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摘要　在已有理论基础之上，采用严格的计算方法对激光器实现太赫兹（ＴＨｚ）波的辐射进行了可能性分析。利用

传递矩阵法，通过 Ｍａｔｌａｂ软件计算了基于ＡｌＧａＮ／ＧａＮ材料体系的三能级量子级联激光器导带子能级与电子波函

数的分布，详细分析了由该材料特有的极化效应所产生的极化场，得出了在近共振条件下偶极跃迁元、外加电场、

垒层Ａｌ组分及导带子能级能级差之间的关系，并研究了它们对激光器性能的影响。分析结果表明，实现受激辐射

的条件非常严格，Ａｌ组分取０．１５或０．１６时较为适宜，同时外加电场需大于６３ｋＶ／ｃｍ，但不能过大，这样才能满足

近共振条件，实现粒子数反转达到太赫兹量子级联激射。在Ａｌ组分为０．１５，外加电场为６９．０ｋＶ／ｃｍ时激光器的

偶极跃迁元最大，表明跃迁几率也最大，对激光器的性能有利，可以为量子级联激光器构造较好的有源区。
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１　引　　言

量子级联激光器（ＱＣＬ）
［１～３］是一种基于导带子

带间跃迁的半导体激光器，其激射是利用量子阱的

限制效应引起导带内激发态间粒子数反转产生的。

１９９４年以来，通过分子束外延（ＭＢＥ）及有机金属化

学气相外延（ＭＯＣＶＤ）材料生长技术已实现了多种

材料系统的量子级联激光器器件生长［４～６］，比如

ＧａＡｓ／ＡｌＧａＡｓ、ＡｌＩｎＡｓ／ＧａＩｎＡｓ与 ＡｌＧａＮ／ＧａＮ。

一般设计要求激发低能态与基态间的带隙略大于纵

向光学（ＬＯ）声子能量，然而前两种材料自身存在缺

点，它们的ＬＯ声子能量分别为３６ｍｅＶ（ＧａＡｓ）和

３４ｍｅＶ（ＩｎＧａＡｓ），与室温下的热激发能（２６ｍｅＶ）

相差很小，电子从基态向下一级抽运的效率降低，使

得激光器不易实现室温下的受激辐射。而ＡｌＧａＮ／

ＧａＮ材料具有良好的耐高温性，其ＬＯ声子能量为９０

ｍｅＶ，远大于热激发能，利用其量子阱中超快的ＬＯ

声子散射［７］能够迅速减少激发低能态上的粒子数，易

实现室温下的粒子数反转，提高激光器的性能。

有源区［８］是量子级联激光器的核心，其内部导

带电子子能级和波函数的分布是决定粒子数能否实

现反转的重要条件，进而决定激光器能否实现受激

辐射，因此对子能级和波函数的计算是设计量子级

联激光器的先导和基础。本文以ＡｌＧａＮ／ＧａＮ材料

制备的三能级量子级联激光器为研究对象，因为该

材料具有很强的极化效应，所以在计算时要对极化

加以考虑。通过 Ｍａｔｌａｂ软件用传递矩阵法
［９］求解

激光器的一维薛定谔方程，进而确定在各阱中子带

的能级位置及其波函数的分布，讨论了偶极跃迁元、

外加电场、Ａｌ组分三个参数对激光器的影响。偶极

跃迁元越大，激光器导带内激发高能态向低能态跃

迁的几率就越大；当Ａｌ组分增大时，所需外加电场

也随之增大；Ａｌ组分越小，偶极跃迁元越大。

２　理论分析计算

依据有效质量理论，设沿犮轴生长的 ＡｌＧａＮ／

ＧａＮ量子级联激光器其导带电子子能级满足的薛

定谔方程［１０～１６］为

