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摘  要:在有效质量近似下, 采用简单的尝试波函数变分地计算了压力对浅施主杂质在对称

GaAs/ Ga1- x AlxAs双纳米线中的束缚能的影响:计算了线宽、施主离子位置及垒宽对体系束缚能

的影响,发现随压力增加和垒宽的减小双线间的耦合越来越强; 体系束缚能随线宽显示出非线性行

为,并且在线宽较小时体系束缚能有一最大值,所得结果和前人计算符合很好。
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Abstract: The binding ener gies of shallow dono r impur ity in symmetrical GaAs/ Ga1- x Alx As double nanometer-w ires a re calcu-

lated variationally by using a simple wave function w ithin the effective-mass appro ximation. The variation of t he binding ener-

g ies as functions of the wire width, dono r ion po sitio ns, and barr ier w idth is studied. It is found that the couple betw een double

wires enhances w ith increasing str ess and decreasing bar rier width. The binding energ ies ehx ibit nonlinear behavior w ith w ir e

width and have a max imum in the small w ir e width, w hich is in good agr eement w ith previous r esults.
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  近年来,无论从基础理论还是技术应用的角度,外加压力对低维体系中浅施主杂质态性质的影响,引起

人们广泛的兴趣,在研究半导体超晶格和异质结薄膜结构的光电性质的过程中发现了许多新的效应,如耦合

现象、共振隧穿、极化现象等, 都与压力有关[ 1] 。

关于外加压力对低维体系性质的影响已有许多作者在理论和实验上作了大量的研究: 前人的研究主要

集中于单量子阱、量子线和量子点异质结结构中流体静压力对浅施主杂质性质的影响[ 2~ 4] ,以及在流体静压

力或单轴压力下双量子阱和多量子阱结构中的共振隧穿和耦合效应[ 5~ 8] ,得到了电子有效质量、介电常数等

的压力系数,在实验中观察了 #-X 交叉现象,并且实现了矩形截面纳米线和纳米点的制作。但据笔者所知,

前人对双纳米线体系研究较少。由于纳米线在 2个方向上限制了粒子的运动, 所以量子尺寸效应更加明显,

更具有理论研究和实际应用价值。笔者在前人工作的基础上,进一步研究了 GaAs/ Ga1- x AlxAs双纳米线结



构中压力浅施主杂质态性质的影响,计算中 #-X 考虑了交叉和电子有效质量失配性。

1  理论框架

1. 1  单电子的基态能

在矩形纳米线结构中, z 方向是电子自由运动方向, 沿( x , y )方向约束, 在| y | \L y / 2区域势垒是无限

深,沿纳米线的生长方向( x 轴)势垒为有限深势垒, 压力沿纳米线的生长方向, V ( x , y , p , T )是温度 T 和压

力 p 的函数,由下式给出:
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式中: L c=
L x

2
+ L w ( Lx 是中心势垒的宽度, Lw 是沿 x 轴单纳米线的宽度) ;系数 A , B 和 C 可由波函数

的边界条件得到。

求解超越方程

2co s( k1xL w )+ ( L- 1
L
) sin( k1xL w )- ( L+ 1

L
) sin( k1xL w ) exp(- k2xL b) = 0, (3)

可得双纳米线中单电子的基态能。

1. 2  基态束缚能

在有效质量近似下, 双纳米线中类氢浅施主杂质体系的哈密顿量为

H = -
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2 1/ 2是电子与施主离子之间的距离,考虑到电子在纳米线和垒材料中有效质量

失配性, m
*
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*
b 分别为纳米线( w )和垒中( b)的有效质量, 计算中采用原子单位: a
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= 5. 83 meV ,则体系的哈密顿量变为

H = - ¨2
-
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r
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式(5)的本征方程没有精确解,在有效质量近似下,采用变分法计算体系基态能,选取体系基态尝试波函

数为[ 8]

W( r )= N f ( x , y ) g ( r) ,

式中 g( r) = exp(- Kr )是类氢项, N 是归一化常数,则 N
- 2

= m( f ( x , y ) g( r ) )
2dv, dv = dxdydz 是积分元。

K是使体系能量最小的变分参数,则双纳米线中浅施主杂质体系的基态能为

E( p ,K) = 3W( r) | H | W( r )4。 (7)

根据束缚能定义 Eb ( p ) = E0 ( p ) - Emin( p ) , (8)
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得到体系的束缚能 Eb ( p ) 的表达式为
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2  结果与讨论

