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摘 要

量子点是低维半导体量子结构，是近年来国内外凝聚态物理研究的一个热点

问题，在理论和实验上都受到了广泛关注。本文在有效质量近似条件下，利用少

体物理方法，研究处于均匀外磁场中被抛物势约束的_维N层单电子垂直耦合量

子点系统的基态跃迁。

首先本文在第一章中介绍了低维半导体量子点在国内外的研究现状，背景和

意义。并简要介绍了本文的研究方法及研究内容。

第二章具体介绍了谐振子乘积基展开法，推导了二维N体系统的

Talmi—Moshinsky变换系数。然后考虑处于外磁场中被抛物势约束的N层单电子

垂直耦合量子点系统，即每层量子点仅含一个电子，写出了该系统的哈密顿量。

引入质心坐标和Jacobi坐标，把质一tl,运动和内部运动分离。利用谐振子乘积基

和]'almi—Moshinsky变换系数把矩阵元中的多重积分转化为单重积分的乘积，从

理论l!二获得了二维N层单电子垂直耦合量子点能量矩阵元的计算公式。

第三章研究双层单电子垂直耦合量子点系统在不同自旋(自旋单态和自旋三

态)和不同耦合强度(单个量子点情况、强耦合情况及弱耦合情况)下量子点的

能量随外磁场的变化情况。绘出了能量随外磁场变化的函数曲线，获得了耦合强

度对幻数角动量和自旋跃迁的影响。

最后在第四章中研究了处于外磁场中四层单电子垂直耦合量子点系统。得到

了总自旋分别为S=O，1，2时，在不同的耦合强度下基态跃迁随外磁场的变化

情况。我们发现外磁场的存在会导致基态出现不连续跃迁。量子点的耦合强度和

电了之间的库仑相互作用对耦合量子点的基态跃迁有比较大的影响。量子点内部
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的关联会导致一系列基态跃迁的消失，而这些基态跃迁在单层量子点中依然存

在。

关键词：耦合量子点半导体少体物理

II
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Abstract

Quantum dots (QDs) are semi conductor nanostructure wi th a

three—dimensional confinement of electrons．It has become a hot topics

recent years that research on QDs in condensed—matter physics，lots of

research in theory and experiment have been carried out．In this paper

within the effectire—mass approximation， we studied the

ground——state——transition of a vertically ccupied four。。layer single

electron QDs system，which iS subjected to a paraholic potential

confinement．We studied the system by using method of few-body physics

and applY a magnetiC field in the Z direction

Firstly，we hriefly introduced the background and significanoe of the

research on QBs，as wel l as introduced the theory research methods and

concrete contents in thiS paper

In chapter two，we introduced the product base of harmonic oscillator

and deduced the Talmi—Moshinsky transformation bracket of

two—dimensional abnut N body system．Then consider a N-layer QDs system

which was restrained by paraboliC confinement in the external magnetic

fi eld and each QD contains only one electron，we get the Hamitonian of

the system．For convenience of calculat ion，we introduce a set of the

center of mass(c．m．)coordinate and a set of Jacobi coordinates．The

center of iRasS motion iS completely separated from the relative motion

in this approach，and the multiple integration can be reduced to Single

儿】
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integralS by means of the Jacobi coordinates and Talmi—Moshinsky

transformation coeffJ ci ents．The matrix elements of the vertically

coupled N—layer single electron ODs are obtained．

In chapter three，we studied ground—state energy transi tions of a

two—electron system in a double—layel’ODs in different total spin and

intensity of coupling wi th the change of magnetiC field．We draw the

correlation energy spectrum as a function of external magneti c fiel d

strength and fi nd out the influence of coupling—strength on magiC angular

momentum and the transition of spin

Fina]ly，We study a four—electron system in a verticallY coupled

four—layer quantum dot under a magnetic field by diagonal izing the

Hamiltonian matrix exactly．We obtained correlation energy spectrum of

the low—lying states as a function of the external magnetie field for three

dif。ferent values of the total spin：(a)S=0，(b)S=1，(C)S=2．We find

that discontinuous ground—state energy transitions induced by an external

magnetic field．We find that dot—dot distance and electron—e]eetron

interactiOn strongly affect ground’’state——transition of the coupled

quantum dots．Because ground—state—transj tion exists in one—layer

quantum dot．SO we consider that the inter—dot eorrelation leads to the

disappearance of ground—state—transition．

Key words：coupled quantum dot，semiconductors，Few—body physics
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第一章 绪 论

§1．1研究背景和意义

近年来，随着半导体科学与技术的迅速发展，出现了越来越多的低维量子结

构的材料。所谓低维量子结构材料，通常是指除三维体材料之外的二维超晶格、

量子阱材料，一维量子线和零维量子点材料。二维超晶格、量子阱材料是指载流

子在两个方向(如在x，Y平面内)上可以自由运动，而在另外一个方向(z)则受

到约束，即材料在这个方向的特征尺寸ⅡJ与电子的德布罗意波长相比拟或更小。

在量子线材料中，载流子仅在一个方向可以自由运动，而在另外两个方向则受到

约束。在量子点中，载流子在三个维度上都受到势垒约束而不能自由运动。根据

量子力学分析，量子点中的载流子在三个维度方向上的能量都是量子化的，其态

密度分布为一系列的分立函数，类似于原子光谱性质，因而人门往往也把量子点

称之为“人造原子”。控制量子点的几何形状和尺寸可改变其电了结构，实现量子

点器件的电学和光学性质的“剪裁”，是目前“能带工程”设计的一个重要组成

部分，也是国际研究的前沿热门领域“’⋯。由于量子点所具有的量子尺寸(约束)、

量子隧穿、库仑阻塞、量子干涉、多体关联和非线性光学效应明显，以及它在微

电子、光电子器件，超大规模集成电路，超高密度存储和量了计算机以及生命科

学等方面的潜在应用优势，故在低维量子结构的研究中，对载流子施以尽可能多

的空问限制，制备零维量子点结构并开发其应用，受到了世界各国科学家普遍重

视”3。

所谓的量子点，并不是我们通常所说的几何意义上的点，而是具有一定大小
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的一个区域，只是在三维方向上尺寸均受到纳米级(10“m一10“m)限制，是一

