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摘要　利用 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ及 Ｈａｒｒｉｓｏｎ两种模型计算不同势垒材料的ＩｎＧａＡｓ量子阱的能带偏置比，选择出适合于计

算ＩｎＧａＡｓ量子阱能带偏置比的模型是 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型。讨论了引入应变、量子阱材料组分、势垒材料组分和禁

带宽度对能带偏置的影响。结果表明，压应变的引入会增大禁带宽度，减小能带偏置；随着势阱材料组分和势垒材

料组分的增加，能带偏置会逐渐增大，但能带偏置比并非一直随势垒材料组分的增加而增大；Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／

Ａｌ狔Ｇａ１－狔Ａｓ量子阱的Ａｌ含量狔约为０．１是较佳值，Ｉｎ含量狓小于０．２是较佳值。

关键词　激光器；应变量子阱；能带偏置；Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型；Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型
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１　引　　言

异质结的能带偏置，又称带边不连续性［１］。在光抽运垂直外腔面发射激光器［２～６］的设计及模拟中，这是

个必须首先解决的重要问题。能带偏置直接影响到量子阱的能带结构、自发辐射、增益特性及输出波长等重

要物理量的计算。如果不能较为准确地确定异质结的能带偏置，则其他的相关计算和模拟将是不可靠和无

意义的工作。

能带偏置的实验测定是可信赖数据的首要来源。实验确定能带偏置的方法有很多，如电容 电压或电

流 电压技术、光致荧光或光致荧光激发测量、深能级瞬态光谱方法以及Ｘ射线光子发射光谱测量等。在众

多的ＩＩＩＶＩ族二元、三元及四元合金中，不仅可供获得的数据本身非常有限，而且实验报道的数据之间也彼

此存在差异。对于无可靠实验报道的材料，特别是一些新材料，在激光器的设计即模拟阶段，对能带偏置的

０５１４０４１
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确定只能来源于理论的计算。被广泛应用的用于确定异质结能带偏置的方法主要有两种，即Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模

型［７］和Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型
［８］。

本文首先利用 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ及 Ｈａｒｒｉｓｏｎ两种模型计算不同势垒材料（ＧａＡｓ、ＡｌＧａＡｓ和 ＧａＡｓＰ）的

ＩｎＧａＡｓ量子阱的能带偏置比，然后将计算结果与文献数据比较，从而选择出适合于计算ＩｎＧａＡｓ量子阱能

带偏置比的模型。以Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ狔Ｇａ１－狔Ａｓ应变量子阱为例，讨论了引入应变、量子阱材料组分、势垒材

料组分和禁带宽度对能带偏置的影响，为光抽运垂直外腔面发射激光器能带结构的设计提供了理论依据。

２　计算原理和模型

２．１　能带偏置

图１ 量子阱结构示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｔｈｅｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌｓ

量子阱的能带偏置，是指在两种不同材料所构成的

异质结界面上，两个禁带宽度之差的分配问题。如图１

所示，令量子阱和势垒的禁带宽度分别为犈ｗｇ 和犈
ｂ
ｇ，其差

为Δ犈ｇ＝犈
ｂ
ｇ－犈

ｗ
ｇ，其中上标ｂ和ｗ分别表示势垒和量子

阱区。则Δ犈Ｃ 和Δ犈Ｖ 分别表示Δ犈ｇ分配给导带（ＣＢ）下

端的电势带阶和价带（ＶＢ）上端的电势带阶。

对于异质结量子阱，导带和价带的能带偏置定义为

Δ犈Ｃ ＝犈
ｂ
Ｃ－犈

ｗ
Ｃ， （１）

Δ犈Ｖ ＝犈
ｗ
Ｖ－犈

ｂ
Ｖ． （２）

　　导带和价带的能带偏置比分别表示为

犙Ｃ ＝
Δ犈Ｃ

Δ犈ｇ
＝

Δ犈Ｃ

Δ犈Ｃ＋Δ犈Ｖ
， （３）

犙Ｖ ＝
Δ犈Ｖ

Δ犈ｇ
＝１－犙Ｃ． （４）

（１）～（４）式中犈
ｗ
Ｖ、犈

ｗ
Ｃ、犈

ｂ
Ｖ、犈

ｂ
Ｃ 分别为量子阱和势垒的价带边和导带边位置。

２．２　应变对能带的偏置作用

外延生长量子阱时，如果外延层与基质材料的晶格常数不匹配，则在外延层中将引入应变，形成所谓应

变量子阱。应变附加的势能会使能带边发生移动，改变材料带隙能，即改变能带偏置，并使原来在价带顶简

并的重空穴和轻空穴退简并。另外，应变会使能带结构发生变形，最重要的应变效应就是使价带曲率半径增

大，即空穴的有效质量减小。量子阱的应变类型有压应变和张应变两种，当势阱的晶格常数比势垒的晶格常

数大时，成为具有压应变的应变量子阱；反之则成为具有张应变的应变量子阱。压应变时重空穴带上升，位

于轻空穴带之上，电子 重空穴（ＥＨＨ）跃迁成为主要跃迁；而在张应变时，情况则刚好相反，轻空穴带位于

重空穴带之上，电子 轻空穴（ＥＬＨ）跃迁成为主要跃迁。

应变对导带边的作用［９］是产生一个流体静压形变能犘ｃε，其满足

犘ｃε＝犪ｃ（ε狓狓 ＋ε狔狔 ＋ε狕狕）＝２犪ｃ １－
犆１２
犆（ ）
１１
ε， （５）

式中犪ｃ为导带的流体静压势，ε狓狓、ε狔狔和ε狕狕为应变张量的分量，且对应变张量ε犻犼有

ε＝ε狓狓 ＝ε狔狔 ＝
犪０－犪（狓）

犪（狓）
，　ε狕狕 ＝－

２犆１２
犆１１
ε，　ε狓狔 ＝ε狔狕 ＝ε狕狓 ＝０， （６）

　　选择晶体生长面的方向［００１］为狕轴，犪０ 是衬底的晶格常数，犪（狓）是外延层的晶格常数，犆１１和犆１２为晶

体的弹性模量。

应变引起的价带漂移有两个分量，一部分是流体静压形变能犘ε，它的作用是使整个价带上升或下降，影

响到整个应变层的带隙宽度；另一部分是四角形剪切形变能犙ε，它的作用是使轻重空穴带向相反的方向移

动，即退简并。它们各自满足

犘ε＝－犪ｖ（ε狓狓 ＋ε狔狔 ＋ε狕狕）＝－２犪ｖ １－
犆１２
犆（ ）
１１
ε， （７）

０５１４０４２
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犙ε＝－
犫
２
（ε狓狓 ＋ε狔狔 －２ε狕狕）＝－犫１＋２

犆１２
犆（ ）
１１
ε， （８）

式中犪ｖ为价带的流体静压势，犫为剪切形变势。

２．３　两种模型

２．３．１　Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型

由ＶａｎｄｅＷａｌｌｅ
［７］发展起来的 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ理论可用来计算无应变量子阱和应变量子阱的能带偏置。

