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量子力学初步（1）
波与粒子的统一：波粒二象性

h) (
0

) (
0),( tEjtj eet −⋅−⋅ == rprkr ψψψ ω

粒子波动性的数学描述：波函数
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De Broglie关
系：粒子性：确定的能量和动量；在传播过程中不弥散；在任何测量过程中
总是以完整的粒子面目出现。
波动性：任何粒子均具有干涉、衍射等波动的全部特征。

考虑一个以能量 E 和动量 p 在自由空间中运动的粒子，该粒子具有恒定
的频率和波矢量，对应于一列沿 p 方向传播的单色平面波，可表述为：

上式即为自由粒子的波函数。

波函数的最基本物理意义是：

t 时刻在 r 点处单位体积内找到粒子的几率

事实上，波函数携带了关于该粒子的全部物理学性质。



量子力学初步（2）
力学量的算符表示：波函数的深层含义
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对于一个处于状态ψ(r, t) 的粒子，其任一力学性质 A 的测量值 a 可以通
过一个与该力学量相应的算符 Â 作用于粒子的状态波函数得到：

上式表明，仅当粒子处于 A 的某一本征态ψn(r, t) 时，该力学量才具有确
定的值 an 。由于本征函数族的正交性和完备性，粒子的任一可能运动状
态ψ(r, t) 均可用 A 的本征函数族ψn(r, t) (相应本征值为 an )展开：
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此时力学量 A 不具有确定值，但可以求得其测量平均值为：
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|cn|2 为粒子处于 A 的本征态 ψn(r, t) 的几率，即 A 的测量值为 an 的几

率。由于任何物理量的测量值均为实数，因此代表力学量的算符具有厄密性：
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量子力学初步（3）
几个基本力学量的算符表示
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由此可得粒子的动能和势能算符
为：
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如果粒子处于确定能量状态，
即：

几个最基本的力学量，即粒子的位置、动量和能量算符为：
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粒子的波动方程

一个在势场 U( r ) 中运动的粒子，其波函数满足Schrodinger方程：

为体系的Hamiltonion
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则Ψ( r )满足定态Schrodinger方
程：

ψψ EH =ˆ 为体系的能量本征值方程



一维定态问题

一维方势阱
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粒子的束缚态（E < V）波函数和能级
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粒子的定态波动方程
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在x = ±a 处Ψ和Ψ‘ 连
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固体中的能带

固体中能带的形成
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一维周期性势场和能带

由于势的周确性，电子波函数应满足：

因此电子波函数具有形
式：由于因子 ejkx 和 ej(k+2π/a)x 所表述的状态相同，因此可作限制 –π/a < k <
π/a

对于给定的 k，可求得一系列 En(k)和 unk(x)， –π/a < k < π/a 给出相应的能

带

由于固体中原子的紧密排列，原子中电子的分立
能级由于原子间的相互作用而分裂为相应的能带

按照量子力学的理论，处于周期性势场中运动的
粒子即具有能带结构。
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将上述波函数代入定态Schrodinger方程得
到：
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有效质量近似

有效质量
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mn
* 称为第 n 个能带内电子的有效质量。En0 相当于电子在周期势场中的势

能，而 ħ2k2/2mn
* 则为其动能。即在周期势场中运动的电子可以看作是一个

具有一定势能，质量为 mn
* 的自由粒子。

有效质量方程

借助于有效质量，电子在能带内运动的波动方程为：

应当注意，电子的真实波函数
为：

将能带 En(k) 在 k = 0 附近（一般为其极值点）展开：
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其中 U( r ) 是除晶格周期势外的其他势能函数（如外加电场、量子阱

等）。



绝缘体、导体和半导体

导体和非导体

半导体

导体

满带中的电子均处于成键或束
缚状态，由于Pauli不相容原

理，这些电子在外电场作用下
不能形成电流。只有部分状态
被电子占据的能带中的电子可
以在外场作用下转移至其他动
量状态并形成电流。

导带

满带

满带

禁带

空带

满带

满带

非导体

导带

价带

半导体

当非导体的禁带宽度较小时，处于满带中的部分
电子在室温下即可热激发至空带形成可以导电的
电子，而在满带中留下电子空位（空穴）。空穴
的性质与带正电荷的电子相似，也可形成电流。
电子与空穴统称载流子。这种材料的导电性介于
导体和绝缘体之间，故称半导体。
由于最上层的满带相应于最外层价电子能级，故
称价带。



