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摘要

AkGal斟／GaN量子阱具有大的导带偏移、强的极化效应、大的LO声子能量和

大的电子有效质量等特点。大的导带偏移有利于在AI，Gat．。N／GaN量子肼中获得短

波长的子带问跃迁，其跃迁波长可达光纤通信波段，大的LO声子能量和大的电子

有效质量有利于获得超快的载流子弛豫机制。因此，AkGa。_。N／GaN量子阱的子带

间跃迁在光纤通信中有着广阔的应用前景，备受国际上关注。本文利用自洽求解

薛定谔方程和泊松方程的方法研究TAI，GaI．,N，GaN双量子阱中的子带间跃迁，在

计算中考虑了交换关联势，并将极化场不连续作为拟合参数进行了数值计算。主

要研究内容和取得的主要研究结果如下：

(1)强的极化感应电场使得具有对称结构的AId3a,．,N／GaN双量子阱的导带结

构、波函数分布和电子分布变得不对称，两个量子阱之间出现一个大的电势降落，

双量子阱中相应的子带对之间出现一个大的Stark shift，从而子带对之间的共振被

解除，子带波函数主要分布在其中一个量子阱中。

(2)研究了AkGa。删GaN双量子阱中极化场不连续和量子阱的结构参数对子
带间跃迁波长和吸收系数的影响。双量子阱中第一奇序子带到第二偶序子带

(1嘲厶。)问跃迁的波长和吸收系数随着极化场不连续的增大而减小。lodd幺。

子带间跃迁的波长随着中间耦合势垒层越组份的增加变化不明显，而吸收系数随

该层舢组份的增加先变大后交小，当AI组份为0．45时，吸收系数具有最大值。

10dd-2一子带间跃迁的波长随着耦合势垒层厚度的增加而增加，而吸收系数却随着
该层厚度的增加而减小。

(3)研究了AkGa。N伽N双量子阱中极化场不连续和结构参数对量子阱中子

带对的anticrossing gap的影响。确认极化场不连续对anticrossing gap几乎没有影响，

而anficrossing gap随着中间耦合势垒层Al组份和厚度的增加而减小。当耦合势垒层

厚度大于2 nm时，anticrossing gap接近为0，表明仅当该层厚度小于2 nln时，两个

量子|l}}之间才有明显的耦合。

(4)研究了ALGa。。N／GaN双量子阱中右边量子阱宽度对双量子阱中子带间跃

迁吸收系数的影响，并以此来寻求可实现三能级或四能级的非对称双量子阱结构。

确认随右边量子阱变宽，1删-20dd子带间跃迁吸收系数变小，而1。挑子带问跃迁



吸收系数变大。当右边量子阱宽度小于2．28 11111时，随量子阱变宽，1硼d．2一子带问
跃迁吸收系数变大；当右边量子阱宽度大于2．28 nm时，随量子阱变宽，该吸收系

数变小。因此，随右边量子阱变宽，不同子带间跃迁吸收系数存在两个交点，当

l删．20dd和10dd厶。子带间跃迁吸收系数相交时可实现三能级系统，当10dd-2一和
l。矗喇子带间跃迂的吸收系数相交时可实现四能级系统。为了降低AI，Ga，剁／GaN

双量子阱材料的生长难度，提出了用AI,Ga。科代替C,aN作为右边量子阱的阱材料，

可使左边量子阱中的激发态和右边量子阱中的基态发生共振，从而获得三能级系

统。在以上所设计的AI，Gat．。N／GaN双量子阱中，其子带间跃迂波长可分别位于1．3

岫和1．55胂附近，从而可实现工作于光通信波段的超快双色光电子器件。

关键词；自洽计算，AlxGal_．N／GaN双量子阱，子带间跃迁，极化场不连续，中间

势垒层，奇序子带。偶序子带。



Study on intersubband transition in AlxGal懋l GaN

double quantum wells

Shuangying Lei(Semiconductor)

Directed by Prof．Bo Shcn

Abstract

AI。Gal．,N／GaN quantum wells(QWs)are of the large conduction band offset,the

strong spontaneous and piezoelectric polarization effects，the large LOophonon energy

and the large electron effective ulasses．The large conduction band offset[cads to the

short intersubband transition(ISBT)wavelength within the opfical communication

wavelength range,The large LO-phonon energy and the large electron effective masses

result in the ultrafast carrier relaxation dynamics．Thus。the ISBTs in AI,Cra,．1N／GaN

QWs are of promising application to optical communication,and have atwacted

significant attention．In this thetis，the ISBTs in刖，(h1崩／GaN double QWs(DQWs)

have been investigated by solving the one-elcc仃=on Sehr巍tinger and Poisson equations

self-consistantly．The exchange·correlation potential is comidered in the calculation,

and the polarization field discontinuity is included as a fitting parameter．The main

results are in：旺oduced as follows：

(1)The strong polarization effects make the conduction band profile,the

wavefunction and the electron distribution in AI，Gal．xN／GaN DQWs asymmetric．There

are a large potential drop be|阳，唧the two wells and a large Stark shift betw@ffft the

corresponding subband pairs in the DQWs，and thus them is no resonance bctwccll the

corresponding subband pairs．Therefore，the wavefuncfion of each subband is mainly

located in one well ofthe DQWs．

(2)Influence ofthe polarization field discontinuity and the structural parameters on

the wavelength and the absorption coefficient ofthe ISBT in魁§al科iGaN DQWs has

been studied．The wavelength and the absorption coefficient of the ISBT bctw∞n the

fn'st odd order and the second even order subbands(the lodd一2em ISBT)dccrea∞、)vi也

．3．



increasing the polarization field discontinuity．With increasing the AI composition ofthe

central barrier,the wavelength of the lodd一2“∞ISBT is almost unchanged,the

absorption coefficient of the lodd·k∞ISBT firstly increases，and then changes to

decreases．Thus,the absorption coefficient is ofa ma／‘imm when the A1 composition of

the central barrier is 0．45．With increasing the thickness of the eemzal barrier,the

wavelength of the lo衄一2钾∞ISBT increases，the absorption ceefficient of the lodd-2朗∞

ISBT decreases．

(3)Influence ofthe polarization field discontinuity and the structural parameters on

the antierossing gap of the subband pairs in AlxOal．xN／GaN DQWs has been

investigated．111e polarization field discontinuity has no effect Oil the antierossing gap of

the subband pairs．The andcrossing gap decreases with increasing the AI composition

and the thickness of the central barrier．Tile anticrossing gap bcc．ome$0 when the

central SalTier is thicker than 2 nm,indicating that the two wells have a significant

coupling when the central barrier is thinner than 2姗．

(4)Influence of the right well width of A∞al。N／GaN DQWs on the absorption

coefficient ofthe ISBT in the DQWs has been studied,in order to design the stnleture of

the three-and four-energy-level Alfral．斟IGaN DQWs．With increasing the fight well

width,the 10鲥一20埘ISBT absorption coefficient decreases,but the l“cn-20甜one

increases．Meanwhile,with increasing the right well width,the lodd-2㈣one firstly

increases．and then changes to decrease when the right well becomes wider than 2．28

nm．Thus,with increasing the right well width,there are two intersecting points ben嗍
the absorption coefficients of three different ISBTs in the DQWs．The

three-energy—level system canbe realized when the lo棚一20埘ISBT absorption coefficient

intersects the 10dd_2㈣one．n略four-energy-level system con be realized when the

10”2“∞ISBT absorption coefficient intersects the lcⅧ一20dd one．In order to make the

growth ofAlxGavdN／OaN DQWs easier,GaN QWs ofthe right well is suggested to be

replaced by AlxG-al科QWs．The three-energy-level system c眦be realized when the

excited state in the left well rcasonates with the based state in the right well．In the

AlxGal．xN／GaN DQWs designed above，the wavelengthes of the ISBTs ale possible to

be located around 1．3 pm and 1．55 pm in the same DQWs,which gives the possible

．4．



way to realize the ultr蛐ast two-_colour optoelectric devices operating whin the optical

communication wavelength range．

Keywords：self-consistent calculation，触§乱0{fG2N double quantum well，

intersubband transition,polarization field discontinuity,central barrier,odd order

subband,even order subband．
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第一章绪论

二十一世纪是一个科技高速发展的信息时代，计算机的迅速发展、生产自动

化、国际互联网、无线移动电话、卫星通讯等无不展示着信息技术的辉煌。继蒸

汽机后，信息技术又一次改变了人们的生活，从而促使人类社会飞跃发展。作为

信息技术的基础，各类微电子、光电子器件也已经和正在以惊人的速度、广度和

深度，应用于天文、海洋、物理、生化、医疗、公安、工业、农业和军事领域，

使其发生日新月异的变化，对人们的生活也产生了深远的影响。传统半导体在许

多方面已经不能满足日益发展的需求。汽车引擎、功率分配系统、电动交通工具、

航空电子设备、微波通讯等，都需要适用于高温、高频、大功率的电子器件。全

色显示、高密度的信息储存、高清晰的激光打印和长距离的光纤通信等要求短波

长的发光二极管、激光器、探测器和光开关。

Ge、si是最早实现无位错晶体生长，最早用来制造晶体管、最早商业化的半

导体材料，它们具有技术成熟、质量好、成本低廉等特点，在现代信息科技和产

业中发挥着极其重要的作用，被称为第一代半导体。GaAs、InP、GaP、InAs、AIAs

等化合物半导体及其合金与第一代半导体材料相比，用它们制造的电子器件具有

更高的频率，更高的增益、更低的噪声等特点；而且它们属于直接带隙半导体材

料，是制备发光二极管和半导体激光器的理想材料，在数字移动通信、光纤通信、

全球定位、导航等领域中已发挥重大作用，被称为第二代半导体。宽禁带(Eg>2．3

eV)半导体材料包括Ⅲ族氮化物(又称GaN基半导体)、SiC、ZnSe、金刚石、ZnO

等，被称为第三代半导体。其中GaN基半导体是最重要的一类宽禁带半导体，具

有大的带隙、高的击穿电场、高的电子饱和漂移速度、强的抗辐射能力等优点，

用它非常适合研制高温、高功率微波器件和在恶劣环境下工作的各类电子器件。

除此之外，宽禁带半导体还属于直接带隙半导体，用它们可以制造短波长的发光

二极管、激光二极管和应用于光纤通讯系统的光电子器件。第三代半导体材料和

第一代、第二代半导体相比，具有成本高、单晶生长不完美、工艺技术不够成熟

等特点，致使它们的优异性能还没有得到充分的利用。因此第三代半导体材料及

其器件性能还有待进一步研究和提高性能。在第三代半导体中，Ⅲ族氮化物半导

体材料和器件研究近年来发展十分迅猛，已成为当前国际上最为活跃的半导体研



究领域之一。

1．1 HI族氮化物(GaN基)半导体的基本性质

自从1952年威克研究了Ⅲ．V族化合物半导体性质以后的三十年中，无论在

m．V族化合物的制备、物性的研究还是在应用研究方面都取得了巨大的进展。该

化合物半导体所构成的异质结构(如单异质结【1捌、量子阱【3】、量子线【4】、量子

点【5，6】、超晶格等【7，8】)具有非常独特的性质，在高电子迁移率晶体管【9，lo】、大

功率微波二极管等电子器件[11，12】，以及蓝光或紫外发光二极管【13，14】、激光器

[15】、探测器等短波长光电子器件方面都有着广泛的应用[16，17]。另外，在Ⅲ一V族

化合物中掺入锰、铬等磁性杂质所形成的稀磁半导体材料是实现自旋电子器件的

重要材料之--[18，191。尤其是三元或三元以上的化合物半导体，由于其能带结构和

带隙宽度随组份变化，从而为Ⅲ．V族化合物半导体材料的应用开辟了更广阔的领

域。

1928年Johnson等人首先合成Gain薄膜[20】。GaN具有高强度、抗常规湿法

腐蚀的特点。在室温下不溶于水和酸，不溶于NaOH溶液。GaN具有宽的直接带

隙、高的热导率和热稳定性、高的临界击穿电压、大的迁移率、抗辐射，抗腐蚀

等诸多优异的物理特性。

1．1．1 GaN基半导体的能带结构

Ⅲ族氮化物材料的电子能带结构研究始于上个世纪60年代末70年代初。由

AIN、GaN、InN及其合金AlxGal。N、InxGal。N构成的III族氮化物是直接带隙半

导体，其带隙宽度从InN的O．8eV到GaN的3．4eV和AIN的6．2eV连续可变【2l】，

相对应的波长覆盖了从红、黄、绿到紫外光的范围[22．25]。同时由AIN、GaN、InN

及其合金Al：d3al。N、In如,aI。N构成量子阱具有大的导带偏移，其子带间跃迁波长

覆盖了中红外、近红外光的范围，甚至实现光纤通信波长也不是难事。因此GaN

基材料是发展从红外光到可见光再到紫外光波段半导体发光器件、光探测器件的

理想材料[26．281。GaN及其合金构成的宽带隙的III族氮化物半导体材料具有禁带



宽度大、击穿场强高、热导率大、电子饱和漂移速度高、抗辐照能力强、化学稳

定性好等独特的特性，使其在高频大功率器件、高温电子器件等方面倍受青睐

[29．32】。因此，ⅡI族氮化物被称为应用前景十分广阔的第三代半导体材料，成为

近年来半导体光电子学，微电子学研究的热点[33，34]。

当AJ如at。N和GaN结合在一起时，由于它们的禁带宽度不同，能带会在界面

处发生突变，从而形成能带的不连续性。Gas和AIN的禁带宽度差高达2．8eV，

且AlxGal。N与GaN的禁带宽度差大部分分布在导带，Wei的研究小组通过计算

表明A1，Crat．。N／Gas导带不连续是禁带宽度差的70％[35，36】。导带或价带的不连续

性对异质结的电学性质和光学性质有着显著的影响。大的导带不连续一方面有利

于对2DEG的限制，增加AlxGal．烈／CrdN异质结构界面处的最大2DEG浓度[37，38]。

另一方面有利于获得更深的量子阱，从而使子带阍跃迁具有很短的波长。

1

1．1．2 GaN基异质结构中的极化效应

Al如ral．。N／C,as异质结构除了具有大的导带不连续外，还具有大的自发极化和

压电极化效应。III族氮化物的压电系数很大，见表l。同时，Bemardini等人预言

了III族氮化物中自发极化系数也很大，和ZnO相当[391，并且从GaN到InN再

到AIN依次增加．这使得GaN上从Gal，N层中的极化场可高达-MV／cm。

HI族氮化物具有三种晶体结构：六方密堆的纤锌矿结构[401、立方密堆的闪锌

矿结构和盐矿结构(NaCI结构)[41】。在某种条件下，在(001)Si、(001)GaAs、

3C--SiC或MgO等立方结构的衬底材料上生长出亚稳态立方对称的闪锌矿结构的

III族氮化物(B．GaN或Ai，GaI。N)【42】。闪锌矿结构的III族氮化物可以看成是分

别由N原子和Ga(AI、In)原子组成的两套面心立方结构沿对角线方向错开l，4

所组成。迄今为止，在这些衬底上生长的闪锌矿结构的III族氮化物的缺陷密度都

很高，大多数缺陷属于微孪晶和堆积层错，其原因在于严重的晶格失配和热失配。

在非常高的压强(50GPa)下GaS或其他Ⅲ族氮化物材料还可以通过相变成为岩

盐晶格结构[43】。立方结构的ⅡI族氮化物没有自发极化效应，因而非常有利于光

电子器件方面的应用。在蓝宝石(a-A1203)、6H／4H SiC、Si(111)，GaAs(111)

或MgAl204(111)等衬底上可以生长出六方密堆的纤锌矿结构的III族氮化物。



纤锌矿结构的III族氮化物可以看成是分别由N原子和Ga(AI、In)原予组成的

两套六角密堆结构所组成的，这两套密堆结构沿c轴方向错开3c／8。其中c为六角

密堆结构沿[o001]方向的晶格常数。对于纤锌矿结构的ⅡI族氮化物可以用u来表

示Ga离子(AI、In)和N离子之间沿c轴方向的键长，它等于3c／8。纤锌矿结构

的III族氮化物与闪锌矿的结构的III族氮化物相比具有许多新的特点。JuZa和Hahn

首次报道了六方对称的纤锌矿结构的GaN[44]，纤锌矿GaN(a-GaN)是热力学

上的稳定结构．

aReferenee[45]，bReferenee[46]，。Reference[47]，aReference[48]，

。Reference[49，SOl，fReference[51]，。Referenee[52]．

表1．III族氮化物的晶格常数、自发极化、压电极化和介电常数。

对具有非中心对称的纤锌矿结构的氮化物，其原子分布在双原子层上。双原

子层由两个非常靠近的六边形(边长为ao)的原子层组成，其中一个原子层由阴



离子组成(N)，另一个原子层由阳离子组成(Ga或者AD，从而导致极化的形成，

这种极化就是自发极化。原子层排列顺序可以分为沿[O001]方向的Ga面(阳离子

表面)和沿[OOOl 1方向的N面(阴离子表面)。对于Ga(灿)面，意味着C,《AD原子

在{OOOl}双层结构的顶端，对于N面，意味着N原子在双层结构的项端。在这里，

正方向或者【0001]方向定义为从阳离子G矗(A1)沿着c轴指向最近邻的阴离子N的方

向，因此，自发极化的符号总是负的，见表l。因此，对于Ga(AI)面，自发极化指

向衬底，而对于N面，自发极化指向外延层。鼬§aI。N的(0001)面和(0001)

面在化学和物理性质上是不同的。图1分别为Oa(A1)面和N面A1∞-a1．,N结构示意

图【58】。

图1 Ga面和N面OaN结构示意图。

图2所示为Ga(AD面和N面AlxGal．0q／GaN和GaN／AI．Gat．。,N异质结构中的自

发极化和压电极化方向以及界面极化电荷示意图【5_7】。其中PsP为自发极化矢量，

PPE为压电极化矢量，±盯为异质界面处极化面电荷的大小，前面的正负号表示其

电性。在图2(b)和图2(e)所示的结构中，由于刖如al。N产生张应变，其中的自发

极化和压电极化的符号同为负，因而AIxGal。N中的自发极化和压电极化的效果互



相增强。而在图2(c)和图2(0所示的结构中，由于GaN产生压应变，其中的压电

极化符号为正，因此GaN中的自发极化和压电极化符号相反，其自发极化和压电

极化的效果相互减弱。实验研究表明，MOCVD生长的GaN(Al，Cral。N)是Ga(A1)

面的。

III族氮化物的晶格常数随其组份的变化非常明显，从而引起异质结构较大的

晶格失配，如GaN和AlN具有2．5％的晶格失配，而GaN和InN的晶格失配则高

达11％。对于生长在GaN缓冲层上的Al，Gal．,N／GaN异质结构，由于AlxGal-Aq和

Ga-ke t吾
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图2不同结构中的压电极化和自极化。

GaN的晶格常数不完全匹配，在外延层足够薄的情况下，可实现共度生长以补偿

晶格失配。此时的外延层是应变层，它的晶格常数将发生变化，从而产生压电极

章～



化。在小应变的情况下，压电极化可由下面的式子决定，

PpE=2a-嘞a。(卜巳，甜 m

其中e3l和e33为压电系数，C13和C33为弹性常数，a和伽分别为应变和弛豫时的

晶格常数。它们可由表2给出。x,I任意Al组份的A。l。Gal。N，下面的不等式恒成立，

卜％剐<。． 圆

从以上两个式子可知，对张应变，压电极化是负的，和自发极化同向；对压应变，

压电极化是正的，和自发极化反向。压电极化随应变的增大而增大，并且在同样

应变的情况下，压电极化从GaN到InN再到AIN依次增加。

aReference[53]，bReference2154]，。Reference[55],aReference4156]．

表2．III族氮化物的弹性常数。

总的极化为压电极化和自发极化之和，即‰=％+岛。由于岛=一VP，

类似地，对于Ga(A1)面，在异质结构上下两层的突变界面处，极化电荷面密度为

盯‰+％)=P(bottom)一P锄)=盯‰)+盯眩)． (3)

