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摘要 : 采用变分方法研究 GaAs/ Al x Ga1 - x As 有限抛物量子阱中类氢杂质态能量和结合能随外电场和阱宽的变化
关系. 在计算中考虑了电子有效带质量和介电常数随空间坐标 (或合金组分) 的变化因素. 结果表明 ,外电场对类氢
杂质态能量和结合能均有明显的影响 ,并且这些影响随着阱宽的增大而增大. 电子有效带质量和介电常数随空间
坐标的变化效应使得类氢杂质态基态能量减小 ,结合能增大 ,此效应随着阱宽的增大明显变小.
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1 　引言

近年来 ,人们对抛物量子阱 ( PQ W) 材料的电子
态做了许多研究 , 给出一些实验[ 1～7 ] 和理论的结
果[ 8～17 ] . 抛 物 量 子 阱 有 两 种 类 型 , 一 是 掺 杂
PQ W [ 1 ] ,另一个是组分 PQ W [ 2 ,3 ] . 前者是在外延生
长某种半导体材料过程中交替进行 n 型和 p 型掺杂
构成的. 后者 (如 GaAs/ Al x Ga1 - x As) 是由 GaAs 和
Al x Ga1 - x As 层交替生长而产生的 ,且每层厚度均改
变. Al x Ga1 - x As 的厚度从中心向外急剧增大 , 而
GaAs 层的厚度从中心向外急剧减小[ 2 ] . 这种 PQ W

也可以用三元混晶 Al x Ga1 - x As 的组分 x 从阱中心
到阱边连续变化而生成的 PQ W 来近似[ 4 ,5 ] . 在这些
材料中出现的许多新物理问题是十分有趣的 ,而且
对新型器件有重要的影响 ,因此成为近年来一个活
跃的研究方向.

L una2Acosta [ 8 ]和 L ea rit t [ 9 ]用变分法计算了位
于无限 PQ W 中心处的类氢杂质结合能和波函数.

在计算中采用了含有两个变分参数的波函数. 研究
表明 :结合能随着抛物阱深度 (或抛物性参数) 的增
大而增大 ,但随着阱宽的增大而减小 ,并且 PQ W 中
的结合能大于方量子阱中的结合能. Za ng 和 Rust2
gi [ 10 ]研究无限 PQ W 中外磁场作用下类氢杂质的能
量 ,给出杂质态基态和激发态能量随外磁场和抛物
参数的变化关系. 他们指出 ,杂质态能量随着外磁场
和抛物参数的增大而增加 ,越高的激发态 ,能量的增

加速度就越大. Niculescu 等人[ 12 ,13 ]用变分法计算了
有限 PQ W 中单个和双施主的结合能. 结果表明 :有
限 PQ W 中杂质态结合能随着阱宽的增大有一个极
大值 ,出现于阱宽较小处 ,而且有限 PQ W 中结合能
比无限 PQ W 中结合能小 ,尤其是对双施主更明显.

Kasap oglu 等[ 16 ,17 ]用变分法计算了不同形状的量子
阱中浅杂质态结合能 ,但他们没有考虑 PQ W 中电
子有效带质量随空间坐标变化 (SD EM) 效应对电子
态能量的影响.

PQ W 中电子有效带质量随空间坐标变化效应
对电子态能量的影响问题在文献[ 4 ,5 ]中做了讨论.

他们指出 ,SD EM 效应降低电子或空穴基态能量 ,

增大类氢杂质基态结合能. 同时还发现 SD EM 效应
随着阱宽的增大而减小 ,原因是当阱宽增大时 ,有效
带质量随空间坐标变化比较缓慢 , m 3 逐渐接近于
3D 的值. 有些学者[ 18～22 ]研究抛物量子阱中电子2声
子相互作用对电子态能量的影响 ,给出极化子能量、
跃迁能量和结合能等物理量随阱宽、阱有效深度、外
磁场等的变化关系.

据我们了解 ,在 PQ W 中外电场对有 SD EM 效
应的杂质态能量和结合能的影响如何等方面的研究
工作很不完善 ,有待于进一步深入细致地研究. 本文
讨论有限 PQ W 中杂质态能量和结合能随外电场和
阱宽的变化关系. 在计算中考虑电子有效带质量和
介电常数随空间坐标 (或合金组分 x) 的变化因素.

