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摘要 : 考虑电子有效质量、材料介电常数及禁带宽度随流体静压力的变化 ,以及准二维电子气对杂质库仑势的屏
蔽影响 ,利用变分法讨论有限深量子阱中的施主杂质态能级.对 GaAs/ Al x Ga1 - x As量子阱系统中的杂质态结合能
进行了数值计算 ,给出结合能随铝组分、阱宽和压力的变化关系 ,并讨论了有无屏蔽时的区别.结果表明 ,屏蔽效应
随着压力增加而增加且显著降低杂质态的结合能.
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1　引言

随着材料技术的发展 ,Al x Ga1 - x As等混晶材料
被广泛用于制造半导体异质结、量子阱等.半导体量
子阱和异质结界面附近施主杂质能级的准二维特
性 ,显著地影响着体系的光吸收和发射等性质 ,且表
现出不同于三维体系的特征 ,对其特性的研究有着
十分重要的意义.

早年 , Hollox曾讨论了半导体异质结构中杂质
态结合能与磁场强度的变化关系[1 ] . Farias等研究
了声子对此类系统中杂质态的影响[2 ] .后来 ,本文作
者之一讨论了实际异质结界面附近的施主结合
能[3 ,4 ] ,给出了结合能与杂质位置 ,电子面密度的变
化关系.随着研究的不断深入 ,有些学者分别研究了
压力[ 5 ]、屏蔽[5 ,6 ]、外磁场[7 ]及声子[8 ]对异质结附近
施主结合能的影响 ,得出压力使结合能增大而屏蔽
使结合能降低的结论.自从上世纪 80 年代 Bastard

从理论上研究了无限深量子阱中类氢杂质态结合能
随杂质位置的变化关系以来[ 9 ] ,人们对量子阱中杂
质态结合能的研究也在不断深入. Mailhiot 等采用
有效质量近似讨论了有限深量子阱中杂质态结合能
随杂质位置 ,阱宽的变化关系[10 ] . L uiz考虑了屏蔽
对量子阱中杂质态结合能的影响[ 11 ] . Masoon 等研
究了声子对该结合能的影响[12 ] . Sukumar 等较早地
讨论了此类问题的压力效应[ 13 ] .后来 ,赵国军等研
究了压力对量子阱中施主结合能的影响[14 ] ,得出了

结合能随压力而增大的结论.就作者所知 ,目前尚未
有关于压力下量子阱中施主结合能屏蔽效应的报
道.

本文采用变分法讨论压力下屏蔽效应对有限深
量子阱中施主结合能的影响 ,对 GaAs/ Al x Ga1 - x As

系统 ,数值计算量子阱中施主结合能随铝组分、阱
宽、压力及杂质位置的变化关系.结果表明 ,屏蔽显
著降低了杂质态的结合能.

2　理论模型

考虑阱材料为 GaAs (1)垒材料为 Al x Ga1 - x As
(2)组成的宽度为 2 d ,势垒高度为 V 0 的量子阱.选
取两种材料的界面为 x2y 平面方向 ,坐标原点选为
阱中央.设电量为 e的施主杂质位于阱中 (0 , 0 , z0 )

处 ( | z0 | < d) .则单电子2杂质系统的哈密顿量为
H = H∥+ H⊥+ HC (1)

其中　H∥代表电子在 x2y 平面内的动能 ,其形式
可写为

H∥ = -
∂2

2 m ( z)
×1
ρ ×

5
5ρ×

5
5ρ

(2)

这里　ρ= x2 + y2 ; m ( z)为各向同性近似下电子
的有效质量 ,在阱材料和垒材料中的取值为

m ( z) =
m1 , 　| z | ≤ d

m2 , 　| z | > d

式中下标“1”和“2”分别表示材料 1和材料 2 .

(1)式中 , H⊥为杂质态哈密顿量的 z 方向分
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量 :

H⊥ = -
∂2

2
× 5

5 z
× 1

m ( z)
× 5

5 z
+ V ( z) (3)

　　(3)式中的量子阱势垒满足

V ( z) =
0 , 　| z | ≤ d

V 0 , | z | > d
(4)

这里 ,势垒高度由阱材料和垒材料能带的不连续性
决定 ,本文采用 60∶40规则[5 ] ,即由下式确定

V 0 = 016 ( Eg2 - Eg1 ) (5)

其中　Egi ( i = 1 ,2)为材料 i的禁带宽度.