对于N面，在异质结构上下两层的突变界面处，极化电荷面密度为

仃嘛+‰)=P蛔)一eOoftom)--盯‰)+口他)． (4)

因此，对于Oa(A1)面，如果AI，Gal。N在GaN上面，则在其界面处将形成正的极

化电荷，如果GaN在AIDal。N上面，则在其界面处形成负的极化电荷。对于N

面，如果AlxG-a1．小在GaN上面，则在其界面处形成负的极化电荷，如果GaN在



AlxGal。N上面，则在其界面处形成正的极化电荷。

由于极化电荷的存在，Al如aI。N和GaN中将出现极化感应电场，从而导致其能

带发生弯曲。在异质结界面处形成电子或者空穴量子阱，从而诱导产生很高密度

的二维电子气或者二维空穴气[57，58】。极化场还可以用来增加m族氮化物的等效

肖特基势垒高度【59】。另外极化效应也有利于在p-GaN／AIxGal奠i中形成自由空穴

积累层【60】。这种机制可以增加GaN基HBTs基区的二维空穴气浓度或者增加p

型欧姆接触区的有效P掺杂浓度。另一方面，对多量子阱，极化场使其能带弯曲，

从而不再具有AkGal≯裔GaAs多量子阱那样的平带。对于厚的量子阱，极化场减

小了量子阱的有效阱宽，并且使量子阱限制的电子和空穴在空间上分开，这将使

得带间跃迁的概率大大减小，其波长发生红移。这也将进一步影响AlxGat．sN／GaN

多量子阱的物理性质。

O’Clock,Du衄和Tsubouehi等人通过测量生长在蓝宝石上的外延层的耦合系

数得到了GaN和A1N的压电常数[46,47]。Be棚rdmi等人和Shimada等人分别计

算了GaN、InN、AIN、BN晶体中的压电常数【45，50】。其中，自3(A1N)和e31(A1N)

的计算值和测量值符合较好，但是由不同小组实验测量或者理论计算的P31(inq)

和e33(A1N)之间差别高达30％。Shimada还预言，GaN和A1N的旬3和e3l随着张

应变的增加而大大减小，并且，AlxGal科的le33l和le3lI随着Al组份的增大而减小。

在AI，Gal．oN／GaN异质结构中，压电极化强度取决于AI，Gal。N层中的应变，

但是，GaN上的AlxGal埘的应变弛豫机制和压电系数随应变的变化目前还不清楚。

沈等人发现GaN上生长的Alo．22Gao．7sN层的临界厚度比理论计算预言值大得多

【61】。

AlxGal划／GaN异质结构中的自发极化和压电极化效应是目前研究的热点，还

有待深入研究。

1．2 GaN基多量子阱中的子带间跃迁

1．2．1光纤通信基础

现代通信的三大支柱是光纤通信、卫星通信和无线电通信，而其中光纤通信



是主体。1966英籍华人高银博士首次提出在透明的石英玻璃丝即光导纤维中传送

光信号的设想，从而在全世界范围内掀起了发展光纤通信的高潮。光纤通信是利

用激光作为载波，用光导纤维作传输媒质传递信息的“有线”激光通信，其工作在近

红外区，波长是0．8～1。8 I吼，对应的频率为167～375 n{z。光纤通信与电通信的

主要差异有两点：一是用光频作为载频传输信号，二是用光缆作为传输线路。光

纤通信除了可以用来传送声音以外，还可以传送电视图像、数据、图表等。它与

电通信的主要差异有两点：一是用光频作为载频传输信号，二是用光缆作为传输

线路。光纤通信主要具有以下优点：(1)传输频带宽，通信容量大：(2)损耗低，传

输距离远；(3)抗电磁干扰能力强，传输质量佳：(4)信号串扰小，保密性能好；(5)

线径细，重量轻；(6)材料来源丰富，制造成本也在迅速降低；(7)光缆适应性强，

寿命长。

波长，_r’

图3光纤中的光损耗。

光在传输过程中总会存在一定的损耗，损耗是光纤的一个重要传输参量，是

光纤传输系统中继距离的主要限制因素之一。正如图3所示，在光的损耗谱中有

三个低损耗窗口：第一低损耗窗口在短波长O．85岬附近；第二低损耗窗口在长波

言盏?|1．譬搿



长1．31 lain附近；第三低损耗窗口在长波长1．55 lain附近；在这三个低损耗窗口中，

1．55 Itm的窗口损耗最低，窗13最宽，从而对于实际应用最为有利。

图4为光纤通信系统的组成。从原理上看，构成光纤通信的基本物质要素是

光源、光纤和光检测器。

光纤通信对光源有以下几点要求：光源应在光纤的三个低损耗窗口工作，即

发光波长为O．85岫、1．31 lam或1．55 pm；光源的谱线宽度较窄，6X=0．1～1．0 nlTl；

能提供足够的输出功率，可达10 mW以上；光源与光纤耦合效率高，30％～50％；

能长时间连续工作，工作稳定。因此，半导体激光器(LD)非常适合于高速率长

距离的光纤通信系统【62】。
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图4光纤通信系统的组成。

光开关的主要任务是切换光路。光开关与光开关阵列是光纤通信系统重要的

光电子器件。随着光纤通信技术的发展，特别是数据通信和密集波分复用(DWDM)

系统的应用，复杂的网络拓扑对可靠，灵活的网管产生了强烈的需求。DWDM在

城域网和接入网的应用对具有插／分和交换功能的光开关的需要更加迫切。随着网

络转向全光平台，光域优化、光交叉连接、路由选择、保护和自愈的网络功能已

成为关键，这一切都离不开光开关。而光调制器是光开关的重要组成部分，半导

体光调制器最大的特点在于其调制速率可以达到100 Gb／s以上，而且其消光比值

非常高，又有外调制器的极低碉啾和啁啾可控特性，因此半导体光调制器是光纤通

信的首选调制器[631。

光探测器是光检测器的主要组成部分，是光信号的接收器件，它能够把光信

号变成电信号。光探测器必须满足以下要求才能成功的应用于光纤通信系统并完



成光电转换：具备高的光电转换效率：足够高的响应速度，或有大的带宽(热控测

器则不能)．高的接收灵敏度，即能控测极微弱的光信号，对此，检测器应有很低

的噪声；低的功耗和长的寿命。半导体材料的量子阱光探测器能够很好的满足以

上条件【“】。

以上这些元器件的实现还有赖于光电子技术的进步，它们将在未来的光纤通

信网络中起着重要的作用，因而各个从事光电子研究的研究小组都在致力于各种

高性能器件的开发，材料及制作工艺的研究。

1．2．2 GaN基材料的电声子相互作用基础

晶格振动和电声予相互作用是固体理论研究的基本内容之～，它们对固体的

物理性质有着极其重要的影响。极性半导体有四类声子模式：它们分别是横声学

支(1-A)、纵声学支(LA)、横光学支(1’o)和纵光学支(LO)[65]。这四类声子

与导带电子之间存在以下相互作用：TA声子与电子之间的变形势相互作用、LA

声子与电子之间的变形势和压电相互作用、LO声子与电子之间的Fr6hlich相互作

用。半导体中的光学声子的典型能量是几十meV，因此，在非常低的温度下，大

部分电子没有足够的能量来发射光学声予。但在室温下，电子可以有足够的能量

发射光学声子，并且在极性半导体中，Fr／j_hlich电声子相互作用非常强烈，因此，

室温下光学声子的发射远远超过声学声子的发射而占主导地位。Fr6hlich电声子相

互作用将对半导体的许多物理性质都有重要的影响，如能量的耗散、热电子的弛

豫、激子的非辐射复合、室温激子的寿命、带间跃迁的速率等。

在极性晶体中，导带底部的电子会通过库仑相互作用使周围的品格发生畸变，

晶格畸变会产生一个围绕电子的极化场，这个极化场又反作用于电子使电子的运

动状态发生变化，并伴随电子在晶格中运动，电子和其周围的极化场作为一个整

体被称为极化子。从场论的观点来看，伴随电子运动的晶格畸变或极化场可以用

LO声子来描述，而电子与极化场的相互作用则可以用Fr6hlich相互作用来描述。

极化子的哈密顿量喝曲。由导带电子的能量皿、Lo声子的能量％^、Fr6hlich电

声子相互作用的能量日击曲三部分组成[66】。EIp．．



其中总、缉^、玩神司以表不为

耻暑， (6)

日坤：∑f T1珊∞+导k+(gⅪ(g)， (7)
4＼ 二／

He_砷=∑眈a(gk州+巧a+0k一咿】， (8)

其中％可以写成

⋯半岛]i阵COco％卜)． ∽

这里T1是约化普朗克常数，国LD是LO声子的角频率，m‘为电子有效质量，q为

声子波矢，多为动量算符，矿(g)和舀Q)分别为声子产生和消灭算子。％ Frtihlich

相互作用的基本速率，它的量纲是时间的倒数。％可以表示为f6刀：

1

’
。

卟杀(学肚一甜 ∞，

其中，8,0和占。分别表示光学和静态介电常数。

1．2．3量子阱中子带间跃迁的物理图像

自从1983年Smith等人从实验上发现并研究了GaAs基多量子阱中子带之间

的跃迁[68】，继而1985年West等人发现魄～s基多量子阱中子带之间的红外吸收

具有很大的振子强度[69】，具有实现红外辐射探测器的潜力以来，量子阱中子带之

间的电子跃迁就引起了广泛的关注。

量子阱中的电子跃迁可以分为带间跃迁和带内跃迁。带阃跃迁是电子吸收光

子从价带量子阱中子带穿过禁带到导带量子阱中子带的跃迁(如图5：HHI->CBI)，

这种跃迁将会在半导体中产生电子空穴对，从而不需掺杂就可以实现带问跃迁。

带内跃迁是电子吸收光子从导带量子阱中基态子带到激发态子带之间的跃迁(如图



5：CBI->CB2)。这种子带间跃迁不能产生电子空穴对，需要通过掺杂来提供载流

子，从而实现子带间跃迁。与带问跃迁相比，子带间跃迁的波长处于红外波段、

具有大的振子强度、快的弛豫或响应时间。子带间跃迁可以用于实现在室温下连

续工作的红外量子级联激光器、室温下工作的量子阱红外探测器、高灵敏度的照

相机、超快的全光学波导开关等。所有这些器件可以应用于传感器、过程检测系

统、无线电通讯发射器和接收器、光纤通信系统等。无论是带间跃迁还是带内的

子带间跃迁都可以通过改变量子阱的宽度和势垒层的合金组份来调节跃迁波长，

从而实现能带工程的自由剪裁。

图5量子阱的能带结构及带间跃迁和子带间跃迁示意图。

1．2．4 GaN基量子阱中子带间跃迁的弛豫时间

如果GaN基材料导带底色散关系的非抛物线性可忽略，子带间跃迁能量和平

行于量子阱的电子波矢相互独立。因此，在忽略电子动能的情况下，子带问的跃

迁吸收将主要由最低子带的电子占据数决定．这意味着子带内弛豫时间的贡献是

次要的，而子带间弛豫时间的贡献是主要的。子带问的弛豫过程主要取决于

Frohlich电声子相互作用。如果采用导模模型来描述限制在量子阱中的LO声子，

则电子子带间跃迁的弛豫率可以表示为[70，71]z



吣圭‰(刊jI 1．万+·12--Tllw／Et"]， ∞，

其中E1表示参与子带间跃迁的较低子带的能量。此时子带间跃迁的弛豫时间可以

表示为f嫩r=I／呒l。

I．2．5 GaN基量子阱中子带间跃迁的优势

“Referenee[72]．bReference[731．。Reference[70]．

表3．与子带间跃迁有关的材料参数的比较。

随着经济的发展，科技的进步，现代光纤通信技术也在猛速的发展。人们对

语音、图像、数据等信息的需求量呈指数增长，全球数据业务量几乎半年左右就

翻一番；二十世纪九十年代以来，IP网络进入了一个迅速发展的时代，其用户量

以165％的年增长率在全球增长，m业务以每年300％的速度增长；基于网络的新

业务(如电子商务、电子政务等)不断出现，并得以蓬勃发展：宽带的接入、如

ADSL等成为人们生活中不可缺少的组成部分；这一切对通信系统容量、尤其是主

干网提出了前所未有的带宽需求。从而促使具有巨大带宽和低传输损耗的光纤通

信不断朝着高速率、大容量的方向发展。为了满足现代网络对通信带宽的需求，光

纤通信技术的发展对全光学器件及器件材料提出了新的要求。

GaN基材料量子阱中子带问跃迁具有很多优点：由于剐N，GaN异质结构的导

带不连续很大(～2ev)，在GaN基量子阱中实现1．3和1．551am的子带间跃迁成为

可能；另外由于GaN基材料的禁带宽度(～2eV)比其L0声子能量(88meV)



