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（狀犮犛犻／犛犻犗２）／犛犻犗２多层量子点结构的激子能级
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摘要　采用球型量子点模型，应用有效质量近似理论，研究了 （ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２ 多层量子点结构的激子能级和波

函数。结果表明，有限深势阱模型的引入更符合实际更加准确。无论在无限深或有限深势阱下，激子质心运动部

分基态能量随量子点半径的减小而急剧增大。对于相同的量子点半径犪，无限深势阱下的质心部分能量总比有限

深势阱高，且二者的差距随犪的减小而增大。
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１　引　　言

众所周知，硅是间接带隙结构，如何实现硅基高

效发光和光吸收饱和增强效应成为重要的研究课

题［１～３］。随着纳米材料制备技术的不断发展，对于

纳米硅的研究越来越引起人们的重视［４～７］，其中，使

硅纳米晶粒镶嵌于二氧化硅中形成复合多层膜的结

构（（狀犮犛犻／犛犻犗２）／犛犻犗２）尤为突出。由于犛犻犗２ 层的

限制，极大地改善狀犮犛犻晶粒的尺寸均匀性，同时对

电子和空穴都具有很强的量子限制效应，不但使激

子在室温下存在成为可能，更使其具有高效的发光

性能和光吸收饱和现象。激子将导致导带底附近出

现与之对应的束缚能级，且激子的吸收和复合将直

接影响（狀犮犛犻／犛犻犗２）／犛犻犗２ 材料的光吸收和发光，因

此很有必要对该结构的激子能级进行研究，为今后

设计和制造具有优良特性的（狀犮犛犻／犛犻犗２）／犛犻犗２ 量

子器件提供理论支持。

在（狀犮犛犻／犛犻犗２）／犛犻犗２ 结构中，狀犮犛犻近似球形

颗粒，因此本文采用球型量子点模型，分别在无限深

势阱和有限深势阱条件下，应用有效质量理论，计算

了 （狀犮犛犻／犛犻犗２）／犛犻犗２ 量子点结构的激子能级和波

函数，揭示有限深势阱的引入对激子能级的影响。



５期 陈丽白等：　（ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２ 多层量子点结构的激子能级

２　激子效应及激子系统的薛定谔方程

２．１　激子效应

在许多半导体材料中，只有低温下才能观测到

清晰的激子发光。这是因为当样品温度较高，犓犜

（犓 为玻尔兹曼常数 ）值接近或大于激子电离能时，

激子会因热激发而发生分解。而当硅形成纳米颗粒

镶嵌在ＳｉＯ２ 介质中形成复合膜（其能带结构近似如

图１所示），且纳米硅颗粒尺寸小于体硅的激子玻尔

半径（４．３ｎｍ）时，由于纳米硅晶粒受到ＳｉＯ２ 介质

高势垒的强限制作用，纳米范围内的电子／空穴犹如

处于无限深势阱中，纳米硅材料的导带和价带中将

产生众多子带［８］。也就是说，纳米硅复合膜的能带

结构将呈现准直接带隙的特征，光吸收系数增大，激

子的跃迁振子强度增强，激子为准二维激子，束缚能

增大，因此可在室温下存在，这就为今后研制可实用

的激子型器件提供了基本条件。此外，电场、载流子

浓度等影响激子稳定性的物理因素也可以作为对激

子效应和相关的光学性质进行可控调制的有效手段。

图１ （ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２能带结构图

Ｆｉｇ．１ Ｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ（ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２

２．２激子系统的薛定谔方程
［９～１０］

假设在非简并态、各向同性及零电场情况下，对

于电子、空穴所形成的激子，由于弱受限作用，激子

作为一个准粒子的特征被保留下来，激子体系的薛

定谔方程为

－

２

２犿ｅ

２
ｅ－


２

２犿ｈ

２
ｈ＋［ ］犞ψ＝犈ψ， （１）

其中犿ｅ为电子的有效质量，犿ｈ 为空穴的有效质量，

库仑势能犞＝－
犲２

４πε狉
。以（狓，狔，狕）表示电子相对于空

穴的坐标，以（犡，犢，犣）表示体系的质心坐标，（１）式可

［
变换为以相对坐标和质心坐标表示的薛定谔方程
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狕（ ）２ － 犲
２

