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建立了 )*+,-.+, )*+球状纳米系统物理模型和电子状态满足的方程 /应用 ! 矩阵理论，探讨了 0态电子的能
量和寿命以及概率分布随势垒和势阱宽度的变化规律 /结果表明：电子能量和寿命随垒势宽度增大而增大；电子能
量随阱宽增大而减小，而寿命随阱宽增大而增大；层间相互作用对结果有重要影响 /
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!国家自然科学基金（批准号：$"$!#&"#）资助的课题 /

$ 2 引 言

由于球状纳米系统在理论和应用上的重要性，

对它的研究已成为人们很感兴趣的问题之一 / $33!
年陈曦等人［$］在有效质量近似下采用变分法研究了

-4506-4$ 7 "58"50球状量子点的杂质能谱，+9:;;0和
<=>0等人［&，(］先后用离子溅射方法制备了 -.+,)*+
和 -.+,)*+,-.+球状多层纳米系统并从实验和理论
上研究了这种封闭型多层球状纳米系统中电子能谱

随系统几何尺寸的关系 /上述研究中，均以势能较小
的 )*+作中间层，势能大的 -.+作内核和外层，结果
在小于外面介质势垒高度的范围内形成分立能级的

束缚定态，而高于势垒时形成连续谱 / $33#，?@49:等
人［!］制备出 )*+,-.+,)*+ 开放型球状纳米系统，在
这种系统中，中间层（-.+）势能很大，内核和外层
（)*+）势能小，这时电子状态为准定态，电子具有有
限寿命，对这种系统的能谱，文献［%］在未考虑层间
互作用下进行了理论研究，所得电子能级与势垒宽

度无关的结论与文献［A］的实验事实不符，而且也未
讨论电子的概率分布 / &""$ 年，张希清［#］定性探讨
了 -.+=,-.BC+= 多量子阱激子光学性质和电子能
态，&""& 年，徐岭等人［’］用胶体化学法制备了球状
-.+=,)*+=,-.+=纳米系统，在有效质量近似下估算
了电子能态，但未定量研究电子能量、寿命以及概率

分布 /近年来，文献［3，$"］对球状纳米系统电子能量
和在磁场中塞曼分裂作了研究，但研究的仍是封闭

型三层球状纳米系统，对开放型三层球状结构未作

研究 /为此，本文以 )*+,-.+,)*+ 球状纳米系统为
例，建立物理模型，考虑层间相互作用，研究系统中

电子能量、寿命及概率分布随势垒、势阱宽度变化

规律 /

& 2 物理模型

所研究的系统是以 )*+作核和外层介质，中间
层为 -.+的球状纳米系统 /外层 )*+ 很厚，电子在
)*+中的势能比在 -.+中要低，且在同种介质中势
能变化很小（见图 $）［$$］/

图 $ 电子在 )*0和 -.0中的势能
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作为零级近似，将 !"# 中电子势能取为零，而
$%#中的电子势能看作一方势垒，则电子势能 !（ "）
可写为

!（ "）&
’ ’! " ! #’，" " #(，

$ #’ ! " ! #(
{ )

（(）

注意到，在 !"#和 $%#层中电子的有效质量不
相同，设在 !"# 中电子的有效质量 % & %’，而在

$%#中为 % & %(，电子满足的薛定谔方程为

*!
+

+
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%

!
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-. 电子波函数的零级近似

因势场球对称，可令"（ "，#，$）& #（ "）’(%（#，

$），这里，#（ "）是径向波函数，’(%（#，$）是球谐函
数，( 和 % 是角动量量子数和磁量子数 )为简便起
见，同时考虑定态情况，电子处于 /态的概率最大，
而处于 0，%等激发态的可能性很小 )因此，我们仅对

/态电子的性质作以讨论 )

对于 ( & ’ 的情况，令 ) & +%(（$ * &）1!# +，

* & +%’ & 1!# +，得到径向函数 +（ "）& #（ "）" 满足

%+ +（ "）
% "+ , *+ +（ "）& ’ ’! " ! #’，" " #(，

%+ +（ "）
% "+ * )+ +（ "）& ’ #’ 2 " 2 #(

{ )
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其解之一为

+（ "）（,） &

,34*" , -3*4*" ’ 2 " ! #’，

%3)" ,&3* )" #’ 2 " 2 #(，

.34*" , /3*4*" " " #(

{
)

（5）

因为在 " 6 #( 的区域内，电子不能向左传播，所以

取 / & ’；为研究方便，取 . & ()而 ,，-，%，&的值由
波函数和概率密度在边界上连续的条件求出，结

果为
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(

+%’ #( )
，

这里!% & %’ * %(，0 ,
’ &（%’ ) , 4*%(）#’，

0 *
’ &（%’ ) * 4*%(）#’，

0 ,
( &（%’ ) , 4*%(）#(，0 *

( &（%’ ) * 4*%(）#( )
另一个解为 +（ *）（ "）是前一个解的共厄复数，即
［+（ ,）（ "）］$ & +（ *）（ "），（-）式的普遍解为

