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穴获得更多的动能从而穿过较高的势垒进入有源区ꎮ 因此ꎬ采用非对称 Ｈ 形量子势垒的深紫外 ＬＥＤ 器件中

载流子输运实现了较好的平衡ꎬ量子阱中的载流子复合速率远高于普通的深紫外发光二极管ꎮ
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１　 引　 　 言

作为一种重要的三元氮化物合金ꎬＡｌＧａＮ 具

有较高的电子饱和速率、介电常数和耐高温等特

性[１]ꎮ 此外ꎬ它是禁带宽度在 ３. ４ ~ ６. ２ ｅＶ 之间

连续可调的直接带隙半导体[２]ꎬ其范围几乎覆盖

整个紫外光谱ꎮ 近年来ꎬＡｌＧａＮ 基深紫外发光二

极管(ＬＥＤ)在数据存储、生物医学、日常消毒、水
和空气净化、光治疗等方面呈现了广泛的应用潜

力[３]ꎬ因此是当前国际研究热点领域ꎮ
在 ＡｌＧａＮ 材料中ꎬ电子浓度一般相对较高且

迁移率较高ꎬ而空穴很难实现高浓度ꎬ并且迁移率

较低ꎬ导致在有源区呈现非对称分布[４]ꎮ 而且空

穴从 ｐ 区向 ｎ 区输运比较困难ꎬ这使得空穴在靠

近 ｐ 区的阱中浓度较高ꎬ离 ｐ 区越远的阱中空穴

浓度越低ꎮ 除此之外ꎬ电子泄露也是深紫外 ＬＥＤ
器件中非常严重的问题ꎮ 因而有效地平衡载流子

注入的器件结构设计以及相应的机理研究显得极

为重要[５]ꎮ 而为克服这个严重的载流子注入平

衡问题ꎬ目前国际上提出了一些新型的结构设计ꎬ
比如组分渐变的电子阻挡层[６]、多层的量子势

垒[７]、组分渐变的量子势垒等[８￣１０]ꎬ因此ꎬ探索新

颖的结构设计也是提高器件性能的重要途径ꎮ 针

对 ＡｌＧａＮ 基多量子阱中电子阻碍效应和空穴有

效注入问题ꎬ本研究工作中采用了一种不规则 Ｈ
形量子势垒策略ꎬ以平衡载流子的运输ꎮ 本文通

过 ＡＰＳＹＳ[１１]软件进行二维数值模拟计算ꎬ并对其

物理机制进行了分析和讨论ꎮ

２　 结构设计与参数设置

图 １ 展示了本研究中所用的两种不同结构ꎬ为
便于分析ꎬ除量子阱有源区组成不同外ꎬ其余结构参

数保持一致ꎮ 图１(ａ)所示的结构从最底层 ｃ 平面的

蓝宝石开始ꎬ上面是 １. ５ μｍ 厚的 ＡｌＮ 缓冲层和 ０. ５
μｍ 的 ｎ 型 Ａｌ０. ５５Ｇａ０. ４５Ｎꎮ 有源区由 ５ 对量子阱组

成ꎬ其中 ２. ３ ｎｍ 厚的 Ａｌ０. ３７Ｇａ０. ６３Ｎ 量子阱和 １０ ｎｍ
厚的 ｎ 型掺杂浓度为 １. ０ ×１０１８ ｃｍ －３的 ＡｌＧａＮ 量子

垒ꎬ最后一层量子垒是２０ ｎｍ厚的非掺杂 Ａｌ０.５Ｇａ０.５Ｎꎮ

随后是 １０ ｎｍ 厚的 Ｍｇ 掺杂浓度为 １. ０ × １０１９ ｃｍ －３

的 ＡｌＧａＮ 电子阻挡层和 ５０ ｎｍ 厚、ｐ 型掺杂浓度

为 １. ０ × １０１８ ｃｍ － ３的 Ａｌ０. ５Ｇａ０. ５Ｎꎬ最后是 １５０ ｎｍ
厚的掺杂浓度为 １. ０ × １０１８ ｃｍ － ３ 的 ｐ￣ＧａＮꎮ 图

