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室温下表面极化效应对量子点带隙和

吸收峰波长的影响∗
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( 2017年 3月 20日收到; 2017年 4月 27日收到修改稿 )

对于离散在本底介质中的纳米晶体量子点, 考虑表面极化效应, 通过像电荷法建立极化势能项, 应用微扰
法求解激子的薛定谔方程, 得到了与本底介电系数直接相关的量子点带隙解析表达式. 对不同本底中尺寸依
赖的量子点带隙、第一吸收峰波长、第一吸收峰波长移动进行的计算表明, 表面极化效应对量子点的带隙和第
一吸收峰波长有明显的影响. 随着本底介电系数的增大, 量子点的带隙减小, 第一吸收峰波长红移. 量子点在
不同本底中的第一吸收峰波长移动会在某个固定粒径达到最大值, 最大值对应的粒径取决于量子点种类.

关键词: 量子点, 表面极化效应, 带隙, 吸收峰波长
PACS: 78.67.Hc, 73.20.At, 71.35.–y, 68.90.+g DOI: 10.7498/aps.66.137802

1 引 言

纳米晶体量子点 (nanocrystal quantum dots,
QDs)由于量子尺寸效应、表面效应等, 使得其具有
独特的光电性质, 这些独特的光电性质在光电子器
件中有很大的应用潜力, 近年来得到了人们的广泛
关注 [1].

实验表明, 量子点的带隙不仅与其尺寸有关,
温度和本底介质都会对量子点的带隙产生影响. 温
度对量子点带隙的影响来源于两个方面: 热膨胀
和电子 -声子耦合效应, 带隙随温度的变化可以用
Varshni定律来描述 [2]. 另一方面,量子点通常离散
在本底介质中, 由于量子点的介电系数与周围本底
材料的介电系数不同, 会在两者的界面产生表面极
化效应, 或介电受限效应 [3]. 由于表面极化效应的
存在, 相同尺寸的量子点处于不同本底介质中时,
其带隙会发生移动, 导致其吸收峰和辐射峰的中心
波长发生偏移, 这会对量子点光纤放大器、量子点

激光器等光电子器件的设计和研究产生明显影响.
Brus等 [4,5]用有效质量近似, 研究了量子点的

带隙, 通过解激子的薛定谔方程给出了激子基态能
量的表达式, 即Brus方程, 该方程隐含背景材料介
电系数对量子点带隙的影响, 但无法直接进行计
算. 后来, 人们对Brus方程进行空间电荷修正, 提
出了修正的Brus方程 [1], 但修正的Brus方程无法
反映本底介电系数的影响. Takagahara等 [6−8] 研

究了量子阱和量子点的表面极化效应, 用有效质量
近似计算了包含表面极化的激子能量, 引入了与
介电系数比有关的两个复杂系数A0和A1, 用来反
映量子点的表面极化强弱. 他们发现表面极化效
应增强了激子束缚能和跃迁振子强度, 并得出维
数越低, 表面极化效应越明显的结论. 近年来, 文
献 [9, 10]研究发现表面极化对Si量子点的荧光特
性有重要影响. Rodina和Efros [11]总结了各种纳

米结构的表面极化效应的影响, 并研究了纳米结构
中激子吸收和发射的极化特性. 如上所述, 迄今为
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止, 人们无法直接得到由表面极化效应引起的量子
点带隙的变化, 或无法分析背景材料对量子点带隙
的影响, 使得计算结果与实验观测有差距. 根据近
年来的实验观测, 在不同本底材料中, 即使是相同
尺寸的量子点, 它们的带隙和吸收峰波长都会发生
变化, 而人们经常需要定量评估这种变化. 因此,
提供一种简洁明了的关于量子点表面极化效应的

