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温度与外磁场对Si均匀掺杂的GaAs量子阱
电子态结构的影响

杨双波†

(南京师范大学物理科学与技术学院, 南京 210023)

( 2013年 9月 4日收到; 2013年 11月 22日收到修改稿 )

本文在有效质量近似下, 通过自洽地求解薛定鄂方程及泊松方程计算了在温度T = 273 K, 磁感应强度
B = 25 T, Si均匀掺杂的GaAs/AlGaAs量子阱系统的电子态结构. 研究了温度与外磁场对子带能量, 本征包
络函数, 自洽势, 电子密度分布, 及费米能量的影响. 发现在给定磁感应强度B ̸=0下, 随温度升高子带能量单
调增加, 费米能量单调递减, 自洽势的势阱变深变陡, 电子密度分布变宽, 峰值降低; 在给定温度下, 随磁感应
强度的增加子带能量及费米能量单调递增, 自洽势阱变浅变宽, 电子密度分布变窄, 峰值升高.
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1 引 言

低维半导体结构包括半导体异质结 [1,2], 超晶
格 [3], 量子阱 [4], 量子线 [5], 量子点 [6]等, 它们的物
理性质已经得到了广泛的研究. 特别是半导体量子
阱中导带内子带间的跃迁从物理上及新器件应用

上研究的最多. 人们提出了若干基于量子阱子带
间跃迁的器件应用的研究计划, 并取得了可喜的成
果, 如远红外光 -电探测器 [7], 电光调制器 [8], 光开
关 [9], 红外激光器 [10]等.

半导体的掺杂 [11]是改变半导体性能的重要

手段, 可通过半导体的掺杂有控制地改变半导体
中自由载流子的密度. 因此根据需要选择掺杂材
料 [12−15], 及掺杂方式 [16−19]直接改变半导体本身

的性质. 如在电学 [20]方面因掺杂增大了载流子的

密度而改善导电性能, 在光学 [21]方面因掺杂使得

电子在子带的布居增大了, 因而改变光吸收即改善
光电子器件的光学性能等. 磁场 [22−26]是一个重要

的外加参量, 在实验上可以有效地控制, 对二维电
子气体的影响更大, 它可以从根本上修改电子态结
构. 如果强磁场的方向垂直于量子阱的平面, 电子

的能谱将发生相当大的变化. 这个事实直接影响该
结构的电子学的和光学的性质.

在最近的工作 [27]中, 我们通过自洽地求解薛
定鄂方程与泊松方程的方法研究了在温度T = 0,
有效质量近似下, Si均匀掺杂的GaAs/AlGaAs量
子阱系统的电子态结构, 研究了掺杂浓度及掺杂
层厚度对量子阱电子态结构的影响. 由于在计算
中取温度T = 0的缘故, 结果应是近似的, 与温度
T > 0的实际情况有所不同. 本文对Si均匀掺杂
的GaAs量子阱系统在给定量子阱宽及掺杂条件
下通过自洽地求解薛定鄂方程与泊松方程的方法

研究了温度与外加磁场的加入和变化对电子态结

构的影响. 发现在给定磁场B ̸= 0下, 随温度的升
高, 本征能量上升, 费米能量下降, 自洽势阱变深
变陡, 电子密度峰值下降, 分布变宽. 在给定温度
T = 0下,随磁场强度增强,本征能量和费米能量上
升, 自洽势阱变浅, 电子密度峰值上升, 分布变窄.
Gaggero-Sager等 [12]计算了Si δ掺杂的GaAs量子
阱中输运特性与温度的关系, 其自洽势阱随温度升
高而变深的结果与我们的结果一致. Ozturk[22]曾

研究了在磁场下一个Si双 δ掺杂的GaAs量子阱中
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子带间的光学跃迁, 其相邻子带间的能量差随磁场
强度的增大而变大的结果与我们的结果一致.

2 理论模型

对GaAs/AlGaAs一维量子阱, GaAs材料为势
阱, AlGaAs为势垒. 取量子阱的生长方向沿 z轴,
假如磁场与量子阱的生长方向垂直, 那么量子阱中
电子的本征能量及本征包络函数可通过自洽地求

解薛定谔方程

− ~2

2m∗
d2

dz2ψi +

(
V (z) + VH (z) +

e2B2

2m∗ z
2

)
ψi

=Eiψi, (1)

及泊松方程

d2

dz2VH(z) = −4πe2

εr
[N(z)−Nd(z)] (2)

得到. 这里m∗为电子的有效质量, 在势阱GaAs
和势垒AlGaAs中是不同的; εr为介电常数; B为
磁感应强度; V (z)为势阱的势能, 对无限深势阱其
势能为

