贡献. 有内建电场时, 定域声子贡献变小, 而界面和半空间声子贡献变大, 声
子总贡献也有明显变化. 在 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱中, 光学声子对束缚极化子能量和结合能的贡献比
GaAs/Al0.19Ga0.81As量子阱中的相应贡献 (约 3.2—1.8和 1.6—0.3 meV)约大一个数量级. 阱宽 (d = 8 nm)
不变时, 在 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱中结合能随着杂质中心位置Z0的变大而减小, 并减小的速度变快. 随
着Z0的增大, 界面和半空间光学声子对结合能的贡献缓慢减小, 而定域光学声子的贡献缓慢增大.
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1 引 言

氮 化 物 半 导 体 材 料 (如GaN, InN, AlN,
InxGa1−xN, AlxGa1−xN)具有奇特的性质 [1−3], 这
些材料在制备光探测器件 (绿光和蓝光)、激光二极
管和高频大功率等器件中得到广泛应用 [4,5]. 氮
化物材料有两种稳定的结构, 即闪锌矿和纤锌矿
晶体结构. 宽能带、单轴各向异性、多支奇特的
声子模是纤锌矿材料的重要特性. 研究发现, 在
纤锌矿材料中光学声子模以混合模的形式存在,
不存在纯的纵光学 (LO)声子模和模光学 (TO)声
子模 [6]. 由于纤锌矿氮化物材料构成的量子阱

(如 InxGa1−xN/GaN或GaN/AlxGa1−xN)材料展
现出一些独特的性质, 在激光二极管、光电器、远
红外光电探测器和光发射二极管等器件中得到应

用 [7−15].
有些研究小组 [16−31]对氮化物材料构成的低

维体系 (异质结、超晶格、量子阱等)的晶格振动、能
带结构、发光和吸收光谱、杂质态和激子结合能、

内建电场等问题进行了研究, 得到了一些理论和
实验结果. 纤锌矿异质结和量子阱结构中电子 -声
子相互作用Frohlich哈密顿量被Lee研究组 [32,33]

用连续介质模型和伦敦单轴晶体模型导出的. 他
们的研究发现, 在纤锌矿单量子阱结构中与电子
相互作用的长波光学声子模有四支, 即定域 (CF)
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声子模、界面 (IF)声子模、半空间 (HS) 声子模和传
播 (PR)声子模. Shi研究组 [34−36]用转移矩阵方

法获得了纤锌矿异质结结构中电子 -声子相互作
用Frohlich哈密顿量. 由于纤锌矿结构的单轴各
向异性, 纤锌矿量子阱材料中电子 -声子相互作用
Frohlich哈密顿量比闪锌矿量子阱材料中相应哈密
顿量复杂, 并且纤锌矿量子阱结构中存在较强的内
建电场 [37−39], 这就导致在纤锌矿量子阱结构中电
子 -声子相互作用有关问题的研究比闪锌矿量子阱
结构中相应研究难的多. 作者在前些工作中 [40,41]

从Lee研究组导出的Frohlich哈密顿量出发, 讨论
了纤锌矿GaN/Al0.3Ga0.7N抛物量子阱材料中自
由极化子能量和跃迁能量以及电子 -声子相互作用
导致的能移等问题. 纤锌矿 InxGa1−xN/GaN量子
阱材料中不同支声子引起的极化子效应、内建电

场对自由极化子和磁极化子能量和跃迁能量的影

响分别在文献 [42]和 [43]中讨论. Shi研究组 [44−47]

利用他们导出的电子 -声子相互作用Frohlich哈密
顿量, 研究纤锌矿GaN/AlxGa1−xN 量子阱材料中
不同支声子引起的极化子能移等问题. 据了解,
InxGa1−xN/GaN 量子阱材料 (纤锌矿)中不同支
声子模和内建电场对束缚极化子能级和结合能的

影响的报到较少. 因为氮化物量子阱材料 (纤锌
矿)中内建电场对电子态能量和不同支声子对极
化子能移的影响较大, 并且电子与声子耦合很强
(α ≈ 0.40), 因此有必要进一步讨论这方面的问题.

本文用改进的Lee-Low-Pines(LLP)变分方法
讨论了 InxGa1−xN/GaN量子阱材料 (纤锌矿)中
束缚极化子结合能、内建电场和不同支光学声子对

束缚极化子能量和结合能的影响等问题. 计算中
考虑了该结构中内建电场和不同支 (包括CF, HS,
IF)声子模影响, 并且考虑电子和杂质中心均与光
学声子相互作用.