这一模型基于局域密度泛函理论和赝势法，考虑了价带的自旋 轨道耦合作用以及量子阱中应变附加的势能

对导带和价带的影响，先确定价带带边位置，然后通过带隙计算给出导带带边位置，详细描述见文献［７］。在

Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ计算中，引入价带平均能量犈ａｖ＝（犈
０
ＨＨ＋犈

０
ＬＨ＋犈

０
ＳＯ）／３，其中犈

０
ＨＨ、犈

０
ＬＨ和犈

０
ＳＯ分别是无应变时重

空穴带（ＨＨ）、轻空穴带（ＬＨ）和自旋 轨道分裂带（ＳＯ）的能量。这种方法能利用实验得到的有限参数，如禁

带宽度犈ｇ、价带平均能量犈ａｖ等，去确定能带偏置比，从而确定能带结构。存在应变时，价带各带边能量分别

为

犈ＨＨ ＝犈ａｖ＋
１

３
Δ－犘ε－犙ε， （９）

犈ＬＨ ＝犈ａｖ－
１

６
Δ－犘ε＋

犙ε
２
＋
１

２
Δ

２
＋２Δ犙ε＋９犙

２
槡 ε， （１０）

犈ＳＯ ＝犈ａｖ－
１

６
Δ－犘ε＋

犙ε
２
－
１

２
Δ

２
＋２Δ犙ε＋９犙

２
槡 ε； （１１）

导带能量为

犈Ｃ ＝犈ａｖ＋
１

３
Δ＋犈ｇ＋犘ｃε， （１２）

式中Δ为自旋 轨道耦合分离能，犈ｇ是无应变时量子阱的禁带宽度。

２．３．２　Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型

Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型基于原子轨道线性组合法（ＬＣＡＯ）和从头算原子赝势法，需要知道无应变时导带和价带

的位置犈０Ｃ 和犈
０
Ｖ，并考虑应变附加的势能对导带和价带的影响，从而确定导带和价带的带边位置，详细描述

参考文献［８］。考虑应变存在时，价带带边能量为

犈ＨＨ ＝犈
０
Ｖ－犘ε－犙ε　（ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｓｔｒａｉｎ）， （１３）

犈ＬＨ ＝犈
０
Ｖ＋犘ε＋犙ε　（ｔｅｎｓｉｌｅｓｔｒａｉｎ）． （１４）

　　导带边位置由下式给定：

犈Ｃ ＝犈
０
Ｃ＋犘ｃε． （１５）

　　本文中模拟计算所有二元材料参数参考文献［１０，１１］，这里不再列出。对于三元合金ＡＢ狓Ｃ１－狓，各参数

由二元合金ＡＢ和ＡＣ的相应参数通过插值得到

犘（ＡＢ狓Ｃ１－狓）＝狓犘（ＡＢ）＋（１－狓）犘（ＡＣ）－狓（１－狓）犫ＡＢＣ， （１６）

式中犫ＡＢＣ是合金ＡＢＣ的弯曲参数，反映插值对线性的偏离程度。计算中考虑了由于温度升高导致的带隙收

缩，计算式为

犈ｇ（犜）＝犈ｇ（０）－
αΘ
２

狆

１＋
２犜（ ）Θ槡

狆

－［ ］１ ， （１７）

式中犈ｇ（０）是温度为０Ｋ时的带隙，α是倾斜参数，Θ和狆 是平价声子温度的声子色散参数。所用三元材料

的非零弯曲参数如表１所示
［１１］，在计算带隙收缩时所用参数如表２所示

［１１］。

表１ 三元合金的非零弯曲参数

Ｔａｂｌｅ１ Ｎｏｎｚｅｒｏｂｏｗｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｔｅｒｎａｒｙａｌｌｏｙ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ 犫犈
ｇ 犫Δ 犫犪

ｃ

ＩｎＧａＡｓ ０．４７７ ０．１５ ２．６１

Ａｌ狓Ｇａ１－狓Ａｓ －０．１２７＋１．３１０狓

ＧａＡｓＰ ０．１９
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表２ 计算带隙收缩所用参数

Ｔａｂｌｅ２ Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｂａｎｄｇａｐｒｅｄｕｃｔｉｏｎ

Ｐａｒａｍｅｔｅｒ Ｑｕａｎｔｉｔｙ／ｕｎｉｔ ＧａＡｓ ＩｎＡｓ ＡｌＡｓ ＧａＰ

Ｂａｎｄｇａｐｅｎｅｒｇｙａｔ０Ｋ 犈ｇ（０）／ｅＶ １．５１９ ０．４１７ ３．０９９ ２．８８６

Ｓｌｏｐｅｐａｒａｍｅｔｅｒ α／（ｍｅＶ／Ｋ） ０．４７２ ０．２８１ ０．３６２ ０．４８０

Ａｖｅｒａｇｅｐｈｏｎｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ Θ／Ｋ ２３０ １４３ ２１８ ３５８

Ｐｈｏｎｏｎｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒ 狆 ２．４４ ２．１０ ２．３２ ２．０９

