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界面特性对 InAs/GaSb Ⅱ型超晶格光学性质影响理论研究
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摘要： InAs/GaSb Ⅱ 型超晶格是中红外谱段光电子器件的核心结构，其Ⅱ型能带排列特点使电子、空穴在实

空间分离而跨过界面，其非公共原子构型使得界面态丰富。我们在 Burt-Foreman 包络函数理论的基础上，讨

论了不同界面态对超晶格电子能态和波函数的调控作用。理论计算表明，超晶格缓变界面和界面势两种不对

称界面态分布，都会导致重空穴带的自旋劈裂，而只有施加界面势时才会使得轻空穴带发生自旋劈裂。此外，

研究了改变阱宽和改变势垒时超晶格体系带隙的变化趋势。结果表明，随着势垒厚度增大，陡峭界面和缓变

界面两种界面态下的带隙计算结果逐渐降低，并且随着厚度增加带隙趋于收敛，而界面势下的带隙计算结果

随着势垒厚度的增大而增大，与前两者呈现相反的趋势，这为中红外超晶格器件的精确设计提供了可参考的

理论基础。
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Abstract： The InAs/GaSb type- Ⅱ superlattice （SL） constitutes the fundamental structure for mid-infrared opto⁃
electronic devices， characterized by its type-Ⅱ band alignment that facilitates the spatial separation of electrons and 
holes across the interface， and a unique atomic configuration leading to a rich variety of interface states.  Building up⁃
on the Burt-Foreman envelope function theory， we investigate the influence of different interface states on the elec⁃
tronic states and wave functions of the superlattice.  Theoretical calculations indicate that both asymmetric distribu⁃
tions of interface states， namely gradual interface variation and interface potential， result in spin splitting of the 
heavy-hole band， while spin splitting in the light-hole band occurs only with the application of an interface potential.  
Additionally， we examine the trends in the band gap of the superlattice system when altering well width and barrier 
height.  The results show that as the barrier thickness increases， the gap calculations under both abrupt and gradual 
interface states gradually decrease， converging with increasing thickness.  In contrast， the gap calculated with inter⁃
face potential treatment increases with the thickness of the barrier， exhibiting an opposite trend to the former two.  
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This provides a theoretical foundation for the precise design of mid-infrared superlattice devices.
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1　引  言