解析表达式是十分必要的.
本文引入像电荷的概念处理表面极化效应. 在

激子的哈密顿量中加入了电子、空穴和镜像电荷

之间的相互作用势能, 通过微扰法求解激子的薛定
谔方程, 得到了包含表面极化效应的量子点带隙表
达式, 给出了量子点带隙与本底介电系数之间的关
系. 实例计算了不同粒径的PbSe量子点在正己烷
和UV胶本底中的带隙、第一吸收峰值波长. 分析
了PbSe量子点带隙、第一吸收峰波长随本底介电
系数的变化规律, 并阐明了其本质机理. 研究了不
同本底中量子点的第一吸收峰波长移动随尺寸的

变化, 得到了第一吸收峰波长移动最大值对应的粒
径. 由本文首次得到的量子点带隙关联于本底介电
系数的解析表达式, 可深入了解本底材料对量子点
带隙的影响, 直接确定量子点依赖于本底介电系数
的带隙和第一吸收峰波长的移动, 有助于量子点光
谱特性的实验研究和量子点光电子器件的设计.

2 理论模型

量子点的带隙能是产生电子 -空穴对所需的最
小能量, 它决定了量子点的光谱特性 [12]. 量子点纳
米颗粒通常离散在本底介质中 (甲苯、正己烷、玻
璃、UV胶等), 由于量子点与本底材料的介电系数
不同, 其产生的表面极化效应会对量子点的带隙产
生影响. 研究表面极化效应的方法通常是根据表面
极化电荷分布来求解极化势能, 该方法比较复杂且
无法得到直接计算量子点带隙的表达式. 此外, 也
可引入像电荷的概念, 用电子、空穴和像电荷之间
的相互作用来代替表面极化效应对电子和空穴的

影响 [1]. 像电荷法的优点是可以用电荷间的相互作
用势能简单方便地表示出极化势能, 并得到量子点
带隙的具体表达式. 本文采用像电荷法.

2.1 像电荷的大小和位置

大多数量子点的形状近似为球形. 考虑粒径为
R、介电系数为 ε1的球形量子点嵌入介电系数为 ε2

的均匀本底介质中. 由于量子点很小, 本底介质可
以近似看成无限大. 将电子和空穴分开考虑, 首先
考虑电子的极化效应. 通过计算量子点内的电势求
出电子对应的镜像电荷的大小和位置, 再按照相同
的方法确定空穴对应的镜像电荷的大小和位置.
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图 1 量子点表面极化示意图

Fig. 1. Surface polarization diagram of quantum dot.

如图 1所示, 以通过量子点中心和电子所在点
的直线为极轴, 量子点的中心为原点, 建立球坐标
系, 电子的位置矢量为re, 则量子点内任意一点的
电势满足泊松方程

∇2Φ(r) = −ρ(r)

ε1
, (1)

其中ρ(r)是电荷体密度, 且ρ(r) = −eδ(r − re), r
是任意一点的位置矢量; Φ(r)是位置r处的电势; ε
是介电系数. 由于系统具有轴对称性, 因此在量子
点内r ̸= re的位置, 暂不考虑电子产生的电势, 方
程 (1)可以写为如下形式:

∇2Φ(r, θ′)

=
1

r2
∂

∂r

(
r2

∂Φ

∂r

)
+

1

r2 sin θ′
∂

∂θ′

(
sin θ

∂Φ

∂θ′

)
= 0. (2)

方程 (2)的通解为

Φ(r, θ′) =

∞∑
n=0

(
Anr

n +
Bn

rn+1

)
Pn(cos θ′), (3)

其中 θ′是r与极轴的夹角; Pn(cos θ′)是n阶勒让德

(Legendre) 多项式; An和Bn是待定系数, 可以通
过边界条件确定.