采用变分方法获得类氢杂质态能量和结合能 ,并对
结果进行数值计算和讨论.
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2 　理论推导

考虑一个电子处于阱宽为 L = 2 d 的抛物量子
阱中 ,该电子受处于点 (0 , 0 , 0) 的类氢杂质 (电荷为
e) 的束缚. 阱材料是充满在区间“1”( | z| ≤d) ,而垒
材料占居在区间“2”( | z | > d) . 抛物量子阱中阱材
料是由三元混晶 Al x Ga1 - x As 材料的组分 x 从阱中
心 x = 0 到阱边 x = 0132 连续变化而产生 ,而垒材
料是 Al0 . 32 Ga0 . 68 As . 外电场 F 方向选为 z 轴方向 ,

利用有效质量近似 ,系统的哈密顿量可写为

H = p z
p z

2 mλ( z)
+

p 2
xy

2 mλ( z)
-

e2

4πελ( z) r
+ V ( z) + ezF (1)

其中

V ( z) =
V0 z2 / d2 , 　| z | ≤ d

V0 , 　　　　| z | > d
(2)

V0 = 016 ×1250 x ( x = 0132) (3)

mλ( z) =
m1 ( z) , 　| z | ≤ d

m2 , 　　　| z | > d
(4)

这里ελ = 10106 x + 13118 (1 - x) [ 23 ]是区间λ中静态
介电常数 ; V0 是 PQ W 的深度 ; m2 ( = 01094 m e ) 是
垒材料 Al0. 32 Ga0. 68 As 中电子的有效带质量 ; r =

ρ2 + z2 是电子与类氢杂质间的距离. 考虑 SDEM

效应后 ,区间 1 中电子的有效带质量可写为[24 ]

m1 ( z) = 010665 + 010835 x (5)

合金组分 x 与坐标 z 的关系是 x = 0132 z2 / d2 .

对类氢杂质态的基态 ,试探波函数选为下面形
式[25 ]

ψ = Nφ( z) e -βr (6)

其中 　β是变分参数 ; N 是归一化常数. (6) 式的波
函数中 e - βr描述束缚于类氢杂质周围的电子运动 ;

φ( z) 为没有杂质势时的电子基态波函数. 杂质态变
分能量 E1s为

E1s =〈ψ| H | ψ〉 (7)

通过数值求解方程 (7) 且对能量求极小值而获得波
函数ψ和杂质态能量 E1s .

杂质态基态结合能为
Eb = Ef - E1s (8)

Ef 是系统中没有杂质势的电子基态能量.

3 　数值计算和讨论

利用 (1) ～ (8) 式 ,对 GaAs/ Al x Ga1 - x As PQW

中类氢杂质态基态能量和结合能进行了数值计算 ,

计算结果在图 1～4 中给出. 能量的参考点选在导带
的底.

图 1 是 PQW 中有 SD EM 效应和无 SD EM 效
应的杂质态基态能量随阱宽 L 的函数关系. L 是以
GaAs 材料中的晶格常数 a ( = 015653nm) 为单位.

从图可以看出 ,阱宽 L 较小时 ,杂质态基态能量随
着 L 的增大而急剧减小 ,而阱宽 L 较大时 ,杂质态
基态能量随着 L 的增大而缓慢减小. 这是因为构成
抛物阱的两个垒材料对处于阱中的电子排斥作用 ,

这一排斥作用随量子阱宽度 L 的增大而减弱 ,因此
E1s随着量子阱宽度 L 的增加而减小. 另一方面 ,由
于有 SD EM 效应的电子有效带质量大于没有
SD EM 效应的电子有效带质量 ,所以有 SD EM 效应
的能量曲线低于没有 SD EM 效应的能量曲线. 这是
因为在无限简谐振荡极限下能量正比于 m - 1/ 2

λ ( z) .

图 1 　给定外电场 ( F = 30kV/ cm) 条件下 , GaAs/ Al x Ga1 - x As

PQW 中类氢杂质态基态能量与阱宽 L 的函数关系 　实线是

有 SDEM 效应的结果 ,虚线是无 SDEM 效应的结果.

Fig. 1 　Ground state energies of a hydrogenic impurity

as a function of well width L in GaAs/ Al x Ga1 - x As

PQW for given elect ric field ( F = 30kV/ cm) 　The sol2
id line is the result with the effect s of the SDEM ,and

the dashed line is the result without the effect s of the

SDEM.

图 2 给出杂质态基态结合能随阱宽 L 的函数
关系. 为了对比 ,有 SDEM 效应、无 SDEM 效应的
曲线均绘在图 2 中. 由图 2 可知 :杂质态基态结合能
首先随着 L 的增大而急剧减小 ,然后缓慢地减小 ,

最后趋近于体材料 GaAs 中的 3D 值. 原因是量子阱
宽度 L 越小 ,抛物阱的两个垒材料对处于阱中的电
子排斥作用越大 ,使得电子处于抛物阱中心附近 (类
氢杂质处于阱中心处) ,这就引起较大的结合能 ;而
量子阱宽度 L 变大时 ,排斥作用减弱 ,使得电子偏
离抛物阱中心处 ,因而引起较小的结合能. 这一变化
规律与文献 [ 5 , 13 ] 中得到的规律基本一致. 有
SD EM 效应的结合能大于无 SDEM 效应的结合能 ,

