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摘要：通过对激光器一个周期单元的一维薛定谔方程与泊松方程进行自洽求解，得到了能带与电子波函数

的分布情况，并且计算了在近共振条件下偶极跃迁元与垒层Ａｌ组分的关系，得到了 Ａｌ组分的优化结果。结
果表明，垒层材料的Ａｌ组分大约等于０．１５时激光器的偶极跃迁元最大，此时激光器处于垂直跃迁工作状态。
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１　引　　言
量子级联激光器（Ｑｕａｎｔｕｍｃａｓｃａｄｅｌａｓｅｒ）是

量子剪裁和量子物理用于设计新型半导体子带跃

迁激光器的典范，由于现代材料生长技术如 ＭＢＥ
可以在原子尺度上控制材料层的生长，到目前为

止已有多种材料系统实现了量子级联激光器器件

的生长［１，２］，如 ＩｎＧａＡｓ／ＡｌＧａＡｓ与 ＧａＡｓ／ＡｌＧａＡｓ，
但这两种材料体系制备的量子级联激光器有自身

的缺点，对于三阱式结构而言，一般设计使激发低

能态与基态间的带隙略大于 ＬＯ声子能量（３６
ｍｅＶ），但与室温下的热激发能（２６ｍｅＶ）相差不
多，容易造成电子从低能态向基态的反向跃迁。

ＧａＮ基材料体系的 ＬＯ声子能量是９０ｍｅＶ，远大
于热激发能，以这种材料制备的量子级联激光器

有良好的高温特性，其次ＡｌＧａＮ／ＧａＮ量子阱中超
快的 ＬＯ声子散射［３，４］能快速转移激发低能态上

的电子，这对提高激光器的性能有利。

以ＡｌＧａＮ／ＧａＮ材料体系制备的三阱量子级
联激光器为研究对象，通过自洽求解泊松方程与

薛定谔方程来确定各子带能级位置与波函数分

布，求解中必须要考虑ＧａＮ基材料所特有的自发
极化与压电极化。主要讨论了子带间的跃迁矩阵

元、能级差与Ａｌ组分、外加电场之间的关系，得到
的结果有利于优化激光器的结构参数。

２　理论模型
六方结构的Ⅲ族氮化物半导体的一个显著特

征是有很强的极化效应，包括自发极化 ＰＳＰ与压
电极化ＰＰＥ。自发极化是由晶格常数比的非理想
性引起的［５］，方向与材料生长方向相反，纤锌矿

结构的ＡｌＮ与 ＧａＮ的自发极化强度均为负值，
ＡｌＧａＮ合金的自发强度与Ａｌ组分有关，可表示为
前面两者的线性组合。压电效应是由 ＡｌＧａＮ与
ＧａＮ两种材料的晶格常数不匹配引起的，压电极
化强度可表示为［６］：

ＰＰＥ ＝２
ａ－ａ０
ａ０

ｅ３１－ｅ３３
Ｃ１３
Ｃ( )
３３

（１）

其中ａ０和ａ分别是平衡晶格常数与应变晶格常
数，ｅ３１和 ｅ３３是压电系数，Ｃ１３和 Ｃ３３是弹性系数。
上式中认为应变弛豫度 Ｒ为零，对于量子级联结
构中的较薄的阱垒层是合适的。

依据有效质量理论，设 ｃ轴生长的 ＧａＮ／
ＡｌＧａＮ量子级联结构中的电子子能带满足导带电
子在Г点附近的薛定谔方程，其表达式如下：

－ 
２

２ｍ
ｄ２

ｄｚ２
Ψｉ（ｚ）＋ＶＣ（ｚ）Ψｉ（ｚ）＝ＥｉΨｉ（ｚ）

（２）
其中ｍ是电子有效质量，Ｅｉ与 Ψｉ分别是第 ｉ个
子带的能量和波函数，ＶＣ（ｚ）是导带底能量。
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一维泊松方程为：