大得多，多声子吸收所产生的载流子可以有效地被抑制，从而有效地抑制了载流

子所引起的慢响应，使子带问弛豫时闯交小；为了提供子带闻跃迂所需的载流子，

在GaN材料中实现高掺杂并不困难；GaN基材料具有耐高功率激发的特点。

Transition energy 岛I(eⅥ
图6 GaN和InGaAs量子阱中子带间跃迁的弛豫时间的比较【70】。

表3给出了与子带间跃迁有关的GaN和InGaAs材料参数。从表3中我们可

以看到，Gabl基材料的LO声子能量和有效质量都比GaAs基材料的大，再加上
r ． ．1

GaN基材料的p：1一占j1 J也比GaAs材料的大，这使得GaN基材料的Fr6hlich相

互作用的基本速率比GaAs基材料的快两个数量级。因此，GaN基量子阱中子带间

跃迁的弛豫对间比GaAs基量子阱短l~2个数量级(见图6)【74】，这将大大提高

了基于子带间跃迁的光电子器件的响应速度。当子带间能量间隔大于LO声子能量

时，GaN基量子阱中子带间跃迁的弛豫时间还随子带问能量间隔的减小而减小．

另外，由于GB．N基材料具有大的导带不连续，因此AlxGal．烈／GaN量子阱非常有

利于实现l，3l和1．55Dm的子带问跃迁波长[75I。这对于满足光纤通信技术的快速

发展对超快全光学或光电子器件的需求具有非常重要和现实的意义。因而G-aN基

量子阱中子带问跃迁受到了国际上的广泛关注。

^∞‘I)∞掌Q量=011B嚣13鬣



1．3 AlxGal_xN／GaN量子阱中子带间跃迁的研究现状和存在的

问题

1997年Suzuki等人理论计算了Al』kal．xN／GaN量子阱中子带间跃迁的弛豫时

间和三阶非线性磁化率。发现在通信波段，AlxGa-．,N／GaN量子阱中子带间跃迁的

弛豫时间比GaAs基量子阱小约30倍，大约为100fs，在相同条件下，其三阶磁化

率比GaAs基材料小约27000倍。1998年他们计算了子带内散射，发现其散射率

比GaAs基材料大得多，其消相干时间可短至10fs，从而导致其具有宽的三阶非线

性磁化率谱【76】，因此，子带内电子能量弛豫延迟对子带间非线性超快响应的影响

很小。所有这些特征都表明AlxGal．Aq／GaN量子阱中子带间跃迁对于实现工作在光

纤通信波段的超快全光学开关等器件非常有利。

另一方面，各个研究小组也针对全光学器件的应用进行了各种各样的

AI；GaI_Aq／GaN量子阱中子带问跃迁的数值模拟和器件设计。2000年Suzuki利用

一维有限差分时域方法和描述子带间载流子弛豫机制的三能级速率方程对非线性

光学波导中飞秒脉冲的传播和栅极工作情况进行了模拟【77】。这种波导是利用GaN

基量子阱中波长为1．559m的子带间跃迁的饱和吸收工作的。当脉冲宽度小于200fs

时，波导的工作速度可达1-Tb／s。2002年Suzuki为了克服工作于通信波段的子带

间吸收不够强的问题，提出了利用工作于长波长的参考脉冲的子带间吸收所引起

的折射率变化来实现干涉栅，从而提供了利用长波长的强的子带间吸收来控制工

作于通信波段的信号脉冲的方法【78】。2003年Suzuki理论研究了光泵AIN／GaN子

带问跃迁光学放大器中亚皮秒光脉冲的交叉增益调N[79】。它的开关能量比基于

GaN基量子阱中子带间饱和吸收的开关要小一个量级，并且在速度高达1-Tb／s时

也没有严重的形状效应。2005年他们对超快光学开关进行了模拟，并研究了非均

匀展宽对超快光学开关的影响以及位错密度对器件的饱和特性的影响【80】。他们发

现超快光学响应的模拟值和实验测量值符合得非常好，通过减少位错和优化结构，

开关脉冲能量将得到提高。

1999年Iizuka等人第一次从实验上观察到了用MOCVD生长的AJ向l。N／GaN

多量子阱中的子带间跃迁[911，并从实验上研究了极化电场对AlxCraI．，N／GaN量子

阱中子带间跃迁的影响【82】。3rim A1065GaojsN／3nm GaN和3rim A1065Gao．35N／6nm



CraN的多量子阱是用MOCVD生长的。他们发现当量子阱比较宽时，极化电场会

使有效量子阱宽变窄，从而使子带间跃迁波长变短，同时使子带间弛豫时间变长；

当量子阱比较窄时，极化电场会使有效势垒层变低，从而影响第二子带的形成，

使得子带问跃迁波长变长。在该实验中得到的子带间跃迁波长在2．9～4．0ttm范围

内。2000年Ng等人用MBE生长得到了高质量的AlxGal．0q／CraN超晶格，它具有

突变的界面，其薄膜层具有非常良好的均匀性【83】。在超晶格中的子带间跃迁波长

位于1．52～4．2ttm范围内。2002年Kishino等人利用rf--MBE在蓝宝石衬底上生

长得到了90个周期的A1N／GaN多量子阱，其势垒层和势阱层厚度分别为11个分

子层和4～8个分子层【84】。其子带问跃迁的波长处于1．15～1．55ttm范围内，它覆

盖了整个光纤通信波段。同年他们利用3．3分子层量子阱的A1N／GaN超晶格获得

了1．08btm的子带间跃迁波长[851，这个波长是迄今为止从实验上在AIN／GaN量子

阱中所获的最短的子带间跃迁波长，它非常接近AIN／GaN量子阱中子带间跃迁波

长的理论预测值。随着量子阱厚度的增加，其子带间跃迁波长单调地增加。一般

来说，MBE比较容易实现单原子层控制，从而可以生长出高质量的异质结构和量

予阱结构，尤其是对于具有薄势阱和薄势垒层的多量子阱，MBE更是显示出了它

独有的优势。但是MBE用于生长ⅡI族氮化物时其速度较慢，对于外延层较厚的

器件(如LEDs、LDs)的生长时间过长，不能满足大规模生产的要求。MOCVD

的生长速率适中，产量比较高，特别适合于大规模工业生产，从而容易实现产品

的商业化。但是与MBE相比，MOCVD难于精确控制单原子层的生长，也相对比

较难于获得优异的突变异质结构界面。随着技术的改进，用MOCVD生长的材料

的质量也在不断提高。2003年Wal【i用MOCVD生长了200个周期的1．6rim

A1N／1．7rim GaN多量子阱，并用HRXRD、TEM、透射谱等多种表征手段对多量子

阱的界面情况进行了研究，结果表明该量子阱具有非常良好的异质结构界面[86】。

其量子阱中子带间跃迁波长可短至1．68ttm，吸收峰的半高宽约为27meV。

2001年Asano测量了Al如ral．xN／GaN量子阱中子带间跃迁的载流子弛豫时间，

发现它在亚皮秒量级【87】，载流子弛豫时间直接决定了基于子带问跃迁的全光学调

制器的调制速度。Asano还研究讨论了AI。Gal．xN／GaN量子阱中子带间跃迁的调制

效率，从而证实了基于子带间跃迁的调制器的可行性。2004年Ishida等人制造了

利用极化场发射电子的子带间量子级联激光器【88】。该激光器工作于中红外和近红



外波段。同年，Iizuka等人利用基于多量子阱中子带间跃迁的光学调制制造了脊形

波导Is9]，其响应速度可短至0．36ps。

与其它材料的量子阱相比，AIxGal．xN／fiaN量子阱中子带间跃迁尽管具有波长

短，弛豫时间短等优点。但是，实现通信波段子带间跃迁的材料生长还仅仅限于

MBE，MBE的生长速度极其缓慢，不适于大规模的材料生长，难于实现利用子带

问跃迁工作的光电子器件的商业化。MOCVD的生长速度快，适宜于大规模的材

料生长，但是不能精确控制单原子层的生长，生长的异质结构不够优异。用MOCVD

生长的AI，,Gal．3q／GaN量子阱中子带间跃迁的波长目前还达不到1．3和1．55瑚'n的

要求，其予带间跃迁波长最短为1．68pm。因此，为了获得光纤通信波段的波长，

生长质量更好的、突变异质结构的、高Al组份的、阱宽更窄的量子阱成为目前实

验上需要解决的问题。

为了实现激光器所必须的粒子数反转、光开关、双色探测器等，三能级和四

能级系统是必须的【90】。在CraAs系统中，通常用台阶状量子阱或者耦合双量子阱

中的予能级来实现三能级和四能级系统，利用GaAs基台阶状量子阱或者祸合双量

子阱中子带间跃迁已经实现了工作于中红外的超快双色光电子器件[91，92]。在GaN

系统中，2005年Li等人利用薛定谔方程和泊松方程自洽求解的方法从理论上研究

了GaN基台阶状量子阱中子带间跃迁【93】。与台阶状量子阱相比，获得同样波长

的子带间跃迁，双量子阱对势垒层中Al组份的要求没有台阶状量子阱那么高，这

将降低材料生长的难度。其次是三能级或四能级系统的台阶状量子阱很难获得两

个吸收系数差不多的子带间跃迁，而三能级或四能级系统的双量子阱却很容易获

得两个吸收系数差不多的子带间跃迁，而且还可以任意调整两个子带间跃迁吸收

系数的相对大小。与GaAs系统相比，GaN系统具有大的极化场，这将对双量子阱

中子带间跃迁产生很大的影响。极化场使得双量子阱的两个量子阱之间出现一个

不可忽略的电势差，从而使得两个量子阱中的子带具有不同的能量，子带之间不

再发生共振隧穿，这将严重影响这两个量子阱中子带之间的跃迁概率。

1．4本论文的主要工作

本论文主要对AlxGaI_3q／GaN耦合双量子阱中予带间跃迁进行了系统的研究。



全文一共分为六章。第一章主要介绍了CaN基材料的一些基本性质，以及和其它

化合物半导体材料相比，(SaN基量子阱中子带间跃迁的优势，还介绍了

AlxGa．．A'4／GaN量子阱中子带间跃迁的研究发展历程和最新进展。第二章主要介绍

了理论计算的方法。该论文采用的是薛定谔方程和泊松方程的自洽求解。第三章

主要研究了极化场对Al如aI，N／GaN双量子阱中子带闻跃迁波长和吸收系数以及

载流子分布的影响。由于极化场的存在，GaN基双量子阱的各个结构参数对子带

结构和子带间跃迁的影响也和GaAs基双量子阱不同。因此本章也研究了GaN基

双量子阱的各个结构参数对予带闯跃迁和载流子分布的影响。第四章主要研究了

极化场及双量子阱的各个参数对AI，G-a1．xN／GaN双量子阱中子带对的反交叉现象

的影响。反交叉间隙可以用来衡量双量子阱的两个量子阱之间的耦合程度。第五

章以设计三能级或四能级系统的Al。Gal．斟，G科量子阱为目标设计了双量子阱。在

双量子阱中得到的三能级或四能级系统与阶梯形量子阱相比具有如下优点：工作

于光纤通信波段的子带间跃迁比较容易实现；可以自由选择实现三能级系统或四

能级系统；由于子带对之间的能量间隔可控制，而且比阶梯形量子阱中的二、三

能级之间的能量间隔小，因此，基于双量子阱中子带间跃迁的光开关的转换速度

比基于阶梯形量子阱中子带问跃迁的光开关快；双量子阱中子带间跃迁的两个吸

收系数的相对大小可以自由的控制，易于实现粒子数反转。



第二章计算方法和计算模型

2．1薛定谔方程和泊松方程的自洽求解

在半导体材料中，电势分布会影响载流子分布，而载流子分布又会反过来影

响电势分布。对于一个具体的半导体结构而言，这两个影响是相互制衡的，以至

最终这两个影响将会达到平衡。电势分布对载流子分布的影响主要是通过薛定谔

方程来体现的，而载流子分布对电势分布的影响则是通过泊松方程来体现的。因

此，对于一个具体的半导体结构，薛定谔方程和泊松方程的解必须自洽。本文研

究的主要方法是薛定谔方程和泊松方程的自治求解。

在半导体异质结构或量子阱结构中，如果平行于量子阱方向的材料是均匀的，

垂直于量子阱方向的材料是由多层外延层所组成的，则我们在自洽计算中可以仅

仅只考虑垂直于量子阱方向的自洽计算。因此，三维薛定谔方程和三维泊松方程

的自洽求解简化为一维薛定谔方程和一维泊松方程的自洽求解。

1．1．1薛定谔方程

一维单电子薛定谔方程可以表示为[94-96]：

一了"q2石d I(羽1 id¨G)]+妒G)十e九G)+吃G眦G)=E％(z)， (12)

这垦11为约化普朗克常数，它等于普朗克常数除以2窍；z为沿AlxGai．。NIC,aN量子阱

的生长方向，即垂直于量子阱平面的空间坐标；17"l‘∞为有效质量，它依赖于z方向

的位置，主要由z位置处的～组份决定；日为第i子带的本征能量；¨为第i子带的

本征波函数；坎z)是由z位置处的A】组份决定的势能，它在计算过程中主要用导带

偏移来描述；九(z)是与静电相互作用有关I约Hartree势，它可以通过泊松方程来确

定；嘶)是交换关联势。



Reference[97]．

表4．AI,Gaz．，N合金的电子有效质量(掰：)、轻空穴有效质量(肌：)和重空穴有效质量

(掰二)。

对于GaN、AIN和舢组份为0．25、0．50、0．75的刖如al拼三元合金，电子有效质

量、轻空穴有效质量和重空穴有效质量可由表4给出，对于其它任意～组份的情况，

其有效质量可根据表4的数据模拟得到。对任意AI组份A1．t．Gal．xN合金的电子有效质

量可以表示成如下式子：

砖∞=mo(O，5541x6—0．8750x4+o。3717x2+o．0682x+0。1860)，当z·，=毋，5时；

以G)=m。(0．041lx”一0．0041x2+o．2680)， 当o．5勺每印．751j寸；

所：(曲=m。(o．2880x2—0．3560x+0．3730)， 当o．75<x<=I． (13)

其中石表示AI。Gal划合金中所含的～组份，它的值处于0到1之间。对任意～组份

Al。Gal划合金的轻空穴有效质量可以表示成如下式子：

碥G)=mo(-O．0053x3—0．0107x2+o．115x+0．153)，当抟=o．25或护o．75时；

聊：G)=m。(4．9813x4—9．968x3+5．9047x2—0．819x+0．153)，

当O．25<x<=0．75时． (14)

对任意Al组份舢舳l科合金的重空穴有效质量可以表示成如下式子：

碗∽=m。(-10．083x6+16．6635x4—8．1013x2+3．9148x+1．895)，当“=o．5时；

拂二(力=mo(-24．2987x。+47．264x3—26．8493x2+&278善+1．sgs)，当x>o．5时．

(15)



GaN和AIN的禁带宽度分别为3．4eV和6．2 eV，而AlxG-a1．．N的禁带宽度为[98】：

Eg(x)=xEg(AIN>+(1-x)Eg(GaN)-x(1-x)， (16)

其中导带偏移(蚴是总的能带偏移(目的70％[35，36】。在计算中我们将量子阱的
最低点定义为0参考能量。

2．1．2泊松方程

一维泊松方程司以表不为如F公式【99，100】；

毫0s爰九G)]=—如(z)一％∞一码。G”， (·7)

其中岛是真空介电常数；占是相对介agg-数,e是一个电子所带的电量；Ⅳ三G)是

离化杂质浓度；n2DG)为所有子带中二维电子浓度的总和(在计算中其量纲己换算

成三维电子浓度的量纲)；／'／3。G)是三维电子浓度。

GaN和舢N的相对介电常数分别为9．5和9．0。对任意AI组份Al√Gal．剁合金的相

对介电常数可以通过Vegard定律得到：

占G)=9．50一x)+9．0x． (18)

离化施主杂质浓度^名0)、总的二维电子浓度他。(z)【10l】、三维电子浓度‰(力分

别可以表示为以下式子：怫=％[1．硒鼎]， ∽，

％Iz)=E‰一MI=军并删七+ex悟)]’ G∞

‰皓碘峨：(学)， ㈤

其中ⅣD是AI，Gal划和GaN中施主的掺杂浓度；幻是施主能级的能量，它被定为在

AkGal“和GaN导带底以下0．03eV受l：：驻费米能级；K是玻耳兹曼常数；／'12D。是



第f个子带上的二维电子浓度；Ⅳ∞是导带的有效态密度，它可以表不为

删=2m'KT]啦；‰(譬卜阶费米一狄拉克姚第晰带上
的二维电子浓度和1，2阶费米一狄拉克积分的表达式分别为：

‰一。=￡pG扩仁船=￡争仁皿=鲁h[·+唧(乞爿]，
(22)

凡：(簪]=去f而商斋， ㈣

这里p仁)是二维态密度，它是—m了并且与能量无关；以D是费米分布函数，它可

以表示为：

删2≯琢I百， (24)

费米一狄拉克积分的计算非常复杂。数值计算主要由计算工具的性能和计算方法

效率的总和，因此，计算速度的提高依赖于这两个因素。例如：有人统计过，在

1955年至1975年的二十年间，计算机的速度提高了约数千倍，而同一时间内的数

值计算效率竟提高了100万倍，这说明选择好的计算方法对提高计算速度，在某种

意义上来说比提高计算机速度更重要，因为计算方法的改进所付出的代价比计算

机硬件设备的改进所付出的代价要小得多。在本文中我们采用了以下近似U021：

Ef生生]。
’L KT J

其中a、b、c可以表示为：

a_【1+3．750+1)+o．025(j+1)2]忱，

6=1．8+0．61i，

c=2+(2一压)2～，j=1／2，

(25)

弹静事



采用这种近似最大误差不超过0．6％，这足以保证数值模拟的精确性。

2．1．3交换关联势

在我们的计算中近似使用了一维单电子薛定谔方程。但是，实际的半导体系

统是一个多电子系统，因此，我们必须考虑到泡利不相容原理。而且半导体中的

电子密度远远小于金属中的电子密度，这使得屏蔽效应不足以屏蔽电子之间的库

伦相互作用，各个电子之间的行为不再相互独立，电子之间的行为将相互影响、

相互关联，因而电子之间的库仑相互作用必须考虑。由泡利不相容原理决定的相

互作用将产生的交换势，一个给定的电子对整个电荷分布的影响将产生关联势

『103]。为了补偿单电子近似所带来的误差，我们在薛定谔方程的电势项中加入了

交换关联势。交换关联势吃0)可以表示为[104】：

吃阱删85去厅”(z)[1+：厕0．034 ln6+18．376a∥”G)】J， (26)

其中栉(z)为二维电子浓度栉：。G)和三维电子浓度惕。G)之和；口；波尔半径，它可以

表示为4：=4tr占。印2 m’F2 a

2．2极化场不连续

在泊松方程右边的表达式中，没有包含极化电荷，事实上极化电荷也将引起

静电势。对于均匀的AkGaI划或GaNPb延层，其体内是不存在极化电荷的，极化电

荷存在于材料的表面。对于多层结构的A193al。N，GaN量子阱，极化电荷出现在异

质界面处，它将在各个异质界面处引起一个极化场不连续。在本文中为了计算方

便，将AlxGal．．N／GaN界面处的极化场不连续作为模拟参数[105]。

AI，Gal。N外延层或GaN外延层中总的极化场Po。为自发极化场Pse(x)和压电极

化场Pet(x)之和：

PG)=只，G)+jkG)． (27)



其中GaN和AIN的自发极化分别为一0．029 C／mz和-o．081 C／m2，对任意灿组份

AkGal。N合金的自发极化可以通过Vegard定律得到：

％G)=-0．052x-0．029 C／m2． (28)

对于沿[00011方向外延生长的Al_GaI。N，在小应变的情况下，垂直于量子阱层方

向的任意m组份Al如,al。N合金中的压电极化可由下面的式子决定：

％阳错∽一％∽铡． ㈣

在这里我们假设GaN为缓冲层，它具有微米量级的厚度，比A1．C_,al。N外延层或Gab／

外延层(～nm)厚得多。因此，我们可以近似的认为缓冲层的GaN不会发生应变，并

且在共度生长的外延层中，A目乩l科外延层或GaN外延层和缓冲层的GaN具有相同

的晶格常数。也就是说，我们可以认为GaN外延层没有发生应变，而AlxGal．小外延

层发生应变，Pe反x)仅仅存在于AJ，GBl。N外延层中。上式中ao表示材料没有发生

应变时的晶格常数，a表示共度生长的应变外延层的晶格常数，在缓冲层是CraN

的情况下，我们可以近似的认为a就是没有发生应变时的GaN的晶格常数。未应

变GaN和AIN的晶格常数分别为0．3189 nm和0．3112 nnl，对任意灿组份未应变的

AI_．GaI埘合金的晶格常数可以通过Vegard定律得到：

ao(x)=-O．0077x+0．3189砌． (30)

GaNgi ng常数e31和川【N的压电常数e31分别为一O．49 C／m2和一O．60 c／m2，GaN的

压电常数e33和刖N的压电常数P33分别为0．73 C／m2和1．46 C／m2，对任意削组份的

Al，Gal捌合金的压电常数P3lo。和压电常数e33(x)分别可以通过Vegard定律得到：

e31(x)=(--O．1lx--0．49)C／m2，01)

旬3(力气O．73x+0．73)C／m2．02)

GaN的弹性常数C13和AIN的弹性常数Ct3分别为103 GPa和108 GPa，GaN的弹性常

数G3和AIN的弹性常数C33分别为405 GPa和373 GPa，对任意～组份的AlxGal．抖合

金的弹性常数a3∞和弹性常数Cb∞分别可以通过Vegard定律得到：

Ct3∽文5x+103)GPa, (33)

C33(x)：=(-32x+405)GPa． (34)

因此，我们可以将各个界面处的极化场不连续表示成外延层Al组份的函数，极化

场不连续可以表示为；



APl=P(xlw)--P(xbb)， (35)

AP2=P(xcb)-P(xt，), (36)

AP3=P(Xrw)--P(Xcb)， (37)

地=尸(％6)一P(爵。)， (38)

其中A只是体势垒层和左边量子阱之间界面处的极化场不连续；矗墨是左边量子阱

和中间耦合势垒层之间界面处的极化场不连续；△只是中间耦合势垒层和右边量子

阱之间界面处的极化场不连续；ae,是右边量子阱和体势垒层之间界面处的极化场

不连续；Xbb表示体势垒层的Al组份；‰表示左边量子阱的～组份；Xcb表示中间耦

合势垒层的～组份；Xrw表示右边量子阱的Al组份。

另一方面各个界面处的极化场不连续和各个外延层中的极化感应电场的关系

可以表示为：

媚=SO瓯一lk—EO“一l岐， (39)

必=60k一1玩一毛k一1h， (40)

ae3=岛h—lk一岛k—l玩， (41)

必=60k一1玩一岛k—lk， (42)

其中‰为体势垒层中的相对介电常数；％为左边量子阱中的相对介电常数；％为

中闻耦合势垒层中的相对介电常数；￡。为右边量子阱中的相对介电常数；，k为体

势垒层中的极化感应电场； 民为左边量子阱中的极化感应电场；瓦为中间耦合

势垒层中的极化感应电场；，0为右边量子阱中的极化感应电场。另外，在计算

中我们采用了周期性边界条件，即一个周期双量子阱的电势降落为0，因此有以下

式子成立：

Fb●协+F0h’}囊小七FJw=0，Q国

其中么(-lo姗)为体势垒层的厚度；‰为左边量子阱的厚度；乙为中间耦合势垒层

的厚度；乙为右边量子阱的厚度。由上面的几个式子我们可以用极化场不连续将

薄膜中的极化感应电场表示出来：



只。：一血血盘±孥鱼盘±血鱼盘出±虹血生竺篮厶》堡竺g生垒丝，(44)～
s拈一蠹e0％’s够#0h+￡萨≯●m七￡萨一毋0

F一垒!。盘驾二鲣±曼厶±曼±垒幺!笙二鱼垒!。些；．”
s挺泸≯0％七8萨≯●h’6庐泸●☆+8萨一00I

F。：拿啦垒墨±亟监±垒丛迪二鱼丛垡．，
。
sok泸铲J％+E萨曲80h+ShUSh,￡J女+sb萨护c●。)

(45)

(40

F：丛也堂妻虹丛±鱼丛迪±虹生址垒丛兰警』地． (4刀‘“

s&≯c乒0bb+s萨c芦●h+s萨泸0☆七6萨≯毋0
、 ’

2．3薛定谔方程和泊松方程自洽求解的程序

在自洽求解过程中，首先设定一个形如方势阱的电势分布，根据给定的电势

分布数值求解薛定谔方程得到AID,a1．小／GaN双量子阱中的能级和与其对应的波函

数。再设定一个费米能级，根据费米分布函数、量子阱中的能级和波函数求得二

维电子分布，同时求得离化杂质分布和三维电子分布，从而得到总的电荷分布。

在求解电荷分布的过程中。费米能级和电荷分布必须自洽以满足电荷中性条件。

再根据电荷分布由泊松方程求得一个新的电势分布，同时要求A蜘al，N，G削双量

子阱必须满足周期性边界条件。最后将新的电势分布代入旧的电势分布重新求解

薛定谔方程，为了防止新的电势分布振荡或新的电势分布不收敛，将新旧电势分

布按一定的百分比重新组合后再代．kllEI的电势分布[106]，如此循环的求解，直到

薛定谔方程和泊松方程的解自洽为止。本文自洽计算的流程图表示在图7中：

我们数值求解所用的方法是差分法，它是各种数值方法中应用最广、最成熟

的方法。差分法的实质就是以差分代替微分，以差商代替微商，它的基础是泰勒

展开。对函数．肋，其一阶微商化成一阶差商后：

一dr(y)：＆±盟二』业．却 ，|
(48)

