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摘要: 势垒硅掺杂对 ＩｎＧａＮ 量子阱中的电场及 ＬＥＤ 器件的光电性能有着重要的影响ꎮ 采用 ６ × ６ ＫＰ 方法

计算了不同势垒硅掺杂浓度对量子阱中电场的变化ꎬ研究表明当势垒硅掺杂浓度 > １ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ阱垒界面处

的电场强度会变大ꎬ这主要是由于硅掺杂浓度过高导致量子阱中界面电荷的聚集ꎮ 进一步发现随着势垒掺

杂浓度的升高ꎬ总非辐射复合随之增加ꎬ其中俄歇复合增加ꎬ而肖克莱￣霍尔￣里德复合随之减少ꎬ这是由于点

陷阱的增大形成了缺陷能级ꎮ 电流电压曲线表明势垒掺杂可有效改善 ＧａＮ 基 ＬＥＤ 的工作电压ꎬ这归于掺杂

浓度的提高改善了载流子的传输特性ꎮ 当掺杂浓度为 １ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ获得了较高的内量子效率ꎬ这主要是由于

适当的势垒掺杂降低了量子阱中界面电荷的损耗ꎮ
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１　 引　 　 言

ＩｎＧａＮ 半导体材料具有纤锌矿晶体结构和直

接能隙结构ꎬ通过改变 Ｉｎ 原子在 ＩｎＧａＮ 中的比

例ꎬ可实现从 ０. ７ ｅＶ 到 ６. ２ ｅＶ 的能隙调控ꎬ从而

可以在整个可见光范围内通过电致发光[１￣２]ꎮ Ｉｎ￣
ＧａＮ ＬＥＤ 被广泛应用到通用照明和显示领域ꎮ
对于氮化物发光二极管器件来说ꎬＩｎＧａＮ 多量子

阱结构是其最重要的组成部分ꎮ 目前ꎬ对于 Ｉｎ￣
ＧａＮ 多量子阱的材料结构设计及机理方面做了

大量的研究工作ꎬ其中ꎬ包括量子阱 ｐ 型掺杂、梯
度量子阱、三角量子阱的设计等改变量子阱内的

极化电场ꎬ采用 ｌｎＧａＮ 或者 ＩｎＡｌＧａＮ 作为势垒材

料来调节多量子阱中的应力[３]ꎬ对 ＩｎＧａＮ 多量子

阱垒层掺杂 Ｓｉ 来改善器件的光学及电学性

能[４￣６]ꎮ 势垒层 ｎ 型掺杂对于提升 ＭＱＷｓ 及 ＬＥＤ
器件的性能起着至关重要的作用ꎮ 目前都通过调

控垒层掺杂生长 ＬＥＤ 结构进行表征及光电性能

讨论ꎮ 但对势垒层 Ｓｉ 掺杂的理论机理探讨研究

报道较少ꎮ 目前ꎬ李国强等通过垒层 Ｓｉ 掺杂来改

善 ｌｎＧａＮ 绿光多量子阱的界面质量和电流的扩展

性提高 ＬＥＤ 光电性能[７]ꎻ郭志友等通过垒层的 ｎ
和 ｐ 型掺杂提高 ＬＥＤ 的光输出功率[８]ꎮ Ｄｅｎ￣
Ｂａａｒｓ 等通过势垒掺 Ｓｉ 来提高激光器的光增益进

