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摘要 报道应用传递矩阵方法直接在教值上确定任意一蛙势结构中的兵缚态与准束缚惑 通过 

对 2x 2矩啤乘积连程中的教据分解处理，使该方法可直接旌用于实际器件尺度的尹质结构系 

随着半导体薄膜工艺技术的发展，人们可用通过对量子阱异质结构和超晶格进行人工 

设计发展新型的电子与光电器件 ]，为此，必须解决这些结构中的电子本征能态问题．人们 

可以用解析方法求解的结构种类是十分有限的，如方势阱或抛物阱等，但即使对这类阱，当 

存在外电场扰动时亦不能精确求解．变分法虽然常被用来解决 些微扰问题，但它很难处理 

基态以外的电子能态，所以人们开始关注用传递矩阵方法解决任意一维势结构中的电子能 

怂问题 ]，并已能解决单个阱或几个耦合阱中电子能态及共振隧穿问题．但当设研究的结 

构尺寸过大时，数值计算中会出现数值溢出而无法计算．目前实际器件的异质结构总的纵向 

尺寸会达到微米量级，而文献[2]中报道的方法对较低能量的能态往往只能求解到纵向尺寸 

约 o．1 m．要解决实际器件结构中的问题，需要对传递矩阵方法进行改进 针对这一问题， 

本文通过对传递矩阵方法的渡函数传递过程中原点平移及 2X 2矩阵乘积过程中数据的分 

解处理使所研究的对象可扩展到微米量级，满足实际器件结构研究的需求． 

1 理论 

我们在理论处理上采用文献Ez]中的基本处理原理，即将一维任意势函数分解成足够精 

细的用台阶势表达的众多小区域集合．然后用传递矩阵方法进行数值求值．一维结构中的电 

子能态由一维薛定谔片程决定： 
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一  
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其中m 是电子有效质量， 是位置坐标，E为能量， (z)为波函数，h—h／2rc，̂为普朗克常 

数， (z)为势函数．对于图 1所示的势，在 V < < 区域会有有限个数的束缚态，而在 
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摘要 报道应月传递垣阵J浩直接在世值土确宦 1::- 意一缉非咕构中的束缚各与 'IU但唁且通过

对 2/2 生'"年辈革p.~程中的世据非解处理.桂 i革方坛可直接应庄于实际器件尺度的P 盾站掏在

绳，给吕了在具育实际超晶略结构尺度的二种超晶略于带特性上的应月 -
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引言 司:t13M~

随着半导体薄膜工艺技术的发展.人们可用通过对量子阱异质结梅和超晶格进行人 ι

设计发展新型的电子与光电器件f11. 为此.必须解决这些结构中的电子本征能态问题.人们

可以用解析方法求解的结构种类是十分有眼的.如方势阱或抛槐阱等.但即使对这类阱，当

存在外电场扰动B-t亦不能精确求解变分$虽然常被用来解决+些微拢问题.但它很难处理

基态以外的电子能态.所以人们开始关注用传递垣阵方法解决任意 维势结构中的电子能

态问题[z-~J 并己能解决单个阱或几个精合阱中电子能态及共振隧穿问题.但当被研究的结

构尺寸过大时.数值计算中会出现数值溢出而无法计算日前实际器件的异质结构总的纵向

尺于会达到徽米量级.而文献[2J中报道的方法对较低能量的能态往往只能求解到纵向尺寸

约 Q. 1μm. 要解民实际器件结构中的问题.需要对传道矩阵方法进行改进4 针对这 问题.

本文通过对传递矩阵方法的波函数传递过程中原点平移及 2X2 矩阵乘积过程中数据的分

解处理使所研究的对象可扩展到微米量级.满足实际器件结构研究的需求.

1 理论

我们在理论处理上采用文献[2J中的基本处理原理.即将一维任意势函数分解成足够精

细的用台阶势表达的众多小区域集合然后用传递矩阵方法进行数值求值一维结构中的电

子能态由一维薛定诲厅程决定 z

li' d' 
一一一一丁叭。十 V(X) j?(.:c) ~ E j?( x). 