由于 InAs/GaSb 超晶格（SL）中的  Ⅱ 型能带

排列，电子和空穴态分别被限制在 InAs和 GaSb 层

内，并且在空间上分离。这与具有Ⅰ型能带排列

的传统 SL（例如 GaAs/AlGaAs SL）形成了鲜明对

比（其中电子和空穴被限制在同一材料层中）[1]。

在未掺杂的 InAs/GaSb SL 中主要有两种光学跃

迁，一种是将 GaSb 层中被占据的价带中的电子激

发到 InAs 层中未被占据的导带中，这种带间光学

跃迁是通过 InAs/GaSb 界面上电子和空穴波函数

的重叠实现的 [2]。另一个过程是在同一材料层中

将电子从占据的导带或价带激发到未占据的导带

或价带，这种带内光学跃迁与传统 SL 中发生的情

况类似。这些带间和带内过渡通道也可以通过调

整 InAs 或 GaSb 层宽度来调谐。由于这些独特的

特性，InAs/GaSbⅡ型 SL 已被选为中红外检测器

件的候选材料 [3-4]。令人们感兴趣的是，短周期

InAs/GaSb Ⅱ型 SL 可用作在 3~5 μm 波长范围内

工作的非制冷的中红外探测器 [5]。

InAs/GaSb Ⅱ型 SL 系统已使用多种理论方法

进行建模，例如紧束缚法 [6]、赝势法 [7]和 k·p 法 [8]。

在这些方法中，k·p 方法因其更容易的代码实现

和非常好的数值精度而得到了最广泛使用。k·p
方法是描述半导体能带结构的有效工具。到目前

为止，它是模拟半导体异质结构和器件（如量子

阱、超晶格、红外探测器和半导体激光器）较为普

遍的方法 [9]。

在半导体材料中，存在着分布广泛的能级状

态，但并非所有能级状态均是为研究对象所关注

的。在光电性能研究中，我们主要关注与直接带

隙跃迁相关的能级状态。这些能级状态分布在动

量空间中满足跃迁动量匹配条件的状态，即动量

空间中的波矢 k位于特定的点 [10]。同时，考虑到

载流子倾向于占据能量较低的区域，与载流子相

关的光电效应主要发生在动量空间中能量的极值

点附近 [11-12]。这些极值点在动量空间中也位于同

一点。全面解析半导体材料中的所有能带是一项

复杂而耗时的任务。然而，为了研究我们关注的

光电性能，我们可以采用近似的方法来获取动量

空间极值点附近的能级状态分布情况。由 Bard⁃
een 和 Seitz 提出的 k·p 方法是基于这一思想发展

而来的。该方法通过在某一波矢点 k的附近引入

微小扰动，从而实现对局部极值点的寻找。k·p
方法的基本理论为 k·p 微扰理论，即一种引入微

扰项的能带计算数值方法，可用于确定能隙能量

和跃迁强度 [13]。在 k·p 方法中，通过外推布里渊

区的中心能隙能量和动量矩阵元，可以得到整体

能带结构，这种方法可获得能带色散关系和有效

电子质量的解析表达式。低维半导体 k·p 方法具

体的数值求解法有传输矩阵法、傅里叶变换有限

波矢法与前后向有限差分法，其中前后向有限差

分法是目前采用较为广泛且算法简单高效的数值

计算方法 [13-16]。在之前的工作中，我们详细讨论了

前后向有限差分算法下的数值稳定性问题。

在理想情况下，量子阱或超晶格在界面处是

陡峭变化的，但在实际材料生长过程中，无法达到

理想的完全陡峭型界面。所以在进行理论计算

时，需要考虑界面缓变造成的影响。对于Ⅲ-Ⅴ族

半导体低维异质结构，缓变层厚度一般在 2 nm 以

内。除界面缓变以外，还需要考虑界面引起的微

观非对称性（MIA）如何改变系统的能态。针对我

们研究的 InAs/GaSb SL 系统，其主体材料 InAs 和
GaSb 在界面处没有共同原子 (NCA)，因此在该体

系中可以形成类 InSb 型或类 GaAs 型界面 [17]。理

论研究表明，对于 NCA 型异质结构，界面 MIA 会

导致较为显著的界面势能，该界面势能具有短程

性质 [18-20]。2010 年，Li 等建立了包含 MIA 效应的

八带 k·p 模型来计算 [001]方向上短周期 InAs/
GaSb 超晶格的光学各向异性 [21]。2015 年，Dong 等

利用 MIA 效应研究了 InAs/GaSb 超晶格的光学

性质 ，包 括 跃 迁 矩 阵 元 与 光 学 增 益 的 计 算 [22]。

2019 年，Delmas 用软件进行 InAs/GaSb 超晶格红

外探测器模拟，结果表明，忽略 MIA 效应通常会

导致 SL 带隙的高估 [23]。2020 年，Zhao 等在实验上

研究了器件级别的界面问题，报道了微观界面对

半导体能带偏移的影响 [24]。目前，仍然缺乏对锑

化物超晶格中各种界面状态的综合性对比研究。

本文针对 InAs/GaSb Ⅱ型超晶格结构，利用

前后向有限差分算法进行数值计算，在理论上研
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究了陡峭界面、界面缓变以及短程界面势能对体