１(ｃ)所示为新型不规则 Ｈ 形量子垒结构(结构

Ｂ)ꎮ 其中的有源区是由 ｎ￣Ａｌ０. ５５ Ｇａ０. ４５ Ｎ (２. ５
ｎｍ) / Ａｌ０. ５Ｇａ０. ５Ｎ(５. ５ ｎｍ) / Ａｌ０. ６Ｇａ０. ４Ｎ(２ ｎｍ)组
成ꎮ 最后一层量子垒是由 Ａｌ０. ５５ Ｇａ０. ４５ Ｎ (２. ５
ｎｍ) / Ａｌ０. ５Ｇａ０. ５Ｎ(１７. ５ ｎｍ)组成ꎮ 上述器件结构

能通过金属有机物化学气相沉积系统(ＭＯＣＶＤ)
进行外延生长实现ꎬ建议的生长条件是:ＡｌＮ 在

１ ２５０ ℃ 温度下以 １ μｍ / ｈ 的速度进行生长ꎮ ｎ￣
ＡｌＧａＮ 和量子阱区分别在 １ １５０ ℃和 １ ０８０ ℃下

生长ꎬ具体细节已在我们以往的研究工作中进行

了详细描述[１２]ꎮ
本文采用自洽 ６ 能带 ｋｐ 理论计算能带结

构和波函数[１３]ꎮ 为了简化模拟ꎬ俄歇复合系数和

ＳＲＨ 寿命分别设为 １ × １０３０ ｍ － ６ｓ － １和 １０ ｎｓ[１４]ꎮ
能带偏移比 ΔＥｃ / ΔＥｖ设为 ０ . ７ / ０ . ３ [１５] ꎮ 深紫外
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图 １　 (ａ)ＡｌＧａＮ 深紫外 ＬＥＤ 结构示意图ꎻ(ｂ)参考结构

(结构 Ａ)ꎻ(ｃ)不规则 Ｈ 形量子阱结构(结构 Ｂ)ꎮ
Ｆｉｇ. １　 (ａ)Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ＤＵＶ￣ＬＥＤ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＭＱＷｓ

ｄｅｓｉｇｎｓ. (ｂ)Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ａ. (ｃ)Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｂ.
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ＬＥＤ 器件内部工作温度设为 ３００ Ｋ[１６]ꎮ 内置的

界面极化电荷根据 Ｆｉｏｒｅｎｔｉｎｉ 等[１７] 的公式进行计

算ꎬ其中将 ４０％的理论极化电荷密度用于解释固

定缺陷和其他表面电荷的补偿ꎮ

３　 结果与分析

图 ２ 给出了结构 Ａ(参考结构)和结构 Ｂ(新结

构)的内量子效率和光输出功率与注入电流密度的

函数关系ꎮ 可以看出ꎬ在整个注入电流密度范围内ꎬ
结构 Ｂ 的光输出功率和内量子效率(ＩＱＥ)η 始终优

于结构 Ａꎮ 尤其是当注入电流密度达到 １００ Ａ/ ｃｍ２

时ꎬ新型结构 Ｂ 的内量子效率和光输出功率较

参考结构 Ａ 分别提高到 １. ０８ 倍和 １. ０７ 倍ꎮ 此

外ꎬ当注入电流密度约为 ６５ Ａ / ｃｍ２ 时ꎬ结构 Ａ 和

结构 Ｂ 的最大 ＩＱＥ 分别为 ４８. ５０％ 和 ５２. １８％ ꎮ
根据公式(ηｍａｘ － ηｍｉｎ) / ηｍａｘ可得结构 Ａ 和结构 Ｂ
的效率骤降率分别为 ３. ３％和 １. ３％ ꎮ 因此ꎬ与结

构 Ａ 相比ꎬ结构 Ｂ 的器件性能有了明显的改善ꎬ
这可能是由于在有源区中载流子分布的调整以及

空穴和电子波函数的重叠造成的ꎮ
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图 ２　 结构 Ａ(参考结构)与结构 Ｂ(新结构)的光输出功

