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根据有效质量理论单带模型，采用有限元方法（()*）计算了 +,-./0- 量子点结构中的电子结构，分析了应变和

极化对电子结构的影响，计算了不同尺寸的量子点的能级，分析了量子点的大小对电子能级的影响 1 结果表明，形

变势和压电势提升了电子能级，而且使简并能级分裂 1 随着量子点尺寸的增大，量子限制能减小，而压电势能起到

更显著的作用，使电子的能级降低，吸收峰发生红移 1
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" @ 引 言

近年来，半导体研究领域有两大热点，一个是以

+,- 为代表的!族氮化物材料及其器件的研究，另

一个是低维半导体［"，%］尤其是自组装量子点材料及

其器件的研究 1 +,- 及其合金具有显著的物理特性

如直接宽带隙、高热导率、大介电常数、强化学稳定

性和高电子饱和速度等 1 它们的研究不仅能使目前

的光电器件［4—6］（红外至绿光）的发光范围扩展到蓝

光、紫外光波长，而且能使电子器件工作在更高的温

度和更恶劣的环境 1 半导体量子点的生长和性质成

为当今研究的另一热点 1 成功的自组织生长技术分

子束 外 延（*C)）和 金 属 有 机 物 化 学 气 相 沉 积

（*DEF5）［&—3］推动了人们对量子级联激光器［’］等发

光器件的研究，而 +,-./0- 量子点结构中显著的内

建电场，使它成为人们研究量子信息探测器［"#，""］的

热点 1
由于量子点生长技术的飞速发展，理论研究也

成为当今的研究热点，有人用平面波展开的方法［"%］

计算了 +,-./0- 量子点结构中的电子结构，但他假

设量子点和基质材料有相同的弹性常数和介电常

数，而这一条件通常影响计算结果的真实程度，还有

人用第一性原理［"4］、有限差分法［"$］，但有限差分法

收敛速度慢，计算量大，计算精度低 1 格林函数法［"6］

可以计算量子点中的应变分布，但不能进一部计算

量子点的电子结构 1 本文统一用有限元方法计算了

量子点的应变分布、压电场和电子结构，不用进行数

据格式的转换，因此具有很高的计算精度 1 而且可

以方便地改变量子点尺寸进行重复计算 1

% @+,-./0- 量子点的结构模型与计算

+,-./0- 量子点的结构如图 " 所示，在本模型

中，计算所采用的量子点是自组装生长的量子点，它

具有被截顶的六边金字塔形状（GH），且它的下表面

正六边形边长为 2@6 :8，上表面边长为 "@6 :8，高

为 4 :81 本文假设量子点之间的距离足够大，因此

仅考虑单个量子点的效应，忽略量子点之间的耦合

效应 1
本文采用单带有效质量近似来研究电子的本征

状态，在此框架下，单个电子的包络波函数满足如下

方程：

!"I! J "!， （"）

其中 !"I，! 和 " 分别表示电子的哈密顿量，包络

波函数和分立的能级 1 并且 !"I 具有如下的形式［4］：

!"I J !"K（ !）L "A L #$M（ !）L !（"）（ !），（%）

其中 !"<（ !）表示电子哈密顿量的运动部分，"A 是在
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图 ! "# $%&’()& 量子点的结构示意图

不考虑应变的情况下带边的能量，!* 表示压电势，

而 "!（!）是由于应变而产生的电子哈密顿量 +
对于 "# 型量子点，（,）式右边的第一项具有如

下的形式：
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其中 #"1 ，##1 是电子的有效质量张量分量，它们的