在量子点内部, r = 0处的电势ϕ(0)应为有限
值, 因此在量子点内 1/rn+1的系数为 0. 考虑到
电子在r位置处产生的电势为库仑势, 将其中的
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1/|r − re|展开成勒让德多项式, 可以得到量子点
内除电子所在点之外任意位置的电势为

Φ1 =
∞∑

n=0

(
Anr

n − e

4πε0ε1

r<
n

r>n+1

)
Pn(cos θ′)

(r < R), (4)

式中 r<是r和 re中较小的那一个, r>是r和 re中

较大的那一个. 由边界条件 r → ∞时的电势为 0,
可知 (3)式中 rn的系数为 0, 量子点外部区域中任
意位置的电势可以表示为

Φ2 =

∞∑
n=0

Bn

rn+1
Pn(cos θ′) (r > R). (5)

通过解泊松方程得到了量子点的内部区域和

外部区域的电势, 根据电势在电介质界面满足的边
界条件, 方程 (4)和 (5)中的待定系数为

An =
e

4πε0ε1

(n+ 1)(ε2 − ε1)

ε2(n+ 1) + ε1n

re
n

R2n+1
,

Bn = − e

4πε0ε1
re

n (2n+ 1)ε1
ε2(n+ 1) + ε1n

.

(6)

于是, 量子点内除电子所在点外任意位置的电势为

Φ1 =
e

4πε0ε1

[
− 1

|r − re|

+

∞∑
n=0

re
n

R2n+1

(ε2 − ε1)(n+ 1)

ε2(n+ 1) + ε1n
rnPn(cos θ′)

]
(r ̸= r e , r < R). (7)

将 (7)式中的勒让德多项式进行变换, 得到更为简
洁的形式:

Φ1 =
e

4πε0ε1

{
− 1

|r − re|
+

ε2 − ε1
ε2 + ε1

r′e
R

[
1

|r − r′e|

+
ε1

ε2 + ε1

∫ ∞

r′e

z−1(z/r′e)
ε1/(ε1+ε2)

|r − z|
dz

]}
,

(8)

其中r′e = reR
2/r2e . 从 (8)式容易看出电子诱导产

生的离散像电荷的大小为

q′e =
ε2 − ε1
ε2 + ε1

R

re
e, (9)

电子所对应的像电荷的位置为r′e = reR
2/r2e .

对于空穴所对应的镜像电荷的大小和位置, 以
经过量子点中心和空穴所在点的直线为极轴建立

球坐标系, 按照相同的方法得到空穴诱导产生的离
散像电荷的大小为

q′h = −ε2 − ε1
ε2 + ε1

R

rh
e, (10)

空穴对应的像电荷的位置为 r′h = rhR
2/r2h.

2.2 电子 -空穴对的势能

考虑表面极化效应, 电子 -空穴对的势能应表
示为电子、空穴和对应镜像电荷之间的相互作

用势能

U = Ueq′e + Uhq′h + U eq′h + Uhq′e . (11)

(11)式中, 右边四项的下标分别表示电子与电子像
电荷、空穴与空穴像电荷、电子与空穴像电荷、空穴

与电子像电荷之间的相互作用势. 具体如下:



Ueq′e = − eq′e
4πε0ε1|re − r′e|

= − e2

4πε0ε1R
· ε2 − ε1
ε2 + ε1

· R2

r2e −R2
,

Uhq′h =
eq′h

4πε0ε1|rh − r′h|
= − e2

4πε0ε1R
· ε2 − ε1
ε2 + ε1

· R2

r2h −R2
,

U eq′h = − eq′h
4πε0ε1|re − r′h|

=
e2

4πε0ε1R
· ε2 − ε1
ε2 + ε1

· R√
(rerh/R)

2
+R2 − 2rerh cos θ

,

Uhq′e =
eq′e

4πε0ε1|rh − r′e|
=

e2

4πε0ε1R
· ε2 − ε1
ε2 + ε1

· R√
(rerh/R)

2
+R2 − 2rerh cos θ

.

