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量子井戸中における励起子の結合エネルギー
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要 約

我々は量子井戸中における励起子の結合エネルギーについて計算を行い､空間分散

を持つ遮蔽の効果を調べた｡計算は有効質量近似を用い変分法によって行った｡空間

分散を持つ遮蔽は 8-1(r)=60-i+(1-8,了リ e--r, ''a という誘電関数で記述した｡

得られた結果を空間分散を持たない場合と比較した｡その結果､量子井戸の幅が 30
0
A以下の場合､空間分散を持つ遮蔽は結合エネルギーを著しく増加させることが分

かった｡

ここ数年､半導体超格子や量子井戸等の理論的及び実験的研究が精力的になされて

ぎた｡特に GaAsと GaトXAIxAsの積み重ねからなる超格子は最も盛んに研究されて

いる｡Gal_XAIxAsにおける Alの量により､そのバンドギャップは GaAsのそれと

比べてかなり大きくなる｡従って GaAs層における電子と正孔はポテンシャル井戸中

にあり､またその障壁の高さは Gal_ⅩAIxAs･に含まれる Alの濃度に依存するものと

考えることができる｡

Dingleらによる先駆的仕事以来､量子井戸の光学的性質における励起子の重要性

は多くの研究者からL指摘され続けてきた｡i)良質の単一量子井戸及び多重量子井戸

で見られる光吸収やフォトルミネッセンスは正孔のサブバンドと電子のサブバンド間

の励起子遷移によって支配されている｡皇･3･:' これらの実験を正しく解釈するには励

起子の結合エネルギーの詳しい知識を必要とする｡
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GaAsと GaトXAlxAsのバンド構造はそれほど差がないので､励起子の結合エネル

ギーを求めるためには原理的に r8電子と r8正孔の運動を記述する4×4行列の

固有値を求めればよい｡4 ) 物質がバルク的である場合､との行列の非対角成分から

の励起子結合エネルギーへの寄与は小さい｡ここ数年の間に量子井戸における結合エ

ネルギーの計算が数多くなされた｡3'･e･-9) Bastardらは GaAs-GaAIAs量子井戸にお

ける励起子の基底結合エネルギーの計算を変分法を用いて行い､量子井戸の幅が増加

するに伴って結合エネルギーが二次元的な値から三次元的な億へと減少することを示

した｡ 6) Millerら及び Greeneと Bajajは量子井戸における励起子の問返を扱う

際に､バルクで用いられる方法を部分的に使い励起子行列の非対角成分を無視して計

算を行った｡3･?) 最近 Ekenbergと Alterelliによって励起子行列の非対角成分の

寄与が結合エネルギーへ重要な補正を与えることが報告されている｡㊤)

本研究の目的は空間分散をもつ遮蔽が量子井戸中における励起子結合エネルギーへ

及ぼす影響を調べることである｡

悔しをもつ半導体層にある電子と正孔を考えよう｡Z軸は層に垂直であるとする｡

ハミルトニアンは

H=EB+
Px'2+Py2 px2+py2

2(me十m土) 2〟 土

e2

p石,e巳 pzh之
十

2me 2m土

8(r)[x2+y2+(ze-zh)と】 1/2
+Ⅴ.e(ze)+V h(zh) (1)

と書ける｡ここで e は電荷を表し､Px､P!′と pxLlpyはそれぞれ垂心と相対

運動の運動量のx､y成分である｡pzeと pzhは電子と正孔の運動量のZ成分､

meは伝導電子の有効質量､m土は重い正孔 (り または軽い正孔(-)の有効質量､

p土は重い正孔 (+)又は軽い正孔 (-)と電子の換算質量である｡E点は GaAsのバ

ンドギャップで､V e(ze) とV h(zh)はそれぞれ電子と正孔に対する障壁ポテンシャ

ルである｡また､8(r)は適蔽効果を取り入れるための誘電関数である｡我々の目的

は空間分散を持つ遮蔽の影響を調べることにあるので､障壁ポテンシャルに対して次

の近似を行った｡
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Ⅴモ(ze)=

Vh(zh)=

∞､ Izl> L/2

0､ IzI< L/2

∞､ !zI> L/2

0､ IzI< L/2

(2)