个准零维系统。目前，在实验上人们已经可以制备不同形状(盘状”1、球状““以

及椭圆状等)，不I_J尺寸(几个纳米到几百个纳米)的量子点，其中载流子的数

目和量子点的层数可以人为的控制。而且人们已经能够采用多种技术方法制备量

子点，如：应变自组装技术，微结构生长与微细加工相结合方法，表面活性剂法

纳米结构的汽一液一固相(VLS)生长模式，离子注入法和单原子操作加工技术等

⋯。1995年，G．S．Solomon41等人就已经以GaAs为间隔层，成功的生长了十层lnAs

材料的垂直线性排列的量子点，而且，每个量子点中电子数目可以精确控制。如

今，世界各国的实验工作者和物理学家们都在尝试着利用不同的方法制备各种不

同材料的性能优异的量子点。

在基础理论方面，人们对半导体量子点的各种性质也展开了广泛的研究。在

1975年，Esaki““等人就第一次提出了量子线和量子点的概念，此后的近三十年

来，量子点一直是物理学界研究的热点。人们通过控制，可以使量子点内的电子

数从1开始，逐步增mnNl00左右，从而形成少电子系统，它们遵从量子力学规律，

有极强的量子效应，电子与电子之间有强烈的关联。1990年，Maksym““等研究了

磁场下量子点中电子的本征能。随后，AsKIoori”21等获得了量子点基态能随磁场

的变化关系，量子点中电子的数目为1至50个。Kainzl”等人计算了在强磁场中电

了数目达至lJ40个后量子点的基态能。而早在1983年，Laughlin⋯3在研究分数量子

霍尔效应时就曾经研究过在磁场作用下受简谐势约束的三个电子二维系统的量

子态问题，他研究了最低Landau能级的自旋极化态，指出具有幻数角动量

L-3K，K=I，2，⋯的态是基态。Girvin””等分析了包含更多个电子的系统，证明了

包含三，四，五个的少电子系统，幻数角动量虽然不同，但它们确实存在。1993
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年，Eric Yang““等人研究了量子点的相图，研究结果发现，随着外加磁场强度

的变化，基态量子数L和s会发生跃迁。这个事实明确意味着相变，也就是电子结

构的变化，因此，当磁场强度连续变化时，量子数的跃迁会有可能导致量子点的

物理特性(如光学特性，电子热容等)从一个态变化到另一个态。1995年，郭江

民”1等人研究了磁场下包含三个电子的二维量子点的电子性质，解析的证明了对

应于三电子系统基态的幻数角动量的存在起源于量子力学对称性的要求，同时

还讨论了磁场强度和约束势对三电子系统基态的影响。i997年，Zhu“”研究了量

子点的尺寸和形状对二维和三维包含两个电子的量子点系统能谱的影响。1998

年，解文方””1”等人计算了在有效质量近似下，考虑一被简谐势约束的二维三电

子系统，研究了量子尺寸效应和外磁场的作用，以及量子盘三电予系统的基态性

质和磁场中量子点四电子系统的基态性质。1999年，Ruan“21研究了在强磁场中，

电子数N=3N8的少电子系统量子点的关联能和基态跃迁情况。2003年

Taverni er。”等人研究了处于外磁场中包含四个电子的单个量子点系统的基态

激发态及相变。

近年来，对耦合量子点的研究引起了许多科学工作者的关注。”“。耦合量子

点又称为人造分子，由于耦合产生了附加的自由度，而这个附加的自由度大大的

丰富了量子点的物理内容，在实验方面，用微加工技术和薄膜处理工艺可以制造

垂直耦合量子点。例如，刻蚀垂直双层量子阱结构““，平行自组织量子点。⋯，这

里二维电子受限于宽度小于l H m[29]的平面内。这样的样品有极小的隧穿，但仍然

能通过库仑相互作用耦合””“。

在理论方面，1993年Bryant。”研究发现在两电子相互作用耦合量子点中的能

谱，电荷密度，关联函数都随磁场而变化。1996年，Oh．。。等人研究了在加磁场
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情况下每个量子点含有一个或两个电子时的电子结构。他们刑基态的自旋跃迁和

能级之间的光跃迁很有兴趣。女D1997年，T．Schmidt””等人研究了双层垂直耦合

量子点的低温输运情况。1998年，Kapukina和lozvik。”研究了两电子相互作用系

统的水平和垂直耦合量子点的能谱在量子点分离，侧向受限以及加外磁场时的情

况，其中他们把每个量子点看成一个严格的_维系统。1999年，Tokura””等人用

精确对角化的方法研究了两垂直耦合量子点的电子态。近几来，Partoens”一1等

人研究了双层耦合量子点的基态结构和本征模随量子点之间的距离的变化情况。

2003年，Xie““利用少体物理的方法，研究了处于外磁场中的四电子双层垂直耦

合量子点系统，其中每层量子点包含两个电子，计算了基态跃迁随外磁场和量子

点之间耦合强度的变化关系。然而，这些工作都集中于研究双层量子点系统，仅

有很少的工作与多层量子点系统有关，女HBenjaain和Johnson“”提出了对内层量

子点相互作用的假设和近似的方法来研究多层量子点系统。Zhang⋯1等人计算了

三层单电子垂直耦合量予点的低激发态能谱。试问当量子点的层数继续增加，内

部量子点之间的相互作用和外磁场会对多层垂直耦合量了点有什么影响呢?从

理论的角度来看，研究彼此相互独立的多层垂直的耦合量子点有很大的意义。

§1．2理论研究方法

传统的凝聚态物理工作者对半导体量子点系统的研究主要采用Hatree—Fock

等方法。但是Itatree—Fock方法忽略了粒子之间的相互关联效应。而对于半导体

量子点少电子系统，电子与电子之问有强烈的关联，它们遵从量子力学的规律，

有极强的量子效应。显然Hatree—Fock方法已经不再适用，而必须依赖精确量子
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力学的方法处理，比如精确对角化的方法。在本文的计算中，将采用精确对角化

的方法。对于少电子半导体量子点系统，我们引入Jacobi坐标，波函数用谐振

子乘积基进行展开，其反对称化采用二维的Talmi—bloshinsky变换系数，然后利

用Jacobi坐标和Talmi—Moshinsky变换系数把多重积分转化为单重积分，进而

求得相应的能量矩阵元，再采用精确对角化来求得系统的本征能。在具体的计算

中，我们用谐振子的频率09作为变分参数，选取合适的m使基态能量取最小值

并根据09的变化对基态能量的影响大小来检验计算结果的准确性。

§1．3研究内容

本文将利用精确对角化的方法来研究处于外磁场中的N层单电子垂直耦合

量子点系统。对于这样的N层量子点系统，每一层包含的电子数，束缚势的大小

以及层与层之间的距离在实验上都是可以控制的。为了简单起见，本论文仅考虑

简单硫又十分有意义的一种情况，即每一层量子点中仅包含一个被抛物势束缚在

x—Y平面内的电子，且每一层相邻的量子点在z方向上的距离都是相等的，外磁

场均匀垂直的加于每一层上。另外，不同层：艺间的电子隧穿忽略不计，层与层之

间仍通过库仑相互作用耦合。其具体研究内容如下。

首先在第二章中，我们将介绍谐振子乘积基展开法，推导二维N体系统的

Talmi—Boshinsky变换系数。然后在有效质量近似下，推导处于外磁场中的二维N

层单电子垂直耦合量子点的能量矩阵元的理论计算公式。

在第三章中，我们研究处于均匀外磁场中被抛物势约束的双层单电子垂直耦

合量子点系统，考虑在自旋单态(S=0)和自旋三态(S=1)时，量子点的耦合
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强度和电子之间的库仑相互作用及外磁场刑量子点系统基态能的影响，找出幻数