(12)

方程 (12)中的 θ是re和rh之间的夹角. 因此激子势能U 的具体形式为

U = − e2

4πε0ε1R
· ε2 − ε1
ε2 + ε1

 1

1− r2e
R2

+
1

1− r2h
R2

− 2√(
rerh
R2

)2

− 2rerh
R2

· cos θ + 1

 . (13)
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2.3 量子点的带隙

根据有效质量近似 [1]得到电子和空穴的动能,
加上包含表面极化效应的势能项, 得到量子点中激
子的哈密顿量 Ĥ. 把势垒看成无限大, 则量子点中
激子的薛定谔方程为[

− ~2

2m∗
e
∇2

e −
~2

2m∗
h
∇2

h + U

]
Ψ(re, rh)

= EΨ(re, rh). (14)

其中m∗
e是电子的有效质量, m∗

h是空穴的有效质

量, E为能量本征值.
由于激子是由电子和空穴组成的, 因此激子的

波函数可以写成电子波函数和空穴波函数的乘积.
这里量子点近似为球形, 在量子点粒径R较小时,
粒子的基态波函数Ψn(r) =

C

r
sin(nπr/R)[1](n为

主量子数, C为归一化系数), 可得量子点激子的归
一化1S态波函数为

Ψ0(re, rh)

=
1

2πRrerh
sin

(
πre
R

)
sin

(
πrh
R

)
. (15)

在量子尺寸约束较强的情形下 (量子点的粒径
R小于激子玻尔半径, 例如荧光波长位于近红外波
段的PbSe量子点等), 电子、空穴和像电荷之间的
相互作用势能比较小, 可以把激子哈密顿量中的相
互作用势能项看成微扰 (当量子点的粒径远大于激
子玻尔半径时, 则不能将其视为微扰). 因此激子哈
密顿量可以写成H = H0+H ′, H0是电子和空穴的

动能之和, H ′是相互作用势能项. 能量本征值E按

照微扰展开为E = E0 +E1. 利用波函数Ψ0(re, rh)

求解H0的能量本征方程, 得到能量本征值E0为电

子 -空穴的动能之和.
对于一级微扰能量本征值E1, 根据微扰理

论E1 = ⟨Ψ0(re, rh)|H ′|Ψ0(re, rh)⟩, 利用波函数
Ψ0(re, rh), 并令 a = re/R ̸= 1, b = rh/R ̸= 1,
得到

E1 = − e2

4πε0ε1R
· ε2 − ε1
ε2 + ε1

∫ π
0

∫ 1

0

∫ 1

0

2 sin2(πa)

× sin2(πb) sin θ

[
1

1− a2
+

1

1− b2

− 2√
(ab)

2 − 2ab cos θ + 1

]
dadbdθ. (16)

在 (16)式中 θ = 0时, a ̸= b; 当a = b时, θ ̸= 0. 对
上式进行数值积分得到

E1 = −1.1144 · ε2 − ε1
ε2 + ε1

· e2

4πε0ε1R
. (17)

将能量本征值E加上体材料带隙以及库仑作用

项 [1], 得到本底介质中量子点的激子的基态能量或
带隙为

Eg = Eg(bulk) +
π2~2

2µR2
− 1.786

e2

4πε0ε1R

− 1.1144 · ε2 − ε1
ε2 + ε1

· e2

4πε0ε1R
. (18)

(18)式右边的第一项Eg(bulk)是对应体材料的带隙,
第二项是受量子尺寸约束的激子的动能 (折合质量
1/µ = 1/m∗

e + 1/m∗
h, 其中m∗

e,h为电子和空穴的有

效质量), 第三项为电子 -空穴的库仑作用势, 第四
项为由表面极化效应引起的极化势能项, 它表征了
介电系数为 ε1的量子点处于介电系数为 ε2的本底

介质中时, 其带隙和吸收峰值波长发生的偏移. 作
为比较, 这里给出Brus方程 [4]:

Eg =Eg(bulk) +
π2~2

2µR2
− 1.786

e2

4πε0ε1R

+
e2

4πε0R

∞∑
m=1

αm

(
S

R

)2m

, (19)