而研究影响 ｌｎＧａＮ 量子阱的物理机制ꎮ
对 ｌｎＧａＮ 多量子阱 ＬＥＤ 研究中发现ꎬ量子垒

的 Ｓｉ 掺杂增加了电子载流子浓度ꎬ有利于屏蔽极

化电场的作用[９￣１２]ꎮ 然而ꎬ有关通过理论研究势

垒层 Ｓｉ 掺杂调控 ｌｎＧａＮ 多量子阱的电场变化的

报道较少ꎬ其对器件光电性能影响的物理机制还

需进一步探讨ꎮ 本文通过理论仿真计算研究势垒

层 Ｓｉ 掺杂对 ｌｎＧａＮ 多量子阱电场的影响ꎬ从而获

得调控 ｌｎＧａＮ 多量子阱极化电场的理论基础ꎬ进
而改善 ｌｎＧａＮ 多量子阱 ＬＥＤ 器件的光电性能ꎮ

２　 计算模型及参数

采用 ６ × ６ ＫＰ 方法计算了 ＩｎＧａＮ 多量子阱

ＬＥＤ 结构ꎬ并研究了其光电性质ꎮ 图 １ 是 ＧａＮ 基

ＬＥＤ 结构示意图ꎮ Ｎ￣ＧａＮ 层的厚度为 ２ μｍꎬ掺杂

浓度为 ６ × １０１８ ｃｍ － ３ꎻＩｎ０. ２Ｇａ０. ８Ｎ(３. ２ ｎｍ) / ＧａＮ∶
Ｓｉ (４. ８ ｎｍ)多量子阱为 １１ 个周期ꎻ势垒层 ＧａＮ∶
Ｓｉ 掺杂浓度分别为:０ꎬ１ｅ１６ꎬ５ｅ１６ꎬ１ｅ１７ꎬ５ｅ１７ꎬ１ｅ１８ꎬ
５ｅ１８ꎬ１ｅ１９ꎬ２ｅ１９ꎬ１ｅ２０ ｃｍ － ３ꎻｐ￣Ａｌ０. １５ Ｇａ０. ８５ Ｎ 阻挡层

的厚度为 ５０ ｎｍꎬ掺杂浓度为 ５ｅ１７ ｃｍ － ３ꎻｐ￣ＧａＮ 电

极接触层掺杂浓度为 ２ｅ１９ ｃｍ － ３ꎮ 仿真计算中带

阶比 ΔＥｃ / ΔＥｖ ＝ ０. ７ / ０. ３ 为默认参数ꎮ 电子和空

穴的迁移率分别为 １００ ｃｍ２Ｖ －１ｓ －１和 １０ ｃｍ２
Ｖ － １ｓ － １ꎬ器件的工作温度为 ３００ Ｋꎬ仿真计算中

其他的半导体材料参数已被文献报道[１３￣１４]ꎮ

Sapphire

滋鄄GaN

n鄄GaN

MQW active region

p鄄GaN
InGaN
GaN∶Si
InGaN
GaN∶Si

InGaN
GaN∶Si
InGaN
GaN∶Si

图 １　 ＧａＮ 基 ＬＥＤ 结构示意图

Ｆｉｇ. １　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ＧａＮ ｂａｓｅｄ ＬＥＤ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

３　 结果与讨论

ＩｎＧａＮ / ＧａＮ 量子阱区的内部电场是压电极

化场和自发极化场共同作用的结果ꎮ 图 ２ 为注入

电流 ６０ ｍＡ 时ꎬＩｎＧａＮ / ＧａＮ 多量子阱区内的电场

及电势分布图ꎮ 随着势垒中掺杂浓度的增加ꎬ当
掺杂 Ｓｉ 浓度≤１ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ势垒的右边界的电场

变化不明显ꎻ当掺杂 Ｓｉ 浓度≥５ｅ１８ ｃｍ － ３ 时ꎬ势垒

的左边界的电场明显增加ꎬ如图 ２(ｂ)所示ꎮ 这主

要是由于势垒层在低掺杂浓度时界面聚集的电子

数量较少ꎬ电场较弱ꎮ 而当掺杂浓度高时界面聚

集的电子浓度增加ꎮ 从图 ２(ｂ)中可以观察到势

垒的左边界的电场变化不明显ꎬ这主要是由于势

阱的右边界有大量的空穴与势垒左边界的电子发

生复合ꎬ导致势垒左边界聚集的电子数量减少ꎮ
因此ꎬ增加势垒掺杂浓度提高了势垒与势阱界面

的电场强度ꎮ 势垒掺杂浓度的增加分布降低了势

垒和势阱中的电场强度ꎮ
为了研究势垒不同掺杂对量子阱区非辐射复

合的影响ꎬ分别讨论不同掺杂浓度势垒 ＬＥＤ 随注

入电流变化的总的非辐射复合、肖克莱￣霍尔￣里
德复合和俄歇复合的电流密度曲线ꎬ如图 ３ 所示ꎮ
从图 ３(ａ)中可以观察到随着注入电流的增加ꎬ非
辐射复合电流密度逐渐增大ꎮ 这主要是由于非辐

射复合主要由肖克莱￣霍尔￣里德复合和俄歇复合

组成ꎮ 掺杂浓度的增加可导致量子阱区的这两种

方式复合几率增加ꎮ 当注入电流为 ６０ ｍＡ 时ꎬ随
着掺杂浓度的增加ꎬ总的非辐射复合电流密度逐
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图 ２　 注入电流为 ６０ ｍＡ 时ꎬ１１ 个 ＩｎＧａＮ / ＧａＮ 多量子阱中不同硅掺杂浓度势垒的内电场分布图( ａ)及其局部放大

图(ｂ)ꎮ　
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图 ３　 不同掺杂浓度势垒 ＬＥＤ 随注入电流增加的非辐射复合电流密度变化曲线ꎬ其中包括总非辐射复合电流密度(ａ)、
肖克莱￣霍尔￣里德复合电流密度(ｂ)和俄歇复合电流密度(ｃ)ꎮ

Ｆｉｇ. ３　 Ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｎｏｎ￣ｒａｄｉａｔｉｖｅ ｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ ａｓ ｔｈｅ ｉｎｊｅｃｔｉｏｎ ｃｕｒｒｅｎｔ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ
ｂａｒｒｉｅｒ ＬＥＤ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｄｏｐｉｎｇ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎꎬ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ｔｈｅ ｔｏｔａｌ ｎｏｎｒａｄｉａｔｉｖｅ ｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ ( ａ)ꎬ
Ｓｈｏｃｋｌｅｙ￣Ｈａｌｌ￣Ｒｅａｄ ｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ(ｂ) ａｎｄ Ａｕｇｅｒ ｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ(ｃ).

