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根据八带 !·" 理论，在三维 )*+,-./+,-. 量子点阵列中求解 !# 0 !$ 0 !% 0 # 处的有效质量哈密顿 &# 的本征

值，得到 )*+,-. 量子点中导带中电子基态 ’1" ，第一激发态 ’1& 和重空穴态 ’22" 的能级 3随着 )* 组分从 %#4增加

"##4，)*+,-. 量子点中 ’1& 到 ’1" 的带内跃迁波长从 "$56#!7 蓝移到 ""5$(!7，而 ’1" 到 ’22" 的跃迁波长则从 "5#8

!7 红移到 "5(%!7；随着量子点高度从 "5# *7 增加到 65# *7，)*#56 +,#56 -. 和 )*-. 量子点中 ’1" 到 ’1& 的带内跃迁都

从束缚态9连续态型转换到束缚态9束缚态型，对应于两种量子点的带内跃迁波长分别从 $5"&!7（65:#!7）红移到

6%58(!7（%"5$(!7），两种量子点中 ’1" 到 ’22" 的跃迁波长分别从 "5"%!7（"5’#!7）红移到 "5&(!7（&5#"!7）3
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" 5 引 言

自组织生长的应变 )*+,-. 量子点中的载流子

受到三维量子限制，而且晶格失配产生的应力显著

地影响了电子限制势，使 )*+,-. 量子点形成独特的

电子和光学性质［"—8］3这些性质使得 )*+,-. 量子点

激光器具有低阈值电流、低 功 耗 和 高 (# 值 等 优

点［"］，)*+,-. 量子点红外探测器具有对垂直入射红

外辐射敏感、暗电流低、光电流增益高等优点［6］，因

此自组织 )*+,-. 量子点的实验和理论研究都备受

关注［"—"’］3虽然通过解一带（H*F9I,*J）和四带（ KHLM9
I,*J）NGOMPJ?*BFM 方程可以分别计算出自组织 )*+,-.
量子点中电子和空穴态能级［&，$］，但是导带和价带之

间的强耦合的存在，需要利用八带（F?BOQ9I,*J）!·"
理论精确地研究应变自组织 )*+,-. 量子点的能级

结构［8］，因为八带 !·" 理论考虑了自旋9轨道分裂

效应和导带9价带耦合效应［""］3 八带 !·" 理论计算

结果表明 )*+,-. 量子点中的带间跃迁和子带间跃

迁能量与量子点中的 )* 组分及其结构参数密切相

关［""，"&］，这些结果对优化 )*+,-. 量子点激光器和量

子点探测器都有重要参考价值 3
本文在 R,MS 的八带 !·" 理论［""，"&］基础上，选择

)*+,-. 量子点的高度、直径和中心间距等结构参数

之间的依赖关系来分析应变 )*+,-./+,-. 量子点阵

列的能级结构随 )* 组分和量子点结构参数的变化

规律 3

& 5 理论模型

扁平透镜形状的自组织 )*+,-. 量子点可以被

看作微型圆盘［$，"#］，)*+,-./+,-. 量子点多层结构则

被看作埋在 +,-. 中的三维 )*+,-. 微型圆盘阵列 3
本 文 分 析 对 象 是 生 长 在 +,-.（"##）上 的 三 维

)*+,-./+,-. 量子点阵列，图 "（,）和（I）分别是该

阵列沿生长方向（ % 轴）和量子点面（ #9$ 面）的结构

示 意图 3 )*+,-.量子点的高度和半径分别用 )和*

图 " )*+,-./+,-. 量子点阵列沿（,）生长方向和（I）量子点面内的结

构示意图
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表示，!"#$%& 量子点面内中心间距和 #$%& 间隔层厚

度分别表示为 ! 和 " ’
八带 #·$ 理论考虑了应力作用、自旋(轨道分

裂效应及导带(价带耦合等因素对量子点能级结构

的影响，相应的有效质量哈密顿（)$*+,-."+$"，%/）表

示为［00，01］
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这里的应力张量参量!!!，!"" 和!## 分别定义为!!! !

