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耦合量子点中空穴基态反键态特性研究*
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本文采用六带 K·P理论计算了耦合量子点在不同耦合距离下空穴基态特性,探讨了轻重空穴及轨道自旋相互
作用对耦合量子点空穴基态反成键态特性的影响.在考虑多带耦合的情况下,耦合量子点随着耦合强度的变化,价
带基态能级和激发态能级发生反交叉现象.同时,随着耦合距离的增加,量子点基态轻重空穴波函数的比重发生变
化,导致量子点空穴基态波函数从成键态反转成为反成键态. 同时研究发现,因空穴基态及激发态波函数特性的转
变,电子、空穴的基态及激发态波函数的叠加强度发生的明显变化.
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1 引 言

半导体量子点和量子线体系在固态量子计算

和量子信息方面具有潜在的物理优势,并与现有的
半导体光电子技术联系紧密,而受到极大关注. 比
如量子点中电子或空穴自旋相干时间长以及激子

具有纠缠等特性在量子计算方面得到了应用 [1,2].
为了完成大规模的固态量子计算,必须实现量子点
或量子线之间的耦合,基于两个耦合量子体系的纠
缠激子对可以实现一些量子比特门的操作以及电

子传输等,因此对低维耦合量子体系中电子或空穴
量子态的研究以及其在电磁场下的量子调控行为

逐渐受到了人们的广泛关注 [3−5]. 到目前为止,对
耦合量子点体系的电子态研究均采用单带有效质

量近似方法. 这种模型对研究导带电子特性较为正
确, 然而用于价带空穴特性研究有一定的局限性.
价带空穴来源于分子 P轨道自旋,因此具有较强的
自旋 -轨道耦合,导致重空穴和轻空穴发生强烈耦
合. 在单个量子点内部, 轻重空穴间的耦合因量子
局限效应被弱化, 故分裂为轻重空穴带. 最近的研
究表明,因价带结构复杂,在耦合量子点体系中,空

穴基态显示为反键态特性 [6−9],因而采用单带有效
质量模型描述量子点空穴特性具有一定的局限性.
基于上述分析,本文使用 K·P六带有效质量模型描
述空穴子带间的轨道自旋耦合,模拟垂直耦合长方
体形状量子点空穴基态随量子点间距变化情况.

2 计算模型和方法

计算使用的耦合体系为垂直耦合 GaAs/
Al0.36Ga0.65As 量子点, 生长方向为 Z 轴, 量子点
为半圆形结构,两个量子点具有相同的高度 h = 10
nm和直径 r = 2.5 nm,量子点间距为 d, d 在 0.5—5
nm 范围内变化, 对应量子点间的耦合强度由强到
弱. 整个计算工作使用了Walter Schottky研究小组
开发的 nextnano软件包 [10]. 在计算中采用 6带 K·P
模型哈密顿的表达式如下:

H = HVV +Hstrain +HSO +U,

其中 HVV 为波矢相关项, HS0 为自旋轨道相互作用

项, Hstrain 为应变项, U 为 InAs/GaAs材料的平均价
带带阶. 参通过布洛赫波展开,系统的 6× 6 KP哈
密顿量表示为
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其中, m0 为自由电子质量, l 为 2×2矩阵. 同时,

L =−(γ1 +4γ2), M =−(γ1 −2γ2), L =−6γ3,

γi 是 Luttinger常数.
哈密顿量中的 HSO 项的表达式为

HSO =
∆0

3
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式中的 ∆0 是不考虑应变时 T 点的轨道自旋轨道分裂, σi 是泡利自旋矩阵. 哈密顿量中的 Hstrain 的表达式为

Hstrain =


[lεxx +m(εyy + εzz)]l nεxyl nεxzl

nεxyl [lεyy +m(εxx + εzz)]l nεyzl

nεxzl nεyzl [lεzz +m(εxx + εyy)]l

 ,

其中 l = av+2b, m = av−b, n =
√

3d, av,b和 d
是形变常数.

3 分析与讨论

图 1 为采用单带有效质量模型计算耦合量子
点价带基态以及第一激发态的能量随耦合距离 d
的关系,插图为计算所得 d = 2 nm及 d = 3.5 nm的
波函数分布, 因量子点体系波函数为三维波函数,
故在插图中仅画出沿生长方向 (Z 轴)波函数分量.
计算过程中忽略了库仑和交换关联作用. 从插图中
的波函数分布可知, 量子点的空穴基态为成键态,
激发态为反成键态. 当量子点间距离从 0.5 nm增加
到 5 nm 时, 空穴的成键态能量随量子点间距增大
而增大,而反束缚态能量则逐渐减小.
图 2 是采用六带 K·P 模型计算的耦合量子点