V (z) =

0, |z| 6 L0/2,

∞, 其他,

而对有限深势阱其势能为

V (z) =

0, |z| 6 L0/2,

U0, 其他,

U0为势垒的势能, L0为势阱的宽度; VH为自洽势,
由电子气体与正的杂质离子分布引起的. 电子密度
分布为

N(z) =

nd∑
i=1

m∗kBT

π~2
|ψi (z)|2

× ℓn {1 + exp[(EF − Ei) /kBT ]}

=

nd∑
i=1

ni |ψi(z)|2 , (3)

其中, nd为填充态的数目, i为子带的指数, EF为

费米能级. 而ni为第 i个子带的布居密度,

ni =
m∗kBT

π~2
ℓn {1 + exp[(EF − Ei) /kBT ]} . (4)

Nd(z)是电离施主杂质的总密度, 在均匀掺杂情况
下为

Nd(z) =

n2d/LD, −LD/ 6 z 6 LD/2,

0, 其他,
(5)

其中, n2d为杂质离子的面密度, LD为掺杂层的厚

度. 通常未掺杂本征载流子的浓度≪掺杂杂质电
子浓度, 作为近似可以忽略本征载流子的贡献. 设
施主杂质全部电离, 使得电子数等于带正电的离子
数, 则 ∫ L0/2

−L0/2

N (z) dz =
∫ L0/2

−L0/2

Nd (z) dz,

等号两边积分得
nd∑
i=1

m∗kBT

π~2
ℓn[1 + exp (EF − Ei) /kBT ]

=n2d, (6)

或

nd∑
i=1

ni = n2d, 即各子带布居之和等于掺杂面密

度. 这是一个确定费米能量EF的方程. 显然, 有限
温度下, EF也依赖于温度T , 确定EF的值只能通

过数值计算的方法, 这不同于零温度的情况. 另一
方面, T ̸= 0时, 能量高于费米能量EF的能级也有

电子布居, 只是数量很少.

3 自洽计算及计算的结果

自洽计算中首先令VH = 0, 数值求解薛
定谔方程 (1), 得到本征能量Ei及本征波函数

ψi(i = 1, 2, · · · , nd). 利用 (6)式数值求解费米能
量EF. 再通过 (3)式计算电子密度分布N(z). 将
(5)式中的Nd(z)及N(z)代入泊松方程 (2)求解,得
到自洽势VH(z)的一次叠代近似. 再将VH(z)的一

次叠代近似代入薛定谔方程 (1)求解, 得新的本征
能量及新的本征波函数, 尽而得到新的费米能量,
新的电子密度分布, 代入泊松方程 (2)求解, 得到了
VH(z)的第二次自洽叠代. 以这种方式反复叠代直
到方程 (1)和方程 (2)的解自洽为止, 叠代次数一般
在40—100次之间.

在下面的计算中, 我们取GaAs中电子的有效
质量为m∗ = 0.067m0, m0为电子的静止质量, 介
电常数为 εr = 12.5, 结果如下.

3.1 自洽势, 电子密度分布, 本征能量及本
征包络函数

对无限深势阱, 取宽度L0 = 600 Å, 掺杂层厚
度LD = 60 Å,掺杂浓度n2d = 4.0×1012 cm−2, 温
度T = 273 K及磁感应强度B = 25 T的情况, 我
们计算了自洽势VH(z), 电子密度分布N(z), 本征
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能量Ei, 本征包络波函数ψi(i = 1, 2, · · · , nd), 及
费米能量EF等, 其结果示于图 1 . 可以看出, 电
子密度分布在 z = 0附近左右 150 Å范围内, 而不
是在整个量子阱内都有分布. 除了包络波函数
ψ1 (z)局域在自洽势阱VH(z)内, 从本征能量可知,
ψ2 (z) , ψ3 (z) , ψ4 (z)等都在VH(z)之外. 然而这些
态又没有完全扩展以填满整个量子阱的 [−300 Å,

300 Å]范围, 这是由于磁场的影响引起的, 因为
磁场对运动电子具有约束作用. 与T = 0 K的情
况不同, 这里计算的费米能量EF = 1.341728 ×
10−1 eV, 介于E2, E3之间, 费米能级之上的能级
E3, E4也有填充, 如n3 = 2.4269476 × 1011 cm−2,
n4 = 3.8934751 × 1010 cm−2. 它们共占据总浓
度的7%.
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图 1 掺杂层厚度LD = 60 Å, 浓度N2d = 4.0× 1012 cm−2的量子阱在 T = 273 K, B = 25 T时的电子态结构
(EF = 1.341728× 10−1 eV) (a)自洽势; (b)电子密度分布; (c)—(f)最低 4个能级的波函数