其中，y为自变量，^为数值计算的步长。二阶微商可以先化为一阶微商后再利用

上面的式子：



堕箜：旦f趔1：趔，
砂2 砂I方J 咖’

(49)

其中则=掣，这样二阶微商掣就僦了两个一阶微商等和掣。

图7自洽求解薛定谔方程和泊松方程的流程图。



2．4子带间跃迁光学吸收系数的计算

Al∞ral．抖／GaN量子阱中，子带问跃迁的光学吸收系数可以表示为三部分乘积

的形式，这三部分分别为振子强度、初态和末态之间载流子占据数之差和洛伦兹

线形函数。A1．∞a1．小／C,aN量子阱中子带之间的光学吸收系数的表达式为【107,108]：

蚌弓艉[Mml2x芒端， cso，

这里国是入射光的频率；胁是真空磁导率；W为总的量子阱宽度；f为消相干时间；

肘-舢为m、n予带间跃迁的偶极矩阵元。在我们的计算中f被设为0．14皮秒[109]。．

朋r删可由下列式子给出：

M。=㈨Wwl2：，。*GMz缈。G皿， (51)

厶和厶分别表示参与子带间跃迁的初态和末态的本征能量；虬和p0分别表示参与

子带间跃迁的初态和末态的本征函数：眠和^k分别表示初态和末态上的载流子占

据数。在这里似i：硼，功可表示为：

N，=J腭加一，P(z)12出． (52)

由于旦处=F104 ev量级，从(50)式中我们看到，只要t1国稍稍偏离E。一Ell，吸收系
f

一

数就为O，仅当qoJ=瓦一E时才发生共振吸收。根据费米分布函数，子带上载流

子占据的概率随!乇；2的增加呈指数减小，因而在量子阱中基态上的载流子占据
数将远远小于激发态上的载流子占据数。另外，振子强度正比于子带间跃迁的偶

极矩阵元的平方，从(51)式我们看到，当初末态波函数同为奇函数或同为偶函数时，

积分为0，也就是说振子强度为0，此时的跃迁被禁止；当初末态波函数中的一个

波函数为奇函数，另一个波函数为偶函数时，积分不为0，此时的跃迁是允许的：

当初末态波函数不具有奇偶对称性，并且在空间上重叠时，跃迁是允许的，波函

数的重叠将影响吸收系数的大小，波函数在空间上不重叠，也就谈不上任何吸收

的发生。因此，子带间跃迁的光学吸收系数主要由基态上的载流子占据数、初末

态波函数的重叠和洛伦兹线形函数决定。



2．5计算模型

图8给出YAl如alJi／GaN双量子阱的导带结构和波函数的模平方，点A表示零

参考能量。双量子阱的结构是10 rffnAla 75Ga025N／2．0nmGaN／I nmAlo 70GaosoN／2．0

nm GaN／10 nmAlo"Gao西N。体势垒层和量子阱之间的极化场不连续是1．5 MV／cm，

中间耦合势垒层和量子阱之间的极化场不连续是1．4 MV／cm，AI，Gal．小势垒层中的

掺杂浓度是5．0x101S／cm3。尽管从结构上看，双量子阱的两个量子阱具有相同的阱

宽和相同的阱深，但从图8中可以看出，AI，Gal。N／GaN双量子阱具有不对称的导带

结构和波函数分布，奇序子带波函数主要分布在左边量子阱中，偶序子带波函数

主要分布在右边量子阱中。

Position z(nm)

图8AI。GaI．xN恸N双量子阱的导带结构和波函数的模平方，点A是能量参考点。

Al加l科势垒层和GaN势阱中的极化感应电场将导致电势降落∑eF,l,的出

现，这里e表示一个电子所带的电量，E表示极化感应电场，‘表示势垒层或势阱层

的厚度，脚标i=bb、1w、幻、rw。因此两个量子阱之间出现电势降落，从而使得

AlxGal。N／GaN双量子阱的导带结构变得不对称。如果将奇序子带看成是左边量子

^>o_)∞≥oQ-o
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阱的子带，偶序子带看成是右边量子阱的子带，双量子阱之问电势降落的出现将

导致奇偶序子带之间stafk出fI的出现，从而使得奇偶序子带对之间的共振被解除。

这将减小左右量子阱中电子之间的相互隧穿。最终导致奇序子带波函数主要分布

在左边量子阱中，偶序子带波函数主要分布在右边量子阱中。

本章小结

本章介绍了我们的研究方法、计算中参数的选取和计算模型。本文的研究方

法主要是应用数值求解方法自洽求解了薛定谔方程和泊松方程。考虑到我们应用

的是一维单电子薛定谔方程，而实际的半导体是一个多电子体系，并且半导体又

不像金属那样具有大的自由电子密度，屏蔽效应不足以屏蔽电子之间的库仑相互

作用，从而使得各个电子之间的行为不再可以近似认为是相互独立的。因而为了

补偿求解单电子薛定谔方程所带来的误差，我们考虑了由泡利不相容原理和电子

之间的库伦相互作用所引起的交换关联势。GaN基材料具有很大的自发极化和压电

极化效应，它将在均匀外延层的表面和界面处产生密度高达1013／cm2的极化电荷，

从而在GaN基外延层内产生强度高达MY／era的极化感应电场，使GaN基外延层的能

带发生弯曲，本文为了计算方便，将表面或界面处的极化场不连续作为参数进行

了数值计算。本章同时也给出了自洽求解的流程图和数值计算方法，我们所用的

数值计算方法是应用最广最成熟的差分法。另外，本章也给出了子带间吸收系数

的计算方法和计算中所用的参数，并分析了决定吸收系数的主要因素，决定吸收

系数的三个因素是波函数在实空间的重叠，参与跃迁的子带中具有较低能量的子

带上的载流子占据数和洛伦兹线形函数。除此之外，本章也给出了本文的计算模

型，本文研究的GaN基材料的结构主要是耦合双量子阱。由于ClaN基材料具有强的

极化效应，双量子阱的两个量子阱之间将出现一个大的电势降落，因而GaN基双量

子阱具有不对称的导带结构，不对称的波函数，并且奇序子带波函数主要分布在

左边量子阱中，偶序子带波函数主要分布在右边量子阱中．



第三章极化场及AIxGal．菇N／GaN双量子阱结

构参数对子带间跃迁的光学性质和电子分布

的影响

3．1引言

与传统的AlxGal．。As／GaAs异质结构相比，AI，GaI．。N／GaN异质结构具有大的导

带偏移、大的自发极化和压电极化效应、大的纵向光学声子能量等特点。使得

AlxGal．Aq／GaN材料具有与AI。C_,a1．。As／GaAs系统不同的经典和量子行为。

Z‘nm)

图9 AlxGal．，N／GaN异质结构的导带结构和电子分布图。

图9给出了AlxGal．3q／GaN异质结构的导带结构和电子分布图，其中实线表示导

带结构，虚线表示电子分布图【110，11l】。GaN基半导体外延层中存在大的极化效应，

极化效应会对外延层中的极化电荷和极化感应电场的分布有很大的影响。Gain基材

料中的极化效应包括自发极化效应和压电极化效应。与传统的III．V族或II．VI族化

合物半导体如ZnO相比，GaN或／kiN的自发极化可比其大十倍以上，由自发极化在

外延层中引起的极化感应电场可达3MV／cm。另外，A1N外延层的自发极化是GaN
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的2．8倍，AI，GaI科合金的自发极化随其舢组份的增加而增大。因此在

Al一3a1_。N／GaN异质界面处存在大的极化场不连续和极化电荷面密度。对于缓冲层

是OaN的高质量全应变的AI。Gal．；N／GaN异质结构，AI：Gal。N外延层中具有大的压

电极化效应，由压电效应在外延层中引起的极化感应电场可达2MV／cm，而在异质

界面处引起的极化电荷面密度比AI。Gal．。As／GaAs高五倍以上。并且在Alfo-a,划外

延层中压电极化效应和自发极化效应是相互加强的，这使得A‘GaI。N／GaN异质界

面处的极化场不连续和极化电荷面密度进一步变大。这么大的极化场不连续可以

造成异质界面处的既窄又深的三角势阱，这将有利于二维电子气的限制，使得异

质界面处具有很高的二维电子气面密度(如图9所示)。即使在无人为有意掺杂的情

况下，在A蜘a1．0q／GaN异质界面处二维电子气面密度可高达_2x1013／cm2，远远超过
其它III．v族化合物半导体，高的二维电子气面密度可以大大提高A∞a1．小／GaN

HFET等半导体电子器件的性能，也是制作许多实用的半导体电子器件的理论基

础。
1

。

极化效应对基于带间跃迁的GaN基半导体材料的光学性质也有较大的影响

【112]。与GaAs基材料相比，极化效应使得Gab／基量子阱中带间跃迁的有效带隙宽

度减小，从而增加了带间跃迁的波长，同时它会部分解除价带子带和导带子带的

波函数在空间上的重叠。基于GaN基材料具有大的极化效应的特点，我们研究了极

化场对双量子阱中子带间跃迁的影响，另外，由于极化场的出现，使得双量子阱

的结构参数对子带间跃迁的影响也与没有极化场时平带情况的双量子阱有着显著

的区别。

3．2极化场的影响

图10给出了Alo．75Gao．25N／GaN双量子阱导带结构和波函数的模平方，在这里所

用的蚴l舢aN双量子阱的结构是10rim Alo 75Crao．25N／2．5rim GaN／lnm
Alo-5Gao．2sN／2。5rim OaN／10hm Alo．7sGao．2sN，其势垒层掺杂浓度为5，(101S／cm3。实线

表示极化场不连续为0时的平带情况，方框表示其费米能级；虚线表示极化场不连

续为2MV／cm时的情况，圆圈表示其费米能级。耦合双量子阱的子带按能量从小到

大依次为lodd、l一、20dd、2～子带。从图中可以看到，当没有极化场不连续的时



候，双量子阱的导带结构和波函数的模平方都是对称的，两个量子阱之间没有电

势降落，每个子带波函数在两个量子阱中都有分布；当有极化场不连续的时候，

双量子阱的导带结构和波函数的模平方不再具有对称性，两个量子阱之间出现一

个电势降落，奇序子带波函数主要分布在左边量子阱中，偶序子带波函数主要分

布在右边量子阱中，并且所有子带的位置都上升，偶序子带的位置上升的尤其多。

Position z(nm)

图10 AIo．75Gao．2sN／GaNgJ(量子阱的导带结构和波函数的模平方。其中实线表示极化

场不连续为0的情况，虚线表示极化场不连续为2MV／em的情况，点表示费米能级。

从图lO中可以看到，当没有极化场不连续的时候，如果势垒层掺杂浓度很小。

导带是平带，并且势垒层掺杂浓度为5x101$／em3，在室温的情况下，由于势垒层中

杂质的离化、离化施主杂质和电子的分离(电子向势阱移动)将使得势垒层导带

向下弯曲，势阱导带向上弯曲。但是无论势垒层中有无掺杂，当没有极化场不连

续的时候，Alo．75Ga025N／GaN_)qY．量子阱的导带结构是对称的，两个量子阱之间没有

电势降落，由于子带之间的共振，波函数在两个量子阱中都有分布并且波函数的

模平方是对称的，这将使得每个子带上所占据的电子在两个量子阱中的分布概率

相同。当有极化场不连续的时候，AlxGal．烈势垒层和GaN势阱中的极化感应电场将

导致电势降落yeF,l,的出现，由极化感应电场引起的两个量子阱阱底之间的电势
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降落为西以+P眦。如果假设每个子带上的电子分布在相应波函数的波峰处，由
于每个子带波函数的波峰在两个量子阱中的相对位置几乎相同，则由极化感应电

场引起的奇序子带和偶序予带之间的Stark shift可以被近似为由极化感应电场所引

起的两个量子阱之间的电势降落。另外由于极化感应电场所引起的两个量子阱中

相应的子带对之间(如基态子带对之间或激发态子带对之间)的Stark shift，从而

使得子带对之间的共振被解除，此时子带的波函数主要分布在其中一个量子阱中，

如图中虚线所示，这时我们可以认为奇序予带是左边量子阱中的子带，而偶序子

带是右边量子阱中的子带。和没有极化场不连续时的Alo．75Ga02sN／GaN双量子阱相

比，有极化场不连续时左边量子阱阱底向上的弯曲比没有极化场不连续时大得多，

由于奇序子带波函数的波峰位于量子阱的中央，因此左边量子阱中的奇序子带相

对于没有极化场不连续时往上平移了约0．16eV；有极化场不连续时右边量子阱中的

偶序子带相对于没有极化场不连续时平移了约0．26eV，而有极化场不连续时两个量

子阱之间的电势降落也是0．26eV。

The polarization field discontinuity(MY／era)

图ll极化场不连续AP对Alo．75Gao．．25N／GaN双量子阱中子带间跃迁波长的影响。

图11给出了极化场不连续△P(_蝎=鸠=鹋=叱)对A10．75Ga02sN／GaN

量子阱中从基态到激发态的子带间跃迁波长的影响，△P的变化范围是从0到
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3MV／em，Alo．75Ga025N／GaN92量子阱的计算结构和势垒层掺杂浓度与图10一致。

从图中我们可以看到极化场不连续对10dd．2一子带阀跃迁波长和1。，蚰一20dd子带闯

跃迁波长的影响较为显著，而对10dd．20dd子带问跃迁波长和1。。-2一子带间跃迁波

长的影响较小。lodd．2一子带问跃迁波长随极化场不连续的增加而变短，l。旷20dd
子带问跃迁波长随极化场不连续的增加而变长。

正如图10所显示的那样，当有极化场不连续时，由于量子阱中子带对之间发

生Stark shift，子带对之间的能量间距变大以及它们之间的共振被解除，奇序子带

波函数和偶序子带波函数分别主要分布在左边量子阱和右边量子阱中，因此奇序

子带和偶序子带分别可以认为是左边量子阱和右边量子阱中的子带。由于在极化

场不连续变化的过程中，势阱的宽度和阱深都没有变化，所以左边量子阱中奇序

子带之间的相对位置和右边量子阱中偶序子带之间的相对位置也不会发生大的变

化，因此极化场不连续对1删．20dd子带间跃迁波长和1盯2。。子带问跃迁波长的影
响较小；但是当极化场不连续变化的时候，它会使势垒层和势阱的导带发生弯曲，

从而微小的改变量子阱的有效阱深，因此1。埘-2删子带间跃迁波长和1一-2一子带
间跃迁波长随极化场不连续的改变会有微小的变化。由于极化场不连续引起的两

个量子阱之间的电势降落以及由此引起的子带对之间的Stark shift。基态和激发态

偶序子带相对于相应的奇序子带向高能量方向平移，从而致使10dd和2cv。子带之间

的能量间距变大，l。。和20dd子带之间的能量间距变小(见图10)·因此，load-2“m

子带间跃迁波长随极化场不连续的增加而变短，1。。．20dd子带间跃迁波长随极化场

不连续的增加而变长。

图12给出了不同极化场不连续时，Alo．75Gao．25N／GaN．x双量子阱中的电子分布，

其计算结构和势垒层掺杂浓度与图10一致。实线表示极化场不连续为6MV／cm的情

况，虚线表示极化场不连续为2MVlcm的情况，点画线表示没有极化场不连续的情

况。从图中可以看到，对于没有极化场不连续的情况，电子在两个量子阱中的分

布是对称的，而对于有极化场不连续的情况，电子在左边量子阱中的分布明显大

于在右边量子阱中的分布。随着极化场不连续的增大，左边量子阱中电子浓度增

加，而右边量子阱中电子浓度减小，同时两个量子阱中电子浓度的峰值都向左移。

Alo．75Gao。5N／GaN双量子阱中子带上的电子浓度随子带和费米能级之间能量差

的增大呈指数地减小。从图lO中可以看到，激发态和基态之间的能量间距至少是



300meV，这个数值是常温下的KT(26meV)十多倍。根据费米分布函数(23式)，

基态子带上的载流子占据数可以比激发态子带上的载流子占据数大em倍，从面对

于基态子带来说，激发态子带上的载流子占据数可以忽略不计，因此我们可以说

双量子阱中的电子浓度主要由其基态子带上的载流子占据数决定。电子的分布几

率与子带波函数的模平方成正比，因此，子带波函数的模平方表示了在该子带上

的电子浓度分布。对于没有极化场不连续的情况，双量子阱中所有子带的波函数

分布都是对称的，也就是说它们在两个量子阱中都有相同的分布，由于电子浓度

分布与波函数的模平方成正比，因而此时双量子阱中的电子浓度分布是对称的。

Position z(nm)

图12不同极化场不连续情况下，AIo．75Gao．25N／GaN双量子阱中的电子分布。

对于有极化场不连续的情况，由于1删和1一子带之间的共振被解除以及它们之间
相对的Stark shift，l删子带波函数主要分布在左边量子阱中，l一子带波函数主要

分布在右边量子阱中，因此，lodd子带上的电子主要分布在左边量子阱中，1一子

带上的电子主要分布在右边量子阱中。另外，由于10dd子带的能量位置比1一子带
低，因此，10dd子带上的电子比l。子带多。当有极化场不连续的时候，1删子带和

费米能级(如图10中圆圈所示)之间的能量差比没有极化场不连续时lodd子带和费

米能级(如图10中方框所示)之间的能量差小，而1～子带和费米能级之间的能量
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差比没有极化场不连续时l。。子带和费米能级之间的能量差大。由于子带上的电子

浓度随该子带和费米能级之间能量差的增加而呈指数地减小， lodd子带上的电子

浓度随着极化场不连续的增加而增加，而l～子带上的电子浓度随着极化场不连续

的增加两减小。由于极化场不连续的存在，Alo．7sGao．2sN／GaN双量子阱的阱底不再

是平的，而是三角形的量子阱，对于左边量子阱的倾斜边，有极化场不连续时比

没有极化场时的更陡，而对于右边量子阱的倾斜边，由起初的向左倾斜变为向右

倾斜并随极化场不连续的增大而变陡(见图10)，基态子带波函数的波峰移向左边，

因此两个量子阱中电子浓度的波峰随着极化场的增大而移向左边。

图13给出了极化场不连续△气对Alo 75GaolsN／GaN双量子阱中从基态到激发态

的子带间跃迁吸收系数的影响，界面处极化场不连续的变化范围是从0到3MV恤，
A10．75Gao茁N／0aN双量子阱的计算结构、势垒层掺杂浓度与图10一致。从图中我们

可以看到1。廿2一和1。n-20dd子带问跃迁吸收系数随极化场不连续的增大而减小，
10dd-20dd子带间吸收系数随极化场不连续的增大而增大，当极化场不连续小于

0．7MV／cm时，1。．2。。子带闻吸收系数随极化场不连续的增大而增大，当极化场

不连续大于0．7MV／cm时，l。舶．2。。子带间吸收系数随极化场不连续的增大而减小。

The polarization fieId discontinuity(MV／cm)