率和内量子效率对电流密度的依赖关系

Ｆｉｇ. ２　 Ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅ ｏｆ ｔｈｅ ＬＯＰ ａｎｄ ＩＱＥ ｏｎ ｉｎｊｅｃｔｅｄ ｃｕｒｒｅｎｔ
ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｏｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ Ａ( ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ) ａｎｄ Ｂ
(ｎｅｗ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ)

为了更好地理解这种新型不规则 Ｈ 形量子

阱结构提高深紫外 ＬＥＤ 性能的物理机制ꎬ我们选

择注入电流为 １００ Ａ / ｃｍ２ 时电场的分布情况与能

带图为例进行详细分析ꎮ
图 ３ 为注入电流为 １００ Ａ / ｃｍ２ 时有源区电场

强度分布ꎮ 众所周知ꎬ空穴的输运行为可以用以

下公式来描述:
Ｖｐ ＝ μｐＥꎬ (１)

Ｅｋ ＝ (１ / ２)ｍ∗
ｈ Ｖ２

ｐꎬ (２)

其中 Ｖｐ为空穴漂移速度ꎬμｐ为空穴迁移率ꎬＥ 与

Ｅｋ分别为静电场强度和动能ꎬｍ∗
ｈ 为空穴有效质

量ꎮ 可以看出ꎬ在[０００１]方向上增加的电场强度会

使空穴获得更大的动能ꎬ这将对空穴有效地注入有

源区有很大帮助ꎮ 通过计算ꎬ结构 Ａ 与 Ｂ 在有源区

内的平均电场强度分别为 ３. ５９ ×１０４ Ｖ/ ｃｍ 和 １. ３０ ×
１０４ Ｖ / ｃｍꎬ因而相较于结构 Ａꎬ结构 Ｂ 具有更小的

平均电场强度ꎬ说明在结构 Ｂ 中采用不规则 Ｈ 形

量子势垒时ꎬ附加了沿[０００１]方向上的等效电

场ꎮ 考虑到不规则 Ｈ 形量子势垒是由高 Ａｌ 组分

双尖峰势垒而形成的ꎬ附加的额外电场应归功于

极化效应导致的量子势垒界面上的极化电荷ꎬ这
在我们以往的研究中已进行了详细的阐述[１２]ꎮ
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图 ３　 结构 Ａ(ａ)和 Ｂ(ｂ)在电流密度为 １００ Ａ / ｃｍ２ 时的

有源区电场分布

Ｆｉｇ. ３　 Ｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ ｐｒｏｆｉｌｅ ｉｎ ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｒｅｇｉｏｎｓ ｆｏｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ Ａ

(ａ) ａｎｄ Ｂ(ｂ) ｕｎｄｅｒ ｔｈｅ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ １００ Ａ/ ｃｍ２

图 ４ 展示了在注入电流为 １００ Ａ / ｃｍ２ 时 Ａ 结

构和 Ｂ 结构的能带图ꎬＡ 结构和 Ｂ 结构的电子有

效势垒高度分别为 ２２０. ７１ ｍｅＶ 和 ３６５. ０３ ｍｅＶꎬ
这表明采用不规则 Ｈ 形量子势垒的 Ｂ 样品具有

更强的阻挡电子泄露的能力ꎮ 而对于空穴ꎬＡ、Ｂ
结构的空穴有效势垒高度分别为 ４１５. ２６ꎬ４０４. ０７
ｍｅＶꎬ说明 Ｂ 结构更有利于空穴的有效注入ꎮ

图 ５ 分别展示了在电流密度为 １００ Ａ/ ｃｍ２ 时结
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图 ４　 结构 Ａ(ａ)和 Ｂ(ｂ)在电流密度为 １００ Ａ / ｃｍ２ 时的

能带图

Ｆｉｇ. ４　 Ｅｎｅｒｇｙ ｂａｎｄ ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ａｃｔｉｖｅ ｒｅｇｉｏｎｓ ｏｆ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ Ａ