2m' d.r 
([) 

其中 m 是电子奇效质量..r是位置坐标 .E 为能量 .j?(X)为波函数 .1i ~h!2π.h为普朗克常

数 • V(x)为势函数.对于困 I 所示的势.在 V.，.<E<V1 区域会有'有眼个数的束缚态.而在
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I睾『1 (a)任意形状许(虚线)可被近似表达成若干台阶势(实线)； 

(b)引入跗加势y 获得的(a)中势的电子束缚能或准束缚能 

FiR．1(a)An arbitrary potential(dashed line)is approximated by a step—like potential 

(solid line)，(b)An additional po tential L is introduced tO numerically obtain the 

bound 0 quasi—bound states in potential presented by (a) 

V <E< 区域会存在若干准束缚态，对于图 1(a)中虚线表示的任意形状一维势．总可以 

用类似于图 1(a)中虚线所示那样的台阶进行分解，只要台阶分得足够细，总可足够逼近真 

实势，类似干文献[2]的处理，我们引入一个势区域，即 区域，取 L< 一当d 一一时，图 

1(b)的势就等效于(a)中的台阶势．在第 区域内， )被近似为常数 ．．为避免指数数值 

溢出，取第 J区域内函数为 z)=A e +日 ，。一 ， 

由界面处波函数与波函数导数连续的边界条件，可得第 J个界面处的传递矩阵为 

1
／(G，+ G，一 1) 一】 一 (G，+ G，一 1)P 一 、 

， 一  I j， (2) 
‘u ＼(G

， + ～ 1) l 厂 (GJ+ 一 1) 一 一 ， 

‘ ‘ 

其中Gi= ， - 三·利用第l和第 个界面处的边界条件，我们可将左面L区域的入 
射和反射波振幅与右面 R区域的传输波振幅联系起来，即 

⋯  ㈤  

在结构较大时， 的乘积过程中会出现数值溢出的现象，为了解决这一问题我们将乘积过 

程进行了数学归一，最后再将该归一化因子计入结果．电子的传输系数 为 

～ ，。 一  ，

一 ! 1 (4) 

根据传输系数的峰位可以定出结构的束缚能态和准束缚能态的能量值．为了获得具有 

任意结构的系统中能态，我们采用下述过程：(1)首先在结构外引入一个 比最低势能还要 

小或相等的势区域；(2)计算 值；(3)让附加的势区域向无穷远移动，从而得出结构系统 

中真实的本征量值．实际上附加势区域在向无穷远移动中，由式(4)给出传递系数中峰位能 
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阳 1 {a) 任意形状势t虚线)可被.ì!ê似表达成着干台阶势t实线h

lbJ 引人附加势 Vι 获得的也)中势的电子束缚能或准束缚能

Fig.l (a) An arbitTary potential (dashed line) is approximated by a step-like potential 

(solid line). (b) An adclitional potential VL is introduced to numerically obtain the 

bound Or quasì-bound states ìn potential presented by (a) 

V，<E<V， 区域会存在若干准束缚态.对于图1(0)中虚线表示的任意形状一维势.总可以

用类似于图1C川中虚线所示那样的台阶进行分解，只要台阶分得足够细.总可足够逼近真

实势.类似于文献[2J的处理.我们引入一个势区域，即 VL 民域，取 VL~Vw.当 d，斗∞时，图

lCb)的势就等放于 (0)中的台阶势.在第 j 区域内 .VCd被近似为常数 V，. 为避免指数数值

溢出.取第 1 区域内函数为以x) = A)e'''ll~ .r/ 十Bß-'l,U-.r/. 

由界面处波函数与彼函数导数连续的边界条件，可得第;1'界面处的传递短阵为

T. ~~ ((G, + G吭I 一 1川-→，'"叫J 川吭+G鸟I 一1)♂扎ι尸)-j→】叫~川-叫-，'川3

= 一一2G，八\ (í:, .J- r; _ , l .,.,l._ll.r.-.l._,) (r; ....L r:. _ , ).,.JIt._1(.J:.-.r,_,)) 飞 (G，十 G，一 1)e，It，-l lZr- .lr 1 ) <C
J 

+ G) - l)e'袅I-l CJ:r-Zj _ 1 ), 
其中 G，寺，q LEt- 利用第 1 和第 n 个界面处的边界条件我们可将左面 L 区域的入
射和反射彼振幅与有面 R 区域的传输波振帽联系起来. &P 
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在结构较大时.T. 的乘积过程中会出现数值溢出的现象，为了解决这一问题我们将乘积过

程进行了数学归一.最后再将该归一化因子计入结果.电子的传输系数。为

。 I ,,{ t = T1.. _ T
1 

lZ.
T1 

21 ~ = tt' {J I t = ']"' 11 -一"一~J (4 ) 

根据传输系数的峰位可以定出结构的束缚能态和准束缚能态的能量值为了获得具有

任意结构的系统中能态.我们采用下述过程(1)首先在结构外引入一个比最低势能还要

小或相等的势区域: (2) 计算。值 (3) 让附加的势区域向无穷远移动，从而得出结构系统

中真实的本征量值.实际上附加势区域在向无穷远移动中，由式(4)给出传递系数中峰位能
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量值能很快收敛到真实本征能量值 