渐增大ꎬ但变化幅度较小ꎮ 这主要是由于在该电

流下肖克莱￣霍尔￣里德复合与俄歇复合共同作用

的结果ꎮ 如图 ３(ｂ)所示ꎬ在掺杂浓度 < １ｅ１９ ｃｍ － ３

时ꎬ肖克莱￣霍尔￣里德复合的电流密度变化较小ꎬ
变化趋势是随着掺杂浓度的增加肖克莱￣霍尔￣里
德复合的电流密度逐渐增大ꎮ 然而ꎬ当掺杂浓度

≥１ｅ１９ ｃｍ － ３时ꎬＳＨＲ 复合几率降低ꎮ 如图 ３(ｃ)所
示ꎬ随着掺杂浓度的增加ꎬＡｕｇｅｒ 复合几率逐渐增

加ꎮ 这主要是由于非辐射复合几率和掺杂浓度与

其相关的系数有关系[１５]ꎮ
为了研究势垒 Ｓｉ 掺杂对 ＧａＮ ＬＥＤ 的工作电

压的影响ꎬ讨论了不同掺杂浓度势垒 ＧａＮ ＬＥＤ
工作电压随注入电流的变化ꎬ如图 ４ ( ａ)所示ꎮ
从图 ４(ａ)中可以观察到当掺杂浓度 < ５ｅ１８ ｃｍ － ３

时ꎬ随着注入电流的增加ꎬ工作电压变化量较

大ꎮ 当注入电流为 ６０ ｍＡ 时ꎬ工作电压达 ３. ７ Ｖ
左右ꎻ当掺杂浓度≥５ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ随注入电流的

增加ꎬ工作电压变化量较小ꎮ 当注入电流为 ６０
ｍＡ 时ꎬ工作电压约 ３. １ Ｖꎮ 势垒掺杂浓度的提

高有利于 ＧａＮ 基 ＬＥＤ 工作电压的降低ꎬ工作电

压的升高主要是由于量子阱中的电势变化较大

引起的[７ꎬ１０] ꎮ 图 ４( ｂ)是注入电流为 ６０ ｍＡ 时ꎬ
不同掺杂浓度势垒的量子阱的电势变化图ꎬ从
图中还可以看出随着势垒 Ｓｉ 掺杂浓度的提高量

子阱中的电势逐渐降低ꎬ掺杂浓度为 ０ ~ １ｅ１８

ｃｍ － ３时ꎬ后面 ８ 个量子阱中的电势的变化幅度

不大ꎬ基本保持一致ꎮ 但掺杂浓度大于 １ｅ１８小于

５ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ量子阱中的电势变化幅度较大ꎬ这
可能是由于此时掺杂引起的电场对量子阱中的

极化电场影响较大导致[１６￣１７] ꎮ
从图 ５(ａ)中可以看出ꎬ当 Ｓｉ 掺杂浓度≤５ｅ１８

ｃｍ － ３时ꎬ随着势垒掺杂浓度增加ꎬ峰值波长逐渐

蓝移ꎮ 这主要是由于 Ｓｉ 掺杂减弱了压电极化

场[１８]ꎻ随着电流的增加ꎬ峰值波长发生蓝移ꎬ这主



１４４８　 发　 　 光　 　 学　 　 报 第 ３９ 卷

3.75

I /mA

V
/V

3.25

3.00

0 20 40 60 80 100

0
1e16
5e16
1e17
5e17
1e18
5e18
1e19
2e19
1e20

2.4

Position /nm

El
ec
tri
c

po
te
nt
ia
l/
V

2.2

2.0

1.8

480 500 540 560 ５80

0
1e16
5e16
1e17
5e17
1e18
5e18
1e19
2e19
1e20

1.42.75

3.50

4.00
（a） 2.6

1.6

520 600

（b）

图 ４　 不同掺杂浓度势垒 ＬＥＤ 的工作电压(ａ)随注入电流变化的曲线图和在注入电流为 ６０ ｍＡ 时的电势(ｂ)变化图
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图 ５　 不同掺杂浓度势垒 ＬＥＤ 峰值波长(ａ)和内量子效率(ｂ)随注入电流变化曲线图