!"" !
$" # $ $%&’()

$ $%&’()
和!## ! # *

%+*

%++
!!!，其中 $ $%&’() ! !$

,（+ # !）$" 是 $%&’() 的晶格常数，! 是 $%&’() 量

子点中的 $% 组分，$" 和 $ 分别是 &’() 和 $%() 体

材料的晶格常数，%++和 %+*是 $%&’() 的弹性模量参

数 - ./001%234 有效质量参数"+，"* 和"5 在图 + 所示

的单元晶胞中表示为

"+，"*，"5（!，"，#）

!
"++，"+*，"+5 !* , "* ! &*，" 6 # ! ’，

"*+，"**，"*5
{ ， 其他区域，

（5）

这里的"++，"+*，"+5 和"*+，"**，"*5 分别是 $%&’() 和

&’() 的 ./001%234 有效质量参数 - (" 是自由电子有

效质量，#是自旋7轨道分裂 -静力学形变能 )! 和剪

切形变能 *! 分别表示为

)! !
)"，!* , "* ! &*， " 6 # ! ’，

"{
， 其他区域，

（8）

*! !
*"，!* , "* ! &*， " 6 # ! ’，

"， 其他区域
{ -

（9）

这里的 )" ! # *$: + #
%+*

%( )
++
!!!，

*" ! # + + , *
%+*

%( )
++
!!!，

$: 和 + 分别是价带中的静力学形变势和剪切形变

势 - $%&’() 量子点中的电子限制势 ,3（ !，"，#）和

空穴限制势 ,;（!，"，#）分别表示为

,3（!，"，#）!
"，!* , "* ! &*， " 6 #! ’，
,3 "

{ ， 其他区域，
（<）

,;（!，"，#）!
"，!* , "* ! &*， " 6 #! ’，
,; "， 其他区域{ -

（=）

假设三维 $%&’()>&’() 量子点阵列中的电子波

函数为［++］
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把$（ -3，-;）带入 @A;4BC1%234 方程

7"$（ -3，-;）! 8$（ -3，-;） （D）

中求解，即可得到有效质量哈密顿 7" 矩阵中的各

个矩阵元，再求哈密顿 7" 的本征值得到 6! ! 6" !
6# ! " 处的导带和价带中子带的能量 -

5 E 结果与分析

电子波函数$（ -3，-;）中的平面波数目 0!，0"

和 0# 取值为 "，F +，F * 和 F 5，即在 = G = G = 的三

维 $%&’()>&’() 量子点阵列中利用平面波函数展开

法求解 6! ! 6" ! 6# ! " 处的有效质量哈密顿 7"，得

到 $%&’() 量子点导带中电子基态 8H+，第一激发态

8H*和电子限制势 ,3以及重空穴能级 8II+ E 计算中

所用的 $%&’() 量子点的晶格常数 $ $%&’()，电子有效

质量 (3，静力学形变势 $H，$:，剪切形变势 +，弹

性模量参数 %++和 %+*和 ./001%234 有效质量参数"++，

"+*，"+5都可以近似为文献［+?］中的 $%() 和 &’() 相

应物理参数的线性组合，而 $%!&’（+ # !）() 的带隙表

示为 82$%&’() ! +E8*8 # +E9! , "E8!*［+8］- 计算过程中

的能量参考点选在无应变情况下的价带顶，导带中

子能级的参考点选在导带底 8H，即 8H ! 82$%&’() ,
［!$H+ ,（+ # !）$H*］（!!! ,!"" ,!## ），这里的 $H+ 和

$H*分别是 $%() 和 &’() 导带中的静力学形变势 -在

6! ! 6" ! 6# ! " 处的电子限制势 ,3（!，"，#）和空穴

限制势 ,;（!，"，#）分别定义为 ,3" ! "E= G（82&’() #
82$%&’()）和 ,;" ! # "E5 G（82&’() # 82$%&’()）- $%&’() 量