上式右边的前三项与 (18)式相同, 且与本底材料无
关; 第四项是极化势能项, 其中αm = (ε − 1)(m +

1)/[ε1(εm + m + 1)](ε = ε1/ε2, m是求和变量),
S是电子、空穴的位置, 上面的横线表示对整个波
函数求平均. 第四项关联于本底介电系数, 但很难
直接计算出来. 后来, 人们对 (19)式进行了空间电
荷修正, 提出了修正的Brus方程 [13]:

Eg = Eg(bulk) +
π2~2

2µR2
− 1.786

e2

4πε0ε1R

− 0.248
e4µ

2(4πε0ε1)2~2
. (20)

方程 (20)右边的第四项空间电荷修正与前三
项相比较, 量值很小 (约为第二项的 1% [14]), 且与
本底材料无关, 或者说修正的Brus方程无法描述
本底材料对带隙的影响. 相比较, 本文得到的 (17)
或 (18)式, 直观地反映了表面极化效应对带隙影响
的本质机理, 其系数是 ε1和 ε2的函数, 代入参数后
可以进行直接计算, 因此, 是一个可用来明确分析
本底材料对带隙影响的简单直观的解析表达式.
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3 计算结果与讨论

下面利用方程 (18)对常用的几种量子点, 如
II-VI族CdSe, IV-VI族PbSe, PbS量子点进行实
例计算. 通过实例计算, 具体对比研究本底介质中
表面极化效应引起的量子点带隙移动和第一吸收

峰值波长移动随量子点种类、尺寸和本底介质的

变化.

3.1 不同本底中量子点的表面极化效应

图 2给出了不同本底的介电系数 ε2对PbSe,
PbS和CdSe量子点的带隙和吸收峰值波长的影响,
计算选取的三种量子点的直径都为 4 nm, 量子点
的相对介电系数、激子玻尔半径aB、常温下体材料

的带隙Eg等参数列于表 1 .

表 1 PbSe, PbS和CdSe量子点的参数
Table 1. The parameters of PbSe, PbS and CdSe QDs.

量子点
激子玻尔

半径 aB/nm
量子点

介电系数 ε1

体材料

带隙Eg/nm

PbSe 46 [1] 23.4 [15] 0.28 [1]

PbS 18 [1] 17.2 [15] 0.41 [1]

CdSe 4.9 [1] 6.2 [16] 1.89 [1]

注: 激子玻尔半径 aB = 4πε0ε1~2(1/m∗
e + 1/m∗

h)/e
2 =

4πε0ε1~2/(µe2), 折合质量 µ 由表中的 aB计算得到.

由图 2可见, 随着本底介电系数的逐渐增大,
量子点的带隙逐渐减小. 原因如下: 当本底介电系
数 ε2<ε1(量子点介电系数)时, 电子、空穴与各自像
电荷的符号相同, ε2越小, 表面极化效应越强, 激
子的束缚能越大, 量子点的带隙能越大, 从而使得
量子点的带隙产生蓝移. 当 ε2 = ε1时, 界面处的表
面极化效应消失, 本底介质对量子点的带隙没有影
响. 当 ε2>ε1时, 电子、空穴与各自像电荷的符号相
反, 随着本底介电系数 ε2增大, 表面极化效应增强,
但是量子点的带隙减小, 从而使量子点带隙红移.
本质上, 表面极化效应对量子点带隙的影响取决于
电子、空穴诱导产生的像电荷的电荷分布及正负符

号 (方程 (9), (10)).
作为比较, 人们研究了在外加电场作用下量子

点中激子的斯塔克能移, 给出了激子吸收峰波长随
外加电场方向和强度的变化, 其行为表现出向较低
光子能量移动 [17]. 这种变化是由外电场产生的, 与
本文讨论的量子点与本底介电系数不同而产生的