半导体的掺杂和导电类型

导带

价带

I型（本征）半导体 N型半导体 P型半导体

禁带

施主能级

受主能级

I 型半导体：无杂质或杂质浓度很低的半导体，电子与空穴浓度相同。

杂质能级：杂质原子能造成对周期性晶格势场的扰动，从而在禁带中形成
电子的束缚态能级。若杂质态含有电子，则称为施主杂质；若杂质态为
空，则称为受主杂质。
N型半导体：掺有施主杂质的半导体。其电子浓度大于空穴浓度。
P型半导体：掺有受主杂质的半导体。其电子浓度小于空穴浓度。



半导体材料的分类

直接带隙和间接带隙

主要的半导体材料

Ⅳ族材料：Si、Ge及SiGe合金；间接带隙；微电子器件和光电管。
Ⅲ-Ⅴ族化合物材料：GaAlAs/GaAs、InGaAsP/InP、InAlGaN/GaN、I

nAlGaAs/InP等材料系；直接带隙；微电子和各种光电子器件。
Ⅱ-Ⅵ族化合物材料：ZnSeTe、HgGdTe等；直接带隙；可见光和远红外

光电子器件。

直接带隙材料：导带最底点
与价带最高点具有相同的 k
值。

间接带隙材料：导带最底点
与价带最高点的 k 值不同。

由于半导体内光子与电子的相互作用所伴随的带间跃迁需要满足能量和动量
守恒条件，与电子相比，光子动量可忽略，仅有光子参与的带间跃迁要求电
子的始末态具有相同的 k 值（k 选择定则）。因此直接带隙材料具有良好的

光电性质，而间接带隙材料则不然。



粒子的统计分布

Fermi-Dirac统计分布 （电子）
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自旋为半奇数（电子为1/2）的粒子为费米子，一个状态只能容纳一个粒
子。在热平衡状态下，粒子占据能量为 E 的状态的几率服从Fermi-Dirac统
计：

Ef 为体系的Fermi能级，k 为Boltzmann常数，T 为绝对温度。

Bose-Einstein统计分布（光子）

T = 0K时，f(E) = 0 for E > Ef ； f(E) = 1 for E < Ef 。当T > 0K时， f(Ef) = 1/2。

E - Ef >> kT时，Fermi分布退化为经典的Boltzmann分布：
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自旋为整数（光子为1）的粒子为玻色子，一个状态可容纳任意数目的粒
子。在热平衡状态下，能量为 E 的状态上的平均粒子数服从Bose-Einstein统
计：
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一般情况下，Ef ≈ 0



载流子态密度

载流子态密度的定义

载流子态密度

一个电子态在相空间所占体积
为：
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在相空间k-k+dk范围内电子态的数目

为：
[ ] )2()24 2232 πππ dkVkVdkk =（

考虑到电子自旋， k-k+dk范围单位体积内的电子态数目

为：

22 πdkk

从导带结构 E = Ec+ħ2k2/2me
* 可得：k = (2me

*/ ħ2)1/2(E-Ec)1/2，以及
dk = (me

*/ kħ2)dE，因此得到导带内的电子态密度为：
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经同样手续，从价带结构 E = Ev-ħ2k2/2mh
* 可得价带空穴态密度为：
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状态的相空间体积和相空间态密度

能量 E 处单位体积单位能量间隔内的粒子状态数ρ(E) 



半导体内的载流子浓度

导带电子浓度和价带空穴浓度

非简并情形

在非简并情况下，Ec-Ef
>>kT， Ef-Ev >>kT 。载流子浓

度为：
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其中 F 为Fermi-Dirac积
分：
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Fermi能级

本征半导体

P型半导体

对于本征半导体，n = p ，在非简并情形有：
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在 T = 0K 时，Ef 位于禁带的中央，随着温度增加， Ef 向导带方向移动，导

带中热激发电子数增加。

N型半导体
导带电子主要来自施主杂质态电子向导带的热激发，因此：
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在重掺杂（N+型半导体）情形，Ef 将进入导带内部，成为N型简并半导

