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CdTeöZnTe 应变量子阱中的浅施主结合能

刘魁勇　　邢金海

(辽宁大学物理系　沈阳　110036)

摘要　 本文研究了介电常数失配对 CdT eöZnT e 应变量子阱中浅施主杂质结合能的影响. 在

有效质量近似下, 利用变分方法计算了阱宽、杂质位置及应变对结合能的影响, 得到了介电失

配使结合能减小的结论.
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1　引言

近十几年, 有关介电失配对Ë 2Í 族异质结中杂质结合能的影响的研究较多[ 1～ 3 ], 并且

均得出介电失配使结合能增大的结论. 关于介电失配对Ê 2Î 族异质结杂质结合能的影响却

未见报道. 自 1984 年生长出第一块Ê 2Î 族半导体超晶格 ZnSeöZnS [ 4 ]以来, Ê 2Î 族半导体

超晶格因其特殊性质备受人们关注. 随着晶体生长技术的发展现在已经可以制备象CdT eö

ZnT e 这样失配度较大 (612% )的应变量子阱样品. CdT eöZnT e 异质结构的发光范围在黄绿

光区域, 在光电器件方面有巨大的潜在应用价值. 本文计算了介电失配、杂质位置及应变对

CdT eöZnT e 应变量子阱中浅施主杂质结合能的影响, 得到了介电失配使结合能减小的结

果. 我们分析了这一结论与前人结果不同的原因.

2　计算方法

我们考虑沿[001 ]方向生长的单量子阱结构, 生长方向为 z 轴, 阱的边界为- L ö2< z <

L ö2. 在有效质量近似下, 有效哈密顿量可以写成:
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V QW (z ) 是包括了应变影响的方阱势, 在阱层其值为零, 在垒层为V 0, 它由阱层与垒层的带偏

移决定 (关于V 0 的计算方法将在附录中给出) ; V imp是杂质势. 因阱层与垒层之间存在着介

电失配, 我们以镜象电荷法来处理杂质势, 可以得到如下形式的杂质势:
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其中　Β=
(Ε1- Ε2)
(Ε1+ Ε2) ; Ε1 是阱中的介电常数; Ε2 是垒中的介电常数.

R 0 = [Θ2 + (z - z 0) 2 ]1ö2 (3a)

R ±
n = [Θ2 + (z - z ±

0 ) 2 ]1ö2 (3b)

z ±
n =

z 0 ± nL

- z 0 ± nL
(3c)

其中　z 0 是阱中杂质所在位置. 有效质量方程的包络函数写为 F ( r
_

) , 其有效质量方程为:

H
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F ( r
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) (4)

其中包络函数 F ( r
_

)在界面上 (z = ±L ö2)应满足如下匹配条件:
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　　由于有效哈密顿量H
∧

中有不同对称性的两个势 (球对称势和方势阱势) , 有效质量方程

(4) 没有解析解, 因此我们采用一种变分方法来求解施主杂质的波函数和本征值. 以不含杂

质势的有效质量方程的本征解:
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其中　f n0 (z ) 是不含杂质势的哈密顿量的本征函数; n 包含所有的分立态. 对于确定的 k
_

∥

(我们选为 k
_

∥= 0) , 考虑到轴对称性的要求 g ( r
_

∥) 可写成 e im ΗΘûm û
h n (Θ) , 其中m 是轨道角动

量 z 分量. 对于 L →0 时的情形我们所考虑的问题趋于二维类氢问题, h n 可以写为 exp

(- ΑΘ). F ( r
_

)最终可展开为如下形式:

F ( r
_

) = ∑
n, j

C nje im ΗΘûm ûe- Αj Θf n0 (z ) (8)

其中　Αj 为一先验的系数; C nj为变分常数, 可用变分方法由下式解出.