角动量跃迁变化和自旋振荡规律。

在第四章中，我们研究处于均匀外磁场中被抛物势约束的凹层单电子垂直耦

台量子点系统。计算总自旋为S—O，1，2时，分别在强耦合和弱耦合以及甲个

量子点的情况系统的能量随外磁场的变化规律，找出在白旋一定的情况下量子点

的耦合强度和电子之间的库仑相互作用及外磁场对量子点基态跃迁的影响。
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第二章 理论模型和方法

§2．1引言

少体系统是数目不多的粒子组成的系统，包含几个至十几个粒子。由于构成

少体系统的微观粒子可以是夸克、核子、电子、原子、分子等粒子，这使得对少

体系统的研究成为表面科学、木才料科学、粒子物理、核物理、原子分子物理

量子化学、凝聚态物理等学科的基础研究课题之一。少体物坪的丰要研究任务是

探索少体系统的内部结构和内部运动模式，探索粒子间相互作用及性质，探索基

木的反应过程等等。由于少体系统可以比较严格地求解，因而有可能得到准确清

晰的物理图像，这些图像将有助于进一步理解复杂的多体系统。只有在对少体系

统有了深刻的理解，才能在此基础上对复杂的多体系统进行有效的研究，从而逐

步完善人们对自然界的认识。量子点中少电子系统是一个比较复杂的少体问题，

自由度比较多，采用少体物理方法处理更为方便。通常采用变分法求解薛定谔方

程。波函数用一组谐振子乘积基进来展开“‘43，其对称化或者反对称化采用广义

@Talmi—Moshinsky变换系数完成”‘1“，计算中求和对某一能壳进行截断，用谐振

子参数∞作为变分参数，选取合适的∞使基态能量取最小值，并根据国的变化对

基态能量的影响大小来检验计算结果的准确性。

在本章中，我们将首先介绍谐振子乘积基方法，推导出二维N体系统的

Talmi—Moshinsky变换系数。然后在有效质量的近似下，采用少体物理方法推导

多层单电子垂直耦合量子点能量矩阵元表达式。
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§2．2谐振子乘积基展开法

考虑南N个粒予组成的系统，粒子的坐标为F，相应的质量为m，。则系统的

哈密顿量为

日=善Jv瓦112 V。2+矿(褫⋯，焉) (2．1)

引入Jacobi坐标，每每连接两个子系统的质心，将固定坐标变换成质心坐

标冠。和Jacobi坐标主(i=1．Ⅳ一1)，相应的折合质量为“，则有

H=皿。+Hr，

皿=一了h2台、'-I瓦]Vf2+y(舌，戛⋯品一。)，

H⋯=面_h2可2々，

(2．2)

(2．3)

(2．4)

这里，M：兰一代表总质量；质心坐标豆。：兰以i／0。日⋯描述质心运动
片1 i=1 ／

部分，H描述粒子的相对运动部分。

由于Jacobi坐标系有多种选取方法，所以下面用口，P,y，⋯米标记不同的

Jacobi坐标系。不同组的Jacobi坐标之问有如下线性关系

∑《爵|

可以证明，在线性变换(2．5)下有如r不变关系

∑∥州≯2

善方VP2

∑∥∥身朋2

缶N-I万l V∥2

引入谐振予势，则(2．3)式可以重写为

(2．5)

(2．6)

(2．7)
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其中

Ⅳ，=Ⅳ。+u(舌，戛，⋯，品一，) (2．8)

风=芋薯方V妒≯耖蝣“， ㈦。，

【，(艄2．，黜Ⅳ(鲁爱翟．，黜)一吉国2薯∥n2∥，(2．10)
风在线性变换(2．5)下式是不变的，其本征函数是谐振子波函数的乘积

m≯】-{丌‰(∥)}。， (2．11)

其中f，足中间耦合角动量，L，M分别表示总角动量及其在z轴上的投影。相应

的本征值是

‘：∑N-I自国(2Ⅳ十口+：3) (2．12)

由于哈密顿量风与Jacobi坐标选取无关， 1组Jacobi坐标下的本征函数可以

用另外一组Jacobi坐标下的本征函数进行展开。

巾≯】_∑蟛中弘 (2．13)

(2．13)式的求和仅需要对那些与中，’简并的态进行，所以是有限的，即

∑(2”妒+f垆’) (2．14)

变换系数彬即为广义Talmi—Mashinsky变换系数。(2．32)式的哈密顿量q的

本征函数，可以用m≯’来展开

甲=∑q中≯’， (2．15)

在实际计算中，通常要对求和在某一能壳截断，谐振子强度参数∞作为变分

参数，选取适当的∞使基态能量最小。如果∞在某一值附近改变时系统的本征能

变化很小，几乎可以忽略，则说明所取的基矢已足够多，所以通过改变∞来观察
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本征能E的变换情况可以作为检验计算结果准确度的一个简便手段，当然也可以

通过增减基矢的数目来加以判断。

§2．3二维N体Talmi-Moshinsky变换系数

存求解少体系统的问题时，引入一系歹lJ．Iacobi坐标，从而使质心的运动和各

质点内部的相对运动完全分离，可以利用不同组的Jacobi坐标下的

Talmi—Moshinsky变换系数，把矩阵元中多重积分化为单重积分的乘积””⋯，为

我们计算带来极大的方便。

考虑N个频率为∞，各向同性的二维谐振子，其系统的哈密顿量可写为

H=善／v‘百h2，V2。+圭mi(．02—2) (2．16)

对于N粒子系统，我们引入质心坐标是。=学i=l鸳m l和一组Jac。bi坐标五，它们

是N一1个相互独立的矢量，每个A都表示N电子系统中的一个子系统到相应质心的

位移。任意两个这样子系统的Jacobi坐标都不会和I可一子系统的质心相关，即所

有的Jacobi坐标部是相互独立的。与每一个Jacobi坐标对应的都有一个约化质量

“，“表示与五相对应的团簇的质心质量。(2．16)式可以分成两个部分

H=皿。+风¨ (2．1 7)

其巾

皿。=面h2 V。2+12Mm2疋。2， (2，18)

表示质心运动部分，M=Nine，其中

氐，=N善-J(一争：+j1H州2)， ㈦19)
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表示相刘运动部分。

引进产生算符

矛=J筹( 去Vi+两
故刑于每一个谐振子来说，其哈密顿量可以写为

态函数町以写为

h=危烈矛．每+4-1)

N-I

”m)=nN,,Ag．矛)”(巩+f点。仉)叫0)
J=】

N。。=后而丽
={一4-： (re->O)(m<O)，

因此对于相对运动部分风。，的本征态函数可以表示为

N-]

兀M。(覆商)1(仇，+f氏％)”IIo)
7=I

其相应的本征能量和角动量为

=五∞∑(2nl十川+1)

t[E1=kK，】

其中[K]表示一组量子数(Hl，”2，％，⋯；mI，m2，Ⅲ3，．．)。

又石彳可以写为

彳．亏=(口，+iqj)(仉一iq，)

则(2．25)式可以写为下式形式

(2．20)

(2．21)

(2．22)

(2．23)

(2．24)