空間分散をもつ適蔽は Hermansonによって導入された次の誘電関数を用いて取り入

れる｡1C')

1 1
-●_･.･.･...･.･..･.-

6(r) So

ここで

1
+ (1 - - )e-r/a

eo

r = lp2+ (ze- zh)2]1''2

p2=x2+y2

(3)

である｡また E｡は静的誘電定数で a は物質に特有な適蔽定数である｡式 (3)よ

り電子と正孔の相互作用に対して､r- 0で遮蔽がきかなくなり､また r-coで

8(r)-Soとなることが分かる｡Oliveiraと Falicovはこの誘電関数を用い､GaA

s-GaトXAIxAs量子井戸中におけるドナーとアクセプターの結合エネルギーを調べた｡

Ⅹ-y面内においては並進対称性のため Px と Py は保存量である｡従って Px

=p y =Oとおける｡式 (1)のハミル トニアンに対して Schrodihger方程式の厳

密解を求めることは不可能なので変分法を用いる｡我々はテスト波動掬数として次の

ものを選んだ｡

1

･cos(管 )cos(管 )expI-1 prd･(ze-zh)牛 一ノ･21､ Izl< V2^

lzI>L/2

(4)
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ここで 人 は変分パラメータで N は規格化定数である｡重い (+)あるいは軽い (-)

正孔を持つ励起子の結合エネルギーは次の式で与えられる｡

7C2f12

E十

2FL+L2 人
一晩in<¢lH I申 > (5)

ここで 皿in<申IH I申> は く¢IH l¢> を A に対して最小化することを意

味する｡式 (5)に現れる積分は全て解析的に解くことができ､最小化のときにのみ

数値計算を要する｡我々は GaAsに対し､パラメータの値として､8.=12.58､a=

1.lac,､me=0.067m0､m.=0.45mc.､m_=0.08m.を用いた｡11･?) ここで ao

=も 2/moe之 は真空中における Bohr半径で､moは自由電子の質量である｡

計算結果は図 1に示されている｡図1 (a)と (b)はそれぞれ重い正孔と軽い正孔

をもつ励起子について､基底状態の結合エネルギーが量子井戸の幅にどのように依存

するかを示している｡破線は誘電関数を定数 8°とした場合､実線は空間分散を持

0 40 80

しくÅ)

0 40 80

L(A)

図 1 (a)重い正孔をもつ励起子､ (b)軽い正孔をもつ励起子の量子井戸

における結合エネルギー｡Lは井戸幅である｡破線は誘電関数を定数

C｡とした場合､実線は空間分散を持つ誘電関数8(r)の場合を表す｡
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っ場合を表す｡図 1から､幅の狭い (し く30A)量子井戸において､空間分散をも

つ誘電関数は結合エネルギーを強める効果をもつことが分かる｡このことは次のよう

に理解できる｡水素原子横糸を3次元的なものから2次元的なものへ近づけるにつれ

て Bohr半径は減少し､このため我々の理論の範囲内では遮蔽効果の減少をもたらす｡

従って電子正孔間の相互作用は強 くなり結合エネルギ ーが増大する事になる｡あるい

は GaAs層の幅を増やすと励起子の波動関数は広がり､その結果空間分散をもつ誘電

関数の影響は弱まる｡同様な結果は量子井戸中における不純物に対しても兄い出され

ている｡

幅の狭い量子井戸においては GaAsと Gal_XAl,:Asの界面における有効質量と誘電

関数のキスマッチ､有限障壁ポテンシャル等の影響は重要であるので､これらの効果

を取り入れてみることも興味深い課蓮であると思われ る｡
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