子点结构参数 & 和 . 与 ’ 的关联关系为 & ! 5 ’ 和

. ! *E9& ! =E9 ’ -

!"#" $%&’()*&’() 量子点能级与 $% 组分的关系

我们选择 $%&’()>&’() 量子点的结构参数为 ’
! *E9 %J，& ! =E9 %J，. ! +?E=9 %J 和 / ! * %J-如
图 *（’）和（K）所 示，当 $% 组 分 从 5"L 增 加 到

+""L，$%&’() 量子点导带中的子带 8H+ 和 8H*，电子

限制势 ,3"，重空穴带 8II+，8H* 到 8H+ 的带内跃迁

波长以及 8H+到 8II+的带间跃迁波长都是 $% 组分的

函数，即随着 $% 组分的增加，8H+，8H*，,3" 和 8II+ 都

线性地增大 -如图 *（A）所示，8H* 到 8H+ 的带内跃迁

波长从 +?E9"!J 蓝移到 ++E?=!J，这是因为 82$%&’()

随着 $% 组分的增加而迅速减小，,3" 迅速增大，即子

+589D 期 杨晓杰等：$%&’()>&’() 量子点阵列中的能级计算



带 !!"和 !!#上的电子受到的量子限制增强，!!" 和

!!#的能级间隔增大，导致 !!# 到 !!" 的跃迁波长蓝

移；虽然 !!"和形变能［ "#!" $（" % "）#!# ］（!"" $!$$

$!%%）都随着 &’ 组分 " 的增加而增大，但是 !(&’)*+,

迅速减小导致 !! 迅速降低，而且 !--" 随着 &’ 组分

增加而增大，因此 !!"到 !--"的跃迁能量逐渐减小，

如图 #（.）中相应的电子基态 !!"到重空穴态 !--"的

带间跃迁波长则从 "/01!2 红移到 "/34!2，这个波

段涵盖了两个重要的光通讯波长 "/4"!2 和 "/55

!2，由此可见调节 &’)*+, 量子点中的 &’ 组分是实现

"/4"!2 和 "/55!2 的量子点激光器的有效方法 6

图 # &’)*+,7)*+, 量子点中（*）子带 !!"，!!#和电子限制势 &80，（9）重空穴带 !--"，（:）!!#到 !!"的带内跃迁波长"!#;!"以及（.）!!"到

!--"的跃迁波长"!";--"与 &’ 组分的关系（量子点的结构参数为 ’ < #/5 ’2，( < 3/5 ’2，) < "=/35 ’2，* < #/0 ’2）

!"#" $%&’()*&’() 量子点能级与其尺寸的关系

如果设定 )*+, 间隔层厚度为 * < #/0 ’2，当

&’+, 量子点高度 ’ 从 "/0 ’2 增加到 5/0 ’2，其半径

和中心间距分别按照 ( < 4 ’ 和 ) < 3/5 ’ 增加，因此

量子点的高度 ’ 的增加反映了量子点尺寸的增加，

即量子点高度 ’ 的变化代表了量子点尺寸的变化 6
如图 4（*）和（9）所示，&’0/5)*0/5+,7)*+, 和 &’+,7)*+,
量子点导带中的子带 !!" 和 !!#，重空穴带 !--"，

!!#到 !!"的带内跃迁波长以及 !!"到 !--"的带间跃

迁波长都是量子点高度 ’ 的函数 6 在量子点高度 ’
增加过程中，!!"一直是缓慢地减小，!!#的变化趋势

则从急剧减小转变为缓慢减小 6由于 &’0/5 )*0/5 +, 和

&’+, 量子点中的 &’ 组分不变，它们的形变能和 &80

都保持不变 6对于 &’0/5 )*0/5 +,（&’+,）量子点，当量子

点高度 ’ 小于 "/3 ’2（"/> ’2）时，量子点对载流子

的量子限制很强，能级间隔很大，计算得到的 !!# 上

的电子能量远高于电子限制势 &80，处于势阱之外

的连续态，相应的导带内电子跃迁发生在 !!" 和连

续态之间（我们近似地取连续态的能量约为 &80 ）6
相应地，当 ’ 从 "/0 ’2 增加到 "/3 ’2 时，图 4（:）中

对应于 &’0/5 )*0/5 +, 量子点的 !!# 到 !!" 的带内跃迁

能量近似为 &80 和 !!" 的能量差，带内跃迁波长从
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!"#$!% 蓝移到 &"’#!%；当 ! 大于 ’"( )% 时，*)+",
-.+",/0 量子点的 "1# 和 "1’ 能级上的电子都处于束