图13极化场不连续AP对Alo．75Gao．2sN／GaN双量子阱中子带间跃迁的吸收系数的

影响。



随着极化场不连续的增大，Alo_75Ga025N／GaN双量子阱中子带对之间的共振被

解除，子带的波函数不再在两个量子阱中都有分布，奇序子带波函数逐渐变为主

要分布在左边量子阱中，偶序子带波函数逐渐变为主要分布在右边量子阱中。这

样奇偶序子带之间波函数的重叠就随极化场不连续的增大而变小，因此，1。dd-2。。

和l一．2删子带问跃迁吸收系数随极化场不连续的增大而减小。对于10dd-20dd和

l一．2一子带间跃迁，决定其吸收系数的主要有波函数的重叠和基态子带上的载流
子占据数。左边量子阱中奇序子带波函数之间和右边量子阱中偶序子带波函数之

间的重叠随极化场的增大而增大(如图10所示)。另外，由上面所述可知，lodd子

带上的电子浓度随着极化场不连续的增加而增加，而l。。子带上的电子浓度随着极

化场不连续的增加而减小。对于lodd．20dd子带间跃迁，决定其吸收系数的两个因素

波函数的重叠和基态子带(10dd子带)上的载流子占据数都随极化场不连续的增大

而增大，因此1。甜-20dd予带间跃迁吸收系数随极化场不连续的增大而增大：对于

l。。．k。子带间跃迁，随着极化场不连续的增加，决定其吸收系数的两个因素，其

中一个因素波函数的重叠增加，另外一个因素基态子带上(1一子带)的载流子占

据数减小。当极化场不连续小于0．7MV／cm时，1一和2。v。子带波函数的重叠的增加

是主要的，因此，l。n_2一子带问吸收系数随极化场不连续的增大而增大；当极化
场不连续大于0．7MV／cm时，基态子带上(1。。子带)的载流子占据数减小成为主

要的因素，因此，1。n一2～子带间吸收系数随极化场不连续的增大而减小。

3．3中间耦合势垒层中Al组份的影响

图14给出了Ah．7sGao．2sN／GaN双量子阱导带结构和波函数的模平方，在这里

所用的AIlGaI．：／C,aN双量子阱的结构是10rim Alo．75Gao．25N／2．5nm GaN／Inm

Al，Gal．3q／2．5rim GaN／10nm Alo．75Gao．25N，其体势垒层和势阱之间界面处的极化场

不连续API----以为3MV／cm，在计算中我们假设各个势垒层外延层的弛豫程度是
一样的，势垒层掺杂浓度为5x101s／fr03。实线表示中间耦合势垒层中Al组份为0．05

的情况；虚线表示中间耦合势垒层中舢组份为0．6的情况。耦合双量子阱的子带

按能量从小到大依次为l删、l一、20dd、2一子带。从图中可以看到，除了l删
子带外，当中间耦合势垒层中舢组份很小的时候，其子带波函数在整个双量子阱



中都有分布，当舢组份很大的时候，其奇序子带波函数主要分布在左边量子阱中，

偶序子带波函数主要分布在右边量子阱中：另外随着越组份的增大，两个量子阱

之间的电势降落变小。

Position z(nm)

图14 Alo．75Gao_2sN／GaN双量子阱的导带结构和波函数的模平方。其中实线和虚线

分别表示中间耦合势垒层的AI组份X为O．05和0．6的情况。

中间耦合势垒层中Al组份X的变化将导致势垒层高度的变化，同时也将导致

势阱和中间耦合势垒层之间界面处极化场不连续AP2=必的变化。另外在计算中
我们假设势垒层的弛豫程度保持不变，因此并和AP2的关系可以表示成：

必=3．42x+0。8x2 MV／em， (53)

从3．2节中可知由极化感应电场引起的两个量子阱之间的电势降落为

听。‰押蹦0。另外，势垒层中极化感应电场的方向和势阱中的极化感应电场的方
向相反，如果势阱中极化感应电场的方向为正，则势垒层中极化感应电场的方向

为负。当中间耦合势垒层中Al组份增加的时候，其中的极化感应电场沿负向增大，

两个量子阱之间电势降落的表达式中的后一项也沿负向增大，因此

Alo．75Gao∞N／OaN双量子阱的两个量子阱之间的电势降落随中间耦合势垒层中Al

组份的增加而减小(如图14所示)。由于极化感应电场的出现致使量子阱的阱底

^>o-勺暑心口口。一_o=口口oU



形成一个三角形的量子阱，当中间耦合势垒层中Al组份x很小的时候，第一奇序

予带已经被限制在左边的三角形的量子阱中，因而中间耦合势垒层中舢组份工对

第一奇序子带波函数的分布几乎没有影响。而中间耦合势垒层中AI组份X对其它

几个子带波函数却有较大的影响，当灿组份X很小的时候，我们可以将双量子阱

看成一个单量子阱，而这个单量子阱的子带波函数在整个量子阱中都有分布，随

着舢组份的增加，中间耦合势垒层的增高，奇序子带波函数变成主要分布在左边

量子阱中，偶序子带波函数变成主要分布在右边量子阱中(如图14所示)。

图15绘出了中间耦合势垒层中越组份x对Alo．TsGa02sN／GaN双量子阱中子带

间跃迁波长的影响，其中越组份x的变化范围是从0到O．75，其它参数如计算结

构、界面处的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与图14一致。从图14中我们可以

看到1。『20dd和1。n．2。。子带间跃迂波长随中间耦合势垒层中灿组份的增加而减

小；而10dd_20dd和lodd．2。子带间跃迁波长随m组份的增加呈非单调的关系，都

是先随Al组份的增加而增加，后随Al组份的增加而减小。

The composition ofthe central barrier x

图15中问耦合势垒层的Al组份x对Alo．75Gao．25N／GaN双量子阱中子带间跃迁波

长的影响。

当中间耦合势垒层中Al组份x很小的时候，双量子阱可以被看成是单量子阱．
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随着中间耦合势垒层中舢组份的增加，单量子阱逐渐变成双量子阱，其单量子阱

的子带由第一、第二、第三、第四予带依次逐渐变成双量子阱的10dd、l一、20dd、

2。。子带。这样10dd和2删子带的位置随着越组份的增加而上升，而1一和2一
子带的位置随着Al组份的增加而下降。起初当Al组份很小的时候，增加～组份

对位置较低的lodd和1一子带的影响较大，而对20dd和2一子带的影响较小，此
时，10dd子带的位置随Al组份的增加而上升，l。。子带的位置随Al组份的增加下

降，而20dd和2一子带的位置随Al组份的增加几乎不变，因而lodd-20dd和lodd·2～

子带间跃迁波长随舢组份的增加而增加，1。cn-20dd和l一-2。。子带间跃迁波长随
舢组份的增加而减小。当Al组份较大的时候，此时10dd和l～子带已经被限制在

双量子阱中，因而增加舢组份对位置较低的1删和l一子带的影响很小，而对20dd

和k。子带的影响较大，此时，10dd和1一子带的位置随Al组份的增加几乎不变，

而20dd子带位置随m组份的增加而上升，2一子带位置随Al组份的增加而下降，
因此l。计20dd和l。I．20dd随舢组份的增加而减小。单量子阱随着中间耦合势垒层

中舢组份的增加逐渐变成双量子阱，而双量子阱的每个量子阱都比单量子阱时候

的阱宽窄，因而所有子带位置应该都随刖组份的增加而上升，尤其是2删和2一

子带的位置上升得更多，因此，所有的子带间跃迁波长包括l。妒2一和l一一2一
子带间跃迁波长随舢组份的增加而减小。综上所述，当中间耦合势垒层中舢组

份很小的时候，我们所计算的量子阱可以被看成是单量子阱，随着灿组份的增加，

该单量子阱逐渐变成双量子阱，单量子阱的基态和第二子带(第一激发态)逐渐

变成双量子阱的基态；单量子阱的第三(第二激发态)和第四(第三激发态)逐

渐变成双量子阱的激发态。另外，变成双量子阱后，其每个量子阱的宽度都小于

原来的单量子阱的宽度。主要是以上两个因素导致l。。I．20dd和l。一2。。子带间跃

迁波长随中间耦合势垒层中m组份的增加而减小，而10dd-20dd和lodd-2一子带间
跃迁波长随Al组份的增加呈非单调的关系。

图16给出了AkGal．。N／GaN双量子阱的中间耦合势垒层中舢组份不同的情况

下的电子分布，中间耦合势垒层中砧组份分别取O．05、0．6、0．75，其计算的结构、

极化场不连续和势垒层掺杂浓度都和图14一致。从图中我们看到，电子主要分布

在左边量子阱中，中间耦合势垒层中～组份对电子浓度的影响不大，左边量子阱

中电子浓度的峰值随Al组份的增加而增大，而且左边量子阱中电子分布的半高宽



随着A1组份的增加而减小，右边量子阱中电子浓度的峰值随灿组份的增加呈非

单调的关系，它先增加后减小。

Position z(nm)

图16中间耦合势垒层的舢组份x不同的情况下，A10|75G札25N／GaN双量子阱中的电

子分布。

从图14中可以看到，左边量子阱中的电子分布主要由10dd子带上的载流子占据

数决定，右边量子阱中的电子分布主要由1一子带上的载流子占据数决定，1。。子
带和lodd子带之间的能量差大于240meV，根据费米分布函数，这使得10dd子带上电

子的占据概率比l。。大很多，因而电子主要分布在左边量子阱中；由于势垒层中的

掺杂浓度是固定的，为5x10‘8^锄’，随着中间耦合势垒层中舢组份的增加，其中施

主的电离越来越大，这使得整个A。UhI小／GaN双量子阱中电子浓度增加，这就是

起初两个量子阱中电子浓度都随中间耦合势垒层中砧组份的增加而增加的原因；

随着中间耦合势垒层的增高，双量子阱的左边量子阱相对于原来的单量子阱的阱

宽变窄，因而10dd子带波函数理所当然被限制得更厉害，其分布范围比原来单量子

阱中得基态更窄，所以电子分布的半高宽随着～组份的增加而减小；另外当势垒

层高度增加到一定程度的时候，中间耦合势垒层中的施主已全部电离，因而整个
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双量子阱中的电子浓度不再随Al组份的增加而增加。

图17给出YAI,GaI，N缅N双量子阱的中间耦合势垒层中Al组份对其子带问跃

迁吸收系数的影响，舢组份的变化范围是从0N0．75，其计算结构、极化场不连续

和势垒层掺杂浓度与图14一致。从图中可以看到l砌一20dd子带问跃迁吸收系数和

l。扎-2。。子带间跃迁吸收系数随中间藕合势垒层中Al组份的增加而增加，1。蛐．20dd

子带间跃迁吸收系数几乎不随Al组份的变化而变化，lodd一2。。子带间跃迁吸收系数

先随Al组份的增加而增加，后随舢组份的增加而减小。

O。0 0．3 0．6

The composition ofthe central barrierx

图17中间耦合势垒层的舢组份x对A10。7sGa025N／GaN双量子阱中子带间跃迁吸

收系数的影响。

在这里吸收系数主要决定于波函数的重叠和基态子带的载流子占据数。在AI

组份变化的整个过程中10dd子带波函数都分布左边的三角形量子阱中，随着AJ组份

的增加，奇序子带波函数移向左边量子阱中，偶序子带波函数移向右边量子阱中，

因而l。dd子带和20dd子带波函数的重叠随Al组份的增加而增加，同时势垒层中掩主

的离化随～组份的增大而增加，量子阱中基态子带上的载流子占据数也随Al组份

的增加而增加，所以10dd-20dd子带间跃迁吸收系数随Al组份的增加而增加。在～组

份很小时，双量子阱可以被看成单量子阱。在单量子阱中第二子带(随着砧组份

的增加它将变成l一子带)和第四子带(随着舢组份的增加它将变成2～子带)波
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函数具有相同的对称性，根据偶极矩阵元的表达式(50)，波函数具有相同对称性

的两个子带之间的跃迁被禁止，当偶序子带波函数移向右边量子阱时，这两个偶

序子带波函数具有相反的对称性，它们之间的交叠积分随中间耦合势垒层中Al组

份的增加而增加，因而l。n．2一子带问跃迁吸收系数也随Al组份的增加而增加。起
初10dd子带被限制在左边的三角形量子阱中，当中间耦合势垒层中m组份很小的时

候，～组份的变化对lodd子带和2一子带波函数的分布几乎没有影响，另外正如图
16中所述，随着Al组份的增加，势垒层中施主的电离越来越大，基态10dd子带上的

电子浓度随着Al组份的增加而增加，因而10dd．2。。子带间跃迁吸收系数随Al组份的

增加而增加；当Al组份较大的时候，势垒层中施主已经完全离化，基态上的载流

子占据数随砧组份的增加变化不大，但是随着舢组份的增加2。。子带波函数逐渐移

向右边量子阱中，这使得lodd子带和2。。子带之间波函数的重叠大大减少，从而

lod,r2。。子带间跃迁吸收系数随Al鲴．份的增加而减小。

3．4中间耦合势垒层厚度的影响

Position z(nm)
’ ，

图18 Alo．7sGao．2sN／GaN双量子阱的导带结构和波函数的模平方。其中实线和虚线

分别表示中间耦合势垒层厚度乙为1．5nm和5．0nm的情况。
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国18给出了越o 75Gaol25NIG嘏量子阱的导带结构和波函数的模平方，在此所
用的AI如a1。N／GaN双量子阱的结构是10rim Alo 75Ga025N／2．5mu GaNIl。b

Alo．75Gaoa5N／2．5rim GaN／10nm Alo．75Gao．25N，其中间耦合势垒层厚度分别为l。5和

5．0rim，极化场不连续为3MV／em，势垒层掺杂浓度为5x1018，c一。实线表示中间耦

合势垒层为1．Snm的情况；虚线表示中间耦合势垒层为5．0rim的情况。耦合双量子

阱的子带按能量从小到大依次为10dd、l。。、20dd、k。子带。从图中我们看到，中

间耦合势垒层的厚度对奇序子带的位置几乎没有影响，但是偶序子带的位置随着

中间耦合势垒层厚度的增加而降低，两个量子阱之间的电势降落也随中间耦合势

垒层厚度的增加而减小。

从3．2节中可知由极化感应电场引起的两个量子阱之间的电势降落为

P民‰切R6如。因为A10．75Ga啦5N，GaN双量子阱的势垒层中极化感应电场的方向和

势阱中的极化感应电场的方向相反，如果假设势阱中的极化感应电场的方向为正，

则势垒层中的极化感应电场的方向为负。当中间耦合势垒层厚度增加的时候，则

两个量子阱之间电势降落的表达式中的后一项沿负向增大，因而，两个量子阱之

间的电势降落随着中间耦合势垒层厚度的增加而减小。另外正如3．2节所述，如果

将奇序子带看成左边量子阱中的子带，偶序子带波函数看成右边量子阱中的子带，

左右量子阱中相应的子带对之间的Stark shift近似为左右两个量子阱之间的电势降

落，由于两个量子阱之间电势降落随着中间耦合势垒层厚度的增加而减少，两个

量子阱中相应的子带对之间的Stark shift也随着中间耦合势垒层厚度的增加而减

少，另外由于中间耦合势垒层厚度对左边量子阱没有影响，因此，左边量子阱中

的子带随中间耦合势垒层的增加没有变化，而偶序子带随着中间耦合势垒层厚度

的增加而下降。

图19给出了趟o．TsGa02sN／GaN弼J．量子阱的中闻耦合势垒层厚度对双量子阱中子

带间跃迁波长的影响，其中间耦合势垒层厚度的变化范围是从0．5到5．0rim，双量子

肼的结构、界面处的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与图18一致。从图中我们可

以看到，Alo．7sGa025N／GaNgy．量子阱的中间耦合势垒层厚度对10dd一20dd和1“∞-2M予

带间跃迁波长的影响较小，而对l。衄．2一和l～．20dd子带间跃迁波长的影响较大。

l。越-k。和1。。．2一子带间跃迁波长随中间耦合势垒层厚度的增加而增加，l。”20dd
和1。。-20dd子带间跃迁波长随中间耦合势垒层厚度的增加而减小。

．53·



The width of the central barri呱nm)

图19中间耦合势垒层的厚度如对Alo．75Gao．25N／GaN双量子阱中子带间跃迁波长

的影响。

由于A10．7sC_rao．25N／CraN50],量子阱中两个量子阱之阅的电势降落为如，6加足矗曲，
并且双量子阱中相应的子带对之间的Stark slliR可以近似为两个量子阱之间的电势

降落。随着中间耦合势垒层厚度‰的增加，两个量子阱之间的电势降落减小，但是

左边量子阱几乎没有发生变化，因而被看作左边量子阱中的子带的奇序子带的位

置几乎没有变化，被看作右边量子阱中的子带的偶序予带的位置下降(如图18所

示)。这将导致1。妒乙。子带间跃迁波长随中间耦合势垒层厚度的增加而增加，

1。。-20d,t子带间跃迁波长随中间耦合势垒层厚度的增加而减小·另外，由于l～子

带的位置的下降，使得lodd子带上载流子占据数减小，1。。子带上载流子占据数增

加，这使得两个量子阱中的电子屏蔽效应有微小的改变，从而使得两个量子阱阱

底的形状有微小的改交，这将导致1删．20dd子带间跃迁波长随中间耦合势垒层厚度

的增加略有减小，l。。。幺I。。子带间跃迁波长随中间耦合势垒层厚度的增加略有增

加。

图20给出了Ah7sOao．25N／GaN双量子阱的中间耦合势垒层厚度不同的情况下的

电子分布，中间耦合势垒层的厚度分别为1．5、2．5、5．0nm，其计算结构，界面处
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的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与图18一致。从图中可以看到，随着中间耦合

势垒层厚度的增加，左边量子阱中电子浓度减小，而右边量子阱中电子浓度增加。

双量子阱中电子分布随着中间耦合势垒层厚度的增加而变得越来越对称。

Position z(nm)

图20中闯祸合势垒层厚度乙不同的情况下，Alo．vsGa025N／GaN双量子阱中的电子

分布。

正如上面所述，随着中间耦合势垒层的增加，Alo．75Ga025N／G龇N双量子阱的两

个量子阱之间的电势降落减小，并且两个量子阱中相应的子带之间的Stark shift减

小，偶序子带的位置也下降。这将导致右边量子阱中电子浓度随着中间耦合势垒

层厚度的增加而增加，由于电荷中性条件，整个双量子阱中总的电子浓度几乎保

持不变，因而左边量子阱中电子浓度随着中间耦合势垒层厚度的增加而减小，从

而使得Ah"Ga025N／GaN双量子阱中电子浓度的分布随着中间耦合势垒层厚度的

增加变得越来越对称。

图21给出了hto．75Gao西N／OaN双量子阱的中间耦合势垒层厚度对双量子阱中

子带间跃迁吸收系数的影响，中间祸合势垒层厚度的变化范围是从O．5到5．0rim，

其计算结构，界面处的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与图18一致。l。妒2一和
1。。．20dd子带问跃迁吸收系数随中间耦合势垒层厚度的增加剧烈地减少，】喇-2枷
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子带间跃迁吸收系数也随中间耦合势垒层厚度的增加而减少，而l。。-2。。子带间

跃迁吸收系数随中间耦合势垒层厚度的增加面增加。

The width ofthe central barrier(rim)

图2l中间耦合势垒层的厚度如对仙．75Gao．2sN／GaN双量子阱中子带间跃迁吸收

系数的影响。

随着Alo．TsGao．zsN／GaN双量子阱的中间耦合势垒层厚度的增加，子带波函数的

隧穿减小，从而奇序子带波函数和偶序子带波函数的重叠减少，因此，lodd-2c。和

l。旷20dd子带间跃迁吸收系数随中问耦合势垒层厚度的增加而剧烈地减少。另外由

费米分布函数可知我们所计算的双量子阱中的电子主要占据在基态子带上，正如

图20所示，随着双量子阱的中间祸合势垒层厚度的增加，lodd子带上电子浓度减少，

l一子带上电子浓度增加，而奇序子带波函数之间和偶序子带波函数之间的重叠随
着中间耦合势垒层厚度的增加几乎保持不变，因此，1删．20dd子带间跃迁吸收系数

随中间耦合势垒层厚度的增加而减少，而l。旷2一子带间跃迁吸收系数随中间耦合
势垒层厚度的增加而增加。

3．5势垒层中掺杂浓度的影响
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图22给出了Al，Gal．,N／GaN双量子阱导带结构和波函数的模平方，在这里所