〈n j ûH
∧

ûn′j′〉C n′j′= E〈n j ûn′j′〉C n′j′ (9)

这样就将求解薛定谔方程的问题化为求解 (9)式的本征值问题. 为计算基态结合能, 在 (8)式

中选取m = 0, f n0为偶函数形式.
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其中　k n= 2m 3
1 E 0

1ö2ö∂ , k′n= 2m 3
2 (V 0- E 0) 1ö2ö∂ , E 0 是H 0 的本征值, 由匹配条件 (5)

式得:

D n = ek′nL ö2co s (k nL ö2) (11a)
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m 3
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(9)式中, 除杂质势的矩阵元不能解析计算外, 其余部分均可解析计算, 对于杂质势部分可采

取如下变换:

1
[Θ2 + (z - z 0) 2 ]1ö2 =∫

∞

0
e- ûz - z 0ûsJ 0 (Θs) ds (12)

关于零阶贝塞尔函数在 (9)式中的积分可以由下式给出[ 5 ]:

∫
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0
Θm + 1e- ΑΘJ Τ(Θs) dΘ= (- 1) m + 1s- Τ dm + 1

dΑm + 1
( Α2 + s2 - Α) Τ

Α2 + s2
(13)

应用 (12)、(13)式可以将对杂质势矩阵元的积分化为一个对 s 求积的数值积分, 如此即可以

求出 (9)式的本征值, 得到结合能如下式:

E b = E 0 - Em in (14)

其中　E 0 是不含杂质势的有效质量方程本征值, 可由 (11)式求出; Em in是 (9)式解的最小值.

图 1　杂质位置 z 0= 0 时,

结合能随阱宽的变化

实线为 E b (Ε2≠Ε1) , 虚线为 E′b (Ε2= Ε1).

3　结果与讨论

我们在计算过程中采用了原子单位制 (e
2= 1, m e= 1, ∂= 1) , 下面是计算过程中的一些

参数. 考虑应变对带偏移的影响得到V 0= 54318222m eV (关于应变对带偏移的影响在附录

中给出). 在阱中有效质量为m
3
1 = 01096m e

[ 6 ] , 在垒中有效质量为m
3
2 = 0118m e

[ 6 ] , 在阱中的

介电常数为 Ε1= 914 [ 7 ] , 在垒中的介电常数为 Ε2= 9167[ 7 ] , 未考虑应变影响得到V 0= 690m eV

(见附录) , 阱层有效里德堡 R y3 = 2915912m eV , 阱层中有效玻尔半径 a
3 = 5117899nm. 关

于 (8) 式中 Αj 的确定, 选取中间项为 Α= 115öa
3 , 比率为 116 的几何级数, 本文中 Αj 共取 10

项.

在图 1 中可以看到, 杂质位置 z 0= 0 时, 结合能随

着阱层的增大而减小, 这一规律与前人结果相符合 (文

献 [ 2 ]). 但是, 考虑介电失配所得结合能 E b (实线) 小

于未考虑介电失配时的结合能 E′b (虚线) , 这个结论与

前人结果相反. 据我们所知, 第一个考虑介电失配影响

的M ailh io t, Chang 和M cGill[ 1 ] , 及详细讨论了介电失

配影响的 F ra izzo li 等[ 2 ]均得出了介电失配使结合能增

大的结论. 造成这种不同的原因在于, 以前所讨论的为

GaA söGaA lA s 等Ë 2Í 族量子阱系统, 这类异质结其

阱中介电常数 Ε1 大于垒中介电常数 Ε2, 在以镜像电荷

法处理介电失配时, 其镜像电荷加强了杂质势. 在我们
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所讨论的CdT eöZnT e 结构中, 阱中介电常数 Ε1 小于垒中介电常数 Ε2, 镜像电荷减小了杂质

势的作用, 这导致了结合能的减小. 这一点可由下面的推导得到.

未考虑介电失配作用的杂质势可以写成如下形式:
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(15)

　　以 ∃V imp表示未考虑介电失配的杂质势与考虑介电失配的杂质势的差, 并考虑杂质在阱

中心的简单情况, ∃V imp如下式:
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图 2　阱宽为 13a∥时,

结合能随杂质位置的变化

实线为 E b (Ε2≠Ε1) , 虚线为 E′b (Ε2= Ε1).