单位是 #0 + 此外，由于应力而产生的电子哈密顿量

具有以下的形式：

"!（!） . ’"4!$$（ !）2 ’#4（!%%（ !）2!&&（ !）），（5）

其中 ’"4 和 ’#4 是导带形变势能，而应变张量分量

!%%，!&&和!$$ 是根据连续介质弹性理论，采用有限元

方法得出的 + 压电势 !* 可以通过解 678--79 方程得

到，即
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极化强度是由两部分组成的，即

" . " -:<%89 2 " -*79:， （=）

" -:<%89为应变引起的压电极化，而 " -*79:为 "# 型氮化

物半导体沿生长方向的自发极化，由于自组织 "#
型量子点通常是沿着（000!）方向生长，在这种情况

下，自发极化仅有（000!）方向的分量不为 0，并且可

设 ( -*79:
$ . ()*，其中 ()*为一个常数且对于每一种材

料都不相同 +

3 > 结果与讨论

我们根据方程（!）组装有限元方程，从而得到一

个广义本征值问题

## . +$# （?）

其中 # 和$ 为两个大型稀疏巨阵 + 计算中所用到

的材料参数见表 ! +

表 ! 计算中所用到的 "# $%& 和 "# ()& 的数据（取自文献［!5］）

参数 "# $%& "# ()& 参数 "# $%& "# ()&

’’9@ 0>3!AB 0>3!!, ,!3 ’$6% !0= !0A

-’9@ 0>;!A; 0>5BA, ,33 ’$6% 3BA 3?3

##1 0>, 0>3, ,55 ’$6% !0; !!=

#"1 0>, 0>,A .!; ’（C’@,） / 0>5B / 0>=0

’#- / A>, / ;>5 .3! ’（C’@,） / 0>5B / 0>=0

’"- / B>; / !,>0 .33 ’（C’@,） 0>?3 !>5=

,!! ’$6% 3B0 3B= ()* ’（C’@,） / 0>0,B / 0>0A!

,!, ’$6% !5; !3? !"-:%: !0>0! A>;?

!#-:%: B>,A A>=?

在图 , 中给出了在不考虑应变场和压电场时的

电子能级和电子概率密度分布，从图中可以看出 +!

为电子基态，且 +! . 0>,0;3 1D（以无应变导带带边

为能量零点），+, 和 +3 为第一激发态，且为二重简

并，能级分别为 +, . 0>3055 1D 和 +3 . 0>305? 1D，

三重简并的第三激发态的能级为 +5 . 0>5!0; 1D，

+; . 0>5!!3 1D，和 += . 0>5!,; 1D+ 当考虑量子点中

的应变场和压电场时，电子的能级发生了变化，+!

. 0>,?? 1D，+, . 0>55= 1D，+3 . 0>5A? 1D，+5 .
0>;;B 1D+ 通过比较可以看出，电子的能级都明显的

向上提升了，基态 +! 提高了 ?, @1D，第一激发态

+, 提高了 !5, @1D，而且简并发生了分裂，比如 +3

比 +, 提高了 5! @1D，对于能级的提升，主要是由于

导带形变势能的增加大于压电势能引起的电子能级

的降低，而简并态的分裂是由于应变场和压电场导

致了量子点内场分布对称性的破缺 +
图 3 给出了电子能级随量子点大小的变化，可

以看出基态能级和激发态能级都随着量子点的增大

而降低，这是由于量子点尺寸的增大使量子限制效

应在减弱，从而约束能减小 + 因为我们没有考虑应

变场和压电场 + 为了和数据文献［!=］比较，取高度

为 ,>3 9@ 的小量子点和高度为 5>; 9@ 的大量子

点 + 在文献［!=］中，高度为 ,>3 9@ 的小量子点的基

态能级为 3>A 1D，即高出导带带边 0>3? 1D，而在我

们的结果中为高出导带边 0>33 1D+ 此结果说明在

小量子点中，应变场和压电场的加入并没有使电子

能级降低，反而使吸收峰发生蓝移，与文献［?］的实

验结果一致 + 然而大量子点却有相反的情况，在文
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图 ! 没有考虑应变和压电效应时最低 " 个能级电子概率密度分布的等位面图（其中满足 #!# ! $ %&%%%’） （(）为电子基态；（)），（*）为第一

激发态；（+），（,），（-）为第二激发态

图 ’ 不考虑应变场和压电场时电子能级随量子点高度的变化，

无应变时的导带带边为能级零点

献［."］中，高度为 /&0 12 的大量子点的基态能级为

!&3’ ,4，即低于导带带边 %&3 ,4，而我们的结果高

于导带 %&.! ,4，由于没有考虑压电效应，从而使基

态能级还在导带以上 5 这就说明压电场在大量子点

中起到了明显的作用，使能级大幅度的降低，从而使

吸收峰发生红移［3］5 我们还可以比较一下量子限制

效应和压电效应在量子点尺寸增大时对能级降低的

作用比重，图 ’ 是不考虑应变和压电效应即只有量

子限制效应时的电子能级，可以看出，以 /&0 12 高

度为标志的大量子点的基态能级比以 !&’ 12 高度

为标志的小量子点的基态能级低 %&!. ,4，而实验结

果是考虑了压电效应和量子效应的，数值约 . ,4，可

见压电效应对于大量子点的吸收峰的红移有决定性
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作用 !

" !结 论

本文采用有限元方法计算了 #$%&’(% 量子点结

构中的电子结构，分析了应变场和极化场对电子结

构的影响，计算了不同尺寸的量子点的能级，分析了

量子点的大小对电子能级的影响 ! 结果表明，在小

尺寸的量子点结构中形变势和压电势提升了电子能

级，而且使简并能级分裂 ! 随着量子点尺寸的增大，

压电势的作用变得突出，大大高于量子限制效应的

作用，使电子的能级降低，吸收峰发生红移 ! 本文的

计算方法和结果将有助于量子点激光器和光电器件

的设计 !
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