用的AIDal．小／GaN双量子阱的结构是10nm Aloj5Gao．2sN／2．5nm GaN／Inra

Alo 75Ga025N／2．5nm GaN／10nm Alo7sGaoasN，界面处的极化场不连续为3MV／cm。

实线表示势垒层掺杂浓度为7x101S／cm3的情况，方框表示其费米能级；虚线表示

势垒层掺杂浓度为7x10‘9／era3的情况，圆圈表示其费米能级。耦合双量子阱的子

带按能量从d,N大依次为lodd、l。。、20dd、2一子带。从图中我们看到，随着掺
杂浓度的增加，导带向下弯曲更多，双量子阱的有效阱深变浅，基态子带的位置

上升，激发态子带的位置下降，另外激发态子带位置高于体势垒层的导带边，并

且激发态子带波函数在体势垒层有分布。

Position z(nm)

图22 Alo．TsGao．25N／GaN双量子阱的导带结构和波函数的模平方。其中实线和虚线

分别表示势垒层掺杂浓度ND为7x1018／cm3和7x1019／cma的情况。

从图中可以看到，由于势垒层掺杂浓度的增加，离化施主和电子浓度也随之

增加，电子会移动到量子阱中从而使得离化施主和电子在空间上分离，根据泊松

方程，空间电荷将引起电场的变化，从而使导带发生弯曲，在这里使得势垒层导

带往下弯曲，势阱导带往上弯曲。势阱导带往上的弯曲引起阱底上升，从而基态

子带位置上升，另外由于导带的弯曲使得双量子阱的有效势阱深度变浅，因而激
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发态子带的位置下降，甚至双量子阱不能限制激发态子带，使得激发态子带的位

置高于体势垒层的导带边，其波函数隧穿到体势垒层导带弯曲形成的“量子阱”中·

图23给出了不同势垒层掺杂浓度的情况下，极化场不连续对AIo．75Gao．25N／GaN

双量子阱中lodd．2。子带间跃迁波长的影响。其势垒层掺杂浓度分别为

5×101‰缸，、2x10'8／cm3、5×10Is／cm3和Ixl01％m3，极化场不连续的变化范围为0

到3MV／cm，计算结构与图22一致。从图中可以看到，l。驴2。。子带间跃迁波长

随势垒层掺杂浓度的增加而增加，另外，对于越大势垒层掺杂浓度的双量子阱，

极化场不连续对l。甜2。。子带间跃迁波长的影晌越小。

The polarization field discontinuity(MV／cm)

图23不同势垒层掺杂浓度ND情况下，极化场不连续对Alo．75Gao_25N／GaN双量子

阱中1删．2～子带间跃迁波长的影响。

随着势垒层掺杂浓度的增加，导带弯曲程度的增加和有效量子阱深度的变

浅，其基态子带和激发态子带之间能量差随之减小，因而l。驴2一子带间跃迁波
长随着势垒层掺杂浓度的增加而增加。对于势垒层掺杂浓度比较大的情况，极化

场不连续对2～子带位置的影响比较小，而对于势垒掺杂浓度比较小的情况，极

化场不连续对乞。子带位置的影响比较大，因此，相对于势垒层掺杂浓度较小时

的情况，势垒层掺杂浓度较大时10dd．2一予带间跃迁波长对极化场不连续的变化
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不太敏感。

图24给出了不同势垒层掺杂浓度情况下，Ato75Gao．2sN／GaN双量子阱中的电

子分布，其中势垒层掺杂浓度分别为2x1017／cm3、7x101s／crn3、2x1019[cm3和

7x1019／cm3，计算结构和界面处的势垒层掺杂浓度与图22一致。从图中可以看到

AIo∞Gao．25N硒aN双量子阱的两个量子阱中电子浓度的峰值随势垒层掺杂浓度的

增加而增加，并且电子在双量子阱中的分布随着势垒层掺杂浓度的增加变得越来

越对称。另外左边量子阱中电子浓度的峰值随着势垒层掺杂浓度的增加而向左移

动，右边量子阱中电子浓度的峰值随着势垒层掺杂浓度的增加而向右移动。

O．00E+000

5．00E．卜019

0．00E+000

1．00E．卜020

0．oOE+000

2．00E州)20

0．00E+000

Position z(nm)

图24不同势垒层掺杂浓度ND情况下，A1075Ga02sN／GaN双量子阱中的电子分布。

随着Aln75Ga025N／GaN双量子阱的势垒层掺杂浓度的增加，由于施主的离化及

电子的移动，势阱中的电子浓度也随之增加。另外，由于极化场不连续和电子屏

蔽效应共同作用的结果，使得左边量子阱的阱底上升，其基态子带的位置也随之

上升，而右边量子阱中的基态子带的位置相对变化不大，从而l删子带和l～子

带之间的相对位置减小了，这使得它们和费米能级之间具有相差不多的能量间距，
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而两个量子阱中的电子浓度具有差不多大小的峰值，因此Ah75Gao∞N／GaN双量子

阱中的电子分布随着势垒层掺杂浓度的增加变得越来越对称。

图25给出了不同势垒层掺杂浓度的情况下，极化场不连续对Alo．75Ga025N，GaN

双量子阱中1。”2一子带间跃迁吸收系数的影响。其势垒层掺杂浓度分别为
5x1017／cm3、2×1018／cm3、5x101S／cm3和lxl019／cm3，极化场不连续的变化范围是从

0到3MV／cm，计算结构与图22一致。从图中可以看到，1。瞰-2。。子带间跃迁吸收

系数随势垒层掺杂浓度的增加而增加，另外，对于越大势垒层掺杂浓度的双量子

阱，极化场不连续对10dd．2一子带间跃迁吸收系数的影响越大，当极化场不连续
在2．5MV／em附近时，各种势垒层掺杂浓度情况下的10dd．2。。子带间跃迁吸收系数

为0。

g

．y
∞
∽

The polarization field discontinuity(MV／cm)

图25不同势垒层掺杂浓度ND情况下，极化场不连续对Alo．75Gao-2sN／GaN双量子

阱中lodd-2一子带问跃迁吸收系数的影响。

随着AIo．75Gao∞N／GaN双量子阱的势垒层掺杂浓度的增高，势垒层中施主的电

离和电离电子的移动，势阱中电子浓度增加。另外在我们的计算结构中，双量子

阱中的电子主要占据在基态上，由第二章可知，吸收系数主要由基态上的电子浓

度、波函数的交叠积分和洛伦兹线形函数决定，因此1。扩2。。子带间跃迁吸收系

数随着势垒层掺杂浓度的增大而增大。势阱中电子浓度较大的时候，由于



AIo75Gao．25N／GaN双量子阱体势垒层的弯曲，极化场不连续使得原本在体势垒层导

带附近的激发态子带的位置高于体势垒层，从而激发态子带波函数在体势垒层弯

曲所形成的量子阱中也有相当的分布，然而lodd子带在体势垒层中没有分布，这使

得极化场不连续对lo甜子带波函数和乞。子带波函数之间的重叠的影响较势垒层

掺杂浓度较小的时候大，因此，和势垒层掺杂浓度较小时的情况相比，势垒层掺

杂浓度较大时10dd．2～子带间跃迁吸收系数随极化场不连续的变化更为敏感。另

外当极化场不连续在2．5MV／cm附近时，10dd子带波函数和2。。子带波函数之间几

乎没有重叠，因而10dd-2一子带间跃迁吸收系数很小，几乎为0。

本章小结

GaN基材料系统是一个具有大的压电和自发极化效应的系统，和那些没有极化

效应或者极化效应很小的材料如GaAs系统相比，这个极化效应使得GaN的能带分

布情况大不一样。例如：对于AI，Gal．xN／GaN异质结构，即使不加外加电场，也会

在异质结构面处形成很深很窄的三角形量子阱，并且在异质结构界面处形成增强

型沟道、其中具有很高的载流子浓度。本章通过自洽求解薛定谔方程和泊松方程

的方法研究了极化效应及AJo．75Gao∞N／GaN双量子阱的结构参数对子带间跃迁的影

响。通过数值计算研究发现极化效应使得双量子阱的导带结构，波函数分布和电

子分布具有不对称性，双量子阱的两个量子阱之间出现一个大的电势降落。同时

极化感应电场使得量子阱中的子带发生Stark shift，由于Stark shift奇偶序子带之间

的共振被解除，奇序子带波函数主要分布在左边量子阱中，偶序子带波函数主要

分布在右边量子阱中，从而可以将奇序子带近似看成左边量子阱中的子带，偶序

子带近似看成右边量子阱中的子带，这样，奇偶序子带之间的Stark shift可以近似

为两个量子阱之间的电势降落。双量子阱的使用是为了获得三能级或四能级系统，

无论是利用双量子阱来获得三能级系统还是四能级系统，10dd·2～子带问跃迁都具

有非常重要的意义。l。"2一子带间跃迁波长和吸收系数随着极化场不连续的增大
而减小。另外由于极化效应的存在，使得双量子阱的结构参数对子带间跃迁的影

响也和平带时双量子阱的结构参数对子带间跃迁的影响不同。Ato．75C,ao．25N／GaN双

量子阱中的10dd．2一子带间跃迁波长随着中间耦合势垒层中Al组份的增加变化不



大，10dd幺。子带间跃迁吸收系数随中间耦合势垒层中舢组份的增加先变大后变

小，当中同耦合势垒层中越组份为0．45时，1删_2一子带闻跃迂吸收系数具有最大
值。l。计拓。子带问跃迁波长随着中间耦合势垒层厚度的增加而增加，而10dd．2。

子带间跃迁吸收系数随着中间耦合势垒层厚度的增加而减小．10dd一2ev。子带间跃迁

波长和吸收系数随着势垒层掺杂浓度的增大而增大，其中当势垒层掺杂浓度小于

2x101s／era3时，势垒层掺杂浓度对10dd一2Ⅲ子带问跃迁波长影响不大，而对l。衄-2Ⅲ

子带间跃迁吸收系数影响较大。综上所述，要想利用对称的Alo．75Ga025N／GaN双量

子阱获得短波长的10dd-2。。子带问跃迁的同时获得较大的loaa-2。子带闻跃迁吸收

系数，可行的办法是适当降低中间耦合势垒层中的Al组份和减小中间耦合势垒层

厚度，另外在势垒层掺杂浓度小于2x101S／cm3的情况下，增加势垒层掺杂浓度可以

保持在1od‘r2～子带间跃迁波长不变的情况下较大的增加10dd-2。予带间跃迁吸收

系数。



第四章极化场及AlxGal．xN／GaN双量子阱结

构参数对Anticrossing gap的影响

4．1引言

从第三章我们看到，由于GaN基半导体材料具有强的极化效应，使得GaN基双

量子阱的行为和CJaA$基双量子阱大不相同。对于周期性边界条件下的中间耦合势

垒层足够薄的AlxGal．xAs，GaAs双量子阱，如果其两个GaAs量子阱的阱深和阱宽都

一样，其它结构参数和掺杂浓度也是对称的，则这个双量子阱的导带结构、波函

数分布和电子分布都是对称的。两个量子阱中相应的子带之间具有相同的能量，

众所周知具有相同能量的子带上的电子会发生共振隧穿从一个量子阱隧穿到另一

个量子阱【113】。这样利用A1。Gal。As／GaAs双量子阱很容易实现三能级或四能级系

统，从而有利于实现工作在中红外的超快双色光电子器件。而对于周期性边界条

件下的AI，Gal．,,N／GaN双量子阱，即使两个GaN量子阱的阱深和阱宽一样，同时其

它结构参数和掺杂浓度是对称的，由于极化场的存在，使得AI。Gal．xN／GaN双量子

阱的导带结构不对称，两个量子阱之问出现一个大的电势降落。这使得两个量子

阱的基态(或激发态)子带对之间出现一个大的Stark shiR，从而基态(或激发态)

子带对不再具有相同的能量，子带上的电子也不再发生共振隧穿，此时，每个子

带的波函数主要分布在其中一个量子阱中，电子分布也不对称。在这种情况下即

使剐如aI朋aN双量子阱的中问耦合势垒层很薄，其中一个量子阱中的子带上的
电子隧穿到另一个量子阱中的概率也很小，这样很难实现三能级或四能级系统。

为了利用A】。Gal．烈／GaN双量子阱得到三能级或四能级系统，我们必须增加子带上

电子从一个量子阱到另一个量子阱的隧穿概率。一个行之有效的办法是使两个量

子阱中的子带对之间重新发生共振，使其波函数在两个量子阱中都有大的分布。

我们可以有两种方法来实现子带对之间的共振：其一是加电场，使量子阱中的子

带发生Stark shift，从而调节基态(或激发态)子带对之间的能量间距，当基态(或

激发态)子带对之间的能量间距近似为0时基态(或激发态)子带对发生共振：其

二是变化其中一个量子阱的阱宽来调节该量子阱中子带的能量位置以及它和另一



个量子阱中相应的子带之间的能量间距，比如：对于本文中的计算模型，适当加

宽右边量子阱的阱宽，使其中子带的能量位置下降以至和左边量子阱中相应的子

带之间发生共振，适当减小左边量子阱的阱宽，使其中的子带的能量位置上升也

可以达到共振的目的。在本章中，我们主要是通过加电场的方法来实现子带对之

问的共振，并研究了共振时的aⅡticrossing现象，以及赳xGal。【N舱aN双量子阱的结

构参数舜janticrossing gap的影响。在下一章中，我们主要是通过变化量子阱宽度的

方法来实现子带对之间的共振，并设计了三能级或四能级系统的双量子阱，这种

结构的A|xGal．，N／GaN双量子阱对工作于光纤通信波段的超快双色光电子器件有很

大的应用潜力。

4．2 Anticrossing和anticrossing gap

图26左边的图表示外加电场对两个量子阱之间没有耦合的双量子阱的影响。右边

的图表示外加电场对耦合双量子阱的影响。

正如本章引言所述，如果双量子阱中的子带对具有不相同的能量，可以通过
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加外电场的办法来调整子带对之间的相对的能量间距。图26就是外加电场对双量

子阱以及其子带的影响，左边的图表示没有耦合的双量子阱，右边的图表示耦合

双量子阱『114]。所加的外电场方向向左，电场大小为从上到下依次增大。从左边

的图我们看到，起初右边量子阱中子带的能量位置高于左边量子阱，随着所加电

场的增大，右边量子阱中子带的能量位置相对于左边量子阱中的子带位置下降。

如果所加电场的大小合适，左边量子阱和右边量子阱中的子带对可以具有相同的

能量。如果所加电场进一步增大，右边量子阱中子带的能量位置相对与左边量子

阱进一步下降，以至右边量子阱中子带的能量位置低于左边量子阱中的子带位置。

这样我们不难想像，如果我们作一个横坐标为外加电场，纵坐标为子带的能量位

置的图，对于没有耦合的双量子阱，左右两个量子阱中的子带应该交叉，其中交

叉点表示两个量子阱中的子带对具有相同能量时的情况。

Applied electric field(MV／cm)

图27 J,bDN电场对双量子阱中子带的能量位置的影响。实线和虚线表示没有耦合的

两个量子阱中子带；空心方块和实心三角形表示耦合双量子阱中子带。

图27表示外加电场对双量子阱中子带的能量位置的影响，其中实线表示没有

耦合时双量子阱的右边量子阱中的子带，虚线表示没有祸合时双量子阱的左边量

子阱中的予带；而空心方块表示耦合双量子阱中的偶序子带，实心三角形表示耦
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合双量子阱中的奇序子带。从图27可以看到，起初，实线的能量比虚线高，随着

外加电场的增大，实线和虚线之问的相对位置先减小直至交叉，而后又增加，并

且实线的能量比虚线低，正如前面所说，非耦合的两个量子阱中的子带发生交叉，

交叉点表示两个量子阱中的子带具有相同的能量。而对于耦合双量子阱的情况，

从图27中我们可以看到，起初空心方块和实心三角形所表示的子带之间的篚量间

距随电场的增大而减小，减小到某一有限最小值后，子带之间的能量间距随电场

的增大而增大。在所加电场增大的过程中，空心方块所表示的子带的能量位置始

终高于实心三角形所表示的子带位置，它们不会发生交叉，这种不发生交叉的现

象叫做antierossing现象。

． 图26右边的图显示了实现anticrossing的过程。从该图中可以看到，起初当外加

电场很小的时候，具有较低能量的子带的波函数主要分布在左边的量子阱中，而

具有较高能量的子带的波函数主要分布在右边的量子阱中。随着外加电场的增大，

具有较低能量的子带的波函数逐渐隧穿到右边的量子阱中，而具有较高能量的子

带的波函数逐渐隧穿到左边的量子阱中。随着两个量子阱中子带对的能量问距的

减小，两个子带的波函数在两个量子阱中都有分布，当两个子带的能量间距最小

时，两个子带中每个子带的波函数在两个量子阱中都有差不多相等的分布，也就

是说两个子带中每个子带上的电子分布在左边量子阱和右边量子阱中的概率差不

多各为50％。当电场进一步增大时，具有较低能量的子带的波函数进一步隧穿到

左边的量子阱中，具有较高能量的子带的波函数进一步隧穿到右边的量子阱中。

最终，具有较低能量的子带的波函数由主要分布在左边的量子阱中变为主要分布

在右边的量子阱中，而具有较高能量的子带的波函数由主要分布在右边的量子阱

中变为主要分布在左边的量子阱中．也可以这么说，随着外加电场的增大，左边

量子阱的子带通过其波函数的隧穿最终变成了右边量子阱的子带，而右边量子阱

的子带通过其波函数的隧穿最终变成了左边量子阱的子带。因此，从本质上讲这

两个量子阱中的子带是通过其波函数的隧穿实现]"antierossing的。

图28表示了外加电场对图27中基态子带对和激发态子带对的能量间距的影

响，其中实线表示两个量子阱中基态子带对之间的能量间距，虚线表示两个量子

阱中激发态子带对之间的能量间距。可以看到基态子带对和激发态子带对之间的

能量间距先是随着外加电场的增加而减小，后是随着外加电场的增加而增大，但



是无论是基态子带对还是激发态子带对之间的能量间距都存在一个不为0的有限

最小值【115，116]。而且基态子带对之间能量间距的最小值小于激发态子带对之间能

量间距的最小值。这个不为O的有限最小值就是anticrossing gap，它可以用来衡量

耦合双量子阱的两个量子阱之间的耦合程度。

Applied electric field(MV／cm)

图28外加电场对基态和激发态子带对之间能量间隔的影响。

图29给出了外加电场对双量子阱中子带对之间能量间距和该子带对之间的偶

极跃迁矩阵元的影响，实线(相应于左边的纵坐标)表示能量间距，虚线(相应

于右边的纵坐标)表示偶极跃迁矩阵元【117】。从图中我们可以看到，当双量子阱

中子带对之间的能量间距随外加电场减小的时候，子带对之间的偶极跃迁矩阵元

随外加电场增大；当子带对之间的能量间距随外加电场增加的时候，子带对之间

的偶极跃迁矩阵元减小；在子带对之间的能量间距的最小值处，子带对之间的偶

极跃迁矩阵元具有最大值。正如式子(51)所显示的那样，偶极矩阵元主要描述

的是参与跃迁的两个子带的波函数在空间上的重叠。起初，子带对中的一个子带

波函数主要分布在双量子阱中的一个量子阱中，而另一个子带波函数主要分布在

另一个量子阱中，此时，这两个子带的波函数几乎没有重叠。随着外加电场的增

大，双量子阱中子带对之间的能量间距减小，子带对之间的共振也增强，同时两
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个子带波函数的隧穿也增大，两个子带波函数从分别主要分布在双量子阱的不同