(ａ) ａｎｄ Ｂ(ｂ) ｕｎｄｅｒ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ １００ Ａ / ｃｍ２
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图 ５　 结构 Ａ(ａ)和结构 Ｂ(ｂ)在注入电流为 １００ Ａ / ｃｍ２

时有源区的电子与空穴浓度分布

Ｆｉｇ. ５　 Ｅｌｅｃｔｒｏｎ ａｎｄ ｈｏｌｅ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ Ａ( ａ)

ａｎｄ Ｂ(ｂ) ｕｎｄｅｒ ｃｕｒｒｅｎｔ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ １００ Ａ / ｃｍ２

构 Ａ 和 Ｂ 在有源区内电子和空穴的浓度分布情况ꎮ
可以清楚地发现ꎬ结构 Ｂ 的电子浓度较结构 Ａ 仅有

轻微的变化ꎬ并且在量子阱之间积累了一些电子ꎮ
图 ５(ａ)中的插图显示了电子在 ｐ 区的泄露情况ꎬ显
然ꎬ结构 Ｂ 的电子泄露量要远小于结构 Ａꎬ这进一步

证实了结构 Ｂ 中不规则的量子势垒设计可以有效地

防止电子泄露ꎮ 与此同时ꎬ如图 ５(ｂ)所示ꎬ结构 Ｂ
中有源区的空穴浓度明显高于结构 Ａꎬ显著改善了

电子和空穴的非平衡注入问题ꎮ
为进一步比较两种结构的性能ꎬ我们分析了在

注入电流为 １００ Ａ/ ｃｍ２ 时两种结构的载流子的辐射

复合情况ꎮ 图６ 显示了结构Ａ 和Ｂ 量子阱区域的平

均辐射复合速率分布ꎬ可以发现结构 Ｂ 的平均辐射

复合速率是结构 Ａ 的 １. １６ 倍ꎮ 另外ꎬ从图 ６ 也可以

看出ꎬ结构 Ｂ 中的每一对量子阱中辐射复合速率都

显著高于结构 Ａꎮ 结合图 ５ 中空穴与电子的浓度

分布ꎬ这也进一步验证了不规则 Ｈ 形量子势垒调

制的有源区中空穴浓度的增加是导致辐射复合速

率增长的主要原因ꎮ
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图 ６　 结构 Ａ 与结构 Ｂ 在有源区的辐射复合速率分布

Ｆｉｇ. ６　 Ｒａｄｉａｔｉｖｅ ｒｅｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｒａｔｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ＭＱＷｓ ｆｏｒ ｓｔｒｕｃ￣
ｔｕｒｅｓ Ａ ａｎｄ Ｂ

４　 结　 　 论

综上所述ꎬ通过引入不规则 Ｈ 形量子势垒

结构能有效地改善 ＡｌＧａＮ 基深紫外 ＬＥＤ 器件的

载流子平衡注入难题ꎮ 与普通的深紫外发光

ＬＥＤ 相比ꎬ这种不规则 Ｈ 形量子势垒结构的

ＬＥＤ 器件结构在内量子效率和光输出功率上都

有了很大的改善ꎮ 研究结果表明ꎬ不规则 Ｈ 形

量子势垒产生的电场调制效应使空穴获得了更

多的动能ꎬ从而能够通过更高的势垒进入有源

区ꎮ 同时ꎬ较高的电子势垒有效地阻碍了电子

逸出有源区ꎬ而较低的空穴势垒也有利于空穴

有效注入ꎮ 因此ꎬ采用不规则 Ｈ 形量子势垒的
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结构设计中ꎬ器件的性能因空穴浓度的提高得

到了极大的提升ꎬ从而有效地增加了载流子的

辐射复合发光ꎮ 我们的研究也表明ꎬ在常用的

单一 Ａｌ 组分的 ＡｌＧａＮ 量子阱势垒中引入 Ａｌ 组
分较高的尖峰非规则结构是一种提高 ＡｌＧａＮ 基

深紫外发光器件性能的有效途径ꎮ
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