４πε ］狉ψ＝犈ψ，（２）
式中犕＝犿ｅ＋犿ｈ是激子的总质量，μ＝

犿ｅ犿ｈ
犿ｅ＋犿ｈ

为

约化质量（折合质量）。

令ψ（犡，犢，犣，狓，狔，狕）＝Φ（犡，犢，犣）Ψ（狓，狔，狕），

（２）式左边第一项仅与犡，犢，犣有关，第二项和第三

项仅与狓，狔，狕有关，所以它们应分别等于常数，且

两常数之和是犈，令犈＝犈１＋犈２ 则有

质心运动部分

－

２

２犕

２

犡
２＋


２

犢
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２

犣（ ）２ Φ 犡，犢，（ ）犣 ＝

犈１Φ 犡，犢，（ ）犣 ， （３）

相对运动部分
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Ψ（狓，狔，狕）． （４）

３　（ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２ 多层膜结构的

激子能级

３．１　无限深球形势阱下的激子能级

３．１．１　质心运动部分

假设激子在无限深球形势阱中运动。令犽２ ＝

２犕


２犈

１，Φ＝犚（狉）犢（θ，φ），且将（３）式改写成球坐标，得

１

犚２


狉
狉２
犚

（ ）狉 ＋犽
２狉２ ＝－

１

ｓｉｎθ
·

１
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θ
ｓｉｎθ

犢

（ ）θ －
１

犢
１

ｓｉｎ２θ


２犢

φ
２． （５）

　　解上述方程，并由边界条件犚（狉）狘狉＝犪 ＝０可得

质心运动部分能量为

犈１ ＝
犓２犿犾
犪２


２

２犕
， （６）

质心运动部分波函数为

Φ＝犆犽犾犼犾（犽狉）犖犾犿Ｐ
犿

犾 （ｃｏｓθ）ｅ
ｉ犿φ， （７）

其中犓犿犾 为犚（狉）狘狉＝犪 ＝０的根，

犆犽犾 ＝ －
２

犪３
１

犼犾－１（犽犪）犼犾＋１（犽犪［ ］）
１／２

，

犖犾犿 ＝
（犾－ 犿 ）！（２犾＋１）
（犾＋ 犿 ）！４［ ］π

１／２

为归一化常数，犿＝０，±１，±２，±３…±犾（犾＝０，

１，２，３，…）。

３．１．２　相对运动部分

设Ψ（狉，θ，φ）＝犚（狉）犢（θ，φ），且将式（４）改写

成球坐标，得

１

犚


狉
狉２
犚

（ ）狉 ＋
２μ狉

２


２ 犈＋
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·
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犢
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１