系能态和波函数的影响，为后续锑化物光电子器

件的理论设计与优化奠定了基础。

2　理论模型

当考虑 MIA 效应时，总哈密顿量可写为  H =

 HK +  H I，其中HK 是考虑应变效应下的八带包络函

数哈密顿量，H I 是界面引起的哈密顿量。界面哈

密顿量是短程的，可以通过狄拉克 δ函数描述[19-21]：

H I = θa0H t δ ( z - z0 )， （1）
其中，H t 为类 InSb 界面的拟合参数，a0 是 GaSb 的

晶格常数，θ由下式给出：

θ =
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， （2）

应变八带哈密顿量以及有限差分的处理方法与形

式详见补充文件。

3　结果与讨论

我们考虑具有 Ⅱ 型能带排列的 InAs/GaSb 
SL，如图 1 所示。 z 轴沿着 [001]生长方向，x 轴和

y 轴分别沿着 [100]和 [010]方向。假设 InAs 势阱层

宽度为 L1，GaSb 势垒层宽度为 L2，则这种 SL 结构

的周期性由 d=L1+L2 决定。由于 InAs/GaSb SL 是

NCA 异质结构，该类 SL 中存在两种不同的理想界

面，即类 InSb 和类 GaAs界面。比较这两种类型界

面的早期工作发现，类 InSb 界面可以实现更小的

带隙能量和更高的光吸收 [25]，并且 SL 上的类 InSb
界面相比于类 GaAs 界面是更光滑组成层 [26]。最

近，研究表明类 InSb 界面可以平衡大多数短周期

结构中的应变 [27]，这有利于 SL 的生长。基于上述

考虑，类 InSb 界面更适合 InAs/GaSb NCA SL 的生

长及其作为光电探测器应用。尽管该类 SL 中的

实际界面可以相互扩散，但在目前的工作中，我们

假设此处研究的所有 InAs/GaSb Ⅱ型 SL 都具有类

InSb 界面，所以我们仅在类 InSb 界面上采取不同

的界面态以方便比较。

我们首先计算了三种界面态下波函数的分

布，如图 1 所示，其中 L1=L2=2. 0 nm。SL 的具体结

构为：GaSb 5. 0 nm/InAs L1/GaSb L2/InAs L1/GaSb 
5. 0 nm。可以看出，三种界面态下的导带基态波

函数分布区别不大。当界面采用缓变模型时（缓

变层厚为 0. 4 nm），价带基态波函数分布会发生

轻微改变；当在界面上施加界面势时（界面势强度

为 0. 7 eV[28]），价带基态波函数分布变化比较显

著，波函数向施加界面势的界面靠拢并且形状更

加尖锐。

图 2 显示了三种界面态 InAs/GaSb SL 在 Γ 点

附近 [100]方向和 [110]方向上的能带结构。C1、
HH1、HH2、LH1 分别表示导带电子、第一重空穴、

图 1　不同界面态下的导带、价带基态波函数分布

Fig.1　Ground-state wave function distributions of conduction 
band and valence band under different interface states
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第二重空穴和轻空穴带。我们可观察到如下信