(2．2j)

(2．26)

(2．27)

(2．28)

N-1 N-l N—l

K)={nK。){兀(瓦一匾。)‘){『I(硫，+斌。)一IIo)， (2．29)
J=l 忙1 J=1

14
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其中

螽f={：：：+筒’：_卿；或=鬈叫烈鸯)0’， cz．。。，

当N>2时，系统的Jacobi坐标不止一组，不同组之间的Jacobi坐标有如下的变

换关系：

～-I

群=∑。
i=l

N-I

V∥2善

(2．31)

(2．32)

》》“膨∽2，=》参V“∥c计¨：㈣
所以，在一组Jacobi坐标下的本征悉函数可以用另外一组Jacobi坐标F的本征

态函数进行展开，如F所示

瓦厂=∑磁j(嘲JK’)4

其中B⋯lXl即为所要求的Talmi—Moshinsky变换系数，且上式满足：

EI叫2气x r】，

t【Ⅳl 2t旧

由(2．28)，(2．31)，(2．32)式可知，算符开满足

∥=∑∥’∥

由(2．37)式带入(2．29)式可得

Kj，2 i，聂』．聂h【¨N-I砖N]【兀、'-II'N i=l i=l i了i岩磊ii州略dⅣiⅣi一1 』v月洲 ’儿_’r2：一J 7fⅣ一

(酽)“(彰)“⋯(嗡一

×傅志(群)“(鹾)“⋯(嘭叫)m 1
15

(2．34)

(2．35)

(2．36)

(2．3了)

r”】

∽，

％

一，．沪

一㈨，一㈣，厣修
川叫

∥
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“噬阱凇_1t㈨∥】麓们麓协q≮％《≮。，*
Ⅳ一1 Ⅳ一 ～～ ～

×{nⅣ，。){兀(襻L声妒){11(：i7黔厅∞州)lo)
J=l

‘‘

卢】 i=l

所以二维N体系统的Talmi一～toshinsky变换系数表达式为

志(群)“(鹾)“⋯(‰)吣1】
。毛㈦刖】暖【4舭‘】皇”皇岍成皇州麓％曰’‘J"’’厶v”‘￡J Jo’’‘√，，一

(2．38)

(2．39)

§2．4 N层单电子垂直耦合量子点的基态跃迁的理

论公式

量子点中，系统的能量南单粒子能、电子之间的库仑相互作用能和限制能竞

争而决定。在外磁场中，只有当场强和角动量L以及自旋s取特定值时，基态才会

发生跃迁“⋯。随着磁场的不断加强，幻数角动量会发生跃迁，导致不连续磁化””

下，二维圆形量子点产生侧丽束缚势，而且束缚势很好的接近于抛物势，使量子

点具有其型的盘状结构”i“1。目前理论和实验都集中在单电子盘形量子点电子结

构的研究， 在此种情况下，量子点的能级主要由侧面电子的动量决定。通过对

被抛物势束缚得多电子量子点的基态研究表明，随着电子数目的变化，电容产生

振荡，从而形成壳层结构“⋯。在强磁场中，对于N=5和6的量子点能谱的数值计

算结果揭示了量子点的许多精细结构和基态能级的交叉关联，暗示存在结构相变

。”1。实际上，当磁场连续增大时，磁化强度。“2⋯，电子热容”⋯，振荡强度以及其
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他光学性质都会发生一系列不连续变化”“。

目前)vlrJ已绎大_幂=研究了单层量子点和双层量子点的各种物理特性””“1，如

电子结构，磁场效应，尺寸效应以及量子点的基态跃迁和激发态。但是对于多层

量子点很少涉及，所以研究多层量子点系统显得十分有意义。本节我们就从理论

上给出处于均匀外磁场中被抛物势约束的N层单电子垂直耦合量子点的能量矩阵

元的计算公式。

考虑一个包含N个电子的N层垂直耦合量子点系统，为简单起见，假设层与

层Zl州的跑禺d郡是彳H同的，母个重于点仪包一个电亍，假砹母层束缛电于j—

x—y平面的外加势都是吉％*。2F 2，其中以是电子的有效质量，％为简谐势的圆频
率，外磁场假定沿着z方向，则系统的哈密顿可写成如下形式：

H=姜[击(乒+；甜十扣％2扔】+V-g*％琏，汜a∞
五为矢势，S：表示总自旋沿z方向的投影，94是朗德因子，％是玻尔磁予，取

j=鲁(一y，x，o)，Ⅲn有

日=喜(嘉+；m*j02r,2M弓qt叫胁醚， (2 a·)

忙了e．2南“万1，
(2．42)

其中上：表示角动量，B=卅露一弓12+阶一／)d】2，电了的频率∞=止丽，
以：。eB，表示回旋频率。
％

对于N粒子系统，我们引入质心坐标冠。=善N茅?11"和+组Jac。bi坐标孑，

它们是N一1个相互独立的矢量，每个亨都表示N电子系统中的一个子系统到相
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应质心的位移。任意两个这样子系统的Jaoobi标都不会和同一子系统的质心相

关，即所有的jacobi坐标都是相互独立的。与每一个Jacobi坐标对应的都有

个折合质量H，H表示与缶相对应的团簇的质心质量。质心的运动和各质点内
部的相对运动完仝无关，所以利J1l Jacobi坐标和广义Talmi—Mashinsky变换系

数可以把多重积分转化为单重积分，例如用于处理量子点。但是当电子数目很大

时，用二次量子化的方法处理起来更加方便。这里，哈密顿量可以分为两个部分

其中

H=H，懈+H 7

％=嘉+IM趔一；心。
表示质心运动部分，M=Mt，其中

H=Ho+V，

(2．43)

(2．44)

(2．45)

表示相对运动部分，其中

风=薯c丢+扣2砂2扣叫鳓魍， 弦ae，

由于质心运动简单的就像一个二维谐振子，它的解是已知的，所以下面我们仅考

虑相对运动部分。

对于一个具有轴对称性的圆形量子点，H的本征态由总角动量L和总自旋

S决定。为了得到相应的本征函数和本征能量，把只进行对角化，从而相应的

波函数就可以转化为。的谐振子乘积基的形式。所以Ho的本征甬数就可以写成

谐振子波函数乘积基形式

中⋯刊1疆≯州。(￡)z5}
一fⅣ一 一 1

相应的本征能量为

(2．47)
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与州=∑(2一+z。l十1)Am (2 48)

其中九表示频率为∞，能量为(2n。+hI+1)^脚的二维谐振子波函数，∥表示自

旋波函数部分，j表示反对称化算符。波函数的反对称化采用二维

Talmi—Mashinsky变换系数。需要注意的是由于反对称化使得波函数并不一定正

交，因而，在实际计算中应该先进行正交化，使基函数彼此线性独立。我们给出

相应的矩阵元

(中汁，Ⅳ。l中㈦，)3{[纂，+e。|)+Ⅳ+-]+÷to L-g*,usBS。}61(2n hto
BSI

。，4“，I中汁】Ⅳ。l中㈦】)3{l∑ -+￡-I)+Ⅳ+1 I +寺 一】4川，
【l A= _l o

(‰r～-)=[等]u协一h“簸万⋯。万叫。
+【。蒹．】‰】【^】巩∥fu⋯rl U：。．w”r氧古订订6“”’

