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硅量子点的介电受限特性

郭震宁　郭亨群　王加贤　张文珍

(华侨大学信息科学与工程学院,泉州 362011)

摘要　在有效质量近似的条件下,研究弱束缚类量子点的介电常数与其半径的关系 . 通过室温下

测得的硅量子点的光荧光光谱, 计算硅量子点的介电常数, 证实硅量子点介电常数的尺度效应 .
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近年来, 人们对半导体量子点中受限激子的量子受限效应进行广泛的研究
〔1～5〕

.在低维结

构中,除量子受限外,还存在介电受限效应 .量子点介电受限包含量子点的介电常量与基体的

介电常量不同引起的表面极化效应,以及由于量子点的介电常量随其尺寸变化引起的量子点

介电常量的尺度效应 . 表面极化效应,可使受限激子的基态能蓝移( E1 / E2> 1 , E1和 E2 分别为
量子点和基体的介电常数)和红移( E1/ E2< 1) . 量子点介电常量的尺度效应,则使之红移

〔4〕
. 其

中,量子点的表面极化效应的研究较多
〔1 , 5〕

. 但是,当量子点的尺度是晶格常量的几倍时,对于

量子点的介电性质与其相应体材料介电性质的差别带来的影响, 却相对研究较少 . 对量子点

中的介电常量的研究表明, 介电特性明显地随半导体量子点的尺寸变化 . Wang 和 Zunger〔6〕

利用赝势方法计算了 Si量子点的介电常数 . 结果表明, Si量子点的介电常量随其尺寸减小而

减小 . 本文采用有效质量近似方法理论, 分析量子点介电常数与其半径的关系 . 从实验用纳

米硅薄膜样品的荧光光谱实验结果, 分析计算一定尺寸的硅量子点的介电常数 .

1 　理论分析
〔7〕

根据量子点内电子、空穴被限制效应作用的强弱,量子点可划分为强束缚类、弱束缚类,以

及介于两者之间的三类. 强束缚类的量子点, 电子、空穴的束缚动能远大于它们之间的

Coulumb 相互作用,电子、空穴的特征为相互独立的单粒子特征 . 弱束缚类的量子点, 电子、

空穴的束缚动能小于它们间的 Coulumb 相互作用, 电子、空穴作为一整体激子在量子点内运

动 . 介于强、弱束缚之间的量子点,电子、空穴的束缚动能与它们间的 Coulumb作用能基本相

同 . 描述弱束缚类量子点中激子的薛定谔方程为
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4PEr ] 7 ( r e, rh ) = E7 ( re, r h) , ( 1)
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式中 me为电子有效质量, mh为空穴有效质量, re为电子坐标, rh为空穴坐标, r= r e- r h为电子

和空穴的相对坐标, 7 ( re, r h)为激子波函数 . 如令

R = (m er e + mhrh ) / (me + mh ) , ( 2)

则式( 1 )成为

[ -
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¨2

R -
e
2

4PEr ] 7 ( r , R) = E ( r , R) õ 7 ( r , R) , ( 3)

式中 mr= memh/ (me+ mh ) 为折合质量, M = m e+ mh .式( 3)的哈密顿量,可以用绕质心的转动

和质心的平动之和的形式来表示.因此, 描述弱束缚类量子点中电子空穴的本征波函数,经分

离变量后可写为

7 ( r , R) = U( r ) õ 5 ( R) , ( 4)

式中 U( r )表示电子、空穴的相对运动, 5 ( R)表示电子、空穴质心的运动.考虑量子点为具有无

限高势垒的球形量子点,电子、空穴质心的运动即是质量为 M 的粒子在无限深球形势阱中运

动 . 如以价带顶取为能量的零点,它们的能量为

E l, m ,n = E g + h-2
K

2
l, m/ 2Ma

2 + Eex , ( 5)

其中 K l, m为质心运动的量子数, a 为量子点的半径, Eg是半径为 a 的量子点的禁带宽度, Eex

为描述电子空穴相对运动的束缚能 ,即

E ex = - mre
4
/ 8n

2
h

2E2r E20 . ( 6)

这里, n 为电子、空穴相对运动的量子数.这样, 在弱束缚量子点中,电子空穴作为一整体激子

的能量为

E l, m, n = E g - mre
4/ 8n2h2E2r E20 + h-2

K
2
l,m/ 2Ma

2. ( 7)

显然,激子要存在,必须满足 E l, m, n< Eg .即在式( 7 )中, 仅当- mre
4
/ 8n

2
h
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0 时, 激子存在 . 令

el, m , n = - mre
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2
h
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2
K

2
l, m/ 2Ma

2
, ( 8)

并称 e l, m, n为量子点激子的束缚能 . 已知 Eex∝1/ E2r , Er 的变化会引起 Eex较大的变化 . 这样, 由

于在量子点中,相对介电常数的减小(与体材料的静态介电常数相比) ,使得束缚能ûEexû增大.