1)图 1中给出了 2种结构的对称双纳米线中施主离子位于不同的位置时, 浅施主杂质体系束缚能随压

力的变化关系。由图 1可看出:外加压力值小于 13. 5 @ 102 MPa时,体系的束缚能随压力呈线性增加, 但变

化并不明显。这是因为此时垒高保持常量,结构尺寸、介电常数和有效质量随外加压力的变化不大, 对体系

束缚能影响较小;而当压力超过 13. 5 @ 102 MPa 时, 在 GaA s层出现 #-X 交叉,施主离子各种不同位置,体

系束缚能均展示出一种非线性变化。体系束缚能的非线性行为是量子效应,垒高、垒的宽度以及施主离子与

电子间库仑势共同作用的结果。此时, 随外加压力增加,垒高迅速降低, 垒宽减小, 电子的隧穿概率变大,更

多的波函数渗透到垒中, 减小了施主离子与电子间的距离,两线间耦合增强,使得体系束缚能迅速增大。当

施主离子位于垒边和线边时, 波函数受到垒边缘和阱两壁的反射,电子接近施主离子的机会较少, 体系束缚

能低于施主离子在线中心时的值, 这点从图 2也可看出。对比曲线3的实线和虚线,结构为 L w = L b= 100 !

时比结构为 Lw = 75 ! , Lb = 25 ! 时的体系束缚能明显要高。这是因为垒宽较大时,势垒阻止了波函数向垒

中和左阱线中渗透, 体系束缚能类似单阱线的行为, 此时双线的耦合并不明显。另外还计算 L y= 3 000 ! ,

阱线宽 Lw = 75 ! 、垒宽 L b= 25 ! 极限情况(图 1b) ) ,与文献[ 8]比较, 结果符合较好。

图 1  束缚能随外加压力的变化与文献[ 8]结果比较
Fig . 1  Variat ion of binding ener g y w ith pr ess and its comparing by results of r ef. 8

2)在图 2中绘出了压力为 1 000 MPa 和 3 000 MPa,施主离子分别在不同位置时,体系束缚能随线宽的

Lw 变化曲线(其中 L y= 100 ! 保持不变)。由图 2a)可以看出:两种压力下, 当 L w [ 30 ! 时,体系的束缚能

随着线宽度的增大而增加,当势垒的约束和库仑相互作用共同作用最强时,施主离子与电子间平均距离达到

最小值,体系束缚能达到最大值,此时对应的阱线宽为 30 ! 左右, 而后随着阱线宽的增大量子效应逐渐减

弱,库仑相互作用成为影响体系束缚能的主要因素,随阱线宽增大,库仑势作用减弱,因而束缚能减小。把图

2中曲线 3与曲线 1, 2, 4比较发现:外加 2种压力,施主离子位于纳米线中心时,体系束缚能最大,并且随线

宽的增加减小较慢, 这是因为施主离子位于阱线中心时,电子云较多分配在施主离子周围, 束缚较强因而体

系束缚能较大。比较实线和虚线, 可以看出当施主离子在 A 1 (垒中心) , A 2 (垒边缘) , A3 (阱中心) , A 4 (阱边

缘)这 4种位置(下同)时, p= 1 @ 10
3
MPa的曲线要比 p= 3 @ 10

3
MPa 时要低, 这是因为束缚能随外加压力

的增加而增大,与图 1 的结论一致。观察图 2a)还可以发现, 线宽较小时,施主离子的位置变化对体系的束
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缚能影响很小, 各种位置的束缚能变化并不明显。由图 2b)可以看出, 施主离子在右纳米线中心时, 其与电

子间的平均距离随纳米线宽度的变化趋势与束缚能恰好相反,这显然是合理的。

图 2  双纳米线结构中体系束缚能和施主离子与电子间平均距离随纳米线宽的变化曲线
Fig. 2  Relation between binding energ y and line w idth in double nanometer line st ructur e

3) 2种不同的压力下,施主离子位于不同位置时,中心垒宽对体系束缚能的影响,双纳米线结构为 L y=

Lw = 100 ! ,压力 p 为 1 @ 10
3
MPa和 3 @ 10

3
MPa时束缚能随 L b 的变化曲线分别用实线和虚线表示。图 3

结果显示:当施主离子在线中心和线边缘时的束缚能(曲线 3和曲线 4)随垒宽增加而逐渐增大并接近于单

图 3  体系束缚能随中心垒宽的变化关系
F ig . 3  Var iation of binding ener gy with bar rir w idt h

纳米线体系束缚能, 后接近于一条水平直线。这是

因为随垒宽的增加, 两线的耦合由强变弱,最后相当

于单线的情况。从图 3 还可以看出,当垒宽趋于零

极限时,施主离子在垒心与在垒边这 2个位置体系

的束缚能相同。垒宽小于 20 ! 的范围内, 曲线 1和

曲线 2重合,这是因为垒宽较小时,施主离子在垒心

和垒边较小位置的差异对体系束缚能的影响很小;