我们定义下列积分式

L：一2 t Rntt{1iilii蒜R ntt474d‘

(2．49)

(2 50)

(2，51)

雌5砉mt，意社艏删；’心_理’
略为二维谐振予的径向波函数，相应的矩阵元的计算采用二维的

Talmi—Moshinsky变换系数鼍Ⅳ∽】n

计算的精确度依赖于我们所选择模型的尺寸。因为我们对低激发态的性质很

感兴趣，所以我们所选择的尺寸应该足够大以便能够得到正确的结果，但是也不

能太大以避免过多的不必要的计算。这方面的提高通过对模型空间维度的扩展来

实现。我们每一步计算的结果都要和前一步对照，直到得到期望值为止。
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§2．5本章小结

综上所述，本章首先介绍了谐振子乘积基方法，推导了二维N体系统的

Talmi—Moshinsky变换系数。然后在有效质量的近似下，推导出了N层单电子垂

直耦合量子点能量矩阵元的理论公式。通过本章的理论推导，我们给出了求N层

垂直耦合量子点能量矩阵元的基木理论框架。
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第三章 双层垂直耦合量子点研究

§3．1引言

随着量子点研究的不断深入，量子点间的耦合所形成的量子点分子，既具

有与常规分子类似的特点，又具有区别于常规分子的、新颖的、独特的性质，使

其在未来的量子和光子计算机中的应用价值越来越明显，因此，近年来，量子点

分子的研究无论在理论上还是实验上都引起了人们的高度重视，因而对这种新型

的人造分子进行了大量的研究“1⋯。1998年，Ocsterkamp等人通过测量双量子点

分子的微波谱证实了这种人造分子中存在着离子键和共价键”⋯，并且，根据两点

之间的耦合强度，两个量子点问能够形成离亍二键或共价键，共价键导致的成键态

与反成键态的能量差与二量子点之间的隧穿强度成正比。该系统显示出了单电子

器件中可控的相干性，这正是应用于量子点电路的必须条件。1998年，Kapukina

和]ozvi“。研究了两电子相互作用系统的水平和垂直耦合量了点的能谱在量了点

分离，侧向受限以及加外磁场时的情况，他们把每个量予点看成一个严格的二维

系统。1999年，ttirosh Lmamura“71等人用精确对角化的方法研究了双层垂直耦

合量子点的基态和激发态的物理特性。2001年，王立民””等人采用推广的LCAO

方法和有限元方法计算了两个相同量子点组成的双量子点分子的电子结构。2003

年，Xie””利用少体物理的方法，研究了处于外磁场中的四电子双层垂直耦合量

子点系统，其中每层量子点包含两个电子，计算了基态跃迁随外磁场和量子点之

问距离的变化关系。尤其值得注意的是，对于双层单电子垂直耦合量子点系统

目前在实验上已经观察到了基态跃迁。⋯。而且，还有许多的研究工作对某些术才料
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的耦合景子点有或者无隧穿效应进行研究的报道“’2“，在这些文献中，外加磁

场对能谱的影响研究的十分广泛。研究结果表明，在单层量子点中存在幻数角动

量，而在双层耦合量子点中也存在，并对其光学性质也进行了初步研究。

本章采用精确对角化的方法来研究含有两个电子的垂直耦合量子点系统，这

样的系统是最简单的既含有量子点内部相：互作用义含有量子点之间相互作用的

系统。而Harju和siljamaki。”研究了两电子量子点分子(由两个量子点组成，每

个量子点包含一个分子)，其基态s。=0和s。=1可作为量子计算机的基本信息单元

——量子比特，因此，研究两电子双层垂直耦合量子点系统无疑也具有很大的现

实意义。

§3．2双层垂直耦合量子点研究

§3．2．1模型和方法

考虑双层单电子量子点系统，假定在每层量子点上所加的约束势都是完全对

称的抛物势，其束缚势为；m：m：r2，其中，m：表示每个电子的有效质量，‰表

示简斜势的圆频率，量子点在沿着系统的中心轴线方向上是分离的，外磁场沿着

z方向上垂赢均匀的加于每一层上。电子之间的相互作用为库仑相互作用，对于

这样的系统有：(％。+％。)巾=E中。

‰=击水．+耕71∥斗志，㈣，，
其中曩和i分别表示动量和位置坐标，只。。=-g’鳓B蔓，g+是朗德因子，％是

玻尔磁子，s．表示总自旋在z方向上的投影，d表示两个量子点之间的距离。由
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于磁场是对称的，即j=B(一Y，x，0)／2，所以相应的哈密顿量可以写为

‰。喜[爰+知并卜≤蒲71∥ @2，

其中m：、／mj+。；彳7表示杂化频率，嗥=eB／"c埘：表示回旋频率，L表示总角动量
在z方向的投影，为了求出这个多体系统的哈密顿量，我们引入相对坐标和质心

举标

尹=五一亏， 五=；(i+五)， (3．3)

这样(2)式中的哈密顿可以分为质心运动部分和相对运动部分，如下式

H⋯÷2H一+H，， (3．41

其中

”丢十；∥n ㈣s，

日，=丢+≯2n丽e2』2儿 c。s，

其巾胁=2西表示总质量，麒=谚，，2表示约化质量，与r相对应。

从而我们可以把波函数写成中㈣=‰(瓦)‰(i)，其中[K]表示一组量子数

(N，M：n，m)。关于盛。的表达式参考文献1130]。质心运动部分的本征值为

E(N，M)=(2N+Iml+1)h09， (3．7)

相应的主量子数和磁量子数分别为N=O，1，2，⋯，M=O，±1，±2，⋯。如果

不考虑电子之间的相互作用，我们很容易得到相对运动部分的能量本征值为

硪删)=(z”+卅，)Am一；婢￡， (。．s)

相应的主量子数和磁量子数分别为n=O，l，2，⋯，m=O，±1，±2，⋯。

为了求出电子之间有相互作用时相对运动部分的本征能量，我们来解薛定谔

方程
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H，[以。(，)exp(砌妒)]=E(亿m)E≯o。p exp(imq0]， (3．9)

我们很容易发现卜面方程满足函数≯。(r)

我们参考文献[31]用多项式展开法求解。

了mz】丸。=0，(3．10)

求解了方程(10)，则能量值E(n，m)就可以得到。为了简便起见，我们定

义电子与电子之间的相互作用能E(％m)为E(”，m)和岛(”，m)之差，即

E(门，研)=E(％m)一Eo(巩m) (3．11)

所以，Hspace的能量本征值为质心运动部分的能量和相对运动部分的能量之和。

E(巩m；Ⅳ，M)=I-2(”+Ⅳ)+ImI+lUl+2]^m一；q上+E(”，m)，(3．j 2)