(1)式中 , HC 代表电子与杂质的库仑相互作
用 ,考虑屏蔽效应时 ,其形式为

HC = -
e2

ε( z , z0 ) ( z - z0 ) 2 +ρ2
f ( r) (6)

其中　ε( z , z0 )是与材料有关的介电常数

ε( z , z0 ) =

ε01 , 　　　| z | ≤ d

ε01 +ε02

2
, 　| z | > d

(7)

这里　ε01和ε02分别为材料 1和 2的静态介电常数.

在准二维情况下 ,经傅里叶变换后 ,屏蔽因子 f ( r)

的形式为 V ( q) = - 4πe2 /ε( Q) q2 .这里 , q为波矢量 ,

依赖于 x2y 方向二维波矢 Q 的托马斯2费米项可选
为[3 ]

ε( Q) = 1 +
2

aB Q
G( Q) F( Q) (8)

式中　aB =ε0 ∂2 / me2 为有效玻尔半径 ;

G( Q) =
1 , 　　Q < 2QF

1 - [1 - (2QF / Q) 2 ]
1
2 , 　Q > 2QF

(9)

这里　二维费米波矢满足 QF = (2πns ) 1/ 2 , ns 为电子
面密度.屏蔽因子 F( Q)的表达式为

F( Q) = κd zd z′|ξ( z) | 2 e - Q| z - z′| |ξ( z′) | 2

(10)

其中　ξ( z)为电子在 z 方向的波函数.无屏蔽时的
结果可取 (8)式之值为 1得出.

用变分法计算杂质态的结合能 ,可选择如下形
式的试探波函数 :

|Φ〉= exp -
λ
2

( z - z0 ) 2 +ρ2 ξ( z) (11)

式中　λ是变分参数 ;ξ( z)代表有限深量子阱中电
子的基态波函数 ,具体形式为

ξ( z) =
Acos ( kw z) , 　　　| z | ≤ d

Acos ( kw d) e - kb (| z| - d)
, 　| z | > d

(12)

其中　A为归一化常数 ; kw 和 kb 分别代表电子在
阱和垒中的波矢 ,由以下两式确定 :

kw =
2 m1 E

∂2 , 　kb =
2 m2 (V 0 - E)

∂2 (13)

式中　E为自由电子在阱中的基态能量 ,可由波函
数在边界处的连续性条件定出 :

m1

m2

V 0

E
- 1 - tan 2 m1 d2 E

∂2 = 0

　　根据变分法 ,杂质态的变分能量由 (1)式对λ的
变分极小给出

EV = min
λ

〈Φ| H | Φ〉
〈Φ| Φ〉

= E∥+ E⊥+ V e + Ec

(14)

杂质态结合能为
EB = Efree 2EV (15)

式中　Efree为 (1)式无库仑相互作用时 ,即 (14)式取
Ec = 0时的自由电子能量. (14)式右端各项的定义为

E∥ = -〈Φ|
∂2

2 m ( z)
×1
ρ ×

5
5ρ×

5
5ρ| Φ〉/〈Φ| Φ〉

(16)

E⊥ = -〈Φ|
∂2

2
× 5

5 z
× 1

m z
× 5

5 z
| Φ〉/〈Φ| Φ〉

(17)

V e =〈Φ| V z | Φ〉/〈Φ| Φ〉 (18)

Ec = -

〈Φ|
e2

ε( z , z0 ) ρ2 + ( z - z0 ) 2
| Φ〉

〈Φ| Φ〉
　　

= -

〈Φ| ∑
q

4πe2

ε( z , z0 )ε( Q) q2 e iq ( r- z0 )
| Φ〉

〈Φ| Φ〉
(19)

3　物理参数的压力影响

在流体静压力作用下 ,电子的有效质量、半导体
材料的能隙、介电常数等参数均发生变化.当压力较
低时 ,这些参数随压力的变化关系接近线性[14 ] .

通常 ,直接带隙半导体材料的能隙随压力而增
大 ,满足[14 ]

Eg ( p) = Eg +αp (20)

其中　Eg 为材料在常压下的能隙 ,单位为 meV ; p

为压力 ,单位为 GPa ;α为能隙的压力系数.

依赖于能隙的电子有效质量为
m0

m ( p)
= 1 +

C
Eg ( p)

(21)

式中　m0 是自由电子的质量 ; m ( p)是压力作用下
电子的有效质量 ; C为仅与材料有关而不随压力变
化的常数.