2 模型和理论推导

考虑一个纤锌矿 InxGa1−xN/GaN量子阱结
构, 阱材料 InxGa1−xN位于 |z| < d范围 (λ = 1),
垒材料GaN位于 |z| > d区间 (λ = 2). 坐标系Z轴

选为垂直于量子阱界面, X-Y 平面平行于量子阱界
面. 杂质中心位于 (0, 0, Z0)处, 利用有效质量近似
和考虑纤锌矿结构的各向异性, 束缚极化子体系哈
密顿量写为

H = pz

(
pz

2mzλ

)
+

p2⊥
2m⊥λ

+ V (z)− e2

4πε∞λ r

+
∑
wn

~ωa+n (w)an(w) +HI , (1)

其中, m⊥λ和mzλ是材料 (λ = 1, 2)中电子带有效
质量, ε∞λ 是材料中高频介电常数, an(w)和a+n (w)

是波矢为w(对CF和HS声子模, w = (q, kλz), 对
IF声子模, w = q)的类LO和类TO声子消灭算符
和产生算符. n = {p, b}, p 代表对称和反对称模,
b代表CF, IF和HS模 (包括类LO和类TO声子).
V (z)是势函数, 把它写为

V (z) =


V0 + eFd, z < −d/2,

−eFz, |z| 6 d/2,

V0 − eFd, z > d/2,

(2)

其中, V0 = 0.7∆Eg, ∆Eg = x[Eg(GaN) −
Eg(InN)] − bx(1 − x), 调节参数 b取为 1.4 eV[48],
e是基本电荷, F是该结构中的内建电场, 它的正方
向选为坐标轴Z轴相反方向. 当x = 0.19时, F的
大小值取为1.56 MV/cm [49]. 光学声子与电子和杂
质中心的相互作用哈密顿量可表为

HI =
∑
wn

[gn(z) exp(iq · ρ)− gn(z0)]

× [an(w) + h.c.]. (3)

这里ρ和q分别是x-y平面上的电子位置矢量和声
子波矢量. 对于对称CF声子, 耦合函数可写为 [32]

gS,CF = − i{4π~ e2L−2}1/2

× {(∂/∂ω)(ε1⊥q2 + ε1zk
2
1m)d/2

− 2q(∂/∂ω)fs(ω) cos(k1md/2)}−1/2

× χS,CF , (4)

其中,

χS,CF

=


cos(k1mz), (|z| < d/2),

cos(k1md/2) exp(−κ2(|z| − d/2)),

(|z| > d/2).

(5)

方程 (4)中,

fs(ω) = sgn(ε1z)
√
−ε1⊥(ω)ε1z(ω) sin(k1md/2)

− sgn(ε2z)
√
ε2⊥(ω)ε2z(ω) cos(k1md/2),
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k1m由方程ε1zk1m sin(k1md)−ε2zk2 cos(k1md) = 0

决定, 并满足2mπ/d < k1m < 2(m+ 1)π/d , m对
一系列的定域模求和. L2是量子阱界面面积.

类似于对称CF声子, 反对称CF声子、HS和
IF声子的耦合函数参看文献 [32]. CF和HS声
子频率ω用相关材料 (λ = 1, 2)参数由方程
ελ⊥ sin2 θλ + ελz cos2 θλ = 0决定. θλ是波矢w

和 z轴之间夹角, 介电函数 ελ⊥和 ελz是频率ω

的函数, 它们的关系参看文献 [32]. 对称 IF声
子频率ω由方程

√
ε1⊥ε1z tanh(

√
ε1⊥/ε1zqd/2) −

√
ε2⊥ε2z = 0决定, 且 ε1zε2z < 0 (ε1⊥ε1z > 0

和 ε2⊥ε2z > 0), 而反对称 IF声子频率ω由方程
√
ε1⊥ε1z coth(

√
ε1⊥/ε1zqd/2)−

√
ε2⊥ε2z = 0决定,

ε1zε2z < 0.
通过对系统哈密顿算符做两次幺正变换, 可以

简化求解过程. 幺正变换形式取为

U1 = exp
[
− i

∑
wn

q · ρa+n (w)an(w)

]
, (6)

和

U2 = exp
{∑

wn

[fnχna
+
n (w)− f∗nχnan(w)]

}
. (7)

其中, fn和 f∗n是变分参数, 对体系能量求最小值而
确定. 变换后的哈密顿量为

H∗ = U−1
2 U−1

1 HU1U2. (8)

系统的基态波函数选为

ψ = Cφ(z)ϕ(ρ)|0⟩, (9)