息：由于整个超晶格体系是对称分布的，所以在初

始条件下，电子上旋和下旋态是简并的。缓变界

面和施加界面势都会破坏体系的对称性。可以看

到在考虑缓变界面时，HH1、HH2 两个能带会观

察到明显的自旋劈裂现象，而 C1 与 LH1 的自旋劈

裂很小。在界面处施加界面势时，C1 的自旋劈裂

很小，而 HH1、HH2、LH1 的自旋劈裂较大，相比之

下，施加界面势时比缓变界面产生的自旋劈裂更

为明显。

图 3 显示了改变 SL 结构参数对带隙的影

响。通过改变势阱厚度可以看到，缓变界面的

带隙计算结果略低于不做陡峭界面的结果，而

界面势的带隙计算结果则明显低于陡峭界面的

结果。通过改变势垒厚度可以看到，势垒厚度

增大缓变界面与陡峭界面的带隙计算结果逐渐

降低，并且随着厚度增加带隙趋于收敛；而界面

势的带隙计算结果随着势垒厚度的增大而增

大，这与前两者呈现相反的趋势，与文献中的实

验结果吻合 [22]。

图 4 显示了在固定阱宽的条件下，改变界面

态强度时对波函数的影响。从图 4（a）可以看出，

随着缓变层厚增加，导带波函数无明显变化，而价

带波函数逐渐向远离界面的方向移动。图 4（b）
显示了改变界面势强度时，当界面势强度增大，导

带波函数同样无明显变化，但价带波函数形状逐

渐变尖锐，而且朝着界面方向靠近。

图 5 显示了在不同阱宽下，改变界面态强度

对带隙的影响。从图 5（a）可以看出，当 InAs 势阱

宽度取 1. 0 nm、2. 0 nm 时，随着缓变层厚增加，带

图 2　不同界面条件下的色散关系图。  （a）陡峭界面的 E-k关系；（b）缓变界面的 E-k关系；（c）界面处施加界面势时的 E-k关系

Fig.2　Dispersion diagram under different interface conditions. （a）E-k relationship when the interface is steep interface. （b）E-k 
relationship when the interface is gradually modified. （c）E-k relationship when the interface potential is applied

图 3　（a）改变 InAs势阱厚度对带隙的影响；（b）改变 GaSb 势垒厚度对带隙的影响

Fig.3　（a）Effect of changing the InAs well thickness on the band gap. （b）Effect of changing the GaSb barrier thickness on the 
band gap
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隙逐渐降低，在缓变层厚为 0. 2 nm 时达到最小

值，之后带隙随着缓变层厚的增加而线性增加；当

InAs 势阱宽度取 3. 0 nm 时，随着缓变层厚增加，

带隙逐渐减小，在缓变层厚为 0. 2 nm 之后带隙随

着缓变层厚的增加而线性减小。图 5（b）显示了

当 InAs 势阱宽度取 1. 0 nm、2. 0 nm 时，随着界面

势强度增加，带隙逐渐减小；而 InAs 势阱宽度取

3. 0 nm 时，随着界面势强度增加，带隙逐渐增加。

结合波函数图像可以得到，界面态对超晶格电子

结构的影响程度与超晶格的结构参数紧密相关。

4　结  论

针对中红外谱段重要的 InAs/GaSb Ⅱ型 SL 结

构，我们在理论上系统地研究了不同类型的界面态

对其能态的影响。理论计算表明，缓变界面和界面

势两种界面态都会导致重空穴带的自旋劈裂，而只

有施加界面势时才会使得轻空穴带发生自旋劈裂。

除此之外，还研究了改变阱宽和改变势垒时 SL体系

带隙的变化趋势。结果表明，势垒厚度增大缓变界

面与陡峭界面的带隙计算结果逐渐降低，并且随着

厚度增加带隙趋于收敛，而施加界面势的带隙计算

结果随着势垒厚度的增大而增大，这与前两者呈现

相反的趋势。当 InAs势阱宽度取 1. 0 nm、2. 0 nm时，

随着缓变层厚增加，带隙逐渐降低，在缓变层厚为

0. 2 nm时达到最小值，之后带隙随着缓变层厚增加

而线性增加；当 InAs势阱宽度取 3. 0 nm 时，随着缓

变层厚增加，带隙逐渐减小，在缓变层厚为 0. 2 nm
之后带隙随着缓变层厚增加而线性减小。当 InAs
势阱宽度取 1. 0 nm、2. 0 nm 时，随着界面势强度增

加，带隙逐渐减小；而 InAs势阱宽度取 3. 0 nm时，随

着界面势强度增加，带隙逐渐增加。该结果为中红

外 SL器件设计提供了可参考的理论基础。

本文补充文件和专家审稿意见及作者回复内容的下

载地址：http://cjl. lightpublishing. cn/thesisDetails#
10. 37188/CJL. 20240054.

图 4　（a）改变缓变层厚度对波函数的影响；（b）改变界面势强度对波函数的影响

Fig.4　（a）The effect of changing the thickness of the gradual layer on the wave function. （b）The effect of changing the interface 
potential strength on the wave function

图 5　（a）改变缓变层厚度对带隙的影响；（b）改变界面势强度对带隙的影响

Fig.5　（a）The effect of changing the thickness of the gradual layer on the band gap. （b）The effect of changing the interface po⁃
tential strength on the band gap
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