随着垒宽的增加,曲线 1 和曲线 2逐渐分离呈现出

不同的变化趋势,对于曲线 1, 施主离子在垒心, 体

系束缚能随垒宽增加而减小, 在大垒宽极限时,束缚

能变为 Ga1- x AlxAs体材料中的值。当施主离子在

垒边时的束缚能(由曲线 2 所示) ,随垒宽的增大而

减小并且在垒宽为 100 ! 附近出现极小值, 然后随

垒宽的增大体系束缚能逐渐增大并逐渐和施主离子在阱线边(曲线 4)时体系的束缚能重合,其原因是垒宽

趋于零极限时, 双线结构实际上是一个线宽为 2L w 的单纳米线,这时垒边与线边相当于单线的两壁, 束缚能

变化行为相同; 施主离子位于单纳米线中心, 波函数在施主离子附近对称分布, 外部垒的影响较弱,体系束缚

能较大,当垒出现并且垒宽较窄时,垒高对电子的束缚影响较弱,主要是施主离子对电子的束缚,此时双线间

耦合较强,波函数向垒中和左阱线渗透,造成施主离子与电子间的平均距离增加,库仑相互作用减弱,施主离

子对电子的束缚降低,随着势垒的变宽,阻止了波函数向垒中和左线渗透, 其对电子的束缚逐渐增强,进而束

缚能逐渐增大。从图3还可看出,施主离子位于 A 1 , A 2 , A 3 , A 4 这 4种位置, p 为 3 @ 10
3
MPa时的束缚能均

大于 p 为 1 @ 103 MPa 的束缚能,说明体系束缚能随着压力增加而增大,这恰好与图 1的结论一致。

3  结  论

结果表明, 施主离子的各种位置、体系的束缚能强烈依赖外加压力, 压力较大时,双纳米线间的耦合较

强;体系束缚能是线宽、垒宽、施主离子位置和外加压力的函数, 当中心垒宽小于 200 ! 时, 双纳米线间的耦

合较强,随着垒宽进一步增加,双纳米线不再耦合,束缚能显示出常量行为; 并且发现量子约束的重要作用,

纳米线宽较小时,体系束缚能随纳米线宽的增加而增加直至达到最大值, 之后随着线宽的继续增加而减小,

(下转第 24页)
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种方法进行分析,得出以下结果。

1) FAO-17 Penman公式在石家庄市的计算值与 FAO-Penman-Monteith公式具有很好的相关性和一致

性,只是两种方法间存在差异, 造成差异的主要原因在于 2 种方法使用了不同的辐射项和空气动力学项,

FAO-17 Penman公式可以代替 FA O-Penman-Monteith公式对该地区的参考作物蒸散量进行计算, 只是该

方法需要的气象数据资料与 FA O-Penman-Monteith 公式相同, 而且需要对风速进行修正, 因此在气象数据

较全的情况下不推荐该方法, 使用 FAO-Penman-M onteith较好。

2)在气象数据缺少日照、湿度或风速的情况下可以用 Hargreaves公式计算该地区的参考作物蒸散量,

再根据 Hargreaves公式与 FAO- Penman-M onteith公式之间的关系对 Hargreaves公式进行校正,这样就可

以计算出较为准确的参考作物蒸散量。

3) Priest ley-T ay lor 公式计算较为简单,而且可以不需要使用到风速数据, 在对石家庄市参考作物蒸散

量计算中可以看出 Priest ley-T aylor 和 FAO-Penman-M onteith两种方法的差异比较显著。这主要是由于

Priest ley- Taylo r公式缺少空气动力项而引入了常数 A所致, 如果按不同的月份和季节对 A进行修正,也可

将其运用到该地区参考作物蒸散量的计算当中。

通过公式及上文分析表明: 在气象资料缺乏地区, Harg reaves 公式无疑将是最好的方法;在风速难以准

确获取的地区可以考虑使用 Pr iestley-Tay lor 公式, 在气象资料完全的地区推荐使用 FA O-Penman-

Monteith公式, 该公式对于影响参考作物蒸散量的各种因素考虑较为全面。计算参考作物蒸散量的方法很

多,但使用时需要根据当地具体条件确定适宜的方法, 选用何种方法还要根据气象资料能否完整获得及其准

确度而定。
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并与平均距离随线宽变化趋势恰好相反;体系趋于双量子阱极限时, 与前人的理论结果符合较好。
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