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犐狅狀犻狕犲犱犇狅狀狅狉犅狅狌狀犱犈狓犮犻狋狅狀犛狋犪狋犲狊犻狀犛狋狉犪犻狀犲犱犠狌狉狋狕犻狋犲犣狀犗／犕犵狓犣狀１－狓犗

犇犻狊犽狊犺犪狆犲犱犙狌犪狀狋狌犿犇狅狋狊

ＺＨＥＮＧＤｏｎｇｍｅｉ，ＷＡＮＧＺｏｎｇｃｈｉ
（犆狅犾犾犲犵犲狅犳犈犾犲犮狋狉狅犿犲犮犺犪狀犻犮犪犾犈狀犵犻狀犲犲狉犻狀犵，犛犪狀犿犻狀犵犝狀犻狏犲狉狊犻狋狔，犛犪狀犿犻狀犵，犉狌犼犻犪狀３６５００４，犆犺犻狀犪）

犃犫狊狋狉犪犮狋：Ｗｉｔｈｉｎｔｈｅｆｒａｍｅｗｏｒｋｏｆｔｈｅｅｆｆｅｃｔｉｖｅｍａｓｓａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ，ｏｐｔｉｃａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ，ａｎｄｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅｏｆｉｏｎｉｚｅｄｄｏｎｏｒｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎ（犇
＋
犡）ｉｎａ

ＱｕａｎｔｕｍＤｏｔ（ＱＤ）ｗｅｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ，ａｓｓｕｍｅｄｔｈａｔｔｈｅｉｏｎｉｚｅｄｄｏｎｏｒｗａｓｌｏｃａｔｅｄａｔｔｈｅｄｉｓｋａｘｉｓ，ｔｈｅ

ｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｃｏｎｓｉｓｔｅｄｏｆａｆｉｎｉｔｅｌｅｎｇｔｈｃｙｌｉｎｄｅｒｏｆＺｎＯｍａｔｅｒｉａｌｓｕｒｒｏｕｎｄｅｄｂｙＭｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ．Ｔｈｅ

ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓｗｅｒｅｐｅｒｆｏｒｍｅｄｂｙｕｓｉｎｇａｓｕｉｔａｂｌｅｖａｒｉａｔｉｏｎａｌｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｆｏｒｆｉｎｉｔｅｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ａｔａｌｌｓｕｒｆａｃｅｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇｔｈｅｓｔｒｏｎｇｂｕｉｌｔｉｎｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｅｆｆｅｃｔｄｕｅｔｏｔｈｅｓｐｏｎｔａｎｅｏｕｓａｎｄｐｉｅｚｏｅｌｅｃｔｒｉｃ

ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｓ．Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｒｅｖｅａｌｔｈａｔｔｈｅｄｉｓｋｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（ｈｅｉｇｈｔａｎｄＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎ

ｔｈｅｂａｒｒｉｅｒ）ａｎｄｔｈｅｄｏｎｏｒｐｏｓｉｔｉｏｎｈａｖｅａｓｔｒｏｎｇｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｎｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ，ｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ

ｅｎｅｒｇｙ，ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ，ａｎｄｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅｏｆ（犇
＋
犡）ｃｏｍｐｌｅｘ．Ａｓｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｔｈｅ

ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ，ｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，ａｎｄｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｂｏｔｈｄｅｃｒｅａｓｅ，ｗｈｅｒｅａｓｔｈｅｒａｄｉａｔｉｖｅ

ｌｉｆｅｔｉｍｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ．Ｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔｏｎｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ，ｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，

ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ，ａｎｄｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅｂｅｃｏｍｅ ｍｏｒｅｐｒｏｍｉｎｅｎｔｆｏｒｔｈｅ ＱＤｓ ｗｉｔｈ ｈｉｇｈｅｒ Ｍｇ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ（ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ）ｈａｓａｍａｘｉｍｕｍ （ｍｉｎｉｍｕｍ）ｗｈｅｎｔｈｅ

ｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄｉｎｔｈｅｖｉｃｉｎｉｔｙｏｆｔｈｅｌｅｆｔｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｔｈｅＱＤｓ．Ｏｎｔｈｅｃｏｎｔｒａｒｙ，ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ（ｔｈｅ

ｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ）ｈａｓａｍｉｎｉｍｕｍ（ｍａｘｉｍｕｍ）ｗｈｅｎｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄｉｎｔｈｅｖｉｃｉｎｉｔｙｏｆｔｈｅｒｉｇｈｔ

ｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｔｈｅＱＤｓ．

犓犲狔狑狅狉犱狊：ＺｎＯｑｕａｎｔｕｍｄｏｔ；Ｉｏｎｉｚｅｄｄｏｎｏｒｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎ；Ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ；Ｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ；

１１００６１１０



&　'　(　)

Ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ；Ｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅ
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０　犐狀狋狉狅犱狌犮狋犻狅狀

ＺｎＯ ｉｓ ｗｉｄｅｌｙ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ ａｓ ａ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｉｃｍａｔｅｒｉａｌｂｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅｌａｒｇｅｂａｎｄｇａｐｏｆ

３．３７ｅＶａｎｄｌａｒｇｅｅｘｃｉｔｏｎｂｉｎｇｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ６０ｍｅＶａｔ

ｒｏｏｍｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｄｏｐｉｎｇ Ｍｇ，Ｃｏ，ａｎｄ

Ｍｎ，ｅｔｃ．ｉｎＺｎＯａｎｄｓｔｕｄｙｉｎｇｔｈｅｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆＺｎＯ

ａｌｌｏｙｉｓ ａｎ ｉｎｔｅｒｅｓｔｉｎｇ ｓｕｂｊｅｃｔ
［１４］
．Ｆｏｒ ｅｘａｍｐｌｅ，

ｅｘｔｅｎｓｉｖｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｗｏｒｋｈａｓｂｅｅｎｄｅｖｏｔｅｄｔｏｔｈｅ

ｓｕｂｊｅｃｔｏｆｆａｂｒｉｃａｔｉｎｇａｎｄｓｔｕｄｙｉｎｇＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１狓Ｏ

ｓｕｐｅｒｌａｔｔｉｃｅｓｂｅｃａｕｓｅｏｆｔｈｅｎｏｖｅｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｃｏｍｐａｒｅｄ

ｔｏＧａＮ／Ａｌ狓Ｇａ１－狓Ｎｓｕｐｅｒｌａｔｔｉｃｅｓ
［５８］
．Ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ｏｆ Ｗｕｒｔｚｉｔｅ （ＷＺ）ＺｎＯ／ＭｇＺｎＯ Ｑｕａｎｔｕｍ Ｗｅｌｌｓ

（ＱＷｓ）ｈａｖｅｂｅｅｎｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｅｘｔｅｎｓｉｖｅｌｙ
［９１３］
．Ａｌｓｏ，

ｉｔｗａｓｒｅｐｏｒｔｅｄｔｈａｔｔｈｅｒｅｅｘｉｓｔｓａｌａｒｇｅｂｕｉｌｔｉｎｅｌｅｃｔｒｉｃ

ｆｉｅｌｄ（ＢＥＦ）ｄｕｅｔｏＳｐｏｎｔａｎｅｏｕｓ（ＳＰ）ａｎｄＰｉｅｚｏｅｌｅｃｔｒｉｃ

（ＰＥ） ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｓ ｉｎ ＷＺ ＺｎＯ／ＭｇＺｎＯ ＱＷ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ
［１４１５］，Ｍｏｒｈａｉｎ，犲狋犪犾

［１３，１６］
．ｒｅｐｏｒｔｅｄｏｎｔｈｅ

ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｏｆａｖａｌｕｅｏｆ０．９ ＭＶ／ｃｍｆｏｒＢＥＦｉｎ

ＺｎＯ／Ｚｎ０．７８Ｍｇ０．２２Ｏ ＱＷｓ，ａｎｄｌｅｄｔｈｅＢＥＦｂｙｌｉｎｅａｒ

ｉｎｔｅｒｐｏｌａｔｉｏｎｔｏａｍａｘｉｍｕｍｆｉｅｌｄｏｆ４．１狓ｆｏｒＺｎＯ／

Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ ＱＷｓ．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ

［０００１］ｏｒｉｅｎｔｅｄ ＷＺＺｎＯ／ＭｇＺｎＯｓｔｒａｉｎｅｄＱＷｓａｒｅ

ｓｔｒｏｎｇｌｙａｆｆｅｃｔｅｄｂｙｔｈｅＢＥＦｄｕｅｔｏｔｈｅＱｕａｎｔｕｍ

ＣｏｎｆｉｎｅｄＳｔａｒｋＥｆｆｅｃｔ（ＱＣＳＥ）．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ｉｔｗａｓ

ｆｏｕｎｄｔｈａｔＺｎＯ Ｑｕａｎｔｕｍ Ｄｏｔｓ （ＱＤｓ）ｈａｖｅ ｍｕｃｈ

ｈｉｇｈｅｒｐｈｏｔｏｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｃｅｑｕａｎｔｕｍｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｔｈａｎｔｈｅｉｒ

ｂｕｌｋｃｏｕｎｔｅｒｐａｒｔ
［１７１８］

．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ＷＺ ＺｎＯ／ＭｇＺｎＯ

ＱＤｉｓｅｘｐｅｃｔｅｄｔｏｈａｖｅｍｏｒｅｐｏｓｓｉｂｌｅａｄｖａｎｔａｇｅｓｉｎ

ｏｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｅｖｉｃｅｓ．Ｌａｔｅｌｙ，ｔｈｅｅｘｃｉｔｏｎｉｃｓｔａｔｅｓａｎｄ

ｔｈｅｉｎｔｅｒｂａｎｄｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｉｎＷＺＺｎＯ／ＭｇＺｎＯＱＤｓｈａｖｅ

ｂｅｅｎｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｌｙ ｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｌｕｓｉｏｎｏｆ

ｉｎｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｂｙｍｅａｎｓｏｆａｖａｒｉａｔｉｏｎａｌａｐｐｒｏａｃｈ

ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ｆｒａｍｅｗｏｒｋ ｏｆ ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｍａｓｓ

ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ
［１９$２３］

．

Ｉｔｉｓｗｅｌｌｋｎｏｗｎｔｈａｔｉｍｐｕｒｉｔｙｓｔａｔｅｓｐｌａｙａｖｅｒｙ

ｉｍｐｏｒｔａｎｔｒｏｌｅｉｎｓｏｍｅｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｏｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ

ｄｅｖｉｃｅｓ．Ｗｉｔｈｏｕｔｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓ，ｔｈｅｒｅｗｏｕｌｄｂｅｎｏｄｉｏｄｅ，

ｎｏ ｔｒａｎｓｉｓｔｏｒ，ｏｒ ａｎｙ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ

ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ．Ａ ｄｅｅｐｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｏｆｔｈｅｅｆｆｅｃｔｓｏｆ

ｉｍｐｕｒｉｔｉｅｓ ｏｎ ｅｘｃｉｔｏｎ ｓｔａｔｅｓ ｏｆ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒ

ｎａｎｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｉｓ ａ ｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌ ｑｕｅｓｔｉｏｎ ｉｎ

ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｏｒｐｈｙｓｉｃｓ，ｂｅｃａｕｓｅｔｈｅｉｒｐｒｅｓｅｎｃｅｃａｎ

ｄｒａｍａｔｉｃａｌｌｙａｌｔｅｒｔｈｅｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｏｆｑｕａｎｔｕｍｄｅｖｉｃｅｓ．

Ｒｅｃｅｎｔｌｙ，ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｄｕｅｔｏｄｏｎｏｒｂｏｕｎｄ

ｅｘｃｉｔｏｎ（犇０犡）（犇＋
犡）ａｎｄａｃｃｅｐｔｏｒｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎ

（犃０犡）（犃－
犡）ｉｎＺｎＯｅｐｉｔａｘｉａｌｌａｙｅｒｓｈａｖｅｂｅｅｎ

ｏｂｓｅｒｖｅｄａｔｌｏｗｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
［２４３２］

．Ｔｈｅｒｅｆｏｒｅ，ｓｔｕｄｙｉｎｇ

ｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎ ｓｔａｔｅｓａｎｄｒｅｌａｔｅｄｉｎｔｅｒｂａｎｄ ｏｐｔｉｃａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓｉｎｔｈｅｍｅｔａｌｏｘｉｄｅｂａｓｅｄｎａｎｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｉｓ

ａｎｉｓｓｕｅｏｆｇｒｅａｔｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｉｎｔｈｅｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇｏｆ

ｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓａｎｄｐｒａｃｔｉｃａｌａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｓｅ

ｏｘｉｄｅｓ．Ｔｏｔｈｅｂｅｓｔｏｆｏｕｒｋｎｏｗｌｅｄｇｅ，ｔｈｅｒｅｉｓｌｉｔｔｌｅ

ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｗｏｒｋｏｎｔｈｅｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎ

ｓｔａｔｅｓｉｎ ｔｈｅ ＷＺ ＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓 Ｏ ＱＤ ｓｏ ｆａｒ．

Ｃｏｎｓｅｑｕｅｎｔｌｙ，ｉｔｉｓ ｎｅｃｅｓｓａｒｙ ａｎｄ ｉｍｐｅｒａｔｉｖｅ ｔｏ

ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｔｈｅｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎｓｔａｔｅｓｃｏｎｆｉｎｅｄｉｎ ＷＺ

ＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓ＯＱＤｓｉｎｄｅｔａｉｌ．Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｗｅａｒｅ

ｇｏｉｎｇｔｏｆｏｃｕｓｏｎｔｈｅｓｉｍｐｌｅｓｔｂｏｕｎｄｅｘｃｉｔｏｎｓｙｓｔｅｍ

（犇＋
犡）ｃｏｎｆｉｎｅｄｉｎｓｔｒａｉｎｅｄＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤｓ，ｃｏｎｓｉｓｔｉｎｇｏｆａｎｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄａｈｏｌｅｂｏｕｎｄ

ｔｏａｎｉｏｎｉｚｅｄｐｏｓｉｔｉｖｅｌｙｃｈａｒｇｅｄｄｏｎｏｒ．Ｗｅｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅ

ｔｈｅｌｕｍｉｎｅｓｃｅｎｔｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅ（犇
＋
犡）ｃｏｍｐｌｅｘａｓ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ （ｈｅｉｇｈｔ，

ｒａｄｉｕｓ，ａｎｄ Ｍｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｔｈｅｂａｒｒｉｅｒ）ａｎｄｔｈｅ

ｄｏｎｏｒｐｏｓｉｔｉｏｎ，ｗｉｔｈｉｎｔｈｅｆｒａｍｅｗｏｒｋｏｆｔｈｅｅｆｆｅｃｔｉｖｅ

ｍａｓｓａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎａｎｄｂｙ ｍｅａｎｓｏｆａｖａｒｉａｔｉｏｎａｌ

ｍｅｔｈｏｄ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｔｈｅｓｔｒｏｎｇＢＥＦｄｕｅｔｏ

ｔｈｅＳＰａｎｄＰＥｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｓｉｓａｌｓｏｉｎｃｌｕｄｅｄ．

１　犕狅犱犲犾犪狀犱狋犺犲狅狉狔

ＷｅｃｏｎｓｉｄｅｒａｎｉｓｏｌａｔｅｄＷＺＺｎＯｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤ

ｗｉｔｈｒａｄｉｕｓ犚ａｎｄｈｅｉｇｈｔ犔，ｓｕｒｒｏｕｎｄｅｄｂｙｌａｒｇｅｅｎｅｒｇｙ

ｇａｐｍａｔｅｒｉａｌｓＷＺ Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏｉｎｂｏｔｈｒａｄｉｕｓａｎｄ狕

ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ，ｉｎｗｈｉｃｈｔｈｅｏｒｉｇｉｎｉｓｔａｋｅｎａｔｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆ

ｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤａｎｄｔｈｅ狕ａｘｉｓｉｓｄｅｆｉｎｅｄｔｏｂｅｔｈｅ

ｇｒｏｗｔｈｄｉｒｅｃｔｉｏｎ（Ｆｉｇ．１）．Ｆｏｒｓｉｍｐｌｉｃｉｔｙ，ｗｅａｓｓｕｍｅ

ｔｈａｔｔｈｅｗｉｄｔｈｏｆｔｈｅｂａｒｒｉｅｒｉｓｍｕｃｈｌａｒｇｅｒｔｈａｎｔｈｅ

ｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ（ｉ．ｅ．，犔
Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ 犔

ＺｎＯ）．Ｈｅｒｅ，ａｄｏｐｔａ

ｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ ｓｙｓｔｅｍ，ｔｈｅ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ ｏｆ

ｅｌｅｃｔｒｏｎ，ｈｏｌｅａｎｄｄｏｎｏｒａｒｅｄｅｎｏｔｅｄｂｙ（ρｅ，φｅ，狕ｅ），

Ｆｉｇ．１　ＡｄｉａｇｒａｍｏｆａＷＺＺｎＯｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｅｍｂｅｄｄｅｄ

ｉｎａｎｉｎｆｉｎｉｔｅＷＺＭｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏｍａｔｒｉｘ

（ρｈ，φｈ，狕ｈ），ａｎｄ（０，０，狕０），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｗｉｔｈｉｎｔｈｅ

ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｍａｓｓａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ｔｈｅＨａｍｉｌｔｏｎｉａｎｏｆ（犇
＋

犡）ｃｏｍｐｌｅｘｉｎａｓｔｒａｉｎｅｄＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤｃａｎｂｅｗｒｉｔｔｅｎａｓ

　犎
∧

（犇
＋

犡）＝ ∑
犼＝犲，犺

－

２

２犿
犼

１

ρ犼



ρ犼
ρ犼


ρ
（ ）

犼

＋
１

ρ
２
犼


２

θ
２
犼

［｛ ＋


２

狕
２］
犼

＋犞（ρ犼，狕犼）ｅ犉狕｝犼 ＋犈犵，ＺｎＯ－
２１００６１１０



ＺＨＥＮＧＤｏｎｇｍｅｉ，ｅｔａｌ：ＩｏｎｉｚｅｄＤｏｎｏｒＢｏｕｎｄＥｘｃｉｔｏｎＳｔａｔｅｓｉｎＳｔｒａｉｎｅｄＷｕｒｔｚｉｔｅＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ
ＤｉｓｋｓｈａｐｅｄＱｕａｎｔｕｍＤｏｔｓ