量子阱中变为在两个量子阱中都有分布，这样这两个子带波函数在空间上的重叠

增大，偶极跃迁矩阵元也增大。反之亦然。当双量子阱中子带对之间的能量间距

具有最小值时，予带对之问的共振最强，子带波函数在两个量子阱中的分布大致

相同，此时两个子带波函数在空间上完全重叠，因此偶极跃迁矩阵元最大。在其

它条件相同的情况下，波函数重叠少，则这两个子带之间跃迁的吸收系数就小，

如果波函数重叠大，则这两个子带之间跃迁的吸收系数就可能大。之所以说可能，

是因为吸收系数的大小不仅仅取决于两个波函数重叠的大小，还取决于两个波函

数的对称性，但是两个波函数在空间上重叠大是获得大的吸收系数的必要条件。

≈
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Electric Field(kVcm‘1)

图29，外加电场对双量子阱中子带对之间的能量间距和其跃迁矩阵元的影响。图

中实线表示子带对之间的能量间距，虚线表示子带对之间的跃迁矩阵元。

理论上可以这么解释[118，119】，当耦合双量子阱中子带对之间的能量f．7距减小

时，予带对之f．-j的相互作用增强以及由此产生的微扰势增大，这种相互作用反过

来又会影响这两个子带。并使这两个子带的能量重新分配。这两个子带相互作用

的哈密顿量可以表示为：

删=(乞蛩)， cs∞
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其中，E旃示非耦合的左边量子阱中子带的能量：‰加表示非耦合的右边量子阱
中子带的能量：y秘呦，表示左右量子阱中子带对之间的相互作用。要得到非零解，

它必须满足久期方程：

I％一E％删I—
I％哪E哪一叫 (55)

由此可以得到能量重新分配后耦合双量子阱的两个子带的能量分别可以表示为：

‰=丢k+E哪+厄了瓦再砭=1，

％=昙k+‰一厄ii瓜]， (s6)

其中，历。和E础分别表示能量重新分配后耦合双量子阱的偶序子带和奇序子带的

能量。从以上的公式中我们可以看到，奇序子带和偶序子带之间的能量差为

√‰-E硼)2+4嘿一哪。只要存在相互作用，即只要％加姆舯不为o，奇序子带和
偶序子带之间的能量差就不为0，也就是说耦合双量子阱的子带对之间永远不会发

生交叉，这就从理论上解释了耦合双量子阱的anticrossing现象。当耦合前左右量子

阱中的子带具有相同的能量的时候，耦合后此时的能量差最小，12％嘞l给出了

这个最小的能量差(BPanticrossing gap)的理论值。更为直观的解释是，当非耦合

的两个量子阱中的子带具有相同的能量时，这两个子带是简并的；此时对于耦合

双量子阱这两个子带之间的相互作用最大、共振最强，它们之间的相互作用产生

一个微扰势并使这两个简并的子带劈裂成两个具有不同能量的子带，此时它们之

间的能量差就是anticrossing gap。为了理解anticrossing现象，在这里我们可以将子

带对比作两个带有同种电荷的相向运动的电子，当它们相互靠近时，它们之问的

库仑相互作用随之增加，由于库仑排斥力的存在，这两个电子不会发生碰撞，也

就是这两个电子之间的距离无论怎么小，但不会为0，最终这两个电子会由相向运

动交为背向运动。但是对于一个具体的半导体双量子阱，尤其是象GaN基这样的具

有大的极化效应的、导带结构不对称的半导体双量子阱，极化场和双量子阱的结

构参数对aInicfo豁illg gap的影响尚不清楚。本章以下的内容就是通过数值求解的方

法研究了异质结构界面处极化场不连续和双量子阱的结构参数对anticrossing gap

的影响。



4．3极化场不连续的影响

图30表示A10．2sGa0．75N／GaN双量子阱界面处的极化场不连续对双量子阱中子带

对之间的icrossing gap的影响，双量子阱的结构是10nm Alo．2sGao 75N／2．5nm

GaN／lnmAlo，2sGao．75N／2．5nm GaN／10rimAIo,25Gao．75N，极化场不连续的变化范围是

从O到3MV／cm，掺杂浓度是5x101S／cm3。图中实线表示基态子带对之间的

anticrossing gap，虚线表示激发态子带对之间的anticrossing gap·从图中可以看到

极化场不连续对基态和激发态子带对之间的anticrossing gap&乎没有影响。事实

上，极化场不连续和外加电场共同作用的结果是改变势垒和势阱的形状，它对中

间耦合势垒层的厚度以及相对于基态和激发态予带对的势垒层高度几乎没有影

响。因此我们可以得出结论：双量子阱的势阱和势垒层的形状)c寸anticrossing gap几

乎没有影响。
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Polarization field discontinuity(MV／cm)

图30极化场不连续对基态和激发态的anticrossing gap的影响。

4．4中间耦合势垒层中Al组份的影响



图31表示Alo．25‰75N／GaN3叉量子阱的中间耦合势垒层的～组份对其子带对之

间的anticrossing gap的影响，双量子阱的计算结构和4．3节不同的是中间祸合势垒层

中舢组份是变化的，中间耦合势垒层的Al组份x的变化范围是从0．15到0．75，极化

场不连续是3MV／em，势垒层掺杂浓度是5x101S／cm3。图中实线表示基态子带对之

间的anticrossing gap，虚线表示激发态子带对之间的anticrossing gap。从图中可以

看到，无论是基态子带对还是激发态子带对之间的antierossing gap都随

Alo．25Gao 75N／GaN双量子阱的中间耦合势垒层的Al组份的增加而减小。其中激发态

子带对之间的anticrossing gap只有当中间耦合势垒层的舢组份大于0．47时才有意

义。这是因为当中间耦合势垒层的Al组份小于0．47时，激发态子带的能量位置位于

中间耦合势垒层之上，此时双量子阱的上半部分相当于单量子阱，而激发态子带

实质上可以认为是单量子阱中的子带。对于单量子阱中的两个分立的能级是不会

发生耦合的，更不会有anticrossing现象，anticrossing现象仅仅是针对两个或多个耦

合的子带而言的，所以此时的激发态子带对也就根本谈不上具有'antierossing gap。

只有当中间耦合势垒层的舢组份大于0．47时，激发态子带才会被限制在双量子阱

中，因此才有可能发生共振并谈得上具有anticrossing gap。

The A1 composition ofcentral barrier ofDQWs

图31双量子阱的中间耦合势垒层中Al组份对基态和激发态的anficrossing gap的影

响；插图是极化场不连续对基态和激发态的anticrossing gapf拘影响。

(AQg一拿曲磐嵩∞2。一兰《



正如第三章所述，Ato：sGao 75N／GaN92量子阱的中间耦合势垒层中Al组份的增

加将导致中间耦合势垒高度的增加，同时也导致势阱和中间耦合势垒层之间的极

化场不连续的增加。因为极化场不连续对anticrossing gap几乎没有影响，因此

A1025Gao．75N／GaN双量子阱的中间耦合势垒层中m组份对aaticrossing gap的影响可

以被看作是中间耦合势垒层的势垒高度对anticrossing gap的影响。随着中间耦合势

垒层中Al组份的增加，中间耦合势垒层相对于基态和激发态子带的势垒高度也增

加。因此，anticrossing gap随中间耦合势垒高度的增加而减小。由于中间耦合势垒

层相对于基态子带对的势垒高度总是大于其相对于激发态子带对的势垒高度，因

此在图28、30～33中，Alo．25Gao 75N／GaN耦合双量子阱的基态子带对的anticrossing

gap总是小于激发态子带对的anticrossing gap。

4．5中间耦合势垒层厚度的影响
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The central barrier width ofDQWs(nm)

图32双量子阱的中间耦合势垒层的厚度对基态和激发态的aaticrossing gap的影

响。

图32表示Alo．25Gao．75N／GaN双量子阱的中间耦合势垒层厚度对其子带对之间的

anticrossing gap的影响，其计算结构与4．3节不同的是其中间耦合势垒层的厚度是变



化的。中间耦合势垒层的厚度如的变化范围是从O到Snm，极化场不连续和势垒层

掺杂浓度与4．4节一致。图中实线表示耦合双量子阱的基态子带对的anticrossing

gap，虚线表示激发态子带对的anticrossing gap。从图32中可以看到，无论是基态

子带对还是激发态子带对的anticrossing gap都随中间耦合势垒层厚度的增加急剧

减小。和图3l相比可知，增加中间耦合势垒层的厚度对双量子阱中子带对的

anticrossing gap的影响要比增加中间耦合势垒高度的影响大得多。当中间耦合势垒

层的厚度为2nm时，子带对的anticrossing gapped,，几乎为0。这表明仅当中间耦合

势垒层的厚度小于2rim时，双量子阱中子带对之间才有明显的耦合；也可说仅当中

闻耦合势垒层的厚度小于2rim时，双量子阱的两个量子阱之间才有明显的耦合。

4．6对称双量子阱阱宽的影响

The well width ofDQWs(nm)

图33结构对称的双量子阱的阱宽对基态和激发态的anticrossing gap的影响。

图33表示结构对称的A10125GaonsN／GaN双量子阱的阱宽对anticrossing gap的

影响，其计算结构与4．3节不同的是双量子阱的阱宽是变化的，势阱宽度0的变化

范围是从1．5到3．0nm，极化场不连续和势垒层掺杂浓度与4．4节一致。图中实线

表示基态子带对之间的anticrossing gap，虚线表示激发态子带对之间的anticrossing

一>o—II一(I对∞∞II_lm∞—口．Ioll—H《



gap。图中基态和激发态子带对的anticmssing gap随A10．25Gao．TsN／GaN耦合双量子

阱的阱宽的增加而减小。随着量子阱的加宽，子带的能量位置将下降，势垒层相

对于子带的势垒高度将变高，从而量子阱的加宽等价于中间耦合势垒层的增高。

因此，双量子阱的阱宽对其子带对之间的anticrossing gap的影响等价于中间耦合

势垒层的高度对子带对之间的anticrossing gap的影响。由于子带对之间的

antierossing gap随中问耦合势垒层高度的增加而减小，所以子带对之间的

antierossing gap随双量子阱的阱宽的增加而减小。

本章小结

本章利用加外电场的方法系统地研究Tantierossing现象以及极化场不连续和

双量子阱的结构参数对anticroming gap的影响。由于GaN基半导体材料具有大的极

化效应，从而导致A10．25‰．75N，GaN双量子阱的两个量子阱之间具有大的电势降落，
以及其中的子带也将发生Stark shitt。对于具有对称结构的双量子阱，两个量子阱

中的基态和激发态原本应该发生共振隧穿、并具有对称的波函数分布和对称的导

带结构，由于极化场的出现和Stark shift，基态子带对之间或激发态子带对之间的

能量间距变大，共振被解除，每个子带的波函数由在两个量子阱中都有分布变为

主要分布在其中一个量子阱中。通过加外电场的方法可以调节两个量子阱中子带

对之间的能量间距，从而使子带对之间重新发生共振。正是由于子带对之间的共

振，随着外加电场的变化，子带对不会发生交叉，也就是说子带对之间的能量间

距不会为0，此Ilpanticrossing现象，子带对之间的能量间距具有有限的最小值，这

个有限的最小值就是anticrossing gap。本章同时也从理论上对anticrossing现象进行

了解释，理论上当子带对之间的能量间距变小时，它们之间的相互作用变大，这

种相互作用在量子力学上可以产生成微扰势，由于微扰作用使得子带对的能量重

新分配。对于原本具有相同能量的子带对，耦合时相互作用和微扰势最大，这个

微扰势使得原本简并的子带对分裂成两个具有不同能量的子带，此时这两个子带

之间的能量间距就是anticrossing gap。Antierossing gap的大小依赖于双量子阱的各

个参数，本章计算了极化场不连续、中间耦合势垒层中的AI组份、中间耦合势垒

层的厚度和量子阱的宽度对anticrossing gap的影响。发现界面处的极化场不连续对



antierossing gap几乎没有影响，极化场不连续和外加电场共同作用的结果是改变了

势垒层和势阱的形状，这表明势垒层和势阱的形状对anti凹osfing gap几乎没有影

响；而随着量子阱宽度的增加，量子阱中子带的位置将下降，这相当于相对于子

带的势垒高度增加了，因此，量子阱的宽度对anticrossing gap的影响最终可归结为

中间耦合势垒层高度对anticrossing gap的影响；由于中间耦合势垒层中Al组份的增

加将导致中间耦合势垒层高度的增加，同时也导致中间耦合势垒层和势阱之间界

面处的极化场不连续的增加，由于极化场不连续对antierossing g印几乎没有影响，

因此anticrossing gap随中间耦合势垒层高度的增加而减小；Anticrossing gap随中间

耦合势垒层厚度的增加而急剧减小，当中间耦合势垒层厚度大于2nm时，

antierossing gap)1l乎为0。Anticrossing gap可以用来衡量双量子阱的两个量子阱之间

的耦合程度。从以上的讨论可知，两个量子阱之间的耦合程度主要取决于相对于

量子阱中子带对的中间耦合势垒层的高度和厚度，另外，仅当中间耦合势垒层厚

度小于2nm时，双量子阱的两个量子阱之间才有明显的耦合。



第五章三能级或四能级系统的非对称

AI菇Gal_xN／GaN双量子阱的设计

5．1引言

从第三章我们看到，由于GaN基材料中存在大的极化效应，蜘l斟／GaN耦
合双量子阱的两个量子阱之问出现一个大的电势降落，同时双量子阱中奇偶序子

带之间出现Stark shift，从而相应的奇偶序子带之间的共振被解除，奇序子带波函

数主要分布在左边量子阱中，偶序予带波函数主要分布在右边量子阱中，这样奇

序子带波函数和偶序子带波函数之间的重叠大大减少，这使得从奇序子带到偶序

子带(或从偶序子带到奇序子带)的子带间跃迁吸收系数大大减少，因此将不利

于三能级或四能级系统的实现。本章通过固定左边量子阱，变化右边量子阱宽度

来调节偶序子带的位置，从而调节相应的奇偶序子带之间的相对位置，当相应的

奇偶序子带具有相同的位置时它们之间将重新发生共振，共振的子带波函数由主

要分布在其中一个量子阱中变成在两个量子阱中都有分布，这样奇序子带和偶序

子带之间又重新具有大的波函数重叠及大的子带问跃迁吸收系数，从而有利于三

能级或四能级系统的实现。

图34 A193al_，N／GaN阶梯形量子阱的导带结构和波函数分布图
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图34是Al，F_ral．烈／GaN阶梯形量子阱的导带结构和波函数分布图[120]。它主要

是利用基态到第二子带(1．2)和基态到第三子带(1-3)的跃迁来实现三能级的双色光

电子器件的。而在我们的A。kG咀1．,N／GaN量子阱中主要是利用10dd子带到20dd子带

(或l一子带到20dd子带)和10dd子带到乙。子带之间的跃迁来实现三能级(或四能
级)的双色光电子器件的。在同样AJ组份的情况下，双量子阱的1喇子带和20ea子

带之间(或l一子带和20dd子带之间)的能量间距比阶梯形量子阱中1子带和2子带
之间的能量间距大，因此与阶梯形量子阱相比，双量子阱可以比较容易地获得更

短的子带间跃迁波长。另外我们可以在量子阱宽变化范围不太大的情况下自由调

节20dd子带和2一子带之间的能量间距和子带间跃迁吸收系数。由绪论我们可以知
道GaN的LO声子能量是88meV，当子带间能量间距大于LO声子能量的时候，子带

间弛豫时间随着子带间能量间距的增大而增大，因此我们可以调节20dd子带和2。。

子带之间的能量间距并使其比GaN的LO声子能量大得不太多，这样可以得到尽可

能短的弛豫时间或尽可能快的双波长之间的转换速度[121】；此外我们也可以自由

的调节1删_2删子带间跃迁(或l。．20dd子带间跃迁)吸收系数和10dd-2一子带间跃
迁吸收系数的相对大小，从而可以使得1。甜-20dd子带间跃迁(或l。-20dd子带间跃迁)

和1删．2。。子带间跃迁具有差不多大小的吸收系数，这样非常有利于三能级或四能

级超快双色光电子器件的实现。

5．2三能级非对称双量子阱的设计

图35给出了非对称AlJ3al划／GaN双量子阱的右边量子阱宽度对从基态到激

发态的子带问跃迁吸收系数的影响。非对称双量子阱的结构是10 hill

Alo酆Gao．15Nil．63 fun GaN／I n．tn Alo．75C,-a025N／k nm GaN／10 nlll Alo 85Gao．15N，其中

右边量子阱宽度的变化范围是从1．55到2．55nm，体势垒层和量子阱之间界面处的

极化场不连续为2MV／cm，中间耦合势垒层和量子阱之间界面处的极化场不连续为

1．76MV／cm，势垒层掺杂浓度为5．0x1013／cnl，．其子带按能量从小到大依次为I删

子带、l一子带、20dd子带和2～子带。从图中可以看到1。甜-20dd子带间跃迁吸收
系数随着右边量子l!}}的加宽面减小，当右边量子阱宽度小于2．28nm的时候，

10dd．2一子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱的加宽而增加。当右边量子阱宽度是



1．91nm的时候，10dd．20dd子带间跃迁吸收系数和lodd-2。子带间跃迁吸收系数相交，

也就是说当右边量子阱宽度为1．91rim的时候，lodd名锄子带间跃迁和lodd-毛。子

带问跃迁具有差不多相同大小的吸收系数；当右边量子阱宽度大于2．28nm的时候，

l训．2～子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱的加宽而减小，同时1。。-2删子带间

跃迁吸收系数随着右边量子阱的加宽而增大。当右边量子阱宽度是2．77nm的时候，

10dd-2一子带问跃迁吸收系数和l一-20dd子带间跃迁吸收系数相交，也就是说当右

边量子阱宽度为2．77nm的时候，lodd．2一子带间跃迁和1一．20dd子带间跃迁具有
差不多相同大小的吸收系数。

The width ofthe right well(rim)

图35 Alo．85Gao．15N／GaN耦合双量子阱的右边量子阱宽度对从基态到激发态的子带

间跃迁吸收系数的影响。

正如第三章第四章所述，和加外电场一样，变化双量子阱的一个量子阱宽度

也可以起到调节奇偶子带之间的相对位置，从而调节他们之间相互作用的大小以

及子带波函数在双量子阱中的分布。起初当右边量子阱宽度小于或等于左边量子

阱宽度时，偶序子带位置高于奇序子带位置，而且奇序子带波函数和偶序子带波

函数分别主要分布在左边量子阱和右边量子阱中。随着右边量子阱的加宽，其中

的偶序子带位置随之下降，偶序予带相对于奇序子带的位置也随之下降，基态子

带对之间的能量差和激发态子带对之间的能量差也随之减小。由于子带对的
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antierossing现象，随着右边量子阱的加宽，奇序子带波函数逐渐从左边量子阱隧