固有的极化电场有很大的区别. 在本文中, 表面极
化场的大小和方向是由本底介电系数和量子点内

电子、空穴的分布决定的, 通常比较小. 然而, 在外
电场作用下产生的表面极化场在某些情况下可以

很大, 例如文献 [18, 19]中提出的GaN/InN/GaN
和GaAs/Ge/GaAs “三明治”层状量子阱结构中,
由于界面处两种半导体原子间的相互作用以及应

变产生的压电极化, 使得在界面处产生了很强的极
化场, 从而使带隙减小, 甚至使能带结构反转.
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图 2 本底材料介电系数对 (a) PbSe, (b) PbS, (c) CdSe
量子点的带隙和第一吸收峰波长的影响

Fig. 2. The bandgap and the first absorption-peak
wavelength of (a) PbSe, (b) PbS and (c) CdSe QDs
varying with relative dielectric coefficient of back-
ground media.

将量子点从一种本底转移到另一种本底, 带隙
会发生偏移. 在实验中, 人们主要关注第一吸收峰
值波长的偏移. 下面以真空 (ε2 = 1)中量子点的第
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一吸收峰波长为参考, 计算不同本底中量子点第一
吸收峰波长的相对偏移, 研究其随本底相对介电系
数 ε2和粒径R的变化. 计算选取PbSe, PbS, CdSe
三种量子点, 结果如图 3所示.

由图 3可见, 对某一粒径的量子点, 本底介质
的介电系数越大, 其第一吸收峰波长偏移 (相对于
真空中的第一吸收峰波长)也越大. 不同粒径的量
子点在相同的两种本底中转移时, 第一吸收峰波长

的偏移随着粒径逐渐增大, 在某一粒径处达到最大
值; 当粒径继续增大时, 偏移逐渐减小. 值得指出
的是, 对给定种类的量子点, 第一吸收峰波长的最
大偏移∆λA,max所对应的粒径是恒定不变的, 该粒
径与本底介质无关, 而是由量子点本身的性质决定
的. 根据表 1中的参数, 可计算得到最大偏移对应
的粒径R = 12.1 nm (PbSe), 7.3 nm (PbS), 2.9 nm
(CdSe).
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图 3 (a) PbSe, (b) PbS和 (c) CdSe量子点第一吸收峰波长偏移随本底相对介电系数 (ε2 = 4.5)和 (d)随粒径的变化
Fig. 3. The first absorption-peak wavelength shift of (a) PbSe, (b) PbS and (c) CdSe QDs varying with
relative dielectric coefficient of background media (ε2 = 4.5) and (d) diameter of QDs.

实验上, 文献 [20], [21]分别给出了甲苯 (ε2 =

2.37[20])和四氯化碳 (ε2 = 2.2[21])本底中PbS量子
点的第一吸收峰波长. 本文的结果与这两组实验
数据对比, 相同尺寸的量子点在不同本底中的第一
吸收峰值波长有偏移, 并且随着本底介电系数的增
大, 量子点的第一吸收峰值波长红移, 变化趋势与
图 2的结果一致. 在高浓度掺杂的情况下, 由于量
子点表面基团之间的相互作用, 会使得量子点第一
吸收峰波长进一步红移, 相关的讨论已经超出本文

范畴, 不再详述.

3.2 不同尺寸量子点的表面极化效应

对于PbSe量子点离散分布于正己烷溶剂
(ε2 = 1.58[20])和UV胶 (ε2 = 4.04[1])中, 由 (18)
式可得PbSe量子点的带隙如图 4所示. PbSe量子
点的相对介电系数、激子玻尔半径aB、常温下体材

料的带隙Eg列于表 1 .
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图 4 尺寸依赖的PbSe量子点在正己烷和UV胶本底中 (本文)以及由Brus方程计算的 (a)带隙和 (b)第一吸收峰
波长

Fig. 4. The diameter dependent (a) bandgap and (b) the first absorption-peak wavelength of PbSe QDs
doped in hexane, UV-gel in this paper, and Brus equation.