２．４　禁带宽度

根据（１６）式可得无应变时Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ量子阱的禁带宽度
［１２］犈ｇ与Ｉｎ组分狓关系的理论公式：

犈ｇ（Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ）＝狓犈ｇ（ＩｎＡｓ）＋（１－狓）犈ｇ（ＧａＡｓ）－狓（１－狓）犫ＩｎＧａＡｓ． （１８）

　　考虑应变后量子阱有效禁带宽度表示为

犈Ｃ－ＨＨ（狓）＝犈ｇ（Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ）＋δ犈Ｃ（狓）－δ犈ＨＨ（狓）　（ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｓｔｒａｉｎ），

犈Ｃ－ＬＨ（狓）＝犈ｇ（Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ）＋δ犈Ｃ（狓）－δ犈ＬＨ（狓）　（ｔｅｎｓｉｌｅｓｔｒａｉｎ）， （１９）

式中δ犈Ｃ（狓）＝犘ｃε为应变所致导带漂移，δ犈ＨＨ（狓）＝－犘ε－犙ε为压应变时价带漂移，δ犈ＬＨ（狓）＝－犘ε＋犙ε

为张应变时价带漂移。

半导体量子阱激光器通常是ＴＥ模式激射，主要由导带第一子带电子到价带第一子带空穴的跃迁决定，

这一跃迁的光子能量可以表示为［１３］

犈＝
犺犮

λ
＝犈Ｃ－ＨＨ（狓）　（ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｓｔｒａｉｎ），

犈＝
犺犮

λ
＝犈Ｃ－ＬＨ（狓）　（ｔｅｎｓｉｌｅｓｔｒａｉｎ）． （２０）

　　通过求解（２０）式可以确定在量子阱不同组分处的激射波长。因此在设计激光器时可根据需要的激射波

长确定量子阱的材料组分。

３　计算结果及分析

能带偏置由材料组分、禁带宽度、带边位置和应变等因素决定。Ｉｎ组分大小直接关系到Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ材

料带隙的宽窄，也就决定着器件发射波长的长短。增大波长就要求增加Ｉｎ的组分。但是随着Ｉｎ组分狓的

增加，晶格失配越来越严重，产生的内应力也就越大，这将使器件性能显著变差。因此以下计算中Ｉｎ的组分

取０～０．５，温度取３００Ｋ，引入的应变都是压应变。

表３列出了Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／ＧａＡｓ、Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ和Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５材料体系的

Δ犈Ｃ 和犙Ｃ 的 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ及Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型计算结果，并给出了一些文献报道的数据。犙Ｃ 随狓的变化关系

如图２所示。

表３ 两种模型计算结果与文献比较

Ｔａｂｌｅ３ Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｗｏｍｏｄｅｌｓｉｎｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｗｉｔｈｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｉｎｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ

Ｂａｒｒｉｅｒ
Δ犈Ｃ／ｅＶ 犙Ｃ

Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄｔｈｅｏｒｙ Ｈａｒｒｉｓｏｎｍｏｄｅｌ Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄｔｈｅｏｒｙ Ｈａｒｒｉｓｏｎｍｏｄｅｌ Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ

ＧａＡｓ ０～０．２９２ ０～０．１２４ ０．６３１～０．５６７ ０．２４６～０．３２４
Ｆｏｒ０．１＜狓＜０．３，犙Ｃ＝０．６

［１４］；

ｆｏｒ０＜狓＜０．３，犙Ｃ＝０．６５
［１５］

Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ ０．０５４～０．３４５ ０．０５０～０．１７４ ０．６４４～０．５７８ ０．６５０～０．３７９
Ｆｏｒ０．０７＜狓＜０．１８，
０．６＜犙Ｃ＜０．７

［１６］

ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５ ０．０２１～０．３１４ ０．０２８～０．１５３ ０．４１０～０．５５４ ０．４７７～０．３４７
Ｆｏｒ０．１＜狓＜０２，
犙Ｃ＝０．５

［１１］

　　图２（ａ）是用两种不同模型计算所得的ＩｎＧａＡｓ／ＧａＡｓ量子阱的能带偏置比。由图可知 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模

