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掺杂对量子点电子结构的影响

何春山，黄钢明
（中山大学物理学院，广东 广州 ５１０２７５）

摘　要：用有效质量近似理论和哈密顿量Ｈ对角化方法计算了在谐振子势中，量子点 （含８个极化电子）的本
征能量和本征波函数，并通过从本征波函数中提取一体、二体和三体密度函数的方法，得到了电子结构的直观

图像。分析了掺杂 （带单位正电荷或单位负电荷的杂质）对量子点电子结构的影响。研究结果表明：正掺杂会

增加量子点中心电荷的聚集，而负掺杂则会在量子点中心形成电荷空白区。
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　　随着科技的发展和进步，人们对于人造原子、
新奇量子特性材料的兴趣越来越浓厚。二维材料量

子点作为一种人造微观系统有着十分广泛的应用前

景［１］，人们可以按照自己对材料性质的要求，通

过控制量子点外加电磁场、掺杂和尺寸等因素，制

造各种类型的材料和微观器件。这类微观系统中的

量子效应会影响材料的性质，因而可能出现一些新

的物理现象和规律，故理论上有着重要的研究价

值［２－３］。理论上研究其结构特征和性质的方法主要

有ＨａｒｔｒｅｅＦｏｃｋ方法［４］，对角化方法［５］等。影响量

子点性质的主要原因是它的电子结构［６］。量子点

中电子结构分布为核 ＋环已经被一些研究工作证
实［７－８］，其结构不仅受外加电磁场和掺杂的影响，

而且受到系统对称性的制约［９－１１］。但是，掺杂对

能量和电子结构的影响仍缺乏较深入的讨论。

本文用有效质量近似和少体物理方法讨论了在

谐振子势中有８个极化电子时，首态 （角动量量

子数Ｌ相同的一系列态中能量最低的态）能量和
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电子结构的特性；用一体、二体和三体密度函数的

分析方法得到了直观的电子结构；研究了量子点中

心掺入一个固定杂质 （含单位正电荷或单位负电

荷）对有效电荷分布和电子结构的影响。

１　计算方法
在二维平面 （设为 ｘ－ｙ平面）上有一个包含

Ｎ个电子的量子点，在量子点中有频率为 ω０的一
个轴对称的谐振子势，并在量子点中心掺入带电荷

（Ｚ）的杂质。系统的哈密顿量为：
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式中，Ｔ、Ｕ和Ｖ分别是动能、势能和相互作用能。
根据有效质量近似，量子点中电子的有效质量为

ｍ （在ＧａＡｓ量子点中ｍ ＝００６７ｍｅ），ε０是真空
中的介电常数，εｒ是介质的相对介电常数 （在

ＧａＡｓ量子点中εｒ＝１２４）， ω０ ＝３ｍｅＶ。
考虑一个质量为ｍ 的不带电粒子，处在Ω的

谐振子势场中，其哈密顿量为：

ｈ＝－
２
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Ω２ｒ２ （５）

其中，Ω是变分参数，一般不等于 ω０。设 ｈ的本
征函数为ψｉ（量子数ｉ＝ｍ，ｋ，μ），其空间波函数

为ｍｋ，自旋波函数为 χμ μ＝±１( )２ ，故有 ψｉ ＝

ｍｋχμ。其中，ψｉ作为单粒子基矢，ｍ和 ｋ分别是
正转和逆转声子数，且 ｍ，ｋ＝０，１，２，…。空
间波函数的表达式为：
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这些单粒子基矢是正交归一的。而多粒子基矢

波函数可表示为单粒子基矢波函数的乘积形式。系

统讨论的是费米子 （电子），所以要将乘积基矢反

对称化。在电子极化状态下，只需空间波函数反对

称化即可，因而 Ｎ个电子空间基矢波函数的形式
为：
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　　对角动量为Ｌ的波函数用多粒子基矢展开得：