内部的空穴基态和激发态能量随耦合距离 d 的关
系, 插图为计算所得 d = 2 nm 及 d = 3.5 nm 的波
函数分布的 Z 轴分量. 和图 1不同,空穴的基态和
激发态能级随着距离 d 的增加有反交叉现象. 当
d 由 1 nm 逐渐增大时, 空穴基态 (成健态) 能级逐
渐上升, 而激发态 (反成健态)能级则迅速下降, 其
能级差逐渐减小;当 d = 3 nm时,两个能级形成交
叉态势, 此时空穴基态变成了反键态, 而激发态变
成了成键态. 由于在图 2的计算过程中, 多带模型
考虑了轻重空穴耦合及自旋轨道相互作用,而单带

模型只考虑了重空穴效应,故而可知轻重空穴的耦

合及自旋轨道作用导致量子点体系空穴基态成为

反键态.

图 1 采用单带模型计算耦合量子点价带基态以及第一激发态

能量随量子点间距的变化 (插图为计算所得 d = 2 nm及 d = 3.5
nm的波函数分布)

图 3 计算了耦合量子点体系中空穴基态的轻

重空穴 (HH, LH) 波函数比例, 如图所示, 当 d < 3

nm时,空穴基态中重空穴比例高于轻空穴比例. 根

据 Climente等的报道 [6],因空穴基态中重空穴基态

为成键特性, 轻穴穴分支为反键特性, 故空穴基态

特性总体表现为成键态. 当 d > 3 nm时,轻空穴波

函数的比例增加, 即轻空穴的影响加剧, 空穴基态
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中反成键组分增加, 故随着距离的增加, 使得空穴
基态变成反键态.

图 2 采用六带模型计算的耦合量子点内部基态和激发态能级

(插图为计算所得 d = 2 nm及 d = 3.5 nm的波函数分布)

图 3 空穴基态的轻重空穴 (HH, LH)波函数比例. 虚线为能级
反交叉距离

为了进一步了解多带效应对量子点分子态形

成的情况,我们分析了导带第一能级和价带第一及
第二能级波函数的交叠情况. 图 4是采用六带 K·P
模型计算的价带第一、二能级和导带第一、二能

级之间波函数的叠加,即对 (psi∗i (x)psii(x)dx)进行
求和计算.在 d < 3 nm时,价带第一能级是成键态,
故其与同样是成键态的导带基态波函数之间有较

大的交叠; 与此相反, 导带第二能级因其反成键的
特性,与成键态的价带基态波函数之间的交叠为零.
当 d = 3 nm时,成键态和反成键发生翻转,即价带
第一能级从成键态转变成反成键态,故其与成键态
的导带基态波函数之间交叠为零,而与导带第二能
级的反键态波函数之间交叠较大. 随着 d 的增加,
导带第一能级和价带第一能级波函数间的交叠强

度在 d = 3 nm时迅速减小,而导带第二能级和价带
第一能级波函数间交叠强度在 d = 3 nm时迅速增

大.两条波函数交叠在 d = 3 nm时发生交叉.
图 5为不同耦合距离下 Al0.36Ga0.65As势垒中

电子、空穴波函数的分布随电场强度的变化. 当

图 4 价带第一能级和导带第一、二能级之间波函数叠加 (图
中C1, C2 为电子的基态及第一基发态, V1, V2 为空穴的基态及第

一激发态) (a) V1-C1, V2-C1 波函数叠加; (b) V1-C1, V1-C2 波函数

叠加

图 5 (a) d = 2 nm (b) d = 3.5 nm 时 Al0.36Ga0.65As 势垒中电
子、空穴波函数的分布随电场强度的变化 (插图为采用单带计
算得到结果)
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Al0.36Ga0.65As 势垒厚度为 d = 2 nm 时, 计算结果
与插图中的单带计算结果相似,空穴基态即成键态
的组分大于第一激发态 (反键态); 同时, 基态的波
函数组分随外加电场增加而减小. 当量子点间势垒
厚度增加到 d = 3.5 nm,基态和第一激发态发生了
反转, 基态成为反键态, 其波函数组分随电场增加
而增加, 而第一激发态为成键态, 波函数组分则随
电场增加而相应减小.

4 结 论

本文从理论上系统地分析了 GaAs/Al0.36

Ga0.65As 耦合量子点在不同耦合强度下价带空穴

的变化规律,提出了采用计算价带基态和激发态波

函数与导带基态波函数交叠趋势来判断量子点价

带基态波函数属性的方法.
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Abstract
The two lowest single-particle hole states in two vertically coupled quntum dots (CQDs) are investigated by using the six-band K

· P model. A bonding–antibonding ground-state transition is observed with interdot distance increasing. This result is counterintuitive,
for the antibonding molecular ground state has never been observed in natural diatomic molecules. By comparing the wavafunction
component of hole, we verify that the reordering of bonding and antibonding orbitals with interdot distance increasing is caused by
spin–orbit interaction of holes.
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