其中,

ϕ(ρ) =

(
1

2π

)1/2

β e−βρ/2
, (10)

|0⟩是声子真空态, C是归一化常数, β是变分参数,
电子Z方向运动的波函数φ(z)通过数值求解薛定

谔方程而确定. 束缚极化子基态能量为

E1s = ⟨ψ|H∗|ψ⟩, (11)

结合能为

Eb = Ef − E1s. (12)

Ef是量子阱中自由极化子能量

闪锌矿结构中极化子哈密顿量参看自文

献 [50], 处理方法与纤锌矿结构中的处理方法相同.

3 数值计算结果和讨论

束缚极化子能量和结合能, 以及不同声子模
对结合能的贡献通过对方程 (11)和 (12)进行数值
计算而获得, 得出的结果分别在图 1至图 5中给出.
InxGa1−xN材料的相关参数利用有效声子模近似
方法 [51]获得. 数值计算中所用的参数在表 1和

表 2中给出.

表 1 纤锌矿结构中用到的参数

materials m⊥ = mz ε∞⊥ ε∞z ω⊥ ωz ω⊥L ωzL Eg

GaN 0.20 [52] 5.70 [53] 5.70 [53] 69.56 [54] 66.08 [54] 92.12 [54] 91.13 [54] 3.51 [52]

InN 0.12 [52] 8.40 [55] 8.40 [55] 59.02 [56] 55.43 [56] 73.53 [56] 72.64 [56] 1.99 [52]

表 2 闪锌矿结构中用到的参数

materials m ε∞ ωLO ωTO Eg

GaN 0.15 [52] 5.70 [53] 90.63 [57] 68.32 [57] 3.30 [52]

InN 0.10 [58] 8.40 [55] 72.66 [56] 58.52 [56] 1.94 [52]

不同支声子对束缚极化子基态能量的贡

献 (∆En
ph)由电子与声子相互作用引起的贡献

An(<0)和杂质中心与声子相互作用引起的贡献
Bn(>0)两个部分构成, 即∆En

ph = An + Bn. 由于
电子与声子耦合比杂质中心与声子耦合强, 因此
An的绝对值大于Bn的值. 不同支声子对结合能的

贡献∆En
b = Cn − An − Bn, Cn(<0)是没有杂质

中心时电子与声子相互作用对自由极化子能量的

贡献.
图 1中给出纤锌矿 (闪锌矿)In0.19Ga0.81N/GaN

量子阱结构中束缚极化子基态结合能 (Eb)随 d

变化的函数规律. 从图 1中看出, 在不同情况
下, Eb均随着 d的增大而单调减小, 最后趋近于
In0.19Ga0.81N体材料中的值. 因为, d增大过程中,
量子阱材料对电子的受限程度减弱, 使得电子远离
杂质中心向外移动, 这就引起结合能降低. 有声子
作用时的结合能明显小于没有声子作用时的结合
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能, 声子作用使得结合能减小, 并且减小程度较大.
这主要是杂质与声子相互作用引起的, 如果忽略杂
质与声子相互作用, 声子作用对结合能的贡献非常
小. 内建电场破坏了体系的对称性, 迫使电子偏离
杂质中心, 导致有内建电场时的结合能明显小于没
有内建电场时的结合能. 从图 1中还可以看出, 由
于两种结构中相关参数不同, 纤锌矿结构 (无内建
电场)中的结合能大于闪锌矿结构中的结合能.
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图 1 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料中束缚极化子基
态结合能随阱宽 d变化的函数关系 (线 1代表纤锌矿 (没
有内建电场)中结果, 线 2代表闪锌矿中结果, 线 3代表纤
锌矿 (有内建电场)结果. 点线和实线分别表示没有声子
和有声子结果)

不同声子模 (包括CF, IF, HS)对结合能的贡
献随d的变化规律在图 2中绘出. 从图 2看出, 不
同声子对结合能的贡献大小和随 d的变化规律

有所不同, 并且它们均使得结合能降低. 有内
建电场时, CF声子贡献缓慢增大, 而没有内建
电场时, CF声子贡献随阱宽 d的增大而明显增

大. 因为没有内建电场时, 随着 d的增大, 波函
数居域性增强, 因此CF声子与电子和杂质中心
耦合变强, 这时ACF, BCF和CCF数值变大, 使得
∆ECF

b = CCF − ACF − BCF数值明显增大. 而有
内建电场时, 电子受内建电场的作用接近于量子阱
左界面, 这时电子与CF声子的耦合变弱, 这就引
起CF声子贡献变小. 在d的增大的过程中, 电子和
杂质中心与CF声子的耦合增强, ACF, BCF和CCF