+（ "）& (
4 +"2（*# ）

* +（*）（ "）, 2（*）+（,）（ "[ ]），

（7）
式中的 2（*）为散射矩阵，其表达式由文献［7］给出：
2（*）&

3*+4*#(
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0 ,
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%( *#’ 9:"（*#’）* %’ #’ ) ,!% )

5 . 电子的能量和寿命的零级近似

按照量子力学的理论，准定态的能级 &3 和电

子寿命(3 由 2 矩阵在能量复平面上的极点 %& & &(

, 4&+ 或复波矢平面上的极点
%4 & *( * 4*+ 确定 )在

（8）式中，令’（ *）& ’ 得到的 2（ *）矩阵没有极点，
故 2 矩阵的极点只能在满足’（ *）& ’的点 *3 的邻
域内，*3 的值由’（*）& ’确定，即满足

%( *#’ 9:"（*#’）, %’ #’ ) ,!% & ’) （;）
这是关于 * 的超越方程，为了求 *3 的值，可采

取作图法来解 )令 5（ *）& %( *#’ 9:"（ *#’），6（ *）&
* %’ #’ ) *!%，5（*）和 6（*）曲线的交点 *3 即为方
程（;）的解 ) 2（ *）的极点是使 2（ *）趋于无穷的点，
意味着对极点，（<）式的分母为零，极点应满足
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为了求得 & 矩阵极点的表达式，将!（ %）在 %’

附近展开，取线性项并令 !’ ’ !#% " $$ %#’ *$! %，!#% ’
#$$ ( *"#，由（)）式得到
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式中!" ’ "$ " "% 是势垒的宽度 ( & 矩阵在复波矢

空间中的迹点 ") ’ %$ & ,%# 的 %$ 和 %# 由该方程决
定，作为初级近似，令 !" #!!"#!" #!’!"，求得方程的近

似解为
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电子能量 +’ 和寿命#’ 可利用 & 矩阵理论和时

间能量不确定关系，由 & 矩阵的极点 "+ ’ +$ & ,+#

决定：+’ ’"#（ %#$ " %##）*#$%，#’ ’ $% *#"%$ %# (将（.）
式代入 +’ 和#’，得到
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01 电子能量和寿命的一级近似

按照文献［$$］，考虑层间相互作用后，会产生一
个较小的附加势能 ,（ -），对 234*564*234球状纳米
系统，可写为
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式中为%$，%# 分别为 234，564 的介电常数，$ ’

（%$—%#）*（%$ &%#），由于 ,（ -）很小，可将它作为微

扰，将（0）式代入&% ’ "（ -）/%% ’ 0（ -）* 9!"- 求得
零级近似波函数，进而求出能量一级修正值，结果为
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由此得到考虑层间相互作用后能量的一级近

似为
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#
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而相应的电子寿命一级近似
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-1 234*564*234 球状纳米系统电子的
能量、寿命和概率分布

对 234*564* 234球状纳米系统，文献［0］给出：
$% ’ %1%/-$!，$$ ’ %1#$!，这里 $! 为电子静止质

量，234和 564的点阵常数 1234 ’ %10%)0$;<，1564 ’
%10%)$);<(文献［$$］给出 234和 564的介电常数分
别为%$ ’ $$1/-，%# ’ 010 (

!"#" 电子的能量和寿命随势垒宽度的变化

取 "% ’ $01234，作出 3（ %）或 4（ %）变化曲线（见
图 #），由图得到交点 %’ 的值为 %’$ ’ 01)=.=) +
$%)<" $，%’# ’ #1=.)%. + $%)<" $，%’/ ’ .1$#%) +
$%)<" $ 1 将所得的值代入（.）式，求得不同 "$ 的

*（"%，"$），然后将 *（ "%，"$）再代入（$%）和（$$）
式，得到不考虑层间相互作用时电子能量和寿命随

势垒宽度!" ’ "$ " "%（即图中的)）的变化曲线，
如图 /和图 9中的实线所示 (
由图 /和图 9看出：当不考虑层间相互作用时，

-)## 物 理 学 报 0#卷



若势垒宽度较小（小于 !"# $%），电子的能量和寿命
均随厚度的增加而增大，其中能量增大较快：若势垒

宽度较大（大于 !"# $%），能量几乎不变，而寿命却
随势垒宽度增加而急剧增大 &这一结果与实验值［’］

（图中黑点）偏离较大 &

图 ( !（"）和 #（"）的函数曲线

图 ) 电子的能量随势垒宽度的变化

图 * 电子的寿命随势垒宽度的变化

考虑到层间相互作用时，由（!*），（!+）式所得的
结果如图中的虚线所示 &它表明：电子能量随势垒宽
度增大而增大，当势垒宽度由 ( , !#- !# %增大到 !#
, !#- !#%时，能级 $!，$(，$) 分别增大 ’+.，!/.，
0"’.，与文献［’］给出的增加 /+.，)+.，!#. 实验
值接近 &