这一特性与文献[ 5 ]的结果定性相同 ,而定量上有所
差别. 从图 1 和图 2 还可以看出 ,SDEM 效应随着 L
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的增大而减小 (除非常窄阱 L < 4 a 外) ,最后减小到
零. 原因是随着 L 的增大 ,电子处在 PQW 中心处的
几率增大 ,有效带质量随空间坐标变化速度变小 ,这
时电子的有效带质量接近于 GaAs 材料的值 ,因此
SD EM 效应会消失.

图 2 　给定外电场 ( F = 30kV/ cm) 条件下 , GaAs/ Al x Ga1 - x As

PQW 中类氢杂质态基态结合能随阱宽 L 的变化关系 　实线

和虚线分别是有 SDEM 效应和没有 SDEM 效应的结果.

Fig. 2 　Ground state binding energies of a hydrogenic

impurity as a function of the well width L in GaAs/

Al x Ga1 - x As PQW for given elect ric field ( F = 30kV/

cm) 　The solid and the dashed line are respectively the

result s with the effect s of the SDEM and without the

effect s of the SDEM.

在给定阱宽 L ( 20 a , 50 a) 的抛物量子阱中 ,有
SD EM 效应和无 SD EM 效应的杂质态基态能量和
结合能随外电场的函数关系分别在图 3 和图 4 中给
出. 从图 3 和图 4 中可以看出 ,在两种阱中杂质态基
态能量和结合能都随着外电场的增大而降低 ,但降
低的程度有所不同. 例如 ,在窄阱 ( L = 20 a) 中 ,基态
能量和结合能随着外电场的增大而缓慢降低 ,而宽
阱 ( L = 50 a) 中降低的速度比较快. 外电场与电子的
相互作用在一定程度上消弱处于类氢杂质中心附近
电子的局域性 ,使得描写该电子系统的波函数向外
扩展 ,这导致杂质态基态结合能随着外电场的增大
而减小. 杂质态基态结合能随外电场变化规律与文
献[ 16 ] 中得到的规律一致. 对杂质态基态能量 ,

SD EM 效应随外电场的变化很小 ;对杂质态基态结
合能 ,SD EM 效应随外电场的变化很明显.

本文中我们考虑电子有效带质量和介电常数随
空间坐标 (或合金组分 x) 的变化因素 ,采用变分方
法讨论了有限 PQW 中杂质态能量和结合能随外电
场和阱宽的变化关系. 研究表明 ,外电场对杂质态能
量和结合能均有明显的影响 ,并且这些影响随着阱
宽 L 的增大而增大. SD EM 效应使得类氢杂质态基
态能量减小 ,结合能增大 , SD EM 效应随着阱宽 L

图 3 　给定阱宽的 GaAs/ Al x Ga1 - x As PQW 中类氢杂质态基

态能量与外电场 F 的函数关系. 实线代表有 SDEM 效应的结

果 ,虚线代表无 SDEM 效应的结果.

Fig. 3 　Ground state energies of a hydrogenic impurity as a

function of a electric field F in GaAs/ Al x Ga1 - x As PQW

for given well width 　The solid line is the result with the

effects of the SDEM ,and the dashed line is the result with2
out the effects of the SDEM.

图 4 　给定阱宽的 GaAs/ Al x Ga1 - x As PQW 中类氢杂质态基

态结合能随外电场 F的变化关系　实线代表有 SDEM 效应的

结果 ,虚线代表无 SDEM 效应的结果.

Fig. 4 　Ground state binding energies of the hydrogenic

impurity as a function of the elect ric field F in GaAs/

Al x Ga1 - x As PQW for given well width 　The solid line

is the result with the effect s of the SDEM , and the

dashed line is the result without the effect s of the

SDEM.

的增大而明显变小.
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Abstract : The ground state and binding energy of a hydrogenic imp urity as f unctions of t he elect ric f ield and well widt h in a

GaAs/ Al x Ga1 - x As PQ W are investigated wit h t he variational met hod. The eff ects of sp atial dep endent eff ective mass and

sp atial dependent dielect ric constant a re considered in t he calculation. The results indicate t hat t he eff ects of t he external e2
lect ric f ield on t he ground state and binding energy of t he hydrogenic imp urity are noticeable , and t hey increase wit h increas2
ing well widt h . The eff ects of t he sp atial dependent eff ective mass and sp atial dependent dielect ric constant make t he ground

state energy decrease and t he binding energy increase . These eff ects decrease wit h increasing well widt h .
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