3.2 自洽势, 电子密度分布, 本征能量随温
度T的变化

对无限深势阱, 取宽度L0 = 600 Å, 掺杂层厚
度LD = 60 Å, 掺杂浓度n2d = 4.0 × 1012 cm−2,
磁感应强度B = 15 T的情况下, 我们计算了自洽
势, 电子密度分布, 本征能量, 及费米能级随温度

T的变化, 其结果分别示于图 2 (a), (b) 和图 3中.
图 2 (a)中, 自上而下对应的温度分别为T = 300

K, 200 K, 100 K, 3 K; 图 2 (b)中, 在 z = 0处, 自
上而下对应的温度分别为T = 3 K, 100 K, 200 K,
300 K. 可以看出, 随温度升高自洽势阱变深, 变陡,
而电子密度分布随温度升高峰值变小, 分布变宽.
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T = 0 K时, 电子密度的峰值最大, 自洽势最浅. 这
是因为随着温度的升高电子的热运动加剧, 更多电
子可分布在电离的正离子分布区域之外, 空间中总
的电荷密度 (电子电荷+离子电荷)较大, 故自洽势
阱在高温时较深较陡. 图 3显示, 本征能级的能量
Ei(i = 1, 2, 3, 4)随温度升高而增加, 且高能级较明
显, 这与温度升高时势阱变深相对应. 费米能量随
温度升高下降, 温度较高时明显.
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图 2 不同温度下的自洽势及对应的电子密度分布.
LD = 60 Å, N2D = 4.0 × 1012 cm−2, B = 15 T (a)
自洽势 (自上而下 T = 300 K, 200 K, 100 K, 3 K); (b)
电子密度分布 (在 z = 0处, 自上而下 T = 3 K, 100 K,
200 K, 300 K)
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图 3 不同温度下前 4个本征能量及对应费米能级的能量.
LD = 60 Å, N2D = 4.0× 1012 cm−2, B = 15 T

3.3 自洽势, 电子密度分布, 本征能量随外
磁感应强度B的变化

对无限深势阱, 取宽度L0 = 600 Å, 掺杂层厚
度LD = 60 Å, 掺杂浓度n2d = 4.0 × 1012 cm−2,
温度T = 0 K的情况下, 我们计算了自洽势, 电
子密度分布, 本征能量, 及费米能级随磁感应强度
B的变化, 其结果分别示于图 4 (a), (b)和图 5中.
图 4 (a)中, 自上而下对应的磁感应强度分别为
B = 1, 10, 20, 30 T, 图 4 (b) 中, 在 z = 0处自上而

下对应的磁感应强度为B = 30, 20, 10, 1 T. 可看
出, 磁感应强度越弱, 自洽势VH(z)越陡, 越深. 然
而磁感应强度越强, 电子密度分布越锐, 越高. 这
是由于磁场对运动电子具有约束作用的结果. 随着
磁感应强度加强, 越来越多的电子被局限在带正电
的离子分布的区域, 正负电荷抵消的结果, 总的电
荷密度较弱, 故由此产生的自洽势也较弱. 图 5显

示, 本征能量, 及费米能级随磁感应强度B的变化.
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图 4 不同磁场下的自洽势及电子密度分布 (T = 0 K,
LD = 60 Å, N2D = 4.0 × 1012 cm−2) (a)自洽势 (自
上而下B = 1, 10, 20, 30 T); (b)电子密度分布 (z = 0

处, 自上而下B = 30, 20, 10, 1 T)
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可以看出, 本征能量Ei(i = 1, 2, 3, 4)及费米能级

EF随B的增加单调递增, 且较高的能级增长的更
快. EF随B增长的较慢, 如0 6 B 6 6 T时, EF之

下有 4个能级, 6 6 B 6 15 T时, EF之下有 3个能
级, 15 6 B 6 30 T时, EF之下有2个能级. 这可归
因于磁感应强度产生的附加势能项, 正比于磁感应
强度的平方的缘故. 由于各能级随磁感应强度变化
的速率不同, 二能级之间的能量差可通过磁场来调
制, 这为制造可调谐光电探测器提供了理论依据.
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图 5 不同磁场下的前 4个本征能量及对应的费米能级
(LD = 60 Å, N2D = 3.0× 1012 cm−2, T = 0 K)

3.4 z的矩阵元随外磁感应强度B的变化

量子阱对光量子的吸收直接依赖于偶级矩阵

元 zij = ⟨ψi| z |ψj⟩, i, j = 1, 2, 3, 4. 对无限深势阱,
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图 6 z的矩阵元随磁场的变化 (LD = 60 Å, N2D =

3.0× 1012 cm−2, T = 0 K)