在室温下,由于热激发,在体材料中可能不存在的激子态,在某一尺度的量子点中却可能存在.

即下式成立, 有

ûe l, m, nû= û- mre
4 / 8n2h2E2rE20 + h-2

K
2
l, m/ 2Ma

2û> K BT , ( 9)

式中 K B为 Bo ltzmann常数, T 为室温. 又 K 1, 0= 3. 142, K 1, 1= 4. 493,于是

E1, 0, 1 = E g - mre
4/ 8n2h2E2r E20 + h-2( 3. 142) 2/ 2Ma

2 , ( 10)

E1, 1, 1 = E g - mre
4
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2
h
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2
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2
/ 2Ma

2
. ( 11)

2　 实验结果与讨论

实验采用的纳米硅多层薄膜( nc-Si/ SiO 2多层膜)样品,是利用等离子体增强化学气相沉

积( PECVD )技术和退火后处理方法在单晶硅衬底上制备的〔8〕. 我们采用 Raman 谱仪在室

温下测试了 850 ℃ 退火样品的 Raman 散射谱,如图 1所示 . 位移表征为 d. 同时, 在室温下
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测试了该样品的光荧光 PL 谱,如图 2所示 .

纳米晶粒平均尺寸公式为 〔9〕

D = 2P( C/△W )
1
2 , ( 12)

式中 C 为与材料性质有关的常数 . 对于硅, C= 2. 24 nm
2
·cm

- 1
, △W 为测得的晶粒的 Ra-

man 谱峰位与对应的体单晶 Raman 谱峰位之差,单晶硅的 Raman 谱峰值位置在 521 cm
- 1
.

由图 1可知, 样品的 Raman 的谱峰位于 520. 75 cm
- 1. 由式( 12)可计算得纳米硅晶粒的尺寸

D= 18. 8 nm ,半径 R= 9. 4 nm .由文献〔10〕给出的透射电子显微镜平面形貌象可以看出, 该

样品的纳米硅颗粒的平均半径约为 10 nm .这与上述的计算结果相当接近 . 同时也表明,该样

品中的硅量子点处于弱束缚状态 .

由图 2可知, PL 谱只有一个峰带 . 我们认为这个峰带,是由尺度相近的一些弱束缚类量

子点中受光激发形成的激子复合发光形成的,并把这个峰带归于激子的基态( E1, 0, 1 ) . 因只有

图 1　nc-Si/ SiO2 多层膜的 Raman 谱　　　　　　　图 2　nc-Si/ SiO 2多层膜的 PL 谱

一个峰带存在,表明其它激子能态的束缚能(绝对值)小于热激发能,在室温被热电离而不能存

在 . 由式( 10) , ( 11)可得

ûe1, 0, 1û= û- mre
4 / 8n2h2E2rE20 + h-2( 3. 142) 2/ 2Ma

2û> K BT , ( 13)

ûe1, 1, 1û= û- mre
4
/ 8n

2
h
2E2rE20 + h-

2
( 4. 493)

2
/ 2Ma

2û< K BT . ( 14)

　　弱束缚类量子点的能带结构,与对应体材料的能带结构区别较小 . 因此,硅量子点中的电

子空穴折合质量,可取为体硅材料中的相应值 mr= 0. 17m0
〔10〕. m0 为电子的静质量,且 me= 0.

2m0 . 由 mr的表示式,可计算得 mh= m0, 从而有M = me+ mh= 1. 2m0.

在式( 13) , ( 14)中, 取 T = 300 K , K BT = 0. 026 eV, mr= 0. 17m0,M = 1. 2m 0, a= 9. 4 nm.

可求得该尺寸的硅量子点的相对介电常数 Er ,即 8. 3≤Er≤8. 8,而体硅材料的静态相对介电常

数为 11. 6〔10〕. 上述结果说明,硅量子点的介电常数小于硅体材料的介电常数 .

3　 结束语

采用激子的有效质量近似方法, 理论分析了弱束缚类量子点的介电常数与其尺寸的关系.

通过对实验用纳米硅薄膜样品荧光光谱的分析计算,说明硅量子点的介电常数小于硅体材料
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的介电常数.

　　天津大学精密仪器与光电子工程学院的李世忱同志参加本课题实验,特此致谢.
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Dielectric Confinement Property of Silicon Quantum Dots

Guo Zhenning　 GuoHengqun

Wang Jiaxian　 Zhang Wenzhen
(C ol lege of Info. S ci. & Eng. , Huaqiao Univ. , 362011, Quanzhou )

Abstract 　Under the condition o f effectiv emass approx imation, the author s studied the r elation betw een di-

electr ic constant o f lo osely bounded quantum dots and their radii; and calculated the dielectr ic constant of sili-

con quantum dots by w ay o f pho to luminescent spectr a o f silicon quantum dot s determined at r oom tempera-

ture ; and confirmed the dimensional effect o f the dielectr ic constant o f silicon quantum do ts.

Keywords 　silicon quant um dot s, dielectr ie constant , ex citon
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