数值缓慢变大, 因而∆ECF
b = CCF − ACF − BCF

数值缓慢增大. IF声子贡献随d变化的函数关系

图有一个最大值. 因为, d非常小时, 电子随穿
到垒材料中的概率大, 这时 IF声子与电子的耦合
变得不那么强. 当 d增大时, 电子随穿到垒材料
中的概率减小, 到了某一 d值, IF声子与电子的

耦合变得最强, 这时 IF声子贡献达到最大值. 之
后, 在d的继续增大过程中, IF声子与电子和杂质
中心的耦合变弱, AIF, BIF和CIF数值变小, 因而
导致∆EIF

b = CIF − AIF − BIF数值变小. HS声
子贡献随着d的增大而单调减小. 由于量子阱结
构和杂质中心对电子的共同束缚, 电子随穿到
垒材料的概率随d的增大而迅速减小, 使得HS声
子与电子和杂质中心的的耦合变弱, 这就引起
∆EHS

b = CHS − AHS − BHS数值变小. 声子总贡
献, 即∆ECF

b + ∆EIF
b + ∆EHS

b 随d的增大而先增

大, 在某一阱宽处达到极大值, 然后减小. 有内建
电场时, 声子总贡献明显小于没有内建电场时的相
应值. 这些规律的产生与电子和杂质中心在量子
阱中受量子限制有关. 从图 2中还能看出, 纤锌矿
In0.19Ga0.81N/GaN量子阱结构 (没有内建电场)中
声子总贡献大于闪锌矿结构中的声子总贡献.

0
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图 2 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料中长波光学声子
对结合能的贡献随阱宽 d变化的函数关系 (纤锌矿中有
内建电场和没有内建电场的结果分别用点线和实线表示,
CF, HS, IF声子贡献以及它们的和分别用线 1, 线 2, 线 3
和线 4表示. 而用虚点线表示闪锌矿结构中声子总贡献)

图 3中绘出了 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料
中CF, IF和HS光学声子对束缚极化子基态能量
的贡献随d变化规律. 从图 3看出, 不同支声子对
基态能量的贡献大小和随d变化的规律完全不同.
有内建电场时, HS(IF)声子模的贡献随着d的增大

先急剧 (缓慢)减小, 到某一阱宽处达到极小值, 之
后非常缓慢 (明显)增加. 因为内建电场迫使电子
接近于左界面, 电子与HS(IF)声子模的耦合变强,
这时AHS(AIF)数值变大, 而杂质中心始终在量子
阱中心处, 它与HS(IF)声子模的耦合没有明显变
化. 随着阱宽的增大, AHS(AIF)和BHS (BIF)数值
均变小, 但这些量的数值变小程度不一样, 因此,
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∆EHS
ph 和∆EIF

ph曲线出现上述情况. 而没有内建电
场时, 随着阱宽的增大, 电子和杂质中心与HS(IF)
声子的耦合变弱, 并且AHS(AIF)和BHS (BIF)数
值均匀减小, 则∆EHS

ph 和∆EIF
ph单调下降. 有内建

电场时的HS(IF)声子模的贡献均大于没有内建电
场时的相应值. 对CF 声子模, 有内建电场时的声
子模贡献均小于没有内建电场时的相应值, 而且
这两个贡献均随着 d的增大而先明显增加, 之后
非常缓慢增加. 因为内建电场作用, 电子与CF声
子耦合变弱, 这时ACF数值小于没有内建电场的

ACF数值, 而BCF 数值变化不大, 因此∆ECF
ph 数值

小于没有内建电场时的相应值, 并且两者随 d变

化规律也不一样. 在 d增大过程中, 电子和杂质
中心与CF声子耦合变强, 这时ACF和BCF数值均

变大, 而ACF数值变大程度比BCF数值快, 这就引
起∆ECF

ph 数值随着 d的增大而增大. 声子总贡献
(∆ECF

ph + ∆EIF
ph + ∆EHS

ph )均随d的增大而先减小,
在某一阱宽处达到极小值, 然后缓慢增大. 纤锌矿
结构中内建电场使得声子对能量的贡献变大, 并且
这贡献大于闪锌矿结构中的声子总贡献. 上述这些
规律仍是电子和杂质中心在量子阱结构中受量子