犢
１

ｓｉｎ２θ


２犢

φ
２． （８）

　　讨论犈＜０的情形，犈为分立谱，电子状态为束

１２３１
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缚态。解上述方程可得相对运动部分能量为

犈狀 ＝－ μ
犲４狊
２

２狀２
＝－ μ犲

４

８
２狀２ε

２
， （９）

相对运动部分波函数为

ψ（狉，θ，φ）＝犖狀犾ｅ
－
２
狀犪
０
狉 ２

狀犪０（ ）狉
犾

·

犔２犾＋１狀＋犾

２

狀犪０（ ）狉犖犾犿Ｐ 犿
犾 （ｃｏｓθ）ｅ

ｉ犿φ， （１０）

其中犖狀犾 ＝－
２

狀犪（ ）
０

３ （狀－犾－１）！

２狀［（狀＋犾）！］｛ ｝３
１／２

为归一化

常数，犪０ ＝

２

μ犲
２
狊

，狀为主量子数。

３．１．３　激子总能级

因此，在弱束缚量子点中，电子、空穴作为一整

体激子的能量为

犈犾犿狀 ＝犈犵＋
犓２犿犾
犪２


２

２犕
－ μ犲

４

８
２狀２ε

２
， （１１）

３．２　有限深球形势阱下的激子能级

３．２．１　质心运动部分

假设激子在半径为犪的球形有限深势阱中运

动，其势场为

犞（犚）＝
０， 狉＜犪

犝０，狉＞｛ 犪
（１２）

则在有限深势阱条件下，薛定谔方程（１）式可写为

－

２

２犿ｅ

２
ｅ－


２

２犿ｈ

２
ｈ＋犞＋犝［ ］０ ψ＝犈ψ．（１３）

考虑犈＜犝０（束缚态）情况，令犽＝
２犕


２犈槡

１，犽′＝

２犕


２ 犝０－犈（ ）槡

１ 。

则质心部分径向方程为

犚″＋
２

狉
犚′＋ 犽２－

犾（犾＋１）

狉［ ］２ 犚＝０，　狉＜犪（１４）

犚″＋
２

狉
犚′＋ （犻犽′）２－

犾（犾＋１）

狉［ ］２ 犚＝０．　狉＞犪

（１５）

　　根据边界点狉＝犪处波函数及其微商连续的条

件以及在全空间归一化的条件，解上述方程可得

ｓｉｎ犽犪＝
±犽犪
犽０犪

犽０ ＝
２犿犝０

槡（ ）２
． （１６）

　　对于某一固定硅量子点半径犪时，采用图解法

将两曲线的交点可读出的横坐标犽犪，从而知道犽的

值，再代入犽＝
２犕


２犈槡

１ 中，即可得到相应的有限深

势阱下质心部分的能量犈１。

质心部分波函数为

Φ＝犃犾，狀犼犾（犽狉）犖犾犿Ｐ
犿

犾 （ｃｏｓθ）ｅ
ｉ犿φ，　狉＜犪 （１７）

Φ＝犅犾，狀犺
（１）
犾 （犻犽′狉）犖犾犿Ｐ

犿
犾 （ｃｏｓθ）ｅ

ｉ犿φ，　狉＞犪

（１８）

其中归一化系数分别为

犃犾，狀 ＝ －
（犽２＋犽′

２）犪２

２犽′２
犼犾－１（犽犪）犼犾＋１（犽犪［ ］）

－
１
２

，

犅犾，狀 ＝
犼犾（犽犪）

犺犾（犻犽′犪）
－
（犽２＋犽′

２）犪２

２犽′２
犼犾－１（犽犪）犼犾＋１（犽犪［ ］）

－
１
２

．

３．２．２　相对运动部分

由于考虑的是方型式势阱模型，有限深势垒已

经在质心运动部分得到体现。因此，相对运动部分

不受势阱影响，而只考虑库仑势能作用，相对运动部

分能量和波函数与无限深势阱的结果相同。因此，

在下文中只比较无限深及有限深势阱下的质心运动

部分的能量。

３．３　结果与讨论

计算过程中 （ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２ 材料的具体参

数选为：禁带宽度犈ｇ＝１．１８ｅＶ，半径犪＝９ｎｍ，取

犾＝０，犿＝１，狀＝１，则犓犿犾＝３．１４，而对于Ｓｉ量子点

材料［１１］，激子有效质量 犕＝１．２犿０，约化质量μ＝

０．１７犿０，犿０ 为电子的质量，取硅量子点能带偏移量

的平均值犝０＝３．８１ｅＶ。

由（６）及（１６）式可得：当犪＝９ｎｍ时，无限深与有

限深势阱模型下质心运动部分的能级如表１所示。

可以看出，二者的能级间隔都随着主量子数狀的增大

而增大，且无限深势阱下的质心运动部分能级总是高

于有限深势阱，狀越大，二者之间的差也越大。

表１ 无限深与有限深势阱下质心运动部分能量犈１

Ｔａｂｌｅ１ Ｅｎｅｒｇｙ（犈
１）ｏｆｍａｓｓｃｅｎｔｅｒ′ｓｍｏｔｉｏｎａｌｐａｒｔｉｎ

ｉｎｆｉｎｉｔｅｌｙｄｅｅｐａｎｄｆｉｎｉｔｅｌｙｄｅｅｐｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｅｌｌｓ

Ｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌ 狀＝１ 狀＝２ 狀＝３ 狀＝４

犈１ｉｎｉｎｆｉｎｉｔｅｌｙｄｅｅｐｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｗｅｌｌ／ｍｅＶ
３．９ １５．５ ３４．８ ６２．０

犈１ ｉｎｆｉｎｉｔｅｌｙ ｄｅｅｐ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｗｅｌｌ／ｍｅＶ
３．８ １５．０ ３４．０ ６１．０

　　当狀＝１时，在无限深与有限深势阱下质心部分能

量随Ｓｉ量子点半径犪的变化关系如表２所示。从表中

可知，无论是在无限深或有限深势阱模型下，质心部分

能量总随硅量子点尺寸的减小而急剧增大（可由图２

进一步表明），表现出很强的量子受限效应。当量子点

尺寸较大（大于激子的玻尔半径）时，两种模型下的犈１

很接近，可近似看作相等。而当量子点尺寸小于激子

玻尔半径时，随量子点尺寸的减小，二者的差别越来越

大。在实际情况下，势阱总是有限深的，因此有限深势

阱模型的引入更符合实际更加准确。

２２３１



５期 陈丽白等：　（ｎｃＳｉ／ＳｉＯ２）／ＳｉＯ２ 多层量子点结构的激子能级

图２ 质心运动部分能量与量子点半径的关系。（ａ）无限深势阱下；（ｂ）有限深势阱下

Ｆｉｇ．２ Ｅｎｅｒｇｙ犈
１ｏｆｍａｓｓｃｅｎｔｅｒ′ｓｍｏｔｉｏｎａｌｐａｒｔｖｅｒｓｕｓｒａｄｉｕｓｏｆｑｕａｎｔｕｍｄｏｔｓｗｉｔｈｉｎｆｉｎｉｔｅｄｅｅｐ（ａ）ａｎｄｆｉｎｉｔｅ

ｄｅｅｐｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｅｌｌ（ｂ）

表２ 无限深与有限深势阱质心能量随半径的变化关系

Ｔａｂｌｅ２ Ｍａｓｓｃｅｎｔｅｒｅｎｅｒｇｙ犈
１ｖｅｒｓｕｓｒａｄｉｕｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｅｌｌｓ

Ｒａｄｉｕｓ犪／ｎｍ １ １．６ ２ ２．６ ３ ５ ７ ８ ９

犈１ｉｎｉｎｆｉｎｉｔｅｌｙｄｅｅｐｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｅｌｌ／ｍｅＶ ３０９ １２１ ７７ ４６ ３５ １２．５ ６．５１４ ４．８１８ ３．９０

犈１ｉｎｆｉｎｉｔｅｌｙｄｅｅｐｐｏｔｅｎｔｉａｌｗｅｌｌ／ｍｅＶ ２６８ １１３ ７３ ４４ ３３ １２ ６．４５２ ４．７８５ ３．７８

４　结　　论

由以上分析可知，对于相同的量子点半径犪，无

限深势阱与有限深势阱下质心运动部分能量的差随

主量子数狀的增大而增大。此外，无论是在无限深

或有限深势阱模型下，质心部分基态能总随硅量子

点尺寸的减小而急剧增大，表现出很强的量子受限

效应。在实际情况下，势阱总是有限深的，因此有限

深势阱模型的引入更符合实际更加准确。
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