型所得犙Ｃ 随狓增大而递减，而Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型所得犙Ｃ 随狓增大而递增。与表３中文献［１４，１５］数据对比可

得，对于以 ＧａＡｓ作为势垒的ＩｎＧａＡｓ量子阱，Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型计算结果与文献报道实验数据吻合，而

Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型的计算结果则偏离较远。
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图２ Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ应变量子阱导带偏置比，衬底分别为（ａ）ＧａＡｓ，（ｂ）Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ和

（ｃ）ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５

Ｆｉｇ．２ ＣｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｏｆｆｓｅｔｒａｔｉｏｓｏｆＩｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓｓｔｒａｉｎｅｄｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌｓ（ＱＷｓ）ｗｉｔｈ（ａ）ＧａＡｓｂａｒｒｉｅｒ，

（ｂ）Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓｂａｒｒｉｅｒａｎｄ（ｃ）ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５ｂａｒｒｉｅｒ

图２（ｂ）是用两种不同模型计算所得的ＩｎＧａＡｓ／ＡｌＧａＡｓ量子阱的能带偏置比。由图可知两种模型所得

犙Ｃ 都随狓增大而递减。对比文献［１６］数据，图２（ｂ）也说明，对于以 ＡｌＧａＡｓ作为势垒的ＩｎＧａＡｓ量子阱，

Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型计算结果与文献报道实验数据吻合，而Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型的计算结果则偏离较远一些。

图２（ｃ）是用两种不同模型计算所得的ＩｎＧａＡｓ／ＧａＡｓＰ量子阱的能带偏置比。与图２（ａ）和（ｂ）不一样，

Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型所得犙Ｃ 随狓增大先急剧增大后趋于定值，而 Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型所得犙Ｃ 随狓增大先递减再趋

于定值。对比表３中文献［１１］的数据，对于ＧａＡｓＰ作为势垒的ＩｎＧａＡｓ量子阱，两种模型计算结果与文献

报道实验数据均存在一定程度的偏离。

综合起来考虑，可以认为，在计算应变量子阱的带边偏置时，Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型比 Ｈａｒｒｉｓｏｎ模型更适合

用于计算ＩｎＧａＡｓ量子阱的带边偏置。

图３给出了 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型计算的Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／ＧａＡｓ、Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ和Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／

ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５材料体系导带能带偏置比和导带能带偏置随Ｉｎ组分变化图。从图３（ａ）可以看出，Ｉｎ组分相同

时，衬底为Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ的材料导带能带偏置比最大，而衬底为ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５材料的最小。从图３（ｂ）可以

看出，衬底为ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５的材料导带偏置能量比衬底为ＧａＡｓ的大，因为ＧａＡｓ０．９５Ｐ０．０５材料的禁带宽度比

较大。Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ材料具有最大的导带能带偏置比和最大的导带偏置。

图３ 用 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型计算所得（ａ）应变量子阱导带能带偏置比和（ｂ）应变量子阱导带偏置能量

Ｆｉｇ．３ （ａ）Ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｏｆｆｓｅｔｒａｔｉｏｓａｎｄ（ｂ）ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｏｆｆｓｅｔｓｏｆｔｈｒｅｅｓｔｒａｉｎｅｄＱＷｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ｗｉｔｈＭｏｄｅｌｓｏｌｉｄｔｈｅｏｒｙ

就能带偏置而言，一般来讲，导带能带偏置越大，意味着量子阱的深度越深，因而量子阱对载流子的约束

能力就越强，载流子的热泄漏就会越少，宏观表现上就是激光器件的温度性能越好，即激光能承受越高的温

度上升。因此，大的导带能带偏置对于激光器是有益的。另一方面，就能带偏置比而言，当载流子浓度较大

时，过高的能带偏置比会抑制电子和空穴在多量子阱中的平均分布，而适中的能带偏置比则有助于电子和空
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穴在多量子阱中的平均分布，有助于提高激光器件的内量子效率，所以适中的能带偏置比对激光器是有利