Ψ ＝∑ＣαΦα （８）

　　这里Ｃα是展开系数，系统中的角动量是一个

守恒量，所以这些基矢波函数要受到∑
ｉ
（ｍｉ－ｋｉ）

＝Ｌ的限制。
将哈密顿量写成多粒子基矢表示的矩阵形式，

对哈密顿矩阵进行对角化就可求出在角动量Ｌ一定
的条件下，哈密顿量的本征波函数和本征能量。理

论上基矢可取无限多，所以要采用一定的方法来保

证，在计算精度满足的条件下使用有限的基矢来计

算。即在众多的基矢中选择有效的基矢，具体的方

法是限制每个单粒子基矢的正转声子数 ｍｉ和逆转
声子数ｋｉ的大小，即令ｍｉ≤ｍｍａｘ和ｋｉ≤ｋｍａｘ，并满

足∑
ｉ
（ｍｉ－ｋｉ）＝Ｌ。即便如此，基矢的数目仍然

非常多，为进一步减少基的个数，采取如下措施：

在基矢的选择中，选择对基态和低激发态贡献大的

基矢，而忽略贡献较小的基矢，即先计算哈密顿矩

阵对角元Ｈαα ＝〈Φα ＨΦα〉，然后从小到大排序。

选取前面Ｊ个最小的矩阵元 Ｈαα所对应的 Φα作为
对角化哈密顿的基矢。为了检验以上方法的可靠

性，只要将Ｊ加大到某个 Ｊ′（Ｊ′＞Ｊ），然后比较
本征能量的变化，使其达到计算精度的要求。

通过对角化得到态的本征能量和本征波函数。

但本征波函数是一堆数字，不能得到电子之间关联

的细节和直观的电子结构图像。为此，从本征波函

数中提取一体、二体和三体密度函数［８］，一体密

度函数定义如下：

ρ１（ｒ１）＝∫ΨＬ ２ｄｒ２ｄｒ３…ｄｒＮ （９）

　　二体密度函数是将其中一个电子固定在 ｒ１处，
定义式为：

ρ２（ｒ１，ｒ２）＝∫ΨＬ ２ｄｒ３ｄｒ４…ｄｒＮ （１０）

　　三体密度函数是将其中两个电子分别固定在
ｒ１，ｒ２处，定义式为：

ρ３（ｒ１，ｒ２，ｒ３）＝∫ΨＬ ２ｄｒ４ｄｒ５…ｄｒＮ （１１）

１１１
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２　计算结果和分析
２１　本征能量的分析

我们的计算对象是 ＧａＡｓ量子点中有８个极化
电子 （Ｎ＝８），在量子点中心固定有一个带电的杂
质 （Ｚ＝０，±１；Ｚ＝０表示不掺杂），外加磁场为
１０Ｔ。设Ｅ（（Ｌ）ｉ）表示 （Ｌ）ｉ态的本征能量。对于
首态（Ｌ）１的情况，如果除去电子之间的库仑相互
作用，所有的电子将落到最低朗道能级上，这时本

征能量就等于（Ｌ＋Ｎ） ω０。因此，我们用 ε（Ｌ）
≡Ｅ（（Ｌ）１）－（Ｌ＋Ｎ） ω０表示首态电子之间库仑
排斥力的大小［１１］。库仑排斥力随 Ｌ的变化曲线，
如图１所示。由图１可知，当角动量Ｌ增大时，库
仑排斥力将减少，ε（Ｌ）随 Ｌ均呈现单调下降的趋
势。从能量趋势上看不出掺杂的显著影响，因此有

必要研究电子结构跟掺杂的关系。

图１　ε（Ｌ）随Ｌ的变化曲线
Ｆｉｇ１　Ｔｈｅｃｈａｎｇｅｃｕｒｖｅｏｆε（Ｌ）ｗｉｔｈＬ

２２　一体密度对电子结构的影响
一体密度主要反映二维量子点的电子密度随着

极轴距离变化的情况，图２列出了几种有代表性的
角动量所对应的一体密度。图２的第一列对应于不
掺杂 （Ｚ＝０）的情况，Ｌ＝３４、３８的一体密度呈
现出双峰，对应的是双环的电子结构；Ｌ＝３６对应
的是涡旋态；Ｌ＝３５、４０、４２、６３时在中心位置
（ｒ＝０）电子密度最大，外围还有一个峰值，为核
＋环的电子结构。图２的第二和第三列是掺入一个