2 在超晶格结构中的应用 

2．1 超晶格色散关系 

为表明上述方法对实际器件尺寸异质结构的可用性，我们考虑两种典型的超晶格体系： 

(1)由方势阱组成的 GaAs／AI sGa As超品格体系：阱宽 Lw=7rim，垒宽 厶一3nm，总体 

上有 100个周期(总厚度为 1．0ttm)；(2)由抛物势阱组成 Ga ⋯A1 As／AI G As超品格 
A1， ， r 、 

体系，阱中势为v )一 (g~'--X。一 )，这里 。为阱的原点位置坐标， 是对应Al。 
』| 、 ‘ 

Ga As势垒高度，L 足抛物阱的阱口宽度 ，垒宽为L =3nm，总体上亦为 100个周期．在具 

体数值计算中我们取 AI Ga 一 As相对 GaAs的带隙增量为 aE( )一1．247y，有效质量随 

Al组份变化关系为 ]m ( )一0．067+o．083y．导带的不连续固子取为 0．60．对上述两种结 

构算出的传输系数如图 2(a)和(b)所示．正象预期的那样，两种结构的传输系数有很多相似 

之处．由于整个结构体系的总厚度有 l#m，所以最小的传输系数已达 10 ，这一数值在计 

算机数值计算中已进入溢出范围．两种结构在势垒以下区域都存在 2个子带，而抛物阱组成 

的子带能量相对方阱上移，这是由于本文参数下抛物阱的有效阱宽比方阱小的原故．仔细观 

察这些子带可以发现每个子带内存在着 100个分裂的能态．这 100个能态的包络函数表现 

出的波矢为nzr／lO0(一一1，2⋯ ⋯ ．，100)．这是 100个阱中的能态相互耦台而形成相应子 

带．由于计算中超晶格长度有限，所以子带中仍是分裂能级．将能级位置和相应波矢特征考 

虑在一起，可以获得相应子带的色散关系，如图3所示．从图 3可见两种结构中子带色散关 

系十分相似．对抛物阱超品格，第 一子带中心到第二子带中心的能间距△E 与第二子带中 

心到第三子带中心间距 △E 相等，而对方势阱超晶格，则有 AE。>AE ．这是抛物阱中的相 

邻能级间距为常数这一特征的反映． 

2．2 超晶格中的界面粗糙度影响 

在实际超品格样品中，每个异质界面都不会象模7 设计的那么 ，每个界面 卜都可能 

E“eV) 

(a J 傍阱衄 浒相l I·】抛物料 }趔品格l}l传输系数的对数村I卅能畦的 蚯化 

(GaAs导带底为能量参考点) 

Fig·2 The logarithm of transimission coefficient(a)composed by square potentia[，(b)composed 

by parabolic potentia[(the bottom of GaAs conduction band is the reference point of energy) 
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量值能很快收敛到真实本征能量值-

2 在超晶格结构中的应用

2. I 超晶格色散关系

为表明上述方法对实际器件尺寸异质结构的"J用性.我们考虑两种典型的超晶格体系:

(1)由方势阱组成的 G.As! Al" ,G. 0, ，As 超晶格体系=阱宽 Lw=7nm.垒宽 L，.. =3nm.总体

上有 100 个周期(总厚度为 1.0μm) ， (2) 由抛物势阱组成 Gal←，AlyAs!A1o , ,G" ，As 超品格

体系，阱中势为 Vbkz;(z-r「号)'这里 IO 为阱的原点位置坐标，只是对应 A10 3 

Ga u.7 As 势垒高度 .Lw ~抛物阱的阱口宽度，垒宽为 Lb=3nm. 总体上亦为 100 个周期在具

体数值计算中我们取 AlyGa]←yAs 相对 G.As 的带隙增量为 LlE(y)~ l. 247y ， 有放质量随

Al 组份变化关系为['l桐 • (y)~O. 067+0. 083y. 导带的不连续肉子取为 0.60 对上述两神结

构算出的传输系数如图 2(. )和 (b)所示.正象预期的那样.两种结构的传输系数有很多柑似

之处.由于整个结构体系的总厚度有 1μm.所以最小的传输系数己达 lO~400.这-数值在计

算机数值计算中己进入溢出范围.两种结构在势垒以下区域都存在 2 个子带.丽抛物阱组成

的子带能量相对方阱上移，这是由于本文参数下抛物阱的有效阱宽比方阱小的原故.仔细观

察这些子带可以发现每个子带内存在着 100 个分裂的能态.这 100 个能态的包络函数表现

出的波矢为 mr! l()O (n~ 1. 2....... ， 100). 这是 100 个阱中的能态相互藕含而形成相应子

带.由于 i l'算中超晶格长度有限.所以子带中仍是分裂能级.将能级位置和相应披矢特征考

虑在一起.可以获得相应子带的色散关系，如图 3 所币·从图 3 可见两种结构中子带包散关

系十分相似.时抛物阱超晶格，第 4子带中心!JJ第二子带中心的能同ie LlE] 与第二子带中

心到第三子带中心间距 LlE， 相等，而对方势阱超晶格.则有 LIE，>LlE]. 这是抛物阱中的相

邻能级间距为常数这一特征的反映.