的。综合图３（ａ）和（ｂ），可以看到，以ＧａＡｓＰ为势垒的ＩｎＧａＡｓ量子阱具有较为适中的能带偏置比和较高的

导带偏置，因而相比起来ＧａＡｓＰ是ＩｎＧａＡｓ量子阱最为合适的势垒材料。

图４（ａ）给出了用 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型计算的Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ狔Ｇａ１－狔Ａｓ压应变量子阱，当Ｉｎ组分狓从０～

０．５变化时，导带能带偏置比犙Ｃ 随Ａｌ组分的变化关系图。由图可知，在Ｉｎ含量不变的情况下，势垒中Ａｌ

含量狔＜０．１时，犙Ｃ 迅速增大；当０．１＜狔＜０．５时，犙Ｃ 迅速减小；当０．５＜狔＜１时，犙Ｃ 迅速增大。在Ａｌ含量

不变的情况下，随着势阱中Ｉｎ含量的增加，犙Ｃ 减小。图４（ｂ）给出了导带能带偏置Δ犈Ｃ 随Ａｌ组分的变化关

系图。在Ｉｎ含量不变的情况下，随着Ａｌ含量的增加，分配给导带的电势带阶Δ犈Ｃ 逐渐增大，即Ａｌ含量越

大，对应量子阱深度就越深，因此可以直接用Ａｌ的含量来表示量子阱的深度。在Ａｌ含量不变的情况下，随

着势阱中Ｉｎ含量的增加，Δ犈Ｃ 逐渐增大。综合图４（ａ）和（ｂ）可以看出，Ａｌ含量大于０．１后，其含量继续增大

对能带偏置比的贡献就不明显了，要使以Ａｌ狔Ｇａ１－狔Ａｓ为势垒的Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ量子阱具有较为适中的能带偏

置比和较高的导带偏置，则势垒中Ａｌ含量狔≈０．１是较佳的，势阱中Ｉｎ含量狓＜０．２是较好的。

图４ Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ狔Ｇａ１－狔Ａｓ压应变量子阱，Ｉｎ组分狓＝０～０．５时，（ａ）导带能带偏置比和

（ｂ）导带偏置能量随Ａｌ组分的变化关系

Ｆｉｇ．４ （ａ）ＲｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｏｆｆｓｅｔｒａｔｉｏａｎｄＡｌｍｏｌａｒｆｒａｃｔｉｏｎａｎｄ（ｂ）ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄ

ｏｆｆｓｅｔａｎｄＡｌｍｏｌａｒｆｒａｃｔｉｏｎｆｏｒＩｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ狔Ｇａ１－狔ＡｓｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｌｙｓｔｒａｉｎｅｄＱＷｓ，ｗｈｅｎＩｎｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ狓＝０～０．５

图５ Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ压应变量子阱（ａ）禁带宽度与Ｉｎ组分狓的关系及（ｂ）发射波长与Ｉｎ组分狓的关系

Ｆｉｇ．５ （ａ）ＲｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｂａｎｄｇａｐａｎｄＩｎｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ狓ａｎｄ（ｂ）ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｅｍｉｓｓｉｏｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈａｎｄＩｎ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ狓ｆｏｒＩｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５ＡｓｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅｌｙｓｔｒａｉｎｅｄＱＷｓ

禁带宽度对能带偏置也有直接影响。图５（ａ）给出了Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ压应变量子阱的禁带

宽度犈ｇ与Ｉｎ组份狓的关系。由图５（ａ）可知，当Ｉｎ组分狓增加时，禁带宽度犈ｇ减小，所以分配给导带的电

势带阶Δ犈Ｃ 将会增大，这与图４（ｂ）的分析结果一致；当引入压应变时禁带宽度犈ｇ 增大，这是因为压应变量

０５１４０４６
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子阱结构导带向上漂移，价带向下漂移，有源区的禁带宽度比无应变时的禁带宽度增宽，则相应的导带电势

带阶Δ犈Ｃ 比无应变时减小。

图５（ｂ）给出了Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．０５Ｇａ０．９５Ａｓ压应变量子阱发射波长与Ｉｎ组份狓的关系。当狓＝０～０．５时，