ｄ２

ｄｚ２
ＶＣ（ｚ）＝

ρ（ｚ）
ε（ｚ）

（３）

其中ρ为总电荷密度，ε为介电常数，总电荷密度
由下式给出：

ρ（ｚ） [＝ｑ
ｉ
（Ｐｚ＋ －Ｐｚ－）δ（ｚ－ｚｉ）＋

Ｎ＋Ｄ（ｚ）－
ｉ
ｎｉ Ψｉ（ｚ） ]２ （４）

其中等号右边第一项表示界面处的极化电荷面密

度，等号右边第三项表示对子带填充电子求和，

Ｐｚ＋与Ｐｚ分别是ｚ处右侧与左侧的极化强度，ｚｉ是
界面，Ｎ＋Ｄ是电离施主浓度，ｎｉ是能级为 Ｅｉ的第 ｉ
个子带的二维电子密度，它们的表达式如下：

Ｎ＋Ｄ（ｚ）＝
ＮＤ

１＋ｅｘｐＥＦ－ＥＤ（ｚ）
ｋＢ

[ ]Ｔ

（５）

ｎｉ＝
ｍｋＢＴ
π２

ｌｎ１＋ｅｘｐＥＦ－Ｅｉ
ｋＢ

( )[ ]Ｔ
（６）

其中ＥＦ是费米能级，ＮＤ是掺杂施主浓度，ＥＤ是
电离施主能级，它的取值低于导带底０．２ｅＶ。费
米能级由电中性条件决定：

∫
ｄｉ

[
０

Ｎ＋Ｄ（ｚ）－
ｉ
ｎｉ Ψｉ（ｚ） ]２ ｄｚ＝０ （７）

其中ｄｉ是每层厚度。

３　结果与讨论

我们以 Ｓｕｎ等［７］与 Ｈｕａｎｇ等［８］所报道的

ＡｌＧａＮ／ＧａＮ三阱式量子级联激光器为例进行研
究，其结构如图１所示。他们所报道的级联结构
的阱垒层的厚度是一样的，不同的是 Ｓｕｎ等制备
的激光器的垒层是 Ａｌ０．１５Ｇａ０．８５Ｎ合金，而 Ｈｕａｎｇ
等报道的是Ａｌ０．２Ｇａ０．８Ｎ。

计算用的各个物理参数，包括ＡｌＮ和ＧａＮ材
料的自发极化强度、晶格常数、压电常数、弹性常

数、介电常数以及电子有效质量等等，都来自于文

献［６，９，１０］，而ＡｌＧａＮ合金的参数为ＡｌＮ和ＧａＮ
二者的线性组合。

首先计算Ｓｕｎ等的Ａｌ０．１５Ｇａ０．８５Ｎ／ＧａＮ量子级
联激光器的一个周期单元的电子能带与波函数分

布，导带带阶以垒阱材料各自的禁带宽度之差的

７０％计算，大约等于０．２ｅＶ［１１］，图２是在外电场
为７×１０４Ｖ／ｃｍ下得到的子带能谱与电子包络函
数，由于极化强度的影响在垒层与阱层产生方向
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图１　ＱＣＬ有源区的结构示意图
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图２　一个周期单元在外加电场Ｅ＝７×１０４Ｖ／ｃｍ作用下
的能带结构与电子波函数示意图

Ｆｉｇ．２　Ｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｓｕｂｂａｎｄｅｎｅｒｇｙｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓａｎｄ
ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅａｃｔｉｖｅｒｅｇｉｏｎｕｎｄｅｒｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌ

ｂｉａｓＥ＝７×１０４Ｖ／ｃｍ

相反的内建场，使垒层与阱层的势能向相反方向

倾斜。能级 Ｅ３是激光上能级，能级 Ｅ２是激光下
能级，能级Ｅ１是基态低能级。以第一个阱中三角
势的底部为能量零点，计算可得到能级 Ｅ３与 Ｅ２
之差ΔＥ３２＝２８ｍｅＶ，此为激光器激发的光子能
量，能级 Ｅ２与 Ｅ１之差 ΔＥ２１＝９１ｍｅＶ，这正好与
ＧａＮ材料的ＬＯ声子能量（９０ｍｅＶ）接近，因此能
级Ｅ２上的电子能以近共振 ＬＯ声子散射的形式
快速向能级Ｅ１转移，这样能维持激光器的粒子数
反转。阱３与阱２由很薄的垒层（２ｎｍ）隔开，两
阱中的电子波函数有明显的耦合，从而造成两者

重叠较多，计算能级 Ｅ３与 Ｅ２之间的偶极跃迁元
ｚ３２＝２．６０ｎｍ，在这种情况下激光器应是垂直跃迁
工作。用前面的方法我们计算了同样的量子级联

结构的有源区在外场为１×１０５Ｖ／ｃｍ下的子带能
谱与电子包络函数，如图 ３所示，计算可得
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ΔＥ３２＝４５ｍｅＶ，ΔＥ２１＝１１２ｍｅＶ，与 ＧａＮ材料的
ＬＯ声子能量比较，ΔＥ２１大了很多，这使得能级 Ｅ２
与Ｅ１之间的电子转移不符合近共振条件，对激光
器的粒子数反转不利。其次，随着外场的增大，阱