§3．2．2能谱

下面我们取所有的能量单位为meV，长度单位为l'lln，以=0．067m,，其中他表

示自由电子的质量，s=12．83，gt=_o．44。我们以CaAs材料的量子点系统为侧

刘这种量子点，我们取束缚强度^∞=1．OmeV比较合适。对于这种材料的盘形量

子点，本征态依赖于总角动量I．和总自旋S。

首先我们计算L<8，d=Onm时系统的关联能∥=E一2E(e1，即单个量子点

的情况，如图1所示，实线对虑于s=0时关联能随外磁场的变化情况，虚线对

应于S=1时关联能随外磁场的变化情况。总能量由单个粒子的能量和电子之间

库仑相互作用能共同决定。由丁赛曼能项q三佗的值为负，它正比丁磁场强度B

在外磁场的作用下会导致关联能随B的增大而直线下降，从而使L值大的态的能

量可能比L值小的态的能量更低。所以，随着外磁场的增加，在自旋定的情况

b：：涛石卜监出势
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下，基态的L值会较大。因此，随着外磁场的增加，由于前者的能量增加的较快

L值较小的能量曲线和L值较大的能量曲线发生交迭。显然，这种交迭会导致系

统的基态会发生跃迁，这种跃迁严格限制在两个固定的角动量之间。从图中我们

很容易看出含有两个电子的单个量子点系统处于基态时角动量序列为；当

n 5 1fj

Magnetic ncJd口fTl

图3—1包含两个电子的量子点的关联能谱随外磁场强度的变化的函数曲

线。实线对应于总自旋S=O的情况，虚线对应于总自旋S=1的情况。图形中的

数字表示总角动量L所对应的态。对GaAs材料的量子点，参数取值立¨下

轧％=1．OmeV，d—Onm。

Fig．3-1 The corre]ation energy spectrum of a containing two—electron

are associated witb S=0 and the dashed 1 i nes are associated with

S=1 The numbers label the angular momentum of the state．The parameters

are taken as appropriate for 6aAs；慈‰=1．OmeV and d 2 Onm．

S=O时，L=2K(K使整数)；当S=1时，L=2Kq-1。对这种基态跃迁我们可以理
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解为在少电子量子点中电子的动能、电子与电子之间的库仑作用能和一以Z／2之

间竞争的结果。即在外磁场中，角动量较低的态的动能和库仑能增加的比角动量

大的态迅速的多。但是，随外磁场的增加，基态的角动量遵从如下关系：当s一0

(自旋单态)时，L=O，2，4，⋯；S一1(自旋三重态)时，L一1，3，5，⋯。

我们就定义这些基态的角动量为幻数角动量””“1。也就是说，双层单电子垂直耦

合昂子点系统幺j数角动量值为偶数(当S=0，自旋单态时)或奇数(当S=1，自

旋三态时)，它们符合量子力学对称性的要求。而且我们还发现，在磁场比较底

的区域，明显出现自旋单态和自旋三重态的振荡，即还出现了基态的自旋跃迁。

而在磁场较高的区域，基态角动量为奇数L=7并保持自旋三重态的全极化态

也就是说随着磁场的增加基态跃迁L=0—1—2—4—5—7的顺序变化。在高磁场

区域，自旋三态的能量较低，这也是因为在系统的哈密顿量中存在赛曼能项

哆￡／2的结果。

为观察量子点之间的关联效应，我们取d=1．Onm(强耦合情况)。即以双层

单电了垂直耦合量子点为例，我们分别绘出S=0(实线)和s=1(虚线)时系

统的能量随外磁场变化的函数曲线。我们发现在强耦合情况下，基态跃迁规律和

含有两个电子的单个量子点完全一样，只是跃迁点向磁场强度大的方向移动。这

种情况在理论上可以作如下解释：电子的轨道半径正比于量子点的尺寸和角量子

数。随着磁场增大时，量子点的尺寸将变小，电子将跃迁到更高的高轨道上，具

有更高角动量来避免排斥作用。而当量子点之间距离d增大时，排斥能降低，所

以电子在磁场更高的区域才会发生基态轨道跃迁和自旋跃迁。

为了看出量子点之间的距离对关联能的影响，我们观察垂直耦合量子点之问



[型盔堂塑主篁!坐堡皇 笙=兰 翌星垩鱼塑鱼量．￡壹丛窭

?
‘
=

三 n

‘，
-

{)

．●

五 10 l暑

Magnetic fieM出fT}

图3—2除了d=1．0nm，其余同图3—1图。

Fjg．3--2 The same as Fig．3-1．but for d=I．0 fill]

j ll}

～la巷”rtic fjrld口(T1

图3—2除了d=10．0nm，其余同图3—1图。

Fig．3--3 The saⅢe as Fig．3-1，but for d=10．0nm．

一手Jf【1)
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的距离比较大时，即弱耦合情况进行比较时很有意义的。在图3—3中，我们绘

出了d=10．Onm，A∞=1．OmeV时，能量随外磁场的函数变化关系曲线。从圈中

我们发现d很大时，在B≤15T时，没有出现任何基态跃迁．也就是说，在若耦

合的情况下，随着外磁场B的变化，基态不会跃迁，L一0的单重态始终为基态。

我们知道，根据泡利原理，幻数角动量源于量子限制，而弱耦合情况下这种情况

就不存在，故不会出现基态跃迁。

§3．3本章小结

综l可知，木章研究了处于外磁场中被抛物势约束的双层单电子垂直耦合

量子点系统的基态跃迁。与单层两电子量子点计较，我们发现在强耦合情况下

除了跃迁点向磁场强度大的方向移动外，其跃迁规律同单层量子点完全一致，即

随着外磁场的增加，系统基态的角动量会发生跃迁，这种跃迁严格限制于两个幻

数角动量之间；同时还会发生自旋跃迁，在磁场较低的区域，卅现自旋单态和白

旋三重态的振荡，在高磁场区域，基态角动量连续为奇数并保持自旋三重态的全

极化态。而在弱耦合的情况下，基态角动量L和白旋都不会随着外磁场的变化而

改变，1。一0的自旋单态始终为基态。
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第四章 四层垂直耦合量子点的基态跃迁

§4．1引言

对单个量子点及双层量子点系统，无论在实验上还是理论上，人们对其各种

物理特性都进行了广泛深入的研究““3，但对多层量子点的情况却很少涉及到。

Benjamin；f1]Johnson。”给出了对内层量子点相互作用的假设和近似的方法来研究

多层量子点系统。2002年，Zhang””等人计算了三层单电子垂直耦合量子点的低

激发态能谱。2003年，Xie⋯3用少体物理的方法研究了四电子双层垂直耦合量子

点系统。但对网层单电子垂直耦台量子点系统，没有发现相关文献，具有很大的

研究意义。本章将重点研究四层垂直耦合量子点系统基态跃迁以及量子点间耦合

强度和电子与电子之间的库仑相互作用对基态跃迁的影响。

§4．2理论公式推导

对四层量子点系统，每层上电子的数目，束缚势的强度和相邻量子点之问

的距离在实验上都是能够精确控制的。为简便起见，我们仅考虑每层量子点仅含

有一个屯子，外加束缚势为圭m：硝r2，且所有电子被束缚在x—y平面内，外加均
匀磁场垂直于量子点平面(x—Y平面)。其中以表示每个电子的有效质量，峨表

示简谐势的圆频率，电子之间通过库仑相互作用耦合。在有效质量近似下，该量

子点系统的哈密顿量町写为

H=喜[击(曩+≯2+i1咖212】+K+％-g'心BS：， (4 1)
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K 2去c赤+击卜 ㈨2’