负杂质 （Ｚ＝－１）和正杂质 （Ｚ＝＋１）时的一体
密度。从图中可以看出，负掺杂的结果是，电子在

中心不再占居；而正掺杂的结果是，几乎都形成了

核＋环的结构，核与环之间有一个明显的极小值，
这和其他学者得到量子环的结构是一致的。

图２　首态一体密度ρ（ｒ）与极轴、角动量和掺杂的关系
Ｆｉｇ２　ρ（ｒ）ｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｓｔａｔｅｖｅｒｓｕｓｐｏｌａｘｉｓ，Ｌａｎｄｄｏｐｉｎｇ

２３　二体、三体密度对电子结构的影响
因一体密度不能清楚看到核和环中电子结构的

具体几何分布，下面将重点讨论角动量Ｌ＝６３的类
晶结构，并用二体和三体密度来分析电子分布与掺

杂的关系。图３是Ｌ＝６３、外磁场 Ｂ＝１０Ｔ的二体
和三体密度，图中黑点为固定电子处。由图３可以
看出：未掺杂时，电子结构为１－７，即内核占居
一个电子，外环的七个电子中心点近似处于正七边

形的顶点上。正掺杂时，电子结构虽然还是核＋环
的结构，但分布形态变为３－５，即核心区的有效
电子数增加；而负掺杂时，电子结构发生了质的变

化，核心区域中心变成了空白，核心区域的电子往

外迁移，八个电子分布在外环上，分布形态为０－

２１１
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８。我们还计算了外磁场 Ｂ＝２０Ｔ的正负掺杂的情
况，得到的电子结构几何分布与Ｂ＝１０Ｔ没有明显

的区别，这与已有的研究结论一致，即磁场只影响

量子点的尺寸［１２］。

图３　Ｌ＝６３时首态二体、三体密度与掺杂的关系
Ｆｉｇ３　ρ（ｒ１，ｒ２）　ａｎｄ　ρ（ｒ１，ｒ２，ｒ３）ｏｆｔｈｅｆｉｒｓｔｓｔａｔｅｖｅｒｓｕｓｄｏｐｉｎｇｗｈｅｎＬ＝６３

　　为了确切知道正掺杂的电荷迁移情况，计算了
Ｚ＝＋１时核心内的有效电子数，并与Ｚ＝０的情况
进行比较。核心与外环的分界线可以这样标定：从

核心到外环之间的极小值所在的位置，即图２中对
应于Ｌ＝６３、Ｚ＝０和Ｚ＝＋１的虚线位置。利用一
体密度的数据结果进行计算，得到 Ｌ＝６３、Ｚ＝０
和Ｚ＝＋１两种情况下的核心有效电子数分布，如
表１所示。

从表１的结果可以看出，外磁场对电荷迁移的
影响基本可以忽略，引起电荷迁移的主要原因是掺

表１　磁场及掺杂对核心有效电子数的影响
Ｔａｂｌｅ１　Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄａｎｄｄｏｐｉｎｇ

ｏｎｅｆｆｅｃｔｉｖｅｎｕｍｂｅｒｓｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｓ

参数 Ｂ＝１０Ｔ Ｂ＝２０Ｔ

Ｚ＝０ １１３０９ １１３４４
Ｚ＝＋１ ２９４３７ ２９３２４

杂。正掺杂时，由于量子点中心有一个对电荷有吸

引效用的杂质作用，电子将向中心迁移，因此核心

区的有效电子数增加。负掺杂的作用则相反，量子

点中心有一个电负性杂质，会将电子排斥出去而形
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成空白区。

３　总　结
本文通过计算得到了二维量子点中有极化电子

时的电子结构和能级，分析了外磁场变化和掺杂对

量子点电子结构的影响。研究结果表明：外磁场变

化几乎不影响量子点的电子结构，掺杂是影响电子

结构的主要因素。正掺杂情况下，由于正杂质的吸

引作用，使电子的几何分布由１－７变成了３－５，
有更多的电子往核心区聚集；负掺杂情况下，由于

排斥作用，使电子的几何分布由１－７变成了０－
８，电子在核心区域不再占居，而是迁移到外环上。
对于核心区域而言，正掺杂和负掺杂对于电子在该

区域的占居形成了两个稳定的状态，即占居或非占

居，正好对应于二进制的０和１，期待这种人工量
子点能应用到计算机存储和计算上。
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