３与阱２的电子波函数相互耦合减弱，重叠部分
变小，计算两能级间的偶极跃迁元 ｚ３２＝１．１ｎｍ，
据此可以判断激光器应是工作在斜跃迁状态。
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图３　一个周期单元在外加电场Ｅ＝１．０×１０５Ｖ／ｃｍ作用
下的能带结构与电子波函数示意图

Ｆｉｇ．３　Ｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｓｕｂｂａｎｄｅｎｅｒｇｙｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓａｎｄ
ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅａｃｔｉｖｅｒｅｇｉｏｎｕｎｄｅｒｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌ

ｂｉａｓＥ＝１．０×１０５Ｖ／ｃｍ

Ｓｕｎ等与Ｈｕａｎｇ等报道的 ＡｌｘＧａ１－ｘＮ／ＧａＮ量
子级联激光器的Ａｌ组分不同，下面的计算可以获
得垒层Ａｌ组分的优化。我们计算了在垒层Ａｌ组
分分别等于０．１０，０．１５和０．２０时偶极跃迁元 ｚ３２
与外加电场 Ｆ之间的关系，如图４所示，从图中
可以发现，在相同的外场下，低 Ａｌ组分的激光器
的偶极跃迁元 ｚ３２相对要大些，原因在于在低 Ａｌ
组分情况下，能级Ｅ３与Ｅ２间隔相对要窄，从而使
两能级上的电子波函数耦合更强。考虑到电子从

能级Ｅ２转移到Ｅ１要满足近共振条件，即 ΔＥ２１＝
９１ｍｅＶ，在此条件下计算了当Ａｌ组分等于０．１０，
满足近共振条件所需的外场为７．６５×１０４Ｖ／ｃｍ，
此时ｚ３２＝２．５２ｎｍ。当Ａｌ组分等于０．２０时，相应
地外场为６．２×１０４Ｖ／ｃｍ，ｚ３２＝２．４８ｎｍ。经过比
较发现，在满足近共振条件下 Ａｌ组分接近０．１５
时ｚ３２是最大的，原因在于当垒层的 Ａｌ组分增大
时，由于阱的限制增强造成 ΔＥ２１增大，因此使激
光器满足近共振条件所需要的外场相对要小，这

对提高ｚ３２有利，但同时高的 Ａｌ组分加大阱深从
而对阱中电子波函数的约束更强，这会削弱 ｚ３２。
图５是在固定ΔＥ２１（～９１ｍｅＶ）的情况下Ａｌ组分
与ｚ３２的关系，可以看出当 Ａｌ组分等于０．１５时的

ｚ３２基本上是在最大值处，并且发现在高Ａｌ组分端
对应的ｚ３２下降很快，另外从材料生长方面考虑，
外延高Ａｌ组分的 ＡｌＧａＮ材料更难获得高质量的
晶体。
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图４　不同Ａｌ组分下偶极矩阵元ｚ３２与外加电场Ｆ的关系
Ｆｉｇ．４　Ｄｉｐｏｌｅｍａｔｒｉｘｅｌｅｍｅｎｔｚ３２ｖｅｒｓｕｓｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｂｉａｓＦ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔＡｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ
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图５　在能级差 ΔＥ２１不变的情况下偶极矩阵元 ｚ３２与 Ａｌ
组分的关系

Ｆｉｇ．５　Ｄｉｐｏｌｅｍａｔｒｉｘｅｌｅｍｅｎｔｚ３２ｖｅｒｓｕｓＡｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｗｉｔｈ
ｔｈｅｆｉｘｅｄΔＥ２１

４　结　　论
通过对ＡｌＧａＮ／ＧａＮ量子级联激光器一个周

期单元的一维薛定谔方程与泊松方程进行自洽求

解，得到了能级结构与电子波函数在各个阱中的

分布，讨论了在近共振条件下偶极跃迁元与垒层

Ａｌ组分的关系，结果表明，垒层材料的低 Ａｌ组分
大约为０．１５时对激光器的性能更有利，并且低
Ａｌ组分的 ＡｌＧａＮ材料对结构繁杂的量子级联激
光器的材料外延也非常有利。当然，除了 Ａｌ组
分，量子级联结构中的阱宽与垒宽对激光器的性

能也是有很大的影响，这可作为我们以后的研究

方向。
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