图 3　考虑应变影响的结合能 E s
b (实线) ,

与未考虑应变影响的结合能 E n
b (虚线)的对比

在 (16)式中可以看到 Β是决定 ∃V imp符号的因子, 因 Β的符号由 (Ε1- Ε2)的符号来决定, 所以

对于阱中介电常数大于垒中介电常数的情况, 镜像电荷加强了杂质势, 而对于阱中介电常数

小于垒中介电常数的情况, 镜像电荷减弱了杂质势. 在 (16)式中我们还可看到每段积分的分

子中都含有 e- L s项, 随阱宽L 的增大 e- L s减小, 并导致 ∃V imp减小. 这使得随阱宽的增大介电

失配的影响逐步减小, 这一点与图 1 中随阱宽的增大两曲线趋于一致的结果相符合.

图 2 中给出了结合能随阱中杂质位置的变化, 这里选取阱层厚度为 13a∥ (约为 912nm ,

a∥为应变后阱层中平行 z 轴的晶格常数). 在考虑了介电失配、应变及有效质量不同的情况

下, 所得到的结合能随杂质向边界移动而减小的结论与前人结果相同. 在比较考虑介电失配

作用的结合能 E b (实线) 与未考虑介电失配作用的结合能 E′b (虚线) 时, 仍得到 E′b > E b 的
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结论, 其原因与上文所述相同.

在图 3 中我们将未考虑应变影响所得到的结合能 E
n
b (实线)与考虑应变的结合能 E

s
b (虚

线) 作了比较, 除在窄阱时两条曲线差别略大外, 随阱宽的增大两条曲线趋于一致, E
s
b 对 E

n
b

的修正只在窄阱情况下是不可以忽略的.

4　结论

在本文中我们用一种变分方法计算了CdT eöZnT e 应变单量子阱中的浅施主杂质结合

能, 得出了介电失配既可使结合能增加也可使结合能减小的结论, 对于我们所讨论的阱中介

电常数小于垒中介电常数的系统, 介电失配的影响使结合能减小, 而对于阱中介电常数大于

垒中介电常数的系统, 介电失配的影响使结合能增大. 随阱宽增大镜像电荷的作用减弱导致

介电失配引入的修正随阱宽增大而减小. 因此由介电失配引起的修正是不可忽略的, 尤其是

对窄阱的情况 (L ≤710nm ).

在阱宽一定的情况下, 杂质的基态结合能随着杂质位置向界面的移动而减小. 应变使结

合能略有减小, 除在窄阱情况下 (L ≤410nm )其影响可以忽略.
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附　录

A　关于应变情况下V 0 的确定[8 ]

晶格发生的双轴应变可分解为流体静压应变和沿生长方向的单轴应变, 其中的流体静

压应变增大了带隙宽度, 而单轴应变使价带轻、重空穴发生劈裂. 对于我们所考虑的导带偏

移可由如下方法确定:

a∥=
a1G 1h 1 + a2G 2h 2

G 1h 1 + G 2h 2

Εi∥ =
a∥

a i
- 1

a i⊥ = a i 1 - D i
a∥

a i
- 1 (A 1)

Εi⊥ =
a i⊥

a i
- 1

其中　i 用来标志不同的材料; a i 是体材料晶格常数; G i 是剪切模量; D i 是由体材料弹性系

数 c11, c12, c44确定的, Εi 是应变张量, 对于我们所考虑的[001 ]方向:

D 001 = 2
c12

c11
(A 2)

在CdT eöZnT e 量子阱中, 可以认为 h 1öh 2→0 即只在阱中有应变. 导带偏移为:

E CdTe
c = E CdTe, 0

c + aCdTe
c

∃8
8 (A 3)

∃E c = E ZnTe, 0
c - E CdTe

c (A 4)

其中　 (∃8 ) ö8 = (Εx x + Εy y + Εz z ) , 流体静压形变势 a
CdTe
c , 可由文献[8 ]给出.

由此得到:

V 0 = ∃E c (A 5)

B　不考虑应变影响的V 0

对于不考虑应变的情况, 可以认为在阱层和垒层中晶格常数没有变化, 由 (17)式可得应

变张量为零:

∃8
8 = Εx x + Εy y + Εz z = 0 (B 1)

因此带偏移可以直接由下式给出:

∃E c = E ZnTe, 0
c - E CdTe, 0

c (B 2)

其中　E
ZnTe, 0
c = - 5. 17eV , E

ZnTe, 0
c = - 4. 48eV , 可以由文献[8 ]给出.

V 0 = ∃E c (B 3)
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