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摘要　采用有效质量模型下的４×４ＬｕｔｔｉｎｇｅｒＫｏｈｎ哈密顿量矩阵对Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１量子

阱结构的能带进行了计算。求得了Ｃ１ＨＨ１跃迁波长随Ｉｎ组分及阱宽的变化关系，并采用力学平衡模型计算了

此应变材料体系在生长时的临界厚度。结果表明，在结构设计和材料生长中采用合适的材料组分和阱宽，在ＩｎＰ

基ＩｎＧａＡｌＡｓ／ＩｎＧａＡｓＳｂ应变量子阱激光器中能够实现１．６～２．５μｍ近中红外波段的激射波长。
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１　引　　言

２～５μｍ中红外波段包括了许多重要的分子特

征谱线，并且是空气中相对透明的窗口，因此工作于

该波段的半导体激光器在军事和民用的各个领域有

着广泛的应用［１］。中红外波段半导体激光器中，研

究较多的是 ＧａＳｂ基ⅢⅤ族锑化物材料。因为与

ＧａＳｂ衬底匹配的ＩｎＧａＡｓＳｂ的禁带宽度可以覆盖

从１．７～４．４μｍ的波段，对于应用有比较大的选择

余地。但材料生长和器件制作中还存在不少困

难［２］。ＩｎＰ基ＩｎＧａＡｌＡｓ／ＩｎＧａＡｓＳｂ应变量子阱材

料虽然波长覆盖范围相对较窄，但它与 ＧａＳｂ基

ＡｌＧａＡｓＳｂ／ＩｎＧａＡｓＳｂ材料相比，在衬底质量和器

件工艺等方面具有优势而引起人们的关注［３］。

取与ＩｎＰ衬底匹配的Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ为势

垒，Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１（狓为原子数分数）为势阱，当

Ｉｎ的组分从０．５变化到０．９时Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１

势阱内存在０．５～３．２％的压应变，因此必须考虑应

变对能带的影响。在计算应变量子阱结构的能带

时，采用了有效质量模型下的４×４ＬｕｔｔｉｎｇｅｒＫｏｈｎ

哈密顿量矩阵［４，５］，并通过求解相应的有效质量方
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程得到了压应变情况下重空穴基态、轻空穴基态、电

子基态的本征值方程。在此基础上，对ＩｎＰ 基

Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１材料体系量

子阱结构的Ｃ１ＨＨ１跃迁波长与材料组分及阱宽

的关系进行了计算，证明此材料体系作为近中红外

波段半导体激光器材料的可能性，并为今后的材料

生长和器件结构的优化设计提供依据。

２　计算模型

考虑沿ＩｎＰ衬底〈１００〉方向生长的ＩｎＧａＡｌＡｓ／

ＩｎＧａＡｓＳｂ量子阱结构，忽略自旋轨道分裂带的影

响，其空穴的哈密顿量可以用４×４矩阵来描述
［６］

犎＝－

犘＋犙 －犛 犚 ０

－犛
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燀

燄

燅犙

，（１）

其中
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珔犺
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γ２
２犿
槡３（犽

