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电子在圆柱形半导体量子线中的行为研究*

郭志超,王光灿,曹胜男
(云南大学物理科学技术学院,云南 昆明650091)

摘暋要:用计算一维势阱波函数的方法简化了圆柱形量子线波函数的计算,得出了量子线中电子的

能态、能级图和波函数。在确定温度条件下,讨论了量子线的线宽与它的光谱蓝移、能级分离或兼

并以及电子能态的关系。
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1暋引言

具有量子效应的低维半导体材料是一种人工构

造(通过能带工程实施)的新型半导体材料,是新一

代微电子、光电子器件和电路的基础,纳米技术是

制造这些材料的重要途径。纳米技术的提出是在20
世纪50年代末著名的物理学诺贝尔奖获得者 R.
Feynman的超前设想:人类用宏观机器制造比其小

的机器,然后用其再造更小机器,如此下去,直到

人们可以按自己意愿排列原子,制造产品。1984
年,Gleiter教授率先在实验室制得Pd,Cu和Fe等

金属纳米材料[1,2]。1962年,日本物理学家 Kubo
(久保)对金属超细微粒进行了研究,提出了著名的

久保理论[2],Halperin对这一理论又进行了比较全

面的归纳。之后,Esaki和 Tsu提出了超晶格概念,
称在超晶格中分裂的子带为“布里渊区的折叠暠,解

释了宏观上的负阻效应。随之人们发现的低微材料

的量子尺寸效应、量子干涉效应、量子隧穿效应和

库仑阻效应以及非线性光学效应等,在微观上的解

释都基于上述理论及量子理论和固体理论[3—6]。

暋暋目前,基于低维半导体量子材料的微结构的固

态纳米器件,虽然仍处在初步研究阶段,但极有可

能触发微电子、光电子技术领域新的革命。低维量

子器件的制造依赖于低维结构材料生长和纳米加工

技术的进步,而纳米结构材料的性能又决定器件的

性能。半导体量子线是低维纳米材料领域中有潜在

广泛应用的部分,对其激子的能级、能态和能隙研

究有重大意义[5—7]。文献[8]取长方体量子线为模

型进行研究。我们认为在人工合成量子线时,由于

微观领域的能量最小原理,在原子沉积自组装成量

子点、量子线时,多数形成球形或圆柱形。文献[7,

9]以复合圆柱形的量子线为模型进行研究,文献

[10,11]以单一圆柱形量子线进行研究。这两类文

章在研究量子线的激子时采用在柱坐标下解薛定谔

方程,然后得到电子或空穴的能量表达式。它们的

计算均较复杂,而且它们都没给出量子线中激子的

波函数表达式。

暋暋基于以上几点,本文针对圆柱形半导体量子线

中电子能态进行研究,用简化成一维的量子阱进行

能量运算,得到量子线中的电子能级图,并且给出

量子线中电子的波函数表达式。

2暋物理模型

暋暋稳定状态下的半导体量子线没有自由电子,原

子的电子受外界作用而发生能级跃迁,电子成为导

带电子。原子核与其外面的部分电子形成类原子

实,相当于在原来价带上留下带正电的空穴。半导

体量子线中的激子可以理解为束缚的电子灢空穴对。
从价带激发到导带的电子是自由的,在价带自由运

动的空穴和在导带自由运动的电子,通过微弱的库

仑相互作用束缚在一起(其实就是原子核与被激发
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电子之间的相互作用)。空穴处于电子激发前的能

级上,我们只研究电子,且在半导体量子线中电子

相对较少,且忽略电子之间的相互作用。取半径为

R 的半导体量子线,建立柱坐标系,如图1所示。

图1 半径为R的半导体量子线

暋暋设电子的势能为U,这个势能就是所有原子在

空间共同作用的结果。电子的有效质量为m,它是

距轴线距离氀的函数,在不同的介质中有不同的

值。电子在量子线中满足的薛定谔方程:
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由于轴对称性,可将解写为如下形式:

毞(氀,氄,z)=A氉(氀)exp(il氄)exp(ikz),
l=0,暲1,暲2,…。 (2)

式中,A 为归一化常数,l为磁量子数,k为波矢。
把(2)式带入(1)式可得方程:
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这是完全关于距轴线距离氀的贝塞尔方程,也就是

波函数的径向方程。代数法直接解方程(3)得不到

解析解,在我们的模型中做以下分析:电子在量子

线中运动时,在z轴方向上不受限制,而在与底面

平行的面上受限制[7,11],也即电子在量子线中运动

到边界时受到表面势垒限制。对于电子来说其运动

在如图2的势阱中,这样解(3)式也就是要知道电

子的径向分布函数。如此在量子线上取平行于底面

的任意截面如图3所示,取截面上的任意直径AB,
当量子线在稳定的瞬间状态下,截面上的所有电子

的径向分布都可用AB 描述。这样解方程(3),可以

简化为求解一维量子阱的波函数。

图2 量子线的势能

图3 与底面xOy平行的截面

3暋计算结果

暋暋在以上简化处理下,电子运动时在量子线内的

势能为0,在量子线侧壁的势垒为U,其数值等于

逸出功。量子线的势能如图2所示,电子在势阱内

的有效质量为m* ,势能为

U=
0,暋暋暋暋旤氀旤<R
U 烅0,暋暋旤氀旤={ R

(4)

在势阱内体系满足薛定谔方程:

- 淈2

2m*
d2氉
d氀2 =E氉 ,暋暋旤氀旤<R (5)

在势阱壁上体系满足薛定谔方程:

- 淈2

2m*
d2氉
d氀2 +U氉=E氉 ,暋旤氀旤=R暋 (6)

当量子线定态时,由于表面势能限制,电子不会跑

出量子线。根据波函数应满足的连续性和有限性条

件,只有在氉=0时,(6)式才有意义[12]。因此(5)
式要满足的边界条件为

氉=0,暋暋旤氀旤曒R (7)
同时对(5)式化简可得:

d2氉
d氀2 +毬2氉=0,暋暋旤氀旤<R (8)

其中 毬= 2m*E
淈2 。

设(8)式的解为

氉=Asin(毬氀)+Bcos(毬氀),暋旤氀旤<R 暋
(9)
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由 (7),(9)两式可得:

Asin(毬R)+Bcos(毬R)=0,

-Asin(毬R)+Bcos(毬R)=0{ ,
则有:

Asin(毬R)=0,
Bcos(毬R)=0{ 。

(10)

A 和B 不可同时为0,否则没有物理意义。故可得

如下解:
A=0,cos(毬R)=0, (11)
B=0,sin(毬R)=0, (12)

从而可得:

毬R=n毿
2

,暋n=1,2,3,… (13)

再把(13)式代入(8)式可得:

En =毿2淈2n2

8m*R2,暋n=1,2,3,… (14)

上式是量子线中电子的能量表达式。电子的能量与

所在量子阱的宽度有关,并且在量子线中能量是分

立的。把(11)和 (12)式代入(9)式并结合(13)和
(7)式可得:
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则电子在宽为2R 的量子阱中定态波函数[13]是:

氉n(氀,t)= 1
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进一步可得量子线中电子的定态波函数是:

毞(氀,氄,z,t)=暺
n
A氉(氀)exp(il氄)exp(ikz)·

exp(Ent/i淈), (17)
式中

A氉(氀)= 1
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(16)和 (17)式中t是时间。

4暋讨论

暋暋由时间和能量的测不准关系,可求得电子的寿

命氂[9]。根据久保理论[2],量子线中的电子能否自

由移动成为载流子,与量子线的温度T(毮曍kBT)、
量子线的直径d(d曍kB/毮)和电子的寿命氂有关。当

低微材料的直径小到微粒存在不连续的、最高被占

据分子轨道和最低未被占据分子轨道能级时,就是

金属也要变成绝缘体。这里讨论计算的半导体量子

线的直径相对较大。这里研究的量子线中电子能量

只在垂直于轴的方向,实际的电子能量应该为E=
E曂 +E曃 ,在稳定状态时与轴平行能量分量较小[7]。

暋暋由(14)式,可得出量子线的电子能级图。图4
给出了Si量子线电子的前3个能级图。与文献[7,

14]相符,分析图4可得到:

图4 Si量子线的电子能级En灢R 图

暋暋(1)n越大的能量线距坐标原点越远。在量子

线内电子能级是分立的,当量子线较宽时能级就要

兼并[14]。量子线在平衡状态时由于受到表面势能U
限制[9],电子不能自由跑出量子线。但是当电子受

激发从一个能级跃迁时,电子成为导带电子,同时

在原来价带上留下导电空穴。当电子得到能量大于

量子线表面势能U 时,则电子才可能跑出量子线,
即发生了光电效应。电子能级跃迁时,吸收的能量

要满足En+i-En。

暋暋(2)在同一个n上,En随着量子线直径变小而

变大,随着量子线直径的增大而减小,即半导体量

子线直径越小它的吸收光谱或者发射光谱能量越

大,也就是半导体纳米材料吸收光谱和荧光光谱发

生蓝移的微观原因,已经被实验证实。

暋暋(3)当n=0时,即电子处于束缚态,此时,半

导体量子线中没有自由电子。半导体处于绝缘状

态。要使半导体量子线导电,就要有运动电子作为

载流子,电子要吸收的最小能量为n=1时

E1= 毿2淈2

8m*R2 。

5暋小结

暋暋用计算一维势阱波函数的方法简化了圆柱形量

子线波函数的计算,与直接解柱坐标系中薛定谔方

程的方法相比,运算的复杂度大大降低,并且得到
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量子线中电子的能态。所得结果与相关文献[7]报
道的量子线中的电子能态一致。进一步得到了量子

线中的电子能级与量子线宽的关系(见图4),与文

献[11]的结论一致。并由图可从微观上解释量子线

的蓝移、能级分离与兼并和量子线宽的关系,并给

出了圆柱形量子线的波函数表达式。
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StudyofElectronicActioninCylindrical
SemiconductorQuantum Wire*

GUOZhi灢chao1),WANGGuang灢can,CAOSheng灢nan
(SchoolofPhysicalScienceandTechnology,YunnanUniversity,Kunming650091,China)

Abstract:Thewavefunctionofcolumnquantumwireshasbeencalculatedwiththemeansofcalculation
forthequantumwavefunctioninone灢dimensionalpotentialwell.Theenergystate,energyleveldiagram
andwavefunctionofcolumnquantumwirehavegained.Underassuredtemperature,therelationsofcol灢
umnquantumwirediametertoitsspectrumblueshift,separationorannexationofenergylevel,andelec灢
tronsenergystatehavebeendiscussed.
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