穿到右边量子阱中，而偶序子带波函数却逐渐从右边量子阱隧穿到左边量子阱中。

加外电场可以使同一量子阱中的基态子带和激发态子带具有相同的Stark shift，与

加外电场调节子带的位置不同，由量子力学可知，同一量子阱中的激发态子带位

置随着量子阱宽度的变化比其中的基态子带大。当右边量子阱宽度的变化范围是

从1．55到2．55nm时，右边量子阱中的基态子带位置变化相对较小，而激发态子带

位置变化相对较大，从而右边量子阱中的基态子带位置始终高于左边量子阱中的

基态子带位置，而右边量子阱中的激发态子带位置从高于左边量子阱中的激发态

子带位置变为低于左边量子阱中的激发态子带位置。从而双量子阱中的基态子带

对不会发生antierossing现象，而激发态子带对会发生anticrossing现象。因此当右

边量子阱宽度的变化范围在1．55nm和2．55nm之间时，10dd子带波函数始终主要分

布在左边量子阱中，l一子带波函数始终主要分布在右边量子阱中，而20dd子带波
函数随着右边量子阱的加宽而逐渐从左边量子阱隧穿到右边量子阱中，2。。子带波

函数随着右边量子阱的加宽而逐渐从右边量子阱隧穿到左边量子阱中。这使得l删

子带波函数和20dd子带波函数的重叠随着右边量子阱的加宽而减小，10dd子带波函

数和2。。子带波函数的重叠随着右边量子阱的加宽面增加，同时l。子带波函数

和20dd子带波函数的重叠也随着右边量子阱的加宽而增加。另一方面，随着右边量

子阱的加宽，l一子带和lodd子带之间的的能量差减小，根据费米分布函数，10dd

子带上的载流子占据概率和1一子带上的载流子占据概率之差减小，从而lodd予
带上的2D电子浓度随着右边量子阱的变宽而减少，1。。子带上的2D电子浓度随

着右边量子阱的变宽而增加。由第三章可知，在我们所计算的双量子阱中，子带

间跃迁吸收系数主要由初态子带上的载流子占据数、初末态子带间波函数之间的

重叠和洛伦兹线形函数决定，而子带间跃迁吸收系数的变化则主要由基态子带上

载流子占据数的变化和初末态子带波函数之间重叠的变化引起。因此，l删-20dd子

带问跃迁吸收系数随着Alo．ssGao．15N『GaN耦合双量子阱的右边量子阱宽度的增加

而减小；1。m-20dd子带问跃迁吸收系数随着右边量子阱宽度的增加而增大；对于

l砌．2。。子带间跃迁吸收系数，引起它变化的两个因素中，波函数的重叠增加，而

10dd子带上的载流子占据数却减小，当右边量子阱宽度小于2．28nm的时候，波函

数重叠的增加是主要的，因而10dd．2一子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱宽度



的增加而增加，当右边量子阱宽度为1．91nm时，它和10dd-20dd子带间跃迁吸收系

数相交；当右边量子阱宽度大于2．28nm的时候，1棚子带上载流子占据数的减小

是主要的，因而10dd．2。。子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱宽度的增加而减小，

当右边量子阱宽度为2．77rim时，它和1。n-20dd子带间跃迁吸收系数相交。

图36给出了图35左边交点处的非对称AIn掰GaoJ5N／GaN双量子阱的导带结构

和波函数分布图，其计算结构、各个界面处的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与

图35一致，双量子阱的右边量子阱宽度是1．91rim。从图中可以看到，10dd子带波

函数和l一子带波函数主要分布在左边量子阱和右边量子阱中，而20dd子带波函

数和2一子带波函数在两个量子阱中都有分布。图37是该非对称Alo．ssGao．tsN／C,mN
双量子阱中的子带间跃迁吸收系数。从图中可以看到l。。乞喇子带间跃迁吸收系

数和l。。-2。。子带间跃迁吸收系数比较小，而l。"20dd子带间跃迁吸收系数和

10dd．2一子带间跃迁吸收系数却比较大，并且lodd-20dd子带间跃迁和10dd．．2M子带
间跃迁具有差不多相同大小的吸收系数。另外，10dd-2cv。子带间跃迁波长和l。妒20dd

子带问跃迁波长分别是1．3和1．541,an。

当AIo．85GaolsN／GaN耦合双量子阱的右边量子阱的宽度是1．91rim时，激发态

子带对之间的能量差最小，此时它们之间的相互作用最强，两个激发态子带波函

数在两个量子阱中具有相同的分布，这说明了在20dd子带或在2cv。子带上的电子

位于左右量子阱中的概率各为50％。每个基态子带波函数和激发态子带波函数的

重叠(10dd子带和20dd子带、lodd子带和2。。子带、1。子带和20dd子带、l。。子带

和2。。子带)差不多相等，但是l一子带与10dd子带的能量差为90meV，从而10dd
子带上的载流子占据数远大于1。。子带上的载流子占据数，因此在图37中l。矿2硼

子带间跃迁吸收系数和10dd-2。。子带间跃迁吸收系数比较大，而l。。-20dd子带间

跃迁吸收系数和1。．2。。子带问跃迁吸收系数却比较小。当右边量子阱的宽度是

1．91nm时，10dd．2。子带间跃迁和lodd-20dd子带间跃迁具有差不多相同大小的吸收

系数，这有利于三能级双色光电子器件的实现；并且lodd-2。子带间跃迁和10dd乏odd

子带间跃迁的吸收系数峰值的横坐标分别是1．3和1,54ttrn，这两个波长处于光纤

通信波段；另外，激发态子带对之间的能量差为140meV，这个能量差比Crab／量

子阱的LO声予能量大，由于电声子相互作用，这使得k。子带上的电子能够很

快的弛豫到20dd子带上，进而使得双量子阱中两个波长之间的转换速度很快，这有



利于超快开关的实现。

Position z(玎m)

图36非对称Al095Gao．15N／GaN藕合双量子阱的导带结构和波函数分布图·

The wavelength ofthe ISBT(rtm)

图37非对称Ab-85Gao．15N／GaN耦合双量子阱的子带间跃迁吸收系数。

图38给出了非对称AI√Gal。N／GaN双量子阱的左边量子阱宽度对从基态到激

发态的子带间跃迁吸收系数的影响。非对称双量子阱的结构是10 nm
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A1085Gao 15N／1．63 nm GaN／I nln Alo．75Gao．2sN／h Alo．65Gao．35N／10 nnl Alo．85Crdo．15N，

其结构与图35不同的是右边量子阱是Alo．6sGao．35N，另外右边量子阱宽度的变化

范围是从2．3到3．3nm，体势垒层和左边量子阱之间界面处的极化场不连续为

2MV／cm，其余界面处的极化场不连续可以根据各个势垒层具有相同弛豫程度的假

设得到，势垒层掺杂浓度为5．0x101$／em3。其子带按能量从小到大依次为l子带、

2子带和3子带。l-2子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱宽度的增加而减小，1．3

子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱宽度的增加而增大，1．2子带阃跃迁吸收系数

和l-3子带问跃迁吸收系数相交于2．6rim宽的右边量子阱。
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图38 Al廊1．剁／GaN耦合双量子阱的右边量子阱宽度对从基态到激发态的子带间
跃迁吸收系数的影响。

在图36中，利用非对称双量子阱来实现三能级系统时。其中的l。。子带几乎

没有什么用处，为了在实验上降低材料生长的难度，我们利用了Alo．65Gao．3sN作为

右边量子阱层的材料，这样降低了Alo．65Gao．35N量子阱层和Ah．75GaozsN中间耦合

势垒层以及AhssGao．15N体势垒层的晶格失配度，从而使得材料生长更容易·起初

当右边量子阱宽度为2．3rim的时候，2子带波函数和3子带波函数分别主要分布在

左边量子阱和右边量子阱中。而且右边量子阱中的3子带位置比左边量子阱中的2

子带位置高。和图35中情况一致，随着右边量子阱的加宽，其中的3子带位置随



之下降，从而3子带和2子带之间的能量差也随之减小，它们之间的相互作用增

强。正如第四章所述的anticrossing效应，3子带波函数随着右边量子阱的加宽而

逐渐从右边量子阱移向左边量子阱中，2子带波函数随着右边量子阱的变宽而逐渐

从左边量子阱移向右边量子阱中，而l子带波函数在右边量子阱宽度变化的整个

范围内都只在左边量子阱中有分布。这样l子带波函数和3子带波函数的重叠随

着右边量子阱的变宽而增大，1子带波函数和2子带波函数的重叠随着右边量子阱

的变宽而减小。由于I-2子带问跃迁和1．3子带间跃迁具有相同的初态，这使得l一2

子带间跃迁和1．3子带间跃迁具有相同的初态载流子占据数，因而在这里子带间跃

迁吸收系数的变化主要由初末态子带波函数的重叠决定。因此，1·2子带问跃迁吸

收系数随着右边量子阱的加宽而减小，1-3子带间跃迁吸收系数随着右边量子阱的

加宽而增大，当右边量子阱宽度为2．6rim时，l一2子带间跃迁吸收系数和l-3子带

间跃迁吸收系数相交。

图39给出了图38交点处的非对称AlzGal．。N／GaN双量子阱的导带结构和波

函数分布图，其计算结构、各个界面处的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与图38

一致，双量子阱的右边量子阱宽度是2．6rim。从图中可以看到，l子带波函数主要

分布在左边量子阱中，而2子带波函数和3子带波函数在两个量子阱中都有分布。

图39是该非对称Alo．ssGao 15N／GaN双量子阱中的子带间跃迁吸收系数。从图中可

以看到，1．3子带间跃迁和1．2子带间跃迁具有差不多相等的吸收系数，并且1—3

子带问跃迁波长和l-2子带问跃迁波长分别是1．41和1．51}h-n。

在图38中1．2子带间跃迁吸收系数和1．3子带间跃迁吸收系数的交点处，也

就是当A1．a1．：／GaN耦合双量子阱的右边量子阱的宽度是2．6nm时，2子带和3

子带之间的能量差很小，此时它们之间的相互作用很强，从而2子带和3子带在

两个量子阱中具有相同的分布(见图39)，也就是说在2子带或在3子带上的电子

位于左右量子阱中的概率各为50％。这使得l子带与2子带之间具有和l子带与3

子带之间相同的波函数重叠。因此在图40中1．2子带间跃迁吸收系数和1—3子带

问跃迁吸收系数具有相同大小的峰值，这有利于三能级双色光电子器件的实现；

并且1．3子带间跃迁和l-2子带间跃迁的吸收系数峰值的横坐标分别是1．41和

1．51pan。1．51tL'n处于光纤通信波段。



Position z(砌)

图39非对称A1如a。。N，GaN耦合双量子阱的导带结构和波函数分布图。

The wavelength ofthe ISBT Oan)

图40非对称Ai，Gal．,N／GaN耦合双量子阱的子带间吸收系数。

5．3四能级非对称双量子阱的设计

图41给出了图35右边交点处的非对称A10。Gao。5N恸N双量子阱的导带结构
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Position z(脚)

图4l非对称AJo。，Gaol5N／GaN耦合双量子阱的导带结构和波函数分布图。
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图42非对称A1085Ga0 lsN／GaN耦合双量子阱的子带间跃迁吸收系数。

和波函数分布图，其计算结构、各个界面处的极化场不连续和势垒层掺杂浓度与

图35一致。双量子阱的右边量子阱宽度是2．77nm。从图中可以看到，lodd子带波

函数和2一子带波函数主要分布在左边量子阱中，而1一子带波函数和20dd子带
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波函数主要分布在右边量子阱中。图42是该非对称AJo。Gao。，N／GaN双量子阱中

的子带闻跃迁吸收系数。从图中可以看到lodd-2础子带问跃迁吸收系数和l“蕾．如m

子带间跃迁吸收系数比较小，而load-2。子带间跃迁吸收系数和1一-20dd子带间

跃迁吸收系数却比较大。l。矿2一子带间跃迁波长和1。曲．20dd子带间跃迁波长分别
是1．41和2．54pm。

当AJo"Gao 15N／GaN耦合双量子阱的右边量子阱的宽度是2．77rim时，由于

anticrossing现象以及电子波函数的隧穿，20dd子带波函数由起初主要分布在左边量

子阱中交为主要分布在右边量子阱中，2一子带波函数由起初主要分布在右边量子
阱中变为主要分布在左边量子阱中。由于变化量子阱宽度对基态子带位置的影响

较小，而且双量子阱的基态子带对之间的anticrossing gap很小，基态子带对之间

的能量差很小，但没有小到足以发生共振隧穿的程度，因而】odd子带波函数和l一
子带波函数分别主要分布在左边量子阱和右边量子阱中。这样lodd子带波函数和

2。。子带波函数之间的重叠以及l一子带波函数和20dd子带波函数之间的重叠较
大，而1枷子带波函数和20dd子带波函数之间的重叠以及l～子带波函数和2。。

子带波函数之间的重叠较小。此时l砌子带和l。。予带之间的能量差很小，和KT

差不多大，因而1喇子带和1一子带具有差别不大的载流子占据数，从而子带间
跃迁吸收系数的大小主要由波函数重叠的大小决定。因此10dd-2砌予带间跃迁吸收

系数和1。n-2一子带间跃迁吸收系数比较小，而l。甜-2。。子带间跃迁吸收系数和

1。。．20dd子带间跃迁吸收系数却比较大。lodd．2Ⅲ子带间跃迁和l一-20dd子带间跃
迁吸收系数峰值处的横坐标分别是1．41和2．54pm。这有利于我们利用中红外波长

来控制近红外波长。

本章小结

本章通过研究右边量子阱宽度对子带间吸收系数的影响来选择实现三能级或

四能级系统的右边量子阱宽度。由于GaN基材料具有很强的极化效应，这使得

Al。Ga。。N，GaN双量子阱的两个量子阱之间出现一个电势降落，由于极化感应电场

引起的Stark sllift，其中子带对的电子波函数之间很难发生共振，从而使得子带波

函数仅分布在其中一个量子阱中，这不利于三能级或四能级双量子阱的实现。为



了利用AI，Ga。．。N／GaN双量子阱来实现三能级或四能级系统，我们必须使双量子阱

中的子带对之间重新发生共振，从而使得共振子带对的波函数在两个量子阱中都

有分布。使予带对之间重新发生共振的方法有两种；一种是加外电场，另一种是

变化其中一个量子阱的宽度。在本章中我们用的是变化右边量子阱宽度的方法来

调节其中的子带位置，以及它和另一量子阱中相应的子带之间的能量间距，从而

控制双量子阱中子带对之间的共振、子带波函数的分布、初末态子带波函数的重

叠和子带间跃迁吸收系数。当两个子带间跃迁吸收系数具有交点时，则在该交点

处的双量子阱可以用来实现双色光电子器件，这两个子带间跃迁与三个子带有关

则为三能级系统，这两个子带间跃迁与四个子带有关则为四能级系统。当双量子

阱的两个量子阱都是Gab／层时，变化右边量子阱的宽度既可以实现三能级系统又可

以实现四能级系统，并且激发态子带对之间的能量间距大于GaN材料的LO声子能

量，这使得电子在激发态子带对之间的弛豫时问非常短，从而使得双量子阱的两

个子带间跃迁波长之间的转换速度非常快，另外大的导带不连续使得该双量子阱

中的子带间跃迁波长处于光纤通信波段，从而有利于实现工作于光纤通信波段的

光电子器件。对于两个量子阱都是Ga．N层的三能级双量子阱，其中的1。。子带没有

什么用处，为了在降低材料生长的难度的同时获得三能级系统，我们提出了用

Ak，Gao，剑来代替右边量子阱的GaN，由于仙。Gao，sN与势垒层的晶格失配不如

GaN与势垒层的品格失配大，从而降低了材料生长的难度，用该量子阱同样可以获

得工作于光纤通信波段的超快双色光电子器件。



第六章全文总结

A∞a。硝／G削量子阱具有大的导带偏移、强的自发极化和压电极化效应、大

的LO声子能量和大的电子有效质量。大的导带偏移有利于利用AI,GaI．。N／GaN量子

阱获得短波长的子带问跃迁，其子带问跃迁波长可达光纤通信波段，大的LO声子

能量和大的电子有效质量有利于获得超快的载流子弛豫机制。因此，AkGal N恸N

量子阱的子带问跃迁在光纤通信中有着广阔的应用前景，备受国际上关注。本文

利用数值求解的方法研究了AI．GaI．．N／C_．mN双量子阱中的子带间跃迁。研究内容和

主要研究结果简要介绍如下：

第一章主要介绍了GaN基材料的基本特征，AlxGat。N／GaN量子阱中子带间跃

迁的优势，应用前景等。另外还介绍了AkGal。N／GaN量子阱子带问跃迁的发展历

史、研究现状及存在的问题。

第二章主要介绍了研究方法，本文采用的是自洽求解一维单电子薛定谔方程

和泊松方程的研究方法。由于半导体是一个多电子体系，并且半导体中的电子密

度远小于金属中的电子密度，为了补偿单电子近似所带来的误差，在势能项中加

入了由泡利不相容原理和电子之间的库伦相互作用所引起的交换关联势。为了方

便计算，采用极化场不连续代替极化感应电场作为拟合参数进行数值计算。另外

计算了子带间跃迁吸收系数，它主要由振子强度、初末态载流子占据差和洛伦兹

线形函数所决定。本章也给出了计算模型，为了获得三能级和四能级系统，采用

的量子阱结构是Ak吼J吖GaN耦合双量子阱。

第三章主要研究了极化场不连续和双量子阱的结构参数对子带间跃迁波长、

吸收系数和电子分布的影响。强的极化感应电场使得具有对称结构的

Al；Ga．．,N／GaN双量子阱的导带结构、波函数分布和电子分布变得不对称，两个量

子阱之间出现一个大的电势降落，双量子阱中相应的子带对之间出现一个大的

Stark shift，从而子带对之间的共振被解除，子带波函数主要分布在其中一个量子

阱中。研究确认双量子阱中lodd-2。。子带间跃迁的波长和吸收系数随着极化场不连

续的增大而减小。lodd．2。。子带问跃迁的波长随着中间耦合势垒层舢组份的增加变

化不明显，而吸收系数随该层～组份的增加先变大后变小，当～组份为0．45时，吸

收系数具有最大值。1。”2。。子带问跃迁的波长随着耦合势垒层厚度的增加而增



加，而吸收系数却随着该层厚度的增加而减小。

第四章主要研究TAl,Ga。．,N／GaN双量子阱中极化场不连续和结构参数对量子

阱中子带对的anticrossing gap的影响。确认极化场不连续对anficrossing gap几乎没

有影响，jiijanticrossing gap随着中间耦合势垒层Al组份和厚度的增加而减小。当耦

合势垒层厚度大于2 nm时，anticrossing gap接近为0，表明仅当该层厚度小于2 nnl

时，两个量子阱之间才有明显的耦合。

第五章主要研究TAI；Ga。。N／GaN双量子阱中右边量子阱宽度对双量子阱中子

带间跃迁吸收系数的影响，并以此来寻求可实现三能级或四能级的非对称双量子

阱结构。确认随右边量子阱交宽，10dd-20dd子带闻跃迁吸收系数变小，而1。1．20dd

子带问跃迁吸收系数变大。当右边量子阱宽度小于2．28 rim时，随量子阱变宽，

10dd．2。1子带问跃迁吸收系数变大；当右边量子阱宽度大于2．28 nm时，随量子阱变

宽，该吸收系数变小。因此，随右边量子阱变宽，不同子带间跃迁吸收系数存在

两个交点，当10dd-20dd和1。”2一子带问跃迁吸收系数相交时可实现三能级系统，当
1础．2～和l。n．2础予带间跃迁的吸收系数相交时可实现四能级系统。为了降低

AkGal划／GaN双量子阱材料的生长难度，提出了用AkGaI搿代替GaN作为右边量子

阱的阱材料，可使左边量子阱中的激发态和右边量子阱中的基态发生共振，从丽

获得三能级系统。在以上所设计的AI。Ga。．。N／GaN双量子阱中，其子带间跃迁波长

可分别位于1．3岬和1．55 tim附近，从而可实现工作于光通信波段的超快双色光电

子器件。
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