从图 4 (a)可见, 与真空情况的Brus方程相比,
本底介电系数对量子点带隙的影响很大, 在粒径
4.6—5.2 nm的范围内,两者相差Eg ≈ 0.132 eV.但
本底为正己烷和UV胶的量子点的带隙基本相同,
这是因为PbSe量子点的介电系数很大, 从正己烷
转移到UV胶, 本底介电系数的变化相对较小. 进
一步, 我们可以通过带隙来研究表面极化效应对量
子点第一吸收峰波长的影响, 结果示于图 4 (b). 由
图可见, 第一吸收峰值波长随量子点尺寸的增大而
增大, 变化趋势近似成线性, 且不同本底中量子点
的第一吸收峰波长有偏移.

一般而言, 通过测量同一粒径的量子点在不同
本底中的第一吸收峰波长, 可对理论计算结果进行
验证. 但是由于实验室中的量子点样品都有一定的
粒度或尺寸分布, 一般可达 5% [22,23]. 量子点带隙
对尺寸很敏感, 微小的粒度偏差造成的吸收峰值波
长偏移都会掩盖掉本底变化引起的偏移. 因此, 对
不同本底中量子点的吸收峰值波长偏移, 在实验室
中很难进行准确的验证. 精确的方法应该是通过单
个量子点在不同本底中的吸收峰值波长进行验证,
也可以通过粒径高度一致的量子点样品进行验证.

4 结 论

介质本底中量子点的表面极化效应会对量子

点的带隙和第一吸收峰值波长产生较为显著的影

响. 本文用通过求解量子点内的电势得到了像电荷
的大小和位置, 建立了极化势能项, 用微扰法求解
激子的薛定谔方程, 得到与本底介质相对介电系数
有关的基态能量表达式. 该解析表达式直观反映了
表面极化效应对量子点带隙的影响.

用该表达式计算了不同本底中尺寸依赖的量

子点的带隙、第一吸收峰波长. 计算结果表明, 表
面极化效应对量子点带隙的影响, 本质上取决于电
子 -空穴诱导产生的像电荷的符号和大小, 当本底
的介电系数 ε2小于 (或大于)量子点的介电系数 ε1

时, 表面极化效应使量子点的带隙蓝移 (或红移),
随着本底介电系数的增大, 量子点带隙总体呈现红
移. 量子点在不同介质本底中的第一吸收峰波长移
动会在某个粒径达到最大值, 最大值对应的粒径大
小取决于量子点的种类, 对PbSe, PbS和CdSe量
子点, 该粒径分别为12.1, 7.3, 2.9 nm.

本文得到的量子点带隙随本底介电系数的变

化, 对量子点光谱特性的实验研究和量子点光电器
件的设计有重要意义.
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Effects of surface polarization on the bandgap and the
absorption-peak wavelength of quantum dot at room

temperature∗
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Abstract
The surface polarization energy that arises from the difference in dielectric coefficient between the quantum dot (QD)

and the background medium is investigated by the equivalent image charge method. A general expression for the bandgap
of QD depending on the dielectric coefficient of background medium is presented by solving the exciton Schrödinger
equation with the perturbation method. As examples, the sizedependent bandgaps, bandgap shifts, absorption-peak
wavelengths and absorption-peakwavelength shifts of PbSe, PbS and CdSe QDs doped in different background media
are determined in detail. There is evidence to show that the effects of surface polarization on the bandgap and the first
absorption-peak wavelength of QD are considerable. The bandgap decreases with the increase of dielectric coefficient of
background medium, which causes the absorption-peak wavelength to be red shifted. The effect of surface polarization
on the bandgap depends substantially on the sign and value of image charge. When the dielectric coefficient of QD is
greater than that of background medium, the absorption-peak wavelength comes to blue shift due to surface polarization
of QD. On the contrary, the absorption-peak wavelength comes to redshift. The absorption-peak wavelength shifts of
QDs doped in different background media will reach a maximum in a certain diameter depending on the kind of QD.
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