高频介电常数ε∞ ( p)对体积的依赖关系为[14 ]

5lnε∞ ( p)
5lnV
≈ 5[ε∞ ( p) - 1 ]

3ε∞ ( p)
(019 - f i ) (22)

其中　f i 是材料的电离度 ;V 是材料的体积.再利
用材料体积和压力的关系

46
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B = - V
5 p
5V

= B0 + B′0 p (23)

其中　B0 是体模量 ; B′0 = [ dB/ d p ] p = 0 .最后可得高
频介电常数随压力的变化关系为

ε∞ ( p) = 1 + [ε∞ (0) - 1 ]e - 5
3B

(019 - f i
) p (24)

设静态介电常数与高频介电常数的关系可由著名的
L ST关系确定 :

ε0 ( p) =ε∞ ( p) ( ∂ωLO / ∂ωTO ) 2 (25)

　　有关 Al x Ga1 - x As 的其他参数可用线性插值
法[15 ]得出.

表 1　计算中所用参数

Table 1　Parameters used in the computation
ε∞ ∂ωLO ∂ωTO m0 f i B0 B′0 Eg α

GaAs1) 10. 89 36. 25 33. 29 0. 067 0. 310 7702) 462) 1. 424 115

AlAs1) 8. 16 50. 09 44. 88 0. 15 0. 274 7482) 462) 2. 168 102

　1) :Adachi[15 ] ,2) :Lam等 [16 ]

4　结果与讨论

对于 GaAs/ Al x Ga1 - x As有限深量子阱 ,我们只
讨论铝组分 x≤014和压力 p≤4 GPa时的直接带隙
半导体之情况.计算中所取的电子面密度为 4×1015

m - 2 .为节省篇幅 ,本文仅给出杂质位于阱中央即 (0 ,

0 ,0)处 ,杂质态结合能随压力、阱宽的变化关系.

图 1 (a) , ( b)给出铝组分为013 ,阱宽分别为2

图 1　阱宽为 2nm ,铝组分为 01 3 时 (a) ,阱宽为 4nm ,铝组分

为 013时 (b) ,结合能随压力的变化关系 ,实 (虚)线分别为有
(无)屏蔽的结果

Fig. 1 　Binding energies as function of hydrostatic

pressure for well width 2 d = 2nm and the given Al con2
centration x = 013 (a) ,2 d = 4nm and the given Al con2
centration x = 013 (b) . Solid (dashed) line is the result

with (without) screening effect .

和 4nm时 ,杂质态结合能随压力的变化关系.由于
压力对禁带宽度、介电常数及电子有效质量均有影
响.该影响的综合结果使结合能随压力线性增加 ,这
与前人的结论相符[ 14 ] .可以看出 ,阱宽为 4nm时结
合能的压力效应明显增强.如 : p = 4 GPa 时的结合
能比压力为 0 时增加了约 38 %.一方面 ,屏蔽则使
结合能明显下降 ,考虑屏蔽效应后 , p = 4 GPa 时的
结合能比压力为 0 时增加了大约 21 % ;另一方面 ,

屏蔽使结合能对压力的敏感程度降低.

图 2 (a) , ( b)给出铝组分为 013 ,压力分别为 0

和 2 GPa时 ,结合能随阱宽的变化关系 ,实 (虚)线分
别为有 (无)屏蔽时的结果.结合能在有、无屏蔽时均
随阱宽的增加先增后减.与零压情形类似 ,在宽阱情
况下 ,电子波函数主要局域在量子阱中 ,穿透到垒中
的几率非常小 ,因此 ,随着阱宽的增加 ,杂质态的二
维特性逐渐减弱 ,其结合能逐渐减小 ,当阱宽 d→∞

图 2　压力为 0 ,铝组分为 013 时 (a) ,压力为 2 GPa ,铝组分为

01 3时 (b)结合能随阱宽的变化关系　实 (虚)线分别为有 (无)

屏蔽的结果.

Fig. 2 　Binding energies as function of well width for

the given pressure = 0 and Al concentration x = 013

(a) ,pressure = 2 GPa and Al concentration x = 013 (b)

Solid (dashed) line is the result with (without) screen2
ing effect .