犲
２

４πε０ε
－

１

狉ｅ－狉ｈ
＋

１

狉ｅ－狉０
－

１

狉ｈ－狉
（ ）

０

（１）

ｗｈｅｒｅ犈犵，ＺｎＯｉｓｔｈｅｂａｎｄｇａｐｅｎｅｒｇｙｏｆｔｈｅＷＺＺｎＯ

ｍａｔｅｒｉａｌ，狉ｅ，狉ｈ，ａｎｄ狉０ａｒｅｔｈｅｐｏｓｉｔｉｏｎｖｅｃｔｏｒｓｏｆｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎ，ｈｏｌｅ，ａｎｄｄｏｎｏｒ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．犿

犼 ｉｓｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎ（ｈｏｌｅ）ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｍａｓｓ，ε０ｉｓｔｈｅｐｅｒｍｉｔｔｉｖｉｔｙｏｆ

ｆｒｅｅｓｐａｃｅ，ａｎｄε
－

ｉｓｔｈｅｅｆｆｅｃｔｉｖｅｍｅａｎｒｅｌａｔｉｖｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ

ｃｏｎｓｔａｎｔ ｏｆｔｈｅ ｅｍｂｅｄｄｉｎｇ ｍａｔｅｒｉａｌ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｈｏｌｅ．犞（ρ犼，狕犼）ｉｓｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ （ｈｏｌｅ）

ｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｐｏｔｅｎｔｉａｌｄｕｅｔｏｔｈｅｂａｎｄｏｆｆｓｅｔ（犙犼）ａｎｄｉｓ

ｇｉｖｅｎｂｙ

犞（ρ犼，狕犼）＝

犞（ρ犼），狕犼 ≤
犔

２

犙犼［犈犵，Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ－犈犵，ＺｎＯ］，狕犼 ＞
犔

烅

烄

烆 ２

（２）

犞（ρ犼）＝
０，ρ犼≤犚

犙犼［犈犵，Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ－犈犵，ＺｎＯ］，ρ犼＞
｛ 犚

（３）

Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｔｈｅｒａｔｉｏｏｆｔｈｅｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｔｏｔｈｅ

ｖａｌｅｎｃｅｂａｎｄｏｆｆｓｅｔｉｓａｓｓｕｍｅｄｔｏｂｅ６５：３５
［１５］
．

ＴｈｅｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆｔｈｅＢＥＦｄｕｅｔｏｔｈｅＳＰａｎｄＰＥ

ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｓａｌｏｎｇｔｈｅｇｒｏｗｔｈｄｉｒｅｃｔｉｏｎｉｓｇｉｖｅｎｂｙ
［２２］

犉
ＺｎＯ
＝ －

犘
ＺｎＯ
ＳＰ ＋犘

ＺｎＯ
ＰＥ －犘

Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ
ＳＰ

ε
ＺｎＯ
ｅ ε０

犉
Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓犗→

烅

烄

烆 ０

（４）

ｗｈｅｒｅ犉ν（ν＝ＺｎＯｏｒＭｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ）ｄｅｎｏｔｅｓｔｈｅＢＥＦｏｆ

ｌａｙｅｒν，犘
ν
ＳＰｉｓｔｈｅＳＰｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｉｎｔｈｅｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ

ｌａｔｔｉｃｅ，犘νＰＥ ｉｓｔｈｅ ＰＥ ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ，ａｎｄε
ν
ｅ ｉｓｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｏｆｍａｔｅｒｉａｌν，ｗｈｉｃｈｉｓ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｒｏｍｔｈｅｓｔａｔｉｃｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｃｏｎｓｔａｎｔｏｆｌａｙｅｒν．

Ｇｅｎｅｒａｌｌｙｓｐｅａｋｉｎｇ，ｔｈｅｄｉｒｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅＢＥＦｄｅｐｅｎｄｓ

ｏｎｔｈｅ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ ｏｆｔｈｅ ｐｉｅｚｏｅｌｅｃｔｒｉｃｉｔｙ ａｎｄ ＳＰ

ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ，ａｎｄａｌｓｏｔｈｅＢＥＦｉｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｂｏｔｈ

ｔｈｅｐｏｌａｒｉｔｙｏｆｃｒｙｓｔａｌａｎｄｔｈｅｓｔｒａｉｎｏｆｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ．

Ｔｈｅｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｕｎｃｏｒｒｅｌａｔｅｄｅｌｅｃｔｒｏｎ

（ｈｏｌｅ）ｃｏｎｆｉｎｅｄｉｎｏｕｒ ＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ ｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤｐｏｔｅｎｔｉａｌｓＥｑｓ．（２）ａｎｄ（３）ｃａｎｂｅｗｒｉｔｔｅｎ

ａｓ

ψ犼（ρ犼，φ犼，狕犼）＝犳（ρ犼）犺（狕犼）ｅ
ｉ犿φ犼，犿＝０，±１，±２，… （５）

ｗｈｅｒｅ犿ｉｓｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ（ｈｏｌｅ）狕ｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎｇｕｌａｒ

ｍｏｍｅｎｔｕｍｑｕａｎｔｕｍｎｕｍｂｅｒ．Ｔｈｅｒａｄｉａｌｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ

犳（ρ犼）ａｎｄｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｅｎｅｒｇｙ

ｅｑｕａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ（ｈｏｌｅ）ｃａｎｂｅｏｂｔａｉｎｅｄｕｓｉｎｇ

ｔｈｅ犿ｏｒｄｅｒＢｅｓｓｅｌｆｕｎｃｔｉｏｎ犑犿ａｎｄｔｈｅｍｏｄｉｆｉｅｄＢｅｓｓｅｌ

ｆｕｎｃｔｉｏｎ犓犿．Ｆｏｒｔｈｅ狕ａｘｉｓｍｏｔｉｏｎｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ

（ｈｏｌｅ），ｔｈｅ ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ犺（狕犼）ａｎｄｔｈｅｒｅｌａｔｅｄ

ｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｅｎｅｒｇｙｅｑｕａｔｉｏｎｃａｎｂｅｅｘｐｒｅｓｓｅｄｂｙｍｅａｎｓ