体。

价带空穴主要来自价带电子向受主杂质态的热激发，因此：
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在重掺杂（P+型半导体）情形，Ef 将进入价带内部，成为P型简并半导

体。



各种掺杂情况下的Fermi能级

I型 N型 P型 N+型 P+型



光与电子的相互作用

自发辐射复合

受激吸收和光生载流子

受激辐射复合
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E2→ E1 态的自发辐射速率与 E2 被占据而 E1 为空的

几率成正比：
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B21为材料的Einstein受激辐射系数[eV s-1] 。
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B12为材料的Einstein受激吸收系数[eV s-1] 。

ρ(ν) 为频率 ν附近单位能量间隔单位体积内的光
子数[eV-1cm-3]，A 为材料的Einstein自发辐射系数[s-1 

cm-3]。



平衡状态下的光子密度分布函数 ρ(ν)
光子态密度

热平衡状态下的光子密度分布：黑体辐射定律

能量为 E 的每一光子态上的平均光子数服从Bose-Einstein分布：
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一个光子态在相空间所占体积
为：
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在相空间k-k+dk范围内光子态的数目

为：
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考虑到两个正交偏振态， k-k+dk范围内的光子态密度为： 22 πdkk
由E = hν = hkc/2πne 可得频率ν处单位能量间隔内的光子态密度为：
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频率ν处单位能量间隔单位体积内的光子数为：



Einstein系数

辐射跃迁的细致平衡原则

在辐射跃迁达到平衡的情况下:
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由此可得:

辐射跃迁的Einstein系数

由细致平衡原则与黑体辐射定律可得：



考虑入射光场ρ(ν)，由导带电子态 E2 和价带空
穴态 E1 之间的受激跃迁所导致的光子密度变化

为：
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一对电子空穴态之间的净受激辐射增益

带间跃迁的吸收和增益

带间跃迁的光增益谱

由所有导带电子和价带空穴之间的受激跃迁所导
致的光子密度变化为：
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在热平衡状态下，材料内部具有统一的Fermi能级，任意一对能态间的受激

跃迁所导致的光增益满足：
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平衡状态下的光吸收

由于 E2 > E1 ，在热平衡状态下总有：g < 0。

非平衡载流子和准Fermi能级

非平衡载流子、带内平衡和准Fermi能级

在热平衡状态下，半导体内的光子密度ρ(ν) 和载流子浓度 n0 ，p0 等物理

量均保持不变，当有能量大于半导体材料禁带宽度的光子入射时，将被吸
收并产生光生载流子Δn 和Δp，同时热平衡状态被暂时打破。

通过载流子注入或强光脉冲激发等（泵浦）方式可以在半导体内产生大量
的非平衡载流子，并在导带和价带内达到带内平衡，并形成导带和价带各
自的准Fermi能级Fc和Fv，导带和价带电子分别满足各自的Fermi统计分

布：
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非平衡状态下，导带和价带内的载流子浓度为：
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在存在非平衡载流子的情况下，导带和价带的Fermi能级发生分裂，任意一

对能态间的受激跃迁所导致的光增益满足：
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粒子数反转条件

当 Fc－Fv> E2－E1 =hν>Eg 时，半导体才对hν>Eg 的光提供增益作用。

半导体的光增益作用

自发辐射谱和光增益谱

考虑到能态的自然宽度Γ，在计算增益时应作替
换： ⎟
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相似地，单位体积单位能量间隔的自发辐射速率为：

Fc－Fv> Eg 称为半导体的粒子数反转条件。
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自发辐射复合

Shockley-Read-Hall (SRH) 复合

由界面态、缺陷态或深能级杂质所形成的复
合中心引起。这种过程一般不能满足动量守
衡条件，在声子参与下完成。

Auger（俄歇）复合

半导体内各种载流子复合过程的简单描述

载流子寿命

pAnAR 21SRH +=

pnCnpCR 2
2

2
1Auger +=

总的载流子复合速率
为：
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定义载流子寿
命：



在热平衡状态下，材料内部具有统一的Fermi能级，任意一对能态间的受激

跃迁所导致的光增益满足：
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自发辐射寿命

半导体内的载流子动力学

非辐射复合寿命

由所有导带电子和价带空穴之间的受激跃迁所导致的光子密度变化为：

由于 E2 > E1 ，在热平衡状态下总有：g < 0。
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