发射波长增大，无应变的波长变化范围是０．８７～１．６２μｍ，引入压应变时的波长变化范围是０．８７～１．３６μｍ，从

而填补了用匹配材料难以实现的波长范围。这些能带结构的改变正是人们所期望的十分重要的能带工程，它

改变了传统无应变量子阱激光器中轻的导带有效质量与非常重的价带有效质量之间的巨大不对称性，从而

更有利于提高激光器的性能。

４　结　　论

本文利用 Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ及 Ｈａｒｒｉｓｏｎ两种模型计算不同势垒材料（ＧａＡｓ、ＡｌＧａＡｓ和ＧａＡｓＰ）的ＩｎＧａＡｓ

量子阱的能带偏置比，然后将计算结果与文献数据比较，从而选择出适合于ＩｎＧａＡｓ量子阱能带偏置比计算

的模型是Ｍｏｄｅｌｓｏｌｉｄ模型，ＧａＡｓＰ是ＩｎＧａＡｓ量子阱最为合适的势垒材料。以Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ狔Ｇａ１－狔Ａｓ压

应变量子阱为例，讨论了引入应变、量子阱材料组分、势垒材料组分、禁带宽度对能带偏置的影响，得到了以

下结论：量子阱中压应变的引入将会改变量子阱结构，使得导带向上漂移，价带向下漂移，从而增大禁带宽度

犈ｇ，减小能带偏置Δ犈Ｃ，使量子阱变浅；在Ａｌ含量不变的情况下，势阱中Ｉｎ含量的增加会增大导带能带偏置

Δ犈Ｃ，但减小导带偏置比犙Ｃ，即分配给价带的电势带阶Δ犈Ｖ 会更多一些；在Ｉｎ含量不变的情况下，随着Ａｌ

含量的增加，分配给导带的电势带阶Δ犈Ｃ 逐渐增大，即Ａｌ含量越大，导带能带偏置越大，意味着量子阱的深

度越深；量子阱的阱深主要影响对载流子的约束能力、量子阱的增益、温度稳定性、对抽运光的吸收等，太浅

的阱会造成大量载流子的泄漏，从而直接降低量子阱的增益和温度稳定性，而太深的阱又会减小量子阱对抽

运光的吸收，带来降低激光器量子效率、加速热熄灭等不利影响，ＩｎＧａＡｓ／ＡｌＧａＡｓ量子阱的阱深即Ａｌ含量

狔≈０．１是较佳值，势阱中Ｉｎ含量狓＜０．２是较佳值。以上模拟分析结果为量子阱能带结构的设计和优化提

供了一定的理论依据，对器件工艺具有一定的指导意义。
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１５Ｓ．Ｎｉｋｉ，Ｃ．Ｌ．Ｌｉｎ，Ｗ．Ｓ．Ｃ．Ｃｈａｎｇ犲狋犪犾．．ＢａｎｄｅｄｇｅｄｉｓｃｏｎｔｉｎｕｉｔｉｅｓｏｆｓｔｒａｉｎｅｄｌａｙｅｒＩｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／ＧａＡｓｈｅｔｅｒｏｊｕｎｃｔｉｏｎｓ

ａｎｄｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌｓ［Ｊ］．犃狆狆犾．犘犺狔狊．犔犲狋狋．，１９８９，５５（１３）：１３３９～１３４１

１６Ｎ．Ｄｅｂｂａｒ，ＤｉｐａｎｋａｒＢｉｓｗａｓ，ＰａｌｌａｂＢｈａｔｔａｃｈａｒｙａ．ＣｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄｏｆｆｓｅｔｓｉｎｐｓｅｕｄｏｍｏｒｐｈｉｃＩｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ／Ａｌ０．２Ｇａ０．８Ａｓ

ｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌｓ（０．０７≤狓≤０．１８）ｍｅａｓｕｒｅｄｂｙｄｅｅｐｌｅｖｅｌｔｒａｎｓｉｅｎｔｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ［Ｊ］．犘犺狔狊．犚犲狏．犅，１９８９，４０（２）：

１０５８～１０６３

０５１４０４８