限制引起的.
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图 3 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料中不同支长波光
学声子模对束缚极化子基态能量的贡献随 d变化函数曲

线 (纤锌矿结构中有和没有内建电场的结果分别用点线和
实线表示, HS, IF, CF声子贡献以及它们的和分别用线
1, 线 2, 线 3和线 4表示. 而用虚点线表示闪锌矿中声子
总贡献)

在阱宽 (d = 8 nm)不变条件下, In0.19Ga0.81
N/GaN量子阱中束缚极化子基态Eb 随Z0变化的

函数关系在图 4中给出. 这三种情况中, Eb 随着

Z0变化的函数规律基本相同, 均随着Z0的增大而

Eb单调减小. 因为电子受量子体系的受限, 随杂质
中心位置Z0的增大, 使得电子与杂质中心的距离

变大, 这就引起结合能降低.
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图 4 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱中束缚极化子基态结
合能随杂质中心位置Z0变化的函数关系 (线 1代表纤锌
矿 (有内建电场)中结果, 线 2代表闪锌矿中结果, 线 3代
表纤锌矿 (没有内建电场)中结果. 有声子和没有声子情
况分别用实线和点线表示)
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图 5 纤锌矿 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱 (给定阱宽
d = 8 nm)中不同支声子对束缚极化子结合能的贡献
随Z0变化的函数关系 (点线和实线分别代表有和没有内
建电场的结果, 线 1, 线 2和线 3分别代表HS, IF和CF
声子模贡献, 而线 4是声子总贡献)

图 5中给出 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱 (给定
阱宽d = 8 nm)中不同支声子对束缚极化子基结合
能的贡献随Z0变化的函数规律. 从图 5中看到, IF
和HS声子模贡献随着Z0的增大而缓慢减小, 有内
建电场时的贡献变小速度大于没有内建电场时的

贡献变小速度. 因为, 随着Z0的增大, 没有内建电
场时,电子 (杂质中心)与 IF和HS声子模耦合增强,
使得AIF 和AHS(BIF和BHS)数值变大, 但AIF 和

AHS数值变大程度大于BIF和BHS 数值变大程度,
即∆En

ph = An + Bn数值变大, 阱宽d不变时, CIF

和CHS是常数, 这就引起∆EIF
b 和∆EHS

b 数值随着

Z0的增大而减小. 有内建电场时, 杂质中心向Z轴

正方向移动过程中, 由于内建电场迫使电子接近
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于量子阱左界面, 电子始终在左界面附近. 因此电
子与 IF和HS 声子模的耦合随着Z0的增大而变化

不大, 即AIF 和AHS数值变化较小, 这时CIF −AIF

和CHS −AHS变化较小, 但BIF和BHS变化与没有

内建电场时的情况相同, 这就出现图 5的变化规律.
对CF声子模, 没有内建电场时, 随着Z0的增大, 电
子和杂质中心与CF声子模耦合减弱, 但杂质中心
与CF声子耦合减弱程度比电子与CF声子耦合减
弱程度慢, 即∆ECF

ph = ACF + BCF数值变小, 而
∆ECF

b = CCF −∆ECF
ph 数值变大, 这就引起CF声

子贡献随着Z0的增大而缓慢增大. 有内建电场时,
由于内建电场迫使电子始终在左界面附近, 电子与
CF声子耦合随着Z0的增大而不引起较大的变化,
即ACF数值变化较小, 而杂质中心与CF声子耦合
减弱, BCF明显变小,则∆ECF

b = CCF−ACF−BCF

随着Z0的增大而缓慢增大. 由于量子阱结构和内
建电场对体系的作用, 有内建电场时, 声子总贡献
随着Z0的增大而减小, 而没有内建电场时, 声子总
贡献随着Z0的增大而增大.

计算结果表明, 声子的贡献主要来自于类LO
声子模, 它的贡献比类TO声子的贡献约大两个
数量级, 因此计算中可以不考虑类TO声子的贡献.
由于ε1⊥ε1z < 032条件的约束, In0.19Ga0.81N/GaN
量子阱 (纤锌矿)结构中不存在类LO传播声子
模.In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料中声子贡献比
GaAs/Al0.19Ga0.81As中声子贡献大一个数量级,
因此在 InxGa1−xN/GaN量子阱体系中讨论与电
子 -声子相互作用有关问题时有必要计入声子作用.