!"#" 电子的能量和寿命随势阱宽度的变化

取势垒宽度!% 1（%! - %#）1 +&234的情况作讨

论 & %# 分别取不同的值，按照前述步骤，作出不同

%# 的 #（’）和 !（’）曲线，找出相应的交点 ’(（即（/）
式的解），由（!#）和（!!）式求出不考虑层间作用时的
能量 $( 和寿命!( &结果见表 !，相应的变化曲线见
图 +中的实线 &将求的 ’( 代入（!*），（!+）式，求出考
虑层间相互作用时的 $(，!( 随阱宽 %# 的变化曲线

见图 +中的虚线 &

表 ! 在势垒宽度!% 1 +&234的情况下 ’(，$( 和!( 随 %# 的变化

%# 5&674 ("+ +"# /"+ !#"# !("+ !+"# !/"+ (#"# (("+ (+"#

"(

5!#8%- !

( 1 ! )"’!+#( ("’+/8! ("!0/#’ !"8*/// !"+/()8 !")(80! !"!)8#! #"0*+0( #"8*#*/ #"/’/(*

( 1 ( — — *"8/’’0 )"/0’!( )"!*/// ("’+/8! ("*#!8’ ("!/#! ("##/) !"8*///

( 1 ) — — — — *"0##// *"!88)* )"’)!(/ )"()/#! ("8/#// ("’/08/

$(

59:

( 1 ! #"(((( #"!!0000 #"#8(###( #"#+/0008 #"#*!000/ #"#)####! #"#(( #"#!+!000 #"#!!0008 #"##00008+

( 1 ( — — #"*#* #"(**8 #"!’8)( #"!!0000 #"#08###! #"#8####! #"#’8**/( #"#+/0008

( 1 ) — — — — #"*#8 #"(0/000 #"((* #"!/8 #"!* #"!((

!(

5!# - (;<

( 1 ! #"8)##’* )"8)0)( !#"’#!( (*"8#*) +("))(8 !#/"**( (#+"’/* *!0"!0’ ’80"//8 !#)!"#*

( 1 ( — — !"#’#*( )"(!0#8 /"(#’(0 !*"+!’/ ()"+*(+ )/"!+80 +)"8+/ //"8(!

( 1 ) — — — — !"0’(80 *"!!!!! /"’#!(/ !("*)* (#"!#8* (/"/))8
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由图 !可以看出，电子的能量随阱宽增加而迅
速减小；而寿命随阱宽增大而增大，其中 !" 和!"

变化最明显 #考虑层间互作用后（图 !中的虚线），能
量相应增大，而寿命有所减小 #

!"#" 电子的概率分布

取极点附近的邻域来讨论不考虑层间作用时电

子的概率分布 #将（!）式代入 "（ #）$ $（ #）% # 中，求
得电子概率的径向分布函数 %（ #）$ "&（ #）#& $
’ $&（ #）’ & #对应于 !" 的电子概率分布见图 (（图中
虚线为势垒）#

图 ! 电子的能量和寿命随势阱宽度的变化

图 ( 在 ") $ "!’*+,情况下电子的概率分布（（-）：!" $ !’./,；（0）：!" $ ")’./,

由图 (看出，阱内和阱外的概率分布均呈振荡
特征，且势垒宽度增加时，阱内概率分布不受什么影

响，而阱外和势垒内的概率振荡幅值均减小 #

1 2 结 论

"2*+%./,%*+,球状纳米系统中电子能量和寿命
均与势阱和势垒宽度有关：势垒宽度一定时，电子能

量随阱宽增大而减小，而寿命则随阱宽增大而增大；

而阱宽一定时，电子能量和寿命均随势垒宽度增大

而增大，但变化情况不一样，且与电子所处能级状态

有关，在 & 3 ")4 ") 5到 ") 3 ")4 ") 5的势垒宽度范围
内，最低能级的能量可增大 (!6，而寿命可增大近
")倍，与实验值基本一致 #

& 2 电子径向概率分布在阱内和势垒外均呈振
荡特征，势垒宽度增加对阱内概率分布影响不大，而

势垒外概率振荡幅值减小 #
7 2 层间相互作用对电子能量和寿命均有重要

影响，若不考虑层间相互作用，电子的能量将与势垒

宽度无关而与实验不符，考虑到这一影响后其理论

结果接近实验值 #
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