2.2 超晶格中的界E粗糙度影响

在实际踵而挤样品中. f.生个异质界面都不会象模 7刊设计的邱么干曹~ .每个界而「都可能

。 厂一一一一飞

-3口口
(a) 

口

-100 

-2口口
如』

-3口口

(b) 

-500 口口
口 1 。 2 口 3 口 4 。 5

E /(eV) 

-100 

5 nu 4 0 

V 

3e 
口
/

E 

2 nu nu nu ∞
口

4 
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Fig. Z The loganthm of transimi :ssion coefficient (a) composoo by square porential , (b) oomposed 
by parabolic potentlal (the bottom of GaAs conduction band is the refecence pomt of energy) 
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釜 些 图4方势阱超品格在界面出现 同程度的层厚 格!曼 譬 导带。 璺
． 基． 矍曼 三支 ’涨 爵景= 茗苹 蒹最 子带色散关系(G

aAs导带底为能量参考点) ?1三⋯  ⋯ 。 ⋯  ⋯ ：～  1l 

(dasI1ed line)and parabolic p。te~-tia1(s0lId line) d。ii 呲 。“t ta l Y ±l“cE岫 岫“ 

出现层厚的随机起伏．这种随机起伏会对超晶格中的子带特性，特别是子带中电子输运特性 

带来较大的影响．由于决定电子传输电流密度的最重要因子是传递系数，因此某一子带中的 

各能级传递系数平均值大小应该反映着该子带中电子的传输特性．当超晶格体系中每个界 

面都是理想界面，那么任一子带巾各个能级的传递系数均为 1，所以平均值亦是 1．但当各界 

面上开始出现层厚无序涨落而变得有所局域化．从而传输系数开始变小．这样任一子带内各 

能级相应的传递系数平均值亦开始变小，图 4给出了由前文中方势阱超晶格在界面出现不 

同程度的层厚涨落时第一子带平均传递系数的变化，图 4中的横坐标表示各界面层厚随机 

涨落量 的最大值．由图 4可见涨落小于 1个原子层时，传递系数平均值随涨落量上升而迅 

速下降．而当涨落量大于 1个原子层时，传递系数平均值的下降速度放慢，这时传递系数相 

对完整界面情况下降了近一个数量级．因此超晶格界面的粗糙度对超晶格子带中电子输运 

的影响还是较大的． 

4 结论 

我们给出了一种求解任意一维势中薛定谔方程的传递矩阵方法，考虑了解决计算过程 

中数值溢出问题的途径，从而使这 一方法可以用于具有实际器件微米尺度的异质结构系统． 

另外，由于具有球对称势的薛定谔方程总可转化成一维方程，所以该方法也为这类问题相关 

实际系统的电子本征能态求解提供 l『一种途径．这一方法会成为实际器件设计中十分有效 

的设计工具． 

致谢 作者感谢镣文兰和戴宁同志的有益讨论 
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出现层厚的随机起伏‘这种随机起伏会对超晶格中的子带特性.特别是子带中电子输运特性

带来较大的影响.由于决定电子传输电流密度的最重要园子是传递系数，因此某 子带中的

各能级传递系数平均值大小应该反映着该子带中电子的传输特性‘当超晶恪体系中每个界

面都是理想界面.那么任一子带巾备个能级的传递系数均为1，所以平均值亦是 1 但当各界

面上开始出现居厚无序涨落而变得有所局域化.从而传输系数开始变小.这样任一子带内各

能级相应的传递系数平均值亦开始变r卜，因 4 给出了由前文中方势阱超晶格在界面出现不

同程度的层厚涨落时第(子带平均传递系数的变化.图 4 中的横坐际表示各界面层厚随机

涨落量占的最大值‘由阁 4 可见涨落小于 1 个原子层时，传递系数平均值随涨落量上升而迅

速下降‘而当涨藩量大于 1 个原子层时，传递系数平均值的下降速度放慢.这时传递系数相

对完整界面情况下降了近 个数量级‘因此超晶格界面的粗糙度对超晶格子带中电子输运

的影响还是较大的‘

4 结论

我们给出了·神求解任意 维势中薛定博方程的传递矩阵方法.号虑了解决计算过程

中数值溢出问题的途径.从而使这 A方法可以用 F具有实际器件微米尺度的异质结构系统‘

另外，由于具有璋对称势的薛定湾方程，且可转化成→维方程，所以该方法也为这类问题相关

实际系统的电子本征能态求解提供 r-种途径.这→方法会成为实际器件设计中十分有政

的设计工具.
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