２
狓－犽

２
狔）＋ｉ

珔犺
２
γ３
２犿
槡３犽狓犽狔，

犛＝
珔犺
２
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２犿
槡３（犽狓－ｉ犽狔）犽狕，

式中γ１、γ２、γ３ 为价带的勒廷格（Ｌｕｔｔｉｎｇｅｒ）常数，

犽狓、犽狔 为垂直于生长方向的波矢值，犽狕 为平行于生

长方向的波矢。

对上面的４×４哈密顿矩阵进行块对角化可以

得到两个２×２的矩阵犎Ｕ 和犎Ｌ

犎＝
犎Ｕ ０

０ 犎
［ ］Ｌ ＝

－

犘＋犙 珟犚 ０ ０

珟犚＋ 犘－犙 ０ ０

０ ０ 犘－犙 珟犚

０ ０ 珟犚＋ 犘＋

熿

燀

燄

燅犙

，（２）

式中珟犚＝ 犚 －ｉ犛 ，可以通过求解犎Ｕ 或犎Ｌ 来

得到能量的本征值。

由于晶格失配，量子阱受到双轴应变作用，此时

晶体的六个应变分量为

ε狓狓 ＝ε狔狔 ＝
犪０－犪（狓）

犪０
≡ε，

ε狕狕 ＝－
２犆１２
犆１１
ε，

ε狓狔 ＝ε狔狕 ＝ε狓狕 ＝０，

式中犪０为衬底的晶格常数，犪（狓）为外延层的晶格常

数，犆１１、犆１２ 为晶体的弹性模量。

应变对能带的影响可以分为水静压和切向应力

的作用。水静压对轻、重空穴带的作用是一致的，而

切向应力的作用下轻、重空穴带分别发生ζ和－ζ的

相对位移，ζ的正、负分别对应张应变和压应变。因

此在切向应力的作用下，晶体的对称性发生改变，价

带顶轻、重空穴能量简并被解除，如图１所示。水静

压对导带的作用δ犈
ｃ
ｈｙ，水静压对价带的作用δ犈

ｖ
ｈｙ，切

向应力对价带的作用δ犈ｓｈ可以分别表示为

δ犈
ｃ
ｈｙ＝－２犪犮 １－

犆１２
犆（ ）
１１
ε，

δ犈
ｖ
ｈｙ＝－２犪狏 １－

犆１２
犆（ ）
１１
ε，

δ犈ｓｈ＝－２犫１＋
犆１２
犆（ ）
１１
ε，

ξ＝
１

２
δ犈ｓｈ，

以上各式中犪ｃ、犪ｖ、犫是形变势。

图１ 压应变情况下量子阱各能级位置变化示意图

Ｆｉｇ．１ Ｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌｓｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌｓ

ｗｉｔｈｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｓｔｒａｉｎ

当犽狓＝犽狔＝０的能带结构决定激光器的激射波

长。此时，珟犚＝珟犚＋＝０，因此对于ＩｎＧａＡｌＡｓ／ＩｎＧａＡｓＳｂ

应变量子阱结构，其空穴的哈密顿量为

　犎＝－
Ｐ＋Ｑ＋ξ ０

０ Ｐ－Ｑ－
［ ］

ξ
＋Ｖ犺（ｚ｛ ｝），（３）

假设势垒层中无应变，则

犞ｈ（狕）＝

２犪ｖ １－
犆１２
犆（ ）
１１
ε， 狕 ＜

犔ｗ
２

Δ犈ｖ， 狕 ≥
犔ｗ

烅

烄

烆 ２

（４）

ξ＝
－犫（１＋犆１２／犆１１）ε， 狕 ＜犔ｗ／２

０， 狕 ≥犔ｗ／
烅
烄

烆 ２
（５）

此时描写价带结构的有效质量方程简化为两个独立

的微分方程，重空穴带和轻空穴带解耦合：

１６
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－
犘＋犙＋ξ＋

珚犈＋犞ｈ（狕） ０

０ 犘－犙－ξ＋
珚犈＋犞ｈ（狕

［ ］）
犉１（狕）

犉２（狕
［ ］）＝０， （６）

式中犔ｗ 为量子阱的阱宽，犉１（狕）为描写重空穴的包络波函数，犉２（狕）为描写轻空穴的包络波函数。在价带计

算中，定义珚犈＝－犈，犈为重空穴或轻空穴的能级。在将２×２的ＬｕｔｔｉｎｇｅｒＫｏｈｎ哈密顿量矩阵代入有效质量

方程时须将其中犽狕 替换为微分算子－ｉｄ／ｄ狕。通过求解重空穴和轻空穴的有效质量方程，可以得到重空穴基

态和轻空穴基态所满足的本征值方程。

对于重空穴基态 ＨＨ１（狀＝１），其能量满足如下本征值方程：

［犿
ｈｈ，Ｂ／（γ１－２γ２）Ｂ］（Δ犈ｖ－犈）

［犿
ｈｈ，ｗ／（γ１－２γ２）ｗ］［犈－２犪ｃ（１－犆１２／犆１１）ε＋犫（１＋犆１２／犆１１）ε｛ ｝］

１／２

＝

ｔａｎ ２
犿
ｈｈ，ｗ

（γ１－２γ２）ｗ
犈－２犪ｃ（１－

犆１２
犆１１
）ε＋犫１＋

犆１２
犆（ ）
１１

［ ］槡 ε ·
犔ｗ
２珔｛ ｝犺 ， （７）

式中犿
ｈｈ，ｗ、犿


ｈｈ，Ｂ分别为势阱和势垒处重空穴的有效质量。

对于轻空穴基态ＬＨ１（狀＝１），其能量满足如下本征值方程：

［犿
ｌｈ，Ｂ／（γ１＋２γ２）Ｂ］［Δ犈ｖ－犈］

［犿
ｌｈ，ｗ／（γ１＋２γ２）ｗ［［犈－２犪ｃ（１－犆１２／犆１１）ε－犫（１＋犆１２／犆１１）ε｛ ｝］

１／２

＝

ｔａｎ ２
犿
ｌｈ，ｗ

（γ１＋２γ２）ｗ
犈－２犪ｃ １－

犆１２
犆（ ）
１１
ε－犫１＋

犆１２
犆（ ）
１１

［ ］槡 ε ·
犔ｗ
２珔｛ ｝犺 ， （８）

其中犿
ｌｈ，ｗ、犿


ｌｈ，Ｂ分别为势阱和势垒处轻空穴的有效质量。

假设导带与价带没有相互作用，当犽狓＝犽狔＝０时描写导带结构的有效质量方程为

珔犺
２

２犿
ｅ

ｄ２犌（狕）

ｄ狕２
＋ 犈－犞ｅ（狕［ ］）犌（狕）＝０， （９）

犞ｅ（狕）＝

２犪ｃ １－
犆１２
犆（ ）
１１
ε， 狕 ＜

犔ｗ
２

Δ犈ｃ， 狕 ≥
犔ｗ

烅

烄

烆 ２

， （１０）

式中犌（狕）为描写电子的包络波函数，犿
ｅ 是电子的有效质量，犈为导带能级，Δ犈ｃ为导带带阶。

对于电子基态Ｃ１（狀＝１），其能量满足以下本征值方程：

犿
ｅ，Ｂ［Δ犈ｃ－犈］

犿
ｅ，ｗ［犈－２犪ｃ（１－犆１２／犆１１）ε｛ ｝］

１／２

＝ｔａｎ ２犿
ｅ，ｗ 犈－２犪ｃ １－

犆１２
犆（ ）
１１

［ ］槡 ε ·
犔ｗ
２珔｛ ｝犺 ， （１１）

式中犿
ｅ，ｗ、犿


ｅ，Ｂ分别为势阱和势垒处电子的有效

质量。

对比（７）式、（８）式、（１１）式可以看出，受到应变

的影响重空穴的有效质量减小为１／（γ１－２γ２），轻

空穴的有效质量减小为１／（γ１＋２γ２），电子的有效

质量不发生变化。这种有效质量的变化改善了空穴

与电子有效质量的不对称性，从而降低了态密度。

这样应变量子阱激光器满足粒子束反转条件只需要

较低的载流子浓度。

对于Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１材

料体系，导带和价带的带阶之比取 Δ犈ｃ／Δ犈ｖ＝

３／２
［７～１０］。为方便计算，导带和价带的计算中分别取

无应变材料的导带底和价带顶为能量零点。表１为

计算中所用的材料参量。

表１ 计算中所用的材料参量

Ｔａｂｌｅ１ Ｍｅｔｅｒｉａｌｓ′ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｉｎｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ

Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１

犪／１０－１０ ５．８６８７ ５．６９７６＋０．４０２９狓

犈ｇ／ｅＶ ０．８１３８ １．２４６－１．５４５狓＋０．５８２狓２

犿ｅ ０．０５０３ ０．０６４４－０．０４２３狓

犿ｈｈ ０．４６７８ ０．４９－０．０８７狓

γ１ １３．６８４６ ８．０６５＋１３．１４６狓

γ２ ５．４３０４ ２．５７２＋６．５２５狓

犪ｃ／ｅＶ －４．２７９ －５．４９＋２．０１狓

犪ｖ／ｅＶ ２．５９４ ２．６５－０．１９狓

犫／ｅＶ －１．７３７ －１．８６＋０．０４狓

犆１１／（１０
６Ｎ／ｃｍ２） １０．００９７ １１．５７６－３．４１２狓

犆１２／（１０
６Ｎ／ｃｍ２） ４．９５５１ ５．２４５－０．８０３狓

２６
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３　结果与讨论

采用数值求解法求解超越（１１）式和（７）式，得出

不同的狓组分下阱中电子的基态能量犈ｃ１和重空穴

基态能量犈ＨＨ１随阱宽的变化关系，其结果如图２所

示。图２（ａ）为计算得到的Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／

Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１应变量子阱中电子基态能量随阱

宽的变化。Ｉｎ的组分从０．５～０．９变化。图２（ｂ）为

重空穴基态能量随阱宽的变化。

图２ 电子基态能量（ａ），重空穴基态能量（ｂ）在不同Ｉｎ组分下随阱宽的变化关系

Ｆｉｇ．２ Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｇｒｏｕｎｄｅｎｅｒｇｙ（ａ），ＨＨｇｒｏｕｎｄｓｔａｔｅｅｎｅｒｇｉｅｓ（ｂ）ｖｅｒｓｕｓｗｅｌｌｗｉｄｔｈｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔＩｎｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

　　对于ＩｎＧａＡｌＡｓ／ＩｎＧａＡｓＳｂ材料体系，在应变

较大时材料生长中的临界厚度是一个必须考虑的因

素。采用力学平衡模型对此材料体系的临界厚度与

组分之间的关系进行了计算，结果如图３所示。

图３ Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１应变量子阱

的临界厚度随Ｉｎ组分的变化关系

Ｆｉｇ．３Ｃｒｙｔｉｃａｌ ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ ｖｅｒｓｕｓ Ｉｎ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｆｏｒ

Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１ｓｔｒａｉｎｅｄｑｕａｎｔｕｍ

　　　　　　　　　ｗｅｌｌｓ

根据图２的计算结果，电子基态Ｃ１与重空穴

基态 ＨＨ１之间的跃迁对应的波长应为

λ＝
１．２４

犈ｇ＋犈Ｃ１－犈ＨＨ１
，

式中λ的单位为μｍ，犈的单位为ｅＶ。根据此计算

得到不同组分下Ｃ１ＨＨ１间跃迁波长与阱宽犔ｗ 的

关系，如图４所示。

由图４可以看出，采用Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／

Ｉｎ狓Ｇａ１－ｘＡｓ０．９Ｓｂ０．１材料体系的应变量子阱激光器能

够实现１．６～２．５μｍ的近中红外波段。在阱宽一

图４Ｃ１ＨＨ１跃迁波长在不同Ｉｎ组分下随阱宽的变化关系

Ｆｉｇ．４ Ｃ１ＨＨ１ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｖｅｒｓｕｓｗｅｌｌｗｉｄｔｈ

ｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔＩｎｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

定时，随着Ｉｎ组分的增加，激射波长也会增大。当

Ｉｎ的组分为０．７时，波长已经可以超过２μｍ。而且

随着Ｉｎ组分的增加，波长还可以进一步增大，当Ｉｎ

的组分达到０．９时理论波长可以达到２．５μｍ，但此

时应变也比较大，约为３．２％，临界厚度很小，生长

高质量的高组分材料将十分困难。因此，在生长材

料时应同时考虑组分和临界厚度对激光器激射波长

的影响。此外，在一定组分的情况下，随着阱宽的增

加，其激射波长也会增大。但是当阱宽增加到一定

量的时候，再增加阱宽来调节波长已经不是很明显，

所以通过增加阱宽来调节波长也应有一定的范围。

对于Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１材料体

系合适的阱宽一般在５～１０ｎｍ，阱宽太小将减小材

料的激射波长，阱宽太大对波长的增加并无明显效

果。当然我们可以在势垒材料中引入适当的张应

变，即采用应变补偿结构，减小材料生长中临界厚度

３６
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的限制带来的影响，这有利于提高材料的生长质量，

改善器件性能。在实验中可以通过增加Ｇａ的含量

或Ａ１的含量来控制ＩｎＧａＡｌＡｓ和衬底产生张应变

来补偿势阱的压应变，来增加临界厚度。在选取阱

宽时，除对激光器本身结构的考虑外，还应兼顾材料

生长中的厚度精确控制，阱宽太小将不利于材料生

长的重复性和稳定性；而阱宽较大时则应考虑材料

生长中临界厚度对材料质量的影响。

对于量子阱激光器的设计而言，除适当选择材

料的组分、阱宽及波长等参量以外，还要考虑这些参

量对光子和载流子的限制及光的增益等较复杂的因

素，进行综合优化设计。

４　结　　论

计算结果表明，在结构设计和材料生长中采用合

适的材料组分和阱宽，在ＩｎＰ基Ｉｎ０．５３Ｇａ０．３９Ａｌ０．０８Ａｓ／

Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ０．９Ｓｂ０．１应变量子阱激光器中能够实现

１．６～２．５μｍ近中红外波段的激射波长。虽然其波长

范围相对较窄，但它与ＧａＳｂ基ＡｌＧａＡｓＳｂ／ＩｎＧａＡｓＳｂ

材料相比，在衬底质量和器件工艺等方面有着比较明

显的优势，因此值得进一步研究和探讨。
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１９６

　 马　宏，易新建，金锦炎 等．ＭＯＶＰＥ 生长１．３μｍ 无致冷

ＡｌＧａＩｎＡｓ／ＩｎＰ应变补偿量子阱激光器研究［Ｊ］．中国激光，

２００２，２９（３）：１９３～１９６

１０ＺｈａｎｇＨｏｎｇｂｏ，ＷｅｉＸｉｎ，ＺｈｕＸｉａｏｐｅｎｇ犲狋犪犾．．Ｈｉｇｈｓａｔｕｒａｔｉｏｎ

ｃｕｒｒｅｎｔ１４ｘｘｎｍｓｔｒａｉｎｅｄｑｕａｎｔｕｍ ｗｅｌｌｌａｓｅｒｓ［Ｊ］．犆犺犻狀．犑．

犔犪狊犲狉狊，２００５，３２（２）：１６１～１６３

　 张洪波，韦　欣，朱晓鹏 等．高饱和电流１４ｘｘｎｍ应变量子阱激

光器的研制［Ｊ］．中国激光，２００５，３２（２）：１６１～１６３

４６