4 结 论

采用改进的LLP中间耦合方法讨论了
In0.19Ga0.81N/GaN量子阱结构 (纤锌矿)中束缚极
化子结合能Eb 和不同支长波光学声子对能量和结

合能的贡献随阱宽和杂质中心变化的函数关系. 在
数值计算中计入了纤锌矿 In0.19Ga0.81N/GaN量子
阱材料中CF, IF和HS(类LO和类TO)声子频率
的各向异性和内建电场的影响, 同时计入杂质中心
和电子与长波光学声子的耦合作用. 结果表明, 结
合能随着阱宽的增大而单调减小,窄阱中减小的快,
而宽阱中减小的较慢, 最后趋近于 In0.19Ga0.81N体
材料中的值.In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料中声
子对束缚极化子能量和结合能的贡献较大, 并明

显降低能量和结合能. 不同支声子对能量和结
合能的贡献随阱宽的变化趋势不同. 没有内建
电场时, 窄阱中, CF声子贡献比HS和 IF声子贡
献小, 而宽阱中, CF声子贡献比HS和 IF声子贡
献大. 有内建电场时, CF声子贡献变小, 而HS
和 IF声子贡献变大. 这说明内建电场强烈影响
着不同声子模以及它们的和对能量和结合能的

贡献. 在 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱中阱宽的变
化范围内, 声子对束缚极化子能量和结合能的贡
献比GaAs/Al0.19Ga0.81As量子阱中的相应值 (约
3.2—1.8和1.6—0.3 meV)大得多.

在阱宽固定 (d = 8 nm)的 In0.19Ga0.81N/GaN
量子阱中, 随着杂质中心位置的增大, 电子受量子
阱和杂质中心的束缚程度减弱, 结合能随着杂质中
心位置的变大而减小.IF和HS声子对结合能的贡
献随着杂质中心位置的增大而缓慢减小, 而CF声
子的贡献随着杂质中心位置的增大而缓慢增大. 没
有内建电场时, 声子总贡献随Z0的增大而非常缓

慢增大, 而有内建电场时, 声子总贡献随着Z0的增

大而缓慢减小. 纤锌矿 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱
材料 (没有内建电场)中极化子效应明显大于闪锌
矿 In0.19Ga0.81N/ GaN量子阱材料中的极化子效
应. 由于在 In0.19Ga0.81N/GaN量子阱材料 (纤锌
矿)中极化子效应和内建电场作用较大, 因此在该
体系中讨论电子态能级问题时应该考虑这些因素.
我们的此项研究工作对进一步研究纤锌矿半导体

低维结构中电子 -声子系统会有帮助的.
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Abstract
The energies and binding energies of the bound polarons in a wurtzite In0.19Ga0.81N/GaN quantum well are inves-

tigated by means of a modified Lee-Low-Pines variational method. Contributions of ground state binding energies and
different branches of a longwave optical phonon mode to the energies and binding energies of the bound polarons as a
function of the well width and impurity center position are given. Effects of the anisotropy of phonon frequency and
built-in electric field in the system on the energies and binding energies, and the electron and impurity center-optical
phonon interaction, are included in the calculations. Results show that the contributions of optical phonons and built-in
electric field to the ground state energy and binding energy of the bound polarons in a wurtzite In0.19Ga0.81N/GaN
quantum well are very large, and result in the reduction of energy and binding energy. The binding energy decreases
monotonically with increasing well width, and the speed of decrease is fast in the narrower well while the speed of
decrease is slow in the wider well. Contributions of different branches of phonons to the energies and binding energies
as a function of well width are different. In the narrower well, contributions of the confined phonon (withoud built-in
electric field) are smaller than those of the interface and half-space phonons, while in the wider well, contributions of the
confined phonons are larger than those of the interface and half-space phonons. Contributions of the confined phonon
(with built-in electric field) become larger, whereas those of the interface and half-space phonons become smaller, and
the total contribution of phonons also have obvious change. Contributions of these optical phonons to the ground state
energies and binding energies of the bound polarons in In0.19Ga0.81N/GaN quantum wells are larger than the corre-
sponding values (about 3.1—1.6 meV and 1.5—0.3 meV) of those in GaAs/Al0.19Ga0.81As quantum wells. The binding
energies in In0.19Ga0.81N/GaN quantum wells decrease monotonically with increasing location Z0 of the impurity center
for a constant well width d = 8 nm, and the decrease of speed becomes faster. As the position of the impurity center
is increasing, the contributions of the the interface and half-space phonons decrease slowly, and those of the confined
phonons increase slowly as well.
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