％2去r东万+万丽1+再旨+赤卜 (4．3)

其中西，，霉和五，分别表示第i个电子的动量，位矢和矢势，K和巧砜-小--里a：l_丁H-内

部电子之间的库仑相互作用势。g+是朗德因子，心足玻耳磁子，疋表示总自旋

沿z方向上的投影，d表示两个量了点之间的距离，取j=B(一Y，x，0),／2，则系统

的哈辩顿量可以写为

何=娶丽pZ+≯1 m212)+K+％+l eocL：-g*心礁，
(4-4)

这里，杂化频率m=以虿硒，婢；e纠+cm；表示回旋频率，L：表示总轨道角
动量沿z方向上的分量。

为了简化方程(4—4)，我们引入质心坐标和一组Jacob J_坐标：尼。=∑i／4，

氢=(i一五)／2，邑=(亏一霜)／2，戛=(亏+五一i-乏)／2。则系统的质心运动和相对

运动可以分离为

H=只。+只， (4．5)

其中

日。，嘉弓尉砥， ㈤e，

为质心运动的哈密顿量，M=4m：表示质心质量。系统内部运动的哈密顿量为

只=Ho+巧+K， (4．7)

耻喜(丢+扣碟)+；吐一g’舻跏
其中“=,u2=碱／2，鸬=以。

(4．8)
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对盘形量子点，只的本征值和总轨道角动量L和总自旋s有关。为了求得

相应的本征函数和本征能量，把厦进行对角化，相应的波函数用二维谐振子乘

积基进行展开{中【。1：j[杰^(主)以：。：(戛)戤以(￡)z5k)t[吲表示一组量子数

(H，￡。，即￡：，玛，￡，)，z82[(印(1)吁(2))。，：(町(3)叩(4))札]。，其中蛾，(手)表
示频率为∞，能量为(2n。+hf+1)^∞的二维谐振子波函数，∥表示自旋波函数

部分，j是反对称化算符。町(，)是第i个粒子的自旋波函数，S：是第一个电子

和第二个电子的自旋，S。是笫三和第四个电子的自旋。q的矩阵元可以表示为

(中I。，I,Vol*l。．】)={[2(”，4-／'／2+nO+Ig，l+p：l+p；F31ho)

+j1 qt—g+心嬲：‰⋯ (4，9)

(m㈣J“Jm∥】)=联q磷一气q瞑，t气E峨^

+％Ⅸ瓯H正一4：q氏_4，‘， (4．10)

(叫K k，)_I毒，一卅％PJ[(嘴?+《1劲ll嗄衍铆辑‰嘎，；
+(u：时+u：一)艿州4N疋辑6埘正攒】， (4．11)

u：一，=．f月”，(f’j：；：7e雨2月一’，(f’fdf’ ‘4·12’

u：_=f月”c(f’j：知月”。f’fdf’ ‘4·1 3’

u—IH r一--n(毋石／面e2尹Rt(f’盼 ‘4·14’

皇砌州=卜㈣(舌，五，磊)西F】(鲁，妻，器)d舌d戛d舌， (4．15)

其中砖，(手)为二维谐振子的径向波函数，％耻1是系统中任意两组不同的Jacobi

坐标下谐振子波函数之间的Talmi—Moshinsky变换系数，仅当西㈣(参，戛，舌)和

m∥】(寻，妻，害)的本征能和本征角动量完全相同时置。舭】才为零。定义一组规范的
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Jacobi坐标，{昴复，器}为：舌已(i一6)／2，器=(五一i)／2，妻=(弓+i一千一亏)／2。

计算结果的精确度和所选取的模型的空间尺寸有很大关系，由于我们只是对低激

发态的有关性质感兴趣，所以我们选择的空间尺寸不是很大，从而能够给我们的

数值计算带来方便，也不会太小以确保其准确性。做到这一点就需要逐步的扩大

模型的空间尺寸，把每一步的计算结果都和前一步进行比较，直到得到满意的值

为止。

§4．3数值计算结果

取所有能量单位为meV，长度单位为iqm，我们对CaAs材料的量子点进行了

具体的数值计算，参数选取同第三章除了hcoo=3．6meV，目前有几个实验已经制

备出了这样的量子点。首先，我们计算在d=Onm时，即单个量子点的能量随外磁

场的变化情况(如图1)。量子点的基态能由单电子能，电子与电子之间的库仑

相互作用能以及塞曼能q三：／2共同竞争的结果。由于存在负值项啦Z／2，它正

比于磁场强度B，于是它在哈密顿量中会产生一个线性减小能量的作用，从而使

得L较大的能级有可能低于I．较小的能级，因而，随着磁场的增人，L较小的态

的能量随着B的增大而增加的比L较大的态的能量增加的快，对给定自旋结构的

L较大的态有可能是能量最低的态，这样就会发生角动量的基态跃迁，而这种跃

迁严格限制在两个幻数角动量为L的态之间。从图4一l中我们很容易看m四电

子系统的单层量子点幻数序列为当s=0时，L为偶数；当S=1时，L=奇数飘I

4K(K=1，2，3⋯)；当S=2时，L=4K+2(K=O，1，2，⋯)。在这个系统中幻

数角动量的起源很容易被解释源于量子力学对称性。

36
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Energy(nteV)

60

0 o

B(TcsJa)

15

图4—1当总自旋分别取：(a)S=0，(b)S=1，(C)S=2，每层含有一个

单电予的四层垂直耦合量子点的关联能随外磁场的变化函数图像。图形中的数字

表示总角动量L所对应的态。其中实线对应于幻数角动量L，虚线对应于

非幻数角动量L。对GaAs材料的量子点，参数取值如下厅瓯=3．6meV

d=Onm。

Fig．4-1 Correlation energy levels of a vertically coupled four—layer

Single electron QD versus external magnetiC fields，(a)S=0，(b)S=I，(C)

S=2．The numbers in the figures label the total angular momentum L of the

states．The solid 1ines are associated with magic numbers L，the dashed

1ines are associated with non—magic numbers．Parameters are taken

appropriate for GaAs，^纰=3．6meV and d20nm．
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为了直观的看出量子点内部的关联效应，我们取d一1．Onm，也就是强耦合

的情况，然后绘出总自旋分别取：(a)S=O，(b)S=l，(c)S=2时L≤10的能量

随外磁场的函数变化关系曲线如4—2所示，同样系统的总能量南单粒子的能量

和电子内部之问的库仑相互作用能以及qz=／2共同竞争的结果。由于存在负值

项畔上：／2，使得L值大的态的能量反而比L值小的态的能量低。因此，随着外

磁场的增加，会出现基态跃迁，不过，这种跃迁严格限制于两个幺J数角动量之间。

4-2(a)