宽度L0 = 600 Å, 掺杂层厚度LD = 60 Å, 掺杂浓
度n2d = 3.0 × 1012 cm−2, 温度T = 0的情况下,
我们计算了 z12, z13, z14, z23, z24, z34等随磁感应
强度B的变化, 结果示于图 6中. 可以看出, 除去
z13 = z24 = 0外, 其他矩阵元的绝对值随B的增加

单调递减, 在 0 6 B 6 10 T范围内递减的速度较
快, 随着B的增加, 矩阵元的绝对值趋于饱和. 从
这里看到, 虽然磁场可使得 z的矩阵元变小, 除 z14

之外, 它们仍然饱和于幅度远大于 1的数值. 这进
一步论证了制造可调谐光电探测器的可能性.

4 有限深势阱的影响

为简单起见, 下面我们忽略介电常数及有效
质量在势阱与势垒中的的差别. 取m∗ = 0.067m0,
m0为自由电子的静止质量, εr = 12.5, 量子阱宽
L0 = 300 Å, 掺杂层厚度LD = 30 Å, 杂质浓度
n2d = 1.5× 1012 cm−2. 我们首先计算了固定有限
势垒高U0 = 0.3 eV, T = 0 K时, 本征能量及费米
能级随磁感应强度B的变化关系, 然后计算了固定
温度T = 273 K, 磁感应强度B = 20 T时, 本征能
量及费米能级随有限势垒高U0的变化关系, 其结
果示于图 7 , 图 8中. 从图 7与图 5比较可以看出,
二者极为相似, 其量值的差别也来自于二量子阱不
同的宽度及不同的掺杂浓度. 图 8显示, 随势垒高
U0的增加, 各量子能级除E4外变化甚微, 这与零
温度及无磁场的情况相同, 这表明用无限深量子阱
代替一个实际的量子阱是一个很好的近似.
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图 7 有限势垒高 U0 = 0.3 eV时前 4个本征能量
及费米能级随磁场的变化 (T = 0 K, LD = 30 Å,
N2D = 1.5× 1012 cm−2, L0 = 300 Å)
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图 8 前 4个本征能量及费米能级随有限势垒高的变化
(B = 20 T, T = 273 K, LD = 30 Å, L0 = 300 Å,
N2D = 1.5× 1012 cm−2)

5 结 论

在有效质量近似下, 通过自洽地求解薛定谔方
程和泊松方程, 这篇文章计算了均匀外磁场中, 有
限温度下Si均匀掺杂的GaAs量子阱中电子的自
洽势, 密度分布, 子带能级能量, 本征包络波函数和
费米能级. 研究了温度和外磁场对电子态结构的
影响.

研究发现, 在给定掺杂浓度和掺杂层厚度, 给
定磁感应强度下, 随温度升高自洽势阱变深变陡,
与之对应的电子密度分布变宽, 峰值变小. 本征能
量单调上升, 且较高能级更显出. 费米能量随温度
升高而单调下降. 固定温度下,随着磁场的增强,自
洽势阱变浅变宽, 与之对应的电子密度分布的峰值
变高, 宽度减小. 本征能量及费米能级随磁场的增
强而单调增加, 且高能级变化的速率更大. z的矩
阵元的绝对值随磁场增强单调减小, 并趋于饱和.

这篇文章也研究了有限深量子阱下的本征能

量和费米能级随磁场的变化, 发现与无限深量子阱
的结果差别很小. 进一步研究了固定磁场强度, 温
度, 及掺杂下, 本征能量及费米能级随势阱深U0的

变化. 在U0从0.2 eV到1.0 eV之间变化时, 除最高
能级E4外, 其他能级及费米能级变化甚微. 研究结
果对可调谐光电探测器的设计和研发具有参考指

导意义.
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Abstract
By solving the Schrödinger equation and the Poisson equation self-consistently, we have calculated the electronic

structure for the Si-uniformally-doped GaAs/AlGaAs quantum well system at T = 273 K and B = 25 T in the effective
mass approximation. We also studied the influence of the temperature and the external magnetic field on the subband
energies, eigen-envelope functions, self-consistent potential, density distribution of the electrons, and the Fermi energy.
It is found that at the given magnetic field B ̸=0, with the increase of temperature, the subband energies increase
monotonically, the Fermi energy decreases monotonically, the width of the self-consistent potential well decreases, the
depth of the well increases, the distribution of the electron density becomes wider, and the peak value is reduced. At the
given temperature, with the increase of the strength of the magnetic field, the subband energies and Fermi energy increase
monotonically, the depth of the self-consistent potential well is reduced, the peak of the electron density distribution
becomes higher, and concentrated around the center of the well.
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