Ｆｉｇ. ５　 Ｐｅａｋ ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ(ａ) ａｎｄ ＩＱＥ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｉｎｊｅｃｔｉｏｎ ｃｕｒｒｅｎｔ ｆｏｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｉｌｉｃｏｎ ｄｏｐｉｎｇ ｂａｒｒｉｅｒｓ ＬＥＤ

要是由量子限制斯塔克效应引起的[１９]ꎮ 当掺杂

浓度 > ５ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ随着注入电流的增加ꎬ峰值波

长基本不变ꎮ 这主要可能是由于掺杂浓度的提高

导致量子阱中电子准费米能级上移ꎬ空穴的准费

米能级发生了较大的倾斜导致[２０]ꎮ 图 ５(ｂ)是不

同掺杂浓度势垒的 ＬＥＤ 的内量子效率( ＩＱＥ)随

注入电流变化曲线图ꎮ 随着注入电流的增加ꎬ

ＩＱＥ 逐渐降低ꎮ 这主要是由于电流的增加ꎬｐ 型

ＧａＮ 层的电势降低ꎬ从而降低了势垒的高度ꎬ导
致载流子的泄漏增加[２１] ꎮ 当注入电流为 ６０ ｍＡ
时ꎬ掺杂浓度为 １ｅ１８ ｃｍ － ３ 的 ＩＱＥ 最高ꎮ 为了解

释不同掺杂势垒对 ＩＱＥ 的影响ꎬ采用能带理论

讨论量子阱中导带、价带、费米能级、电子和空穴

的波函数的变化规律ꎮ 图 ６ 是注入电流为 ６０ ｍＡ
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图 ６　 注入电流为 ６０ ｍＡ 时ꎬ不同掺杂浓度势垒 ＧａＮ 基 ＬＥＤ 多量子阱的能带图ꎮ
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时ꎬ不同掺杂浓度势垒 ＩｎＧａＮ ＬＥＤ 多量子阱的能

带图ꎮ
从图 ６ 中可以发现势垒掺杂浓度从 ０ 增加到

５ｅ１ ７ ｃｍ － ３时ꎬ电子和空穴的准费米能级几乎未发

生变化ꎬ说明导带中的电子浓度和价带中的空穴

浓度保持不变ꎮ 而这时导致内量子效率下降的原

因主要是由于非辐射复合ꎮ 从图 ５ 中可以看出随

着势垒掺杂浓度的提高能带结构由倾斜变得水

平ꎬ电子在导带上的注入效率下降ꎬ空穴在价带上

的注入效率也开始下降ꎮ 并且发现势垒掺杂浓度

从 １ｅ１８ ｃｍ － ３增加到 １ｅ２０ ｃｍ － ３时ꎬ准空穴准费米能

级左边突然上升ꎬ由此可知ꎬ空穴浓度在多量子阱

中的分布变得不均匀ꎬ从右边往左边空穴浓度逐

渐降低ꎮ 这主要是由于空穴准费米能级上升导致

的注入率下降ꎬ并加剧了电子和空穴波函数的分

离[２２￣２３]ꎬ进而证明了掺杂浓度 > １ｅ１８ ｃｍ － ３量子阱

内量子效率下降的原因ꎮ 当掺杂浓度为 １ｅ１８

ｃｍ － ３、注入电流为 ６０ ｍＡ 时ꎬＧａＮ 基 ＬＥＤ 的内量

子效率最高约 ７２％ ꎬ这主要是由于非辐射复合和

能带变化共同作用的结果ꎮ

４　 结　 　 论

本文采用 ６ × ６ ＫＰ 方法从理论上研究了不

同势垒硅掺杂浓度对 ＧａＮ 基 ＬＥＤ 量子阱中电场

的影响规律ꎬ并对其光电性质进行了研究ꎮ 发现

当势垒硅掺杂浓度 > １ｅ１８ ｃｍ － ３时ꎬ阱垒界面处的

电场强度会变大ꎬ这主要是由于硅掺杂浓度过高

导致量子阱中界面电荷的聚集ꎮ 总非辐射复合和

俄歇复合随着势垒掺杂浓度的增加而增加ꎬ而肖

克莱￣霍尔￣里德复合随之减少ꎬ这是由于点陷阱

的增大形成了缺陷能级导致ꎮ 势垒掺杂有利于改

善载流子的传输特性ꎬ从而降低 ＧａＮ 基 ＬＥＤ 的工

作电压ꎮ 适当的势垒掺杂降低了量子阱中界面电

荷的损耗ꎬ当掺杂浓度为 １ｅ１８ ｃｍ － ３、注入电流为

６０ ｍＡ 时ꎬＧａＮ 基 ＬＥＤ 获得了较高的内量子效率

约 ７２％ ꎮ
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