缚态，电子从 "1#到 "1’的跃迁对应的波长随着量子

点的高度 ! 增加而逐渐从 &"’#!% 红移到 ,2"3(

!%4 *)+",-.+",/0 量子点的高度 ! 从 ’ )% 增加到 #"#,
)%，对应的 "1#到 "1’的跃迁从束缚态到连续态型过

渡到束缚态到束缚态型，其波长处于 &—’3!% 的大

气窗口波段，适合于长波红外探测器 4 同样，当 ! 从

’"+ )% 增加到 ’"$ )% 时，图 2（5）中相应于 *)/0 量

子点的 "1#到 "1’ 的带内跃迁波长从 ("+#!% 线性

蓝移到 ,"!+!%；高度 ! 大于 ’"$ )% 时，"1#到 "1’的

跃迁波长随着量子点的高度 ! 增加而逐渐从 ,"!+

!% 红移到 2’"&(!%4 *)/0 量子点的高度 ! 从 #"+ )%
增加到 #"& )%，对应的 "1# 到 "1’ 的跃迁波长处于

&—’3!% 的大气窗口波段，适合于基于束缚态到束

缚态型带内跃迁的长波红外探测器 4 如图 2（6）所

示，*)+",-.+",/0 量子点中 "1’ 到 "77’ 的跃迁波长随

着高度 ! 增加而逐渐从 ’"’2!% 红移到 ’"#(!%4 对

于 *)/0 量子点，当 ! 小于 ’"2 )% 时，"1’到 "77’的跃

迁波长从 ’"$#!% 轻微地蓝移到 ’"$+!%，这是因为

"77’减小的速率大于 "1’ 减小的速率；当 ! 大于 ’"2
)% 时，"1’能量继续减小，而 "77’减小趋势变缓并在

! 大于 ’"( )% 之后缓慢增大，因此 "1’ 到 "77’ 的跃

迁波长从 ’"$+!% 逐渐红移到 #"+’!%4这些结果表

明，*)+",-.+",/0 和 *)/0 量子点的尺寸变化对其导带

中带内跃迁波长的影响更加显著，调节 *)+", -.+", /0
和 *)/0 量子点的尺寸可以优化 &—’3!% 长波量子

点红外探测器的性能 4

图 2 *)+",-.+",/08-./0 量子点的（.）子带 "1’，"1#和电子限制势 #9+，*)/08-./0 量子点的（:）子带 "1’，"1#和电子限制势 #9+，（5）"1#到

"1’的带内跃迁波长!1#;1’以及（6）"1’到 "77’的带间跃迁波长!1’;77’与量子点高度 !（结构参数）的关系（*)+", -.+", /08-./0 和 *)/08-./0 量

子点的结构参数一样，即 ! 从 ’"+ )% 增加到 ,"+ )%，$ < 2 !，% < (", !，& < #"+ )%）
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!" 结 论

八带 !·" 理论计算结果表明，#$%&’()%&’( 量

子点导带中子能级 #*+和 #*,，重空穴带 #--+，#*,到

#*+的带内跃迁波长，以及 #*+到 #--+ 的跃迁波长是

#$ 组分和量子点尺寸的函数 .调节 #$ 组分或者通过

选择生长过程中的实验参数来调节量子点尺寸而改

变 #$%&’()%&’( 量子点的 #*+，#*, 和 #--+ 等子带的

能量，从而得到合适的 #*+到 #*,的带内跃迁波长或

者 #*+ 到 #--+ 的带间跃迁波长，这有益于利用导带

带内跃迁的 #$%&’()%&’( 量子点红外探测器和基于

带间跃迁的 #$%&’()%&’( 量子点激光器的研究 .
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