时 ,趋于三维垒材料的结果.另一方面 ,在窄阱时 ,随
着阱宽的逐渐减小 ,对于无限深势阱 ,电子在 z方向
的量子限制效应逐渐增强从而杂质态的二维特性逐
渐增强 ,结合能亦随之增大 ,最终达到二维极限结
果 ;而在有限深势阱情况下 ,当阱宽较窄而小于有效
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波尔半径时 ,电子的波函数则不能完全局域在量子
阱中 ,而会部分地穿透到势垒中 ,该穿透随阱宽减小
而增强 ,在窄阱极限时 ,波函数全部穿透到垒中 ,杂
质态结合能应为三维垒材料的结果.综上可知 ,结合
能在中间阱宽时出现极值.应该指出的是 ,屏蔽不仅
使结合能大为减小 ,而且使其极值位置向宽阱方向
移动.如压力为 0 且无屏蔽时 ,阱宽为 115nm 时结
合能达到最大 ,考虑屏蔽效应后 ,结合能最大值则移
到 315nm处.屏蔽使极值峰更为尖锐 ,偏离极值点
越远 ,屏蔽更加明显 ,也即 :屏蔽效应在宽、窄阱时更
加明显.但由于采用了二维屏蔽模型 ,这一结论有待
进一步的讨论.

图 3 (a) , (b) , (c) 给 出 压 力 分 别 为 0 ,2 和

图 3　压力为 0 ,阱宽为 4nm时 (a) ,压力为 2 GPa ,阱宽为 4nm

时 (b) ,压力为 4 GPa ,阱宽为 4nm时 (c)结合能随铝组分的变

化关系　实 (虚)线分别为有 (无)屏蔽时的结果.

Fig. 3　Binding energies as functions of Al concentra2
tion x for the given pressure = 0 and well width 2 d =

4nm (a) , pressure = 2 GPa and well width 2 d = 4nm

(b) ;p ressure = 4 GPa and well width 2 d = 4nm (c) 　
Solid (dashed) line is the result with (without) screen2
ing effect .

4 GPa ,阱宽为 4nm 时 ,结合能随铝组分的变化关
系 ,实线和虚线分别为有无屏蔽时的结果.结果表明
结合能随铝组分而增大.有压力时结合能增大 ,变化
趋势与无压力时相同.屏蔽效应使结合能降低 ,变化
趋势大致与无屏蔽时一致.但压力大时 ,屏蔽更为显
著.其原因是 :铝组分的增加使垒高度增加 ,压力使
这一效应更为显著 ,因而杂质态的二维特性随之愈
加明显 ,导致结合能随铝组分和压力而增大.此时 ,

电子气的二维屏蔽作用也随之增加.

此外 ,我们还计算了结合能随杂质位置的变化 ,

当杂质从 - d到 d 变化时 ,结合能先增大后减小 ,中
心处最大 ,且两边对称.有压力及有屏蔽时的变化趋
势与零压无屏蔽时的结果趋势类似.

5　结论

本文考虑了压力对材料禁带宽度、介电常数、电
子有效质量以及晶格振动频率的影响 ,计入屏蔽效
应 ,利用变分法数值计算了有限深 GaAs/ Al x Ga1 - x2
As量子阱中杂质态的结合能.给出结合能随压力、
阱宽和铝组分的变化关系.结果表明 ,屏蔽效应使结
合能明显下降 ,在我们所计算的压力范围内 ,杂质态
结合能随压力单调增加.屏蔽效应随压力而增加 ,并
使结合能与阱宽关系曲线的极大值向宽阱方向移动.
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Screening Influence on Binding Energies of Donors in Quantum Wells

with Finite Barriers Under Hydrostatic Pressure 3

Wen Shumin1 ,2 and Ban Shiliang1 ,­

(1 Department of Physics , College of Sciences and Technology , I nner Mongolia Universit y , Hohhot　010021 , China)

(2 J ining Teachers College , W ulanchabu　012000 , China)

Abstract : The energy levels of donors in quantum wells with finite barriers are investigated using a variational method. We con2
sider the variations of the elect ron effective mass ,dielect ric constant ,and conduction band off set between the well and barriers

with hydrostatic p ressure ,and we take into account the screening effect on the Coulombic potential of an impurity f rom the 2D

elect ron gas. Numerical calculations are performed for the binding energies of impurity states in GaAs/ Al x Ga1 - x As quantum

well systems. The relations between the binding energies of donors and Al concentration ,well width ,and hydrostatic p ressure

are given. The difference between the cases with and without screening is discussed. The result s indicate that the screening in2
creases with pressure ,resulting in a decrease in the binding energies of the impurity states.
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