B(T)

7

^>∞E一>g山[山cO；旦也芝oO
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60

50

4-2(b)

B(T)

10 15

从图4—2我们很容易看出四层单电子量子点的幻数序列为：当S=0时，L=2

4，8，10；当S=1时，l。=0，3，4，5，7，9；当S=2时，L=2，6，10。把上

面的结果同4—1中含四个电子的单个量子点的情形进行比较，我们发现当S=0

时，幻数角动量L=O和6消失了；在S=1时，基态跃迁出现了新的幻数序列

显然不同丁含四个电子的单个量子点。而幻数角动量的起源可以解释为由于泡利

不相容原来引起的量子限制”“。另外一方面，我们发现当S=2时，从定性上来

分析，基态跃迁的规律和四电子单个量子点的规律完全。38’”1，只是随着量子点之

问的距离的增加，即耦合强度的减弱，基态跃迁将会在磁场更高的位置才发生。

对这种情况，可以作如下解释：电子的轨道半径正比于量子点的尺寸和角量子数

⋯，随着磁场增大，量子点的尺寸将变小，电子将跃迁到更高的高轨道上，具有

一>∞E一}bJ∞[山co=卫巴占。
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60

4-2(c)

B(T)

图4--2当总自旋分别取：(a)S=O，(b)S=I，(c)S=2，每层含有一个

单电子的四层垂直耦合量子点的关联能随外磁场的变化函数图像。图形中的数字

表示总角动量L所对应的态。对GaAs材料的量子点，参数取值如下

危魄=3．6meV，d=Onm。

Fig·4-2 Correlati on energylevels ofa vertically coupledfour—layer

single el ectron QD versus external magnetie fields，(a)S=O，(b)S=I，(c)

s=2．The numbers in the figures label the total angular momentum L of the

states·Parameters are taken appropri．ate for GaAs，危锦=3．6 meV and

d=Oam．

41
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更高角量子数。当量子点之问距离d增大时，即耦合强度减弱，排斥能降低，所

以随着磁场增加，电子的基态跃迁点向磁场强度大的方向移动。

为了进一步观察量子点内部的关联效应，我们取d=20．Onm，也就是弱耦合

的情况，取h00=3．6meV，然后绘出总自旋分别取：(a)S=O，(b)S=I，(c)S=2

时系统的能量随外磁场的函数变化关系曲线如4—3所示。从图4—3我们很显然

看书在弱耦合的情况下，基态跃迁出现了新的幻数序列，即当S一0时，L=2

当s=l时，L=0，3，当s=2时，L=2，6，这完全不同于图4—1中四电子单

个量子点情况和图4—1中强耦合的情况，许多的幻数已经消失了。另外一方面

50

10

4-3(a)

0 5 10 15

B(T)

一>mE_)》bJ∞c山co一苛面匕oo
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40

10

20

10

4．3(b)

0 5 10 15

B(T)

4—3(c)

0 S

B(T)

图4—3除了d=20．Onm，其余同4—2图。

15

Fig．4—3 The same as Fig．4—2 except for d=20．Onm．

(^∞E～}bJ∞c山col{B面JJoo

一>mE～》bJDc山co；卫∞JJ00
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这个结果也不同于四电子双层耦合量子点的情况。⋯。

§4．3本章小结

本章我们采用精确剥角化的方法计算了处于外磁场中且被抛物势束缚的四层

单电子垂直耦合量子点系统。计算结果表明量予点之间的耦合强度和电子与电子

之问的库仑相互作用对耦合量子点的能量有比较人的影响。而量子点内部的关联

会导致一系列基态跃迁可能消失，而这些基态跃迁在单层量子点中依然存在。对

于以上所有分析，我们都是假定束缚势为抛物势，系统的质心运动和相对运动是

可以分离的前提r进行计算的。那么当约束势不是抛物势，质心运动和相对运动

无法分离的情况，幻数序列仍然遵循上述规律的，关于这一点我们可以参考文献

[39]。
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第五章 总结

综合前面内容所述，本文采用了少体物理的方法，在有效质量近似下，波函

数采用谐振子乘积基进行展开，其反对称化采用二维的Talmi—Moshinsky变换系

数，通过精确对角化来计算多层垂直耦合量子点的基态能谱。其具体研究内容分

述如_卜。

(1)首先介绍谐振子乘积基展开法并推导了二维N体系统的

Talmi—Moshinsky变换系数。然后研究处于外磁场中被抛物势约束的N层量子点

系统，且每层量子点仅含一个电子，写出了该系统的哈密顿量。然后引入质心坐

标和Jacobi坐标，把质心运动和内部运动分离。由于质心运动简单的就像一个

二维谐振子，其解是已知的，我们仅讨论内部运动，其波函数用谐振子乘积基进

行展开，反对称化采用二维的Talmi—Moshinsky变换系数，再利用谐振子乘积基

和Talmi—Moshinsky变换系数，从理论上得到了N层垂直耦合量子点的能量矩阵

元表达式。

(2)具体研究了处于外磁场中被抛物势束缚于x—Y平面内的双层单电子垂

直耦合量子点系统。分别计算并绘出总自旋S=O(自旋单态)和s=l(自旋三

鼋态)时在量子点之问的距离分别取d=Ohm(单个量子点情况)，1．Onm(强耦

台情况)，10．Onm(弱耦合情况)时系统的能量随外磁场的函数变化关系曲线。

我们发现，含有两个电子的单个量子点(即d=O时)系统的幻数序列为：当S

=0时，L=2K(K使整数)；当s=1时，L=2K+l。同时我们还发现，在低磁场

区域，明显出现自旋单态和自旋三重态的振荡，即出现自旋跃迁；而在高磁场区

域，基态角动量为奇数L=7并保持自旋三重态的全极化念。当d=1．Ohm(强耦
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合情况)时，我们发现基态跃迁和含有两个电子的单个量子点完全一样，只是跃

迁点向磁场强度大的方向移动。但是当d=10．Ohm(弱耦台情况)时，在B≤15T

时，没有汜现基态跃迁，也就是说，在弱耦合的情况下，随着外磁场B的变化，

基态不会跃迁，L=0的自旋单态态始终为基态。

(3)研究了处于均匀外磁场中被抛物势束缚的四层单电子垂直耦合量子点

系统，绘卅了不同自旋(白旋分别为s；0，1，2，)、不同耦合强度1-(单个量

子点情况、强耦合情况和弱耦合情况)系统的基态能谱随外磁场的函数变化曲线。

通过比较这些函数曲线，我们发现外磁场的存在会导致基态能出现不连续跃迁

量子点间的耦合强度和电子之间的库仑相互作用对量子点系统的基态跃迁又很

大影响，量子点内部的关联会导致一系列基态跃迁消失(幻数角动量消失)，而

这些基态跃迁在单层量子点中依然存在。
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