ｏｆｔｈｅＡｉｒｙｆｕｎｃｔｉｏｎｓＡｉａｎｄＢｉ．

Ｈｅｒｅ，ｗｅ ａｄｏｐｔｔｈｅ ｖａｒｉａｔｉｏｎａｌ ａｐｐｒｏａｃｈ ｔｏ

ｅｓｔｉｍａｔｅｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡）ａｎｄ

ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ．Ａｓｉｎｔｈｅｐｒｅｖｉｏｕｓｗｏｒｋｓ，ｗｅｃｈｏｏｓｅａ

ｔｒｉａｌｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｆｏｒｍ
［３３３４］

Φ（犇
＋

犡）（狉ｅ，狉ｈ）＝ψｅ（ρｅ，φｅ，狕ｅ）ψｈ（ρｈ，φｈ，狕ｈ）ｅ
－αρ

２

ｅｈｅ
－β狕

２

ｅｈ （６）

ｗｈｅｒｅρ
２
ｅｈ＝ρ

２
ｅ＋ρ

２
ｈ－２ρｅρｈｃｏｓ（φｅ－φｈ），狕

２
ｅｈ＝（狕ｅ－狕ｈ）

２
．

ＩｎＥｑ．（６），ｔｈｅｖａｒｉａｔｉｏｎａｌｐａｒａｍｅｔｅｒαｉｓｒｅｓｐｏｎｓｉｂｌｅ

ｆｏｒｔｈｅｉｎｐｌａｎｅｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ，ａｎｄβａｃｃｏｕｎｔｓｆｏｒｔｈｅ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｒｅｌａｔｉｖｅｍｏｔｉｏｎｉｎｔｈｅｚｄｉｒｅｃｔｉｏｎ．

Ｔｈｅｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡）犈（犇＋犡）ｉｎｔｈｅ

ＷＺ ＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓 Ｏ ｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ ＱＤｓ ｃａｎ ｂｅ

ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙ

犈（犇
＋

犡）＝ｍｉｎ
α，β

〈Φ（犇
＋

犡）｜犎
∧

（犇
＋

犡）｜Φ（犇
＋

犡）〉
〈Φ（犇

＋

犡）｜Φ（犇
＋

犡）〉
（７）

Ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡）犈ｂａｎｄｔｈｅｏｐｔｉｃａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ犈ｐｈｃａｎｂｅｄｅｆｉｎｅｄａｓｆｏｌｌｏｗｓ，

犈ｂ＝犈ｅ＋犈ｈ＋犈犵，ＺｎＯ－犈（犇
＋

犡） （８）

犈ｐｈ＝犈ｅ＋犈ｈ＋犈犵，ＺｎＯ－犈ｂ （９）

ｗｈｅｒｅ犈ｅ（犈ｈ）ｉｓｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ （ｈｏｌｅ）ｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔ

ｅｎｅｒｇｙｉｎｔｈｅＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓ＯｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ．

Ｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆ（犇
＋
犡）ｓｔａｔｅ犳（犇＋犡）

ｗｉｔｈ ｅｎｅｒｇｙ 犈（犇＋犡） ａｎｄ ｅｎｖｅｌｏｐｅ ｗａｖｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎ

Φ（犇＋犡）（狉ｅ，狉ｈ）ｉｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓ
［３５３６］

犳（犇＋犡）＝
犈ｐ
犈（犇＋犡）

狘∫ｄ狉ｅｄ狉ｈΦ（犇＋犡）（狉ｅ，狉ｈ）δ（狉ｅ－狉ｈ）｜
２ （１０）

ｗｈｅｒｅｔｈｅＫａｎｅｅｎｅｒｇｙｏｆＺｎＯｉｓ犈ｐ＝２８．２ｅＶ
［３５］
．Ｔｈｅ

ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｎｏｔｏｎｌｙｄｅｆｉｎｅｓｔｈｅｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆ

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｌｉｎｅｓ，ｂｕｔａｌｓｏｒｅｌａｔｅｓｔｏｔｈｅｒａｄｉａｔｉｖｅ

ｌｉｆｅｔｉｍｅτ
［３５３６］

τ＝
２πε０犿０犮

３

２

狀犲
２
犈
２
ｐｈ犳（犇＋

犡）

（１１）

ｗｈｅｒｅε０，犿０，犮，，ａｎｄ犲ａｒｅｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌｐｈｙｓｉｃａｌ

ｃｏｎｓｔａｎｔｓ ｗｉｔｈｔｈｅｉｒ ｕｓｕａｌ ｍｅａｎｉｎｇ ａｎｄ狀ｉｓｔｈｅ

ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ．

２　犚犲狊狌犾狋狊犪狀犱犱犻狊犮狌狊狊犻狅狀

Ｉｎｏｒｄｅｒｔｏｃｌａｒｉｆｙｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｓｏｆｔｈｅｄｉｓｋ

ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（ｈｅｉｇｈｔ犔，ｒａｄｉｕｓ犚，ａｎｄ Ｍｇ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ狓ｉｎｔｈｅｂａｒｒｉｅｒ）ａｎｄｔｈｅｄｏｎｏｒｐｏｓｉｔｉｏｎｏｎ

ｔｈｅ（犇＋
犡）ｓｔａｔｅｓｃｏｎｆｉｎｅｄｉｎｓｔｒａｉｎｅｄ ＷＺ ＺｎＯ／

Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓ＯｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ，ｗｅｈａｖｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｈｅ

ｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡），ｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ，

ａｎｄｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ，ｃｏｎｓｉｄｅｒｉｎｇｔｈｅｓｔｒｏｎｇＢＥＦ

ｉｎｄｕｃｅｄｂｙｔｈｅＳＰａｎｄｔｈｅＰＥｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，

ｗｅｈａｖｅｆｕｒｔｈｅｒｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｈｅｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅｏｆ

（犇＋
犡）．Ｉｎｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｎｕｍｅｒｉｃａｌｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ，ｗｅ

ｉｇｎｏｒｅｔｈｅｅｆｆｅｃｔｏｆｔｈｅｃｏｍｐｌｉｃａｔｅｄ ｖａｌｅｎｃｅ ｂａｎｄ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＺｎＯ ａｎｄ Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓 Ｏ． Ａｌｌ ｍａｔｅｒｉａｌ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｐｒｅｓｅｎｔａｒｔｉｃｌｅａｒｅｔｈｅｓａｍｅａｓ

ｉｎＲｅｆ．［２２］．

Ｆｉｇ．２ｓｈｏｗｓｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡）犈ｂａｎｄ

ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ犈ｐｈｃａｌｃｕｌａｔｅｄａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎ

ｏｆｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔ｉｎｓｔｒａｉｎｅｄＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ

ｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓｗｉｔｈｒａｄｉｕｓ犚＝１０ｎｍｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

Ｍｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｗｈｅｎｔｈｅｉｏｎｉｚｅｄｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄａｔ

ｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ．ＦｒｏｍＦｉｇ．２（ａ），ｗｅ

ｎｏｔｅｔｈａｔａｓｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔ｄｅｃｒｅａｓｅｓｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇ

ｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡 ）ｇｒｏｗｓｕｐｔｏａｍａｘｉｍｕｍａｎｄｔｈｅｎ

３１００６１１０



&　'　(　)

Ｆｉｇ．２　Ｖａｒｉａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｙ ａｎｄ ｏｐｔｉｃａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔ｗｈｅｎ

ｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄａｔｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ

ＱＤｓ

ｓｌｏｗｌｙｄｒｏｐｓｉｆＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓｌｏｗ （狓＝０．０８ａｎｄ

０．１５），ｈｏｗｅｖｅｒ，ｉｔｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｍｏｎｏｔｏｎｉｃａｌｌｙ ｗｉｔｈ

ｄｅｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔｉｆＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｓｈｉｇｈ

（狓＝０．２５ａｎｄ０．３）．Ｆｕｒｔｈｅｒ，ｉｔｉｓｎｏｔｉｃｅｄｔｈａｔｔｈｅ

ｖａｒｉａｔｉｏｎｔｅｎｄｅｎｃｙｏｆｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｗｉｔｈｔｈｅｄｉｓｋ

ｈｅｉｇｈｔｉｓｍｏｒｅｐｒｏｍｉｎｅｎｔｆｏｒｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓｗｉｔｈ

ｈｉｇｈｅｒＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｆｏｒｔｈｅｓａｍｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ，犈ｂ

ｉｎｃｒｅａｓｅｓｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｆｔｈｅｄｉｓｋ

ｈｅｉｇｈｔ犔 ＜３．８ ｎｍ，ｗｈｅｒｅａｓ 犈ｂ ｄｅｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ

ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ Ｍｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｆｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔＞

４．４ｎｍ．Ａｓｗｅｋｎｏｗ，ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡）ｉｓ

ａｎｉｎｄｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｈｏｌｅＣｏｕｌｏｍｂｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ

ｗｈｅｎｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄａｔｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤｓ．Ｔｈｅｗｅｌｌｋｎｏｗｎｂｅｈａｖｉｏｒｏｆｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅ

ｉｎｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ（犇
＋
犡）ｉｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｔｈｅ

ｒｅｄｕｃｔｉｏｎｏｆｍｅａｎｒｅｌａｔｉｖｅｄｉｓｔａｎｃｅｉｎｔｈｅｚｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｈｏｌｅｗｉｔｈｄｅｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｄｉｓｋ

ｈｅｉｇｈｔ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｗｈｅｎＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｔｈｅｂａｒｒｉｅｒ

ｉｓｌｏｗ （狓 ＝ ０．０８ａｎｄ０．１５），ｔｈｅｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆ

ｐｏｔｅｎｔｉａｌｂａｒｒｉｅｒｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｉｓｗｅａｋｆｏｒｓｍａｌｌｅｒｄｉｓｋ

ｈｅｉｇｈｔ，ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ （ｈｏｌｅ）ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｔｕｎｎｅｌｓ

ｔｈｒｏｕｇｈｔｈｅｂａｒｒｉｅｒ，ｔｈｅＣｏｕｌｏｍｂｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｈｏｌｅｉｓｒｅｄｕｃｅｄｗｈｉｃｈｕｌｔｉｍａｔｅｌｙｃａｕｓｅｓ

ｔｈｅｄｅｃｒｅａｓｅｉｎｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ．Ｆｕｒｔｈｅｒｍｏｒｅ，ａｓＭｇ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｃｒｅａｓｅｓ：１）ｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｐｏｔｅｎｔｉａｌ

ｂａｒｒｉｅｒｈｅｉｇｈｔｉｎｄｕｃｅｓｔｈａｔｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｈｏｌｅｗａｖｅ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｓａｒｅｍｏｒｅｓｔｒｏｎｇｌｙｌｏｃａｌｉｚｅｄｉｎｓｉｄｅｔｈｅＱＤｓ，

ｔｈｉｓｌｅａｄｓｔｏａｎｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｏｆ

（犇＋
犡）；２）ｔｈｅｉｎｔｅｎｓｉｔｙｏｆｔｈｅＢＥＦｉｎｔｈｅｓｔｒａｉｎｅｄ

ＺｎＯｌａｙｅｒｉｓｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎｅｄ，ｔｈｅｓｔｒｏｎｇＢＥＦｉｎｄｕｃｅｓｔｈｅ

ｒｅｍａｒｋａｂｌｅｓｐａｔｉａｌｓｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｈｏｌｅ，ａｎｄ

ｌｅａｄｓｔｏａｒｅｄｕｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙ．Ｗｈｅｎｔｈｅ

ｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔｉｓｓｍａｌｌ（犔＜３．８ｎｍ），ｔｈｅｆｉｒｓｔｅｆｆｅｃｔ

ｐｒｅｖａｉｌｓ，ｓｏｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈｔｈｅ

ｉｎｃｒｅａｓｅｉｎＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｏｎｔｈｅｃｏｎｔｒａｒｙ，ｔｈｅｌａｔｔｅｒ

ｐｒｅｖａｉｌｓｉｆｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔｉｓｌａｒｇｅ（犔＞４．４ｎｍ），ｔｈｕｓ
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ＱＤｓ．ａｎｄａｇａｉｎｉｎｃｒｅａｓｅ （ｄｅｃｒｅａｓｅ）．Ｔｈｅｐｈｙｓｉｃａｌ

ｒｅａｓｏｎｃａｎｂｅｕｎｄｅｒｓｔｏｏｄａｓｆｏｌｌｏｗｓ．ＴｈｅｓｔｒｏｎｇＢＥＦ

ｂｒｅａｋｓｔｈｅｐａｒｉｔｙｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｐｏｔｅｎｔｉａｌ．Ｔｈｅ

ｅｌｅｃｔｒｏｎｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ犺（狕ｅ）ｉｓｌｏｃａｌｉｚｅｄｉｎｓｉｄｅｏｆｔｈｅ

ｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ ＱＤ， ｃｌｏｓｅ ｔｏ ｔｈｅ ｌｅｆｔ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ．

Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｌｙ，ｔｈｅｈｏｌｅ ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎ犺（狕ｈ）ｉｓ

ｌｏｃａｔｅｄｃｌｏｓｅｔｏｔｈｅｒｉｇｈｔｉｎｔｅｒｆａｃｅ （Ｆｉｇ．２ｏｆＲｅｆ．

［２２］）．ＴｈｅＣｏｕｌｏｍｂｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ

（ｈｏｌｅ）ａｎｄｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｓｔｒｏｎｇｌｙｉｎｆｌｕｅｎｃｅｄｂｙｔｈｅ

ｐｏｓｉｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈ，ｉｎｔｕｒｎ，ｈａｓａｌａｒｇｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｎｔｈｅ

ｉｎｔｅｒｂａｎｄｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ．ＴｈｅＣｏｕｌｏｍｂａｔｔｒａｃｔｉｖｅ

ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｔｈｅｉｏｎｉｚｅｄｄｏｎｏｒ

ｅｎｈａｎｃｅｓｉｆｔｈｅｉｏｎｉｚｅｄｄｏｎｏｒｉｓｍｏｖｅｄｆｒｏｍｔｈｅｌｅｆｔ

ｂａｒｒｉｅｒｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｔｏｒｉｇｈｔａｌｏｎｇ狕ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

（狕０ ＜ （犔／２ｎｍ）．Ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙｈａｓｉｔｓ

ｍａｘｉｍｕｍａｐｐｒｏｘｉｍａｔｅｌｙａｔｔｈｅｌｅｆｔｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤ．Ａｓａｒｅｓｕｌｔ，ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｉｎｃｒｅａｓｅｓ，

ａｎｄｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｄｅｃｒｅａｓｅｓ．Ａｓｔｈｅ

ｄｏｎｏｒｉｓｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓｌｙｍｏｖｅｄｔｏｗａｒｄｒｉｇｈｔｉｎｔｈｅｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤａｌｏｎｇ狕ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ （（犔／２ｎｍ＜狕０ ＜犔／２
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ｎｍ），ｔｈｅｃｏｕｌｏｍｂａｔｔｒａｃｔｉｖｅ （ｒｅｐｕｌｓｉｖｅ）ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ

ｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎ（ｈｏｌｅ）ａｎｄｔｈｅｄｏｎｏｒｄｅｃｒｅａｓｅｓ

（ｉｎｃｒｅａｓｅｓ）．Ｈｅｎｃｅｔｈｅ（犇＋
犡）ｃｏｍｐｌｅｘｈａｓｈｉｇｈｅｒ

ｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｅｎｅｒｇｙ，ｗｈｉｃｈｗｉｌｌｌｅａｄｔｏｔｈｅｄｅｃｒｅａｓｉｎｇ

ｏｆｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙａｎｄｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｅｉｎｔｈｅｏｐｔｉｃａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ．Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｌｙ，ｗｈｅｎｔｈｅｉｏｎｉｚｅｄ

ｄｏｎｏｒｉｓｆｕｒｔｈｅｒｍｏｖｅｄｆｒｏｍｔｈｅｒｉｇｈｔｉｎｔｅｒｆａｃｅｔｏｔｈｅ

ｒｉｇｈｔｂａｒｒｉｅｒｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ（狕０＞犔／２ｎｍ），

ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙｉｓｄｏｍｉｎａｔｅｄｂｙｔｈｅｄｏｎｏｒｈｏｌｅ

Ｃｏｕｌｏｍｂｒｅｐｕｌｓｉｖｅｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ，ｗｈｉｃｈｃａｕｓｅｓｔｈｅｏｐｔｉｃａｌ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙｒｅｄｕｃｅｓ．Ｗｅｔｈｕｓｈａｖｅｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔ

ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎｔｈａｔｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆ （犇
＋
犡）

ｃｏｍｐｌｅｘｓｅｎｓｉｔｉｖｅｌｙｄｅｐｅｎｄｏｎｔｈｅｄｏｎｏｒｐｏｓｉｔｉｏｎｉｎｔｈｅ

ＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓ＯｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｗｅ

ａｌｓｏｏｂｓｅｒｖｅｆｒｏｍ Ｆｉｇ．５ｔｈａｔｔｈｅｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆ Ｍｇ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｎ犈ｂｉｓｍｏｒｅｒｅｍａｒｋａｂｌｅｗｈｅｎｔｈｅｄｏｎｏｒ

ｉｓｌｏｃａｌｉｚｅｄｉｎｔｈｅｖｉｃｉｎｉｔｙｏｆｔｈｅｌｅｆｔｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｔｈｅ

ｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ ＱＤｓ， ｗｈｅｒｅａｓ ｔｈｅ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ Ｍｇ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｎ犈ｐｈｉｓｍｏｒｅｐｒｏｍｉｎｅｎｔｗｈｅｎｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓ

ｌｏｃａｌｉｚｅｄｉｎｔｈｅｖｉｃｉｎｉｔｙｏｆｔｈｅｒｉｇｈｔｉｎｔｅｒｆａｃｅｏｆｔｈｅｄｉｓｋ

ｓｈａｐｅｄＱＤｓ．

Ｆｉｇ．５　Ｔｈｅｂｉｎｄｉｎｇｅｎｅｒｇｙａｎｄｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙａｓａ

ｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｏｎｏｒｐｏｓｉｔｉｏｎ狕０ｉｎｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ

ＱＤｓ

ＷｅｐｌｏｔｉｎＦｉｇ．６ｔｈｅｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ

ｓｔｒｅｎｇｔｈｖｅｒｓｕｓｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔ａｎｄｄｉｓｋｒａｄｉｕｓ犚ｗｈｅｎ

ｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄａｔｔｈｅｃｅｎｔｅｒｏｆｓｔｒａｉｎｅｄ ＷＺ

ＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ ｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ ＱＤｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔ Ｍｇ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ．Ｆｒｏｍ Ｆｉｇ．６（ａ），ｉｔｉｓｆｏｕｎｄｔｈａｔｔｈｅ

ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｒｅｄｕｃｅｓ ｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｄｉｓｋ

ｈｅｉｇｈｔ犔ｉｎａｌｌｃａｓｅ，ｅｓｐｅｃｉａｌｌｙｆｏｒｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ

ｗｉｔｈｈｉｇｈｅｒＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ（狓＝０．２５ａｎｄ０．３），ａｎｄｉｔ

ｃｏｍｅｓｔｏｚｅｒｏ ｗｈｅｎｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔａｐｐｒｏａｃｈｅｓｔｏ

５．５ｎｍ． Ｔｈｅ ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｒｅｄｕｃｅｓ ｗｉｔｈ

ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｆｉｇ．６（ｂ）ｓｈｏｗｓｔｈａｔｔｈｅ

ｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈｉｓｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅｔｏｔｈｅｄｉｓｋｒａｄｉｕｓｆｏｒ

ａｌｌＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ．Ｆｏｒａｌｌｗｅｋｎｏｗ，ｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ

ｓｔｒｅｎｇｔｈｉｓｓｅｎｓｉｔｉｖｅｌｙｄｅｐｅｎｄｅｎｔｏｎｔｈｅｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｏｆ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｔｈｅｈｏｌｅａｎｄｔｈｅｏｖｅｒｌａｐｂｅｔｗｅｅｎ

ｔｈｅｍ．Ｍｏｒｅｏｖｅｒ，ｔｈｅＢＥＦａｆｆｅｃｔｓｔｈｅｃｏｎｆｉｎｅｍｅｎｔｏｆ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｔｈｅｈｏｌｅａｎｄｔｈｅｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｒａｔｅｏｆ

ｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｎａｎｄｔｈｅｈｏｌｅ．Ｔｈｅｓｅｆａｃｔｏｒｓｌｅａｄｔｏｔｈｅ

ｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈ．

Ｆｉｇ．６　Ｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔

ａｎｄｄｉｓｋｒａｄｉｕｓ犚 ｗｈｅｎｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄａｔｔｈｅ

ｃｅｎｔｅｒｏｆｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓ

Ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｒａｄｉａｔｉｖｅ ｌｉｆｅｔｉｍｅτｏｆ （犇＋
犡）

ｃｏｍｐｌｅｘｉｓｐｌｏｔｔｅｄｉｎＦｉｇ．７ａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ

犔ａｎｄｄｉｓｋｒａｄｉｕｓ犚 ｗｈｅｎｔｈｅｄｏｎｏｒｉｓｌｏｃａｔｅｄａｔｔｈｅ

ｃｅｎｔｅｒｏｆｓｔｒａｉｎｅｄ ＷＺＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏｄｉｓｋｓｈａｐｅｄ

ＱＤｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ狓．Ａｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔ

ｐｈｙｓｉｃａｌｑｕａｎｔｉｔｙ，ｔｈｅｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅｉｓｉｎｖｅｒｓｅｌｙ

ｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎａｌｔｏｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒｓｔｒｅｎｇｔｈａｎｄｔｈｅｓｑｕａｒｅｏｆ

ｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｎｅｒｇｙ（ｒｅｆｅｒｔｏＥｑ．（１１））．Ｗｅ

ｃａｎｓｅｅｆｒｏｍ Ｆｉｇ．７（ａ）ｔｈａｔｔｈｅｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅ

ｉｎｃｒｅａｓｅｓｗｉｔｈｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｔｈｅｄｉｓｋ ｈｅｉｇｈｔ犔．Ｉｔｉｓ

ｗｏｒｔｈｗｈｉｌｅｔｏｎｏｔｅｔｈａｔｔｈｅｒａｄｉａｔｉｖｅｌｉｆｅｔｉｍｅｉｎｃｒｅａｓｅｓ
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ＺＨＥＮＧＤｏｎｇｍｅｉ，ｅｔａｌ：ＩｏｎｉｚｅｄＤｏｎｏｒＢｏｕｎｄＥｘｃｉｔｏｎＳｔａｔｅｓｉｎＳｔｒａｉｎｅｄＷｕｒｔｚｉｔｅＺｎＯ／Ｍｇ狓Ｚｎ１－狓Ｏ
ＤｉｓｋｓｈａｐｅｄＱｕａｎｔｕｍＤｏｔｓ

ｖｅｒｙｓｍｏｏｔｈｌｙｗｉｔｈｔｈｅｉｎｃｒｅａｓｉｎｇｏｆｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔｆｏｒ

ｔｈｅｄｉｓｋｓｈａｐｅｄＱＤｓｗｉｔｈｌｏｗ Ｍｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ（狓＝

０．０８），ａｎｄｉｔｉｎｃｒｅａｓｅｓｆｏｕｒｏｒｄｅｒｓｏｆｍａｇｎｉｔｕｄｅｗｈｅｎ

ｔｈｅｄｉｓｋｈｅｉｇｈｔ犔ｉｎｃｒｅａｓｅｓｆｒｏｍ１ｎｍｔｏ５ｎｍｆｏｒｔｈｅ

ｈｉｇｈＭｇｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎＱＤｓ（狓＝０．２５ａｎｄ０．３）．Ｆｏｒ

ｉｎｓｔａｎｃｅ，ｆｏｒ狓＝０．０８ｃａｓｅ，ｔｈｅｎｅｔｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔｏｆΔτ

ｉｓｏｆ８３ｐｓｗｉｔｈｐｅｒｃｅｎｔａｇｅｏｆ６３．８％ｆｏｒｔｈｅｔｗｏｃａｓｅｓ

ｏｆ犔＝１ｎｍａｎｄ５ｎｍ．Ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅｉｓ

ｏｆ８０．７ｎｓ（３．８×１０４％）ｆｏｒｔｈｅ狓＝０．３ｃａｓｅ．Ｔｈｅ

ｒｅａｓｏｎｉｓａｔｔｒｉｂｕｔｅｄｔｏｔｈｅｒｅｄｕｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｏｓｃｉｌｌａｔｏｒ

ｓｔｒｅｎｇｔｈｏｆ（犇
＋
犡）ｃｏｍｐｌｅｘａｎｄｔｈｅｏｐｔｉｃａｌｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ
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