－
珔犺
２

２

ｄ

ｄ狕

１

犿（狕）
ｄψ犻
ｄ［ ］狕 ＋（Δ犝＋犲犉狕）ψ犻 ＝犈犻ψ犻，

（１）

其中犿（狕）代表电子的有效质量，而阱和垒中电子

的有效质量分别为

犿
ｗ（ＧａＮ）＝０．２２犿０， （２）

犿
ｂ （Ａｌ狓Ｇａ１－狓Ｎ）＝ ０．３３狓＋０．２２（１－狓［ ］）犿０，

（３）

其中的犿０ 为静电子有效质量，狓为 Ａｌ狓Ｇａ１－狓Ｎ中

的Ａｌ组分。（１）式中Δ犝 为势垒、势阱材料导带底

的能量差，

Δ犝 ＝０．７犈ｇ（狓）－犈ｇ（０［ ］）， （４）

犈ｇ（狓）＝犈ｇ（ＡｌＮ）狓＋犈ｇ（ＧａＮ）（１－狓）－

１．０狓（１－狓）＝６．１３狓＋３．４２（１－狓）－

１．０狓（１－狓）， （５）

（４）式中的犈ｇ（０）为ＧａＮ材料的禁带宽度。（１）式中

犉为总电场，犉＝犉０＋犉ｐ，犉０是外加电场，犉ｐ是内建

场，内建场由极化效应产生，包括自发极化和压电极

化。在垒层犉ｐ＝犉ｂ，犉ｂ为垒层的内建场，

犉ｂ＝犔ｗ（犘
ｗ
ｔｏｔ－犘

ｂ
ｔｏｔ）／ε０（犔ｂεｗ＋犔ｗεｂ［ ］）；（６）

在阱层犉ｐ＝犉ｗ，犉ｗ 为阱层的内建场，

犉ｗ ＝犔ｂ（犘
ｂ
ｔｏｔ－犘

ｗ
ｔｏｔ）／ε０（犔ｗεｂ＋犔ｂεｗ［ ］），（７）

式中犔ｗ，犔ｂ分别为阱层、垒层的厚度，ε０是真空介电

常数，εｗ，εｂ分别是阱、垒中的介电常数，犘
ｗ
ｔｏｔ为阱层

总的极化强度，

犘ｗｔｏｔ＝犘
ｗ
ｓｐ＋犘

ｗ
ｐｚ， （８）

式中犘ｂｔｏｔ为垒层总的极化强度，

犘ｂｔｏｔ＝犘
ｂ
ｓｐ＋犘

ｂ
ｐｚ， （９）

式中犘ｗｓｐ，犘
ｂ
ｓｐ分别为阱、垒层自发极化（ＰＳＰ）强度。

自发极化是由ＧａＮ，ＡｌＧａＮ自身晶格常数不匹配引

起的，方向与材料生长方向相反，ＡｌＧａＮ的自发极

化强度与 Ａｌ组分有关，自发极化强度可统一表

示为

犘ｓｐＡｌ狓Ｇａ１－狓Ｎ ＝－０．０９０狓－０．０３４（１－狓）＋

０．０１９狓（１－狓）． （１０）

式中犘ｂｐｚ，犘
ｗ
ｐｚ分别为垒层和阱层的压电极化（ＰＰＥ）

强度。压电极化是由于ＧａＮ与ＡｌＧａＮ两种材料的

晶格常数不匹配引起的，ＡｌＧａＮ，ＡｌＮ和ＧａＮ的压

电极化强度表达式分别为

犘狆狕Ａｌ狓Ｇａ１－狓Ｎ ＝狓犘
ｐｚ
ＡｌＮ ε（狓［ ］）＋（１－狓）犘ｐ

ｚ
ＧａＮ ε（狓［ ］），

（１１）

犘ｐｚＡｌＮ ＝－１．８０８ε＋５．６２４ε
２， （１２）

犘ｐｚＧａＮ ＝－０．９１８ε＋９．５４１ε
２， （１３）

式中的ε为介电常数，

ε（狓）＝
犮０－犮（狓）

犮（狓）
， （１４）

犮０ 和犮（狓）是沿犮轴生长的无应变晶格常数和应变晶

格常数，犮０ ＝５．１８５×１０
－１０ｍ

［１７］，犮（狓）＝（０．４９８２狓＋

０．５１８５）ｎｍ。材料沿狕方向生长，（１）式中的犈犻与ψ犻分
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别是第犻个子能级的能量和波函数。

通过计算得到以上参数，将其分别代入薛定谔

方程得到量子级联激光器两个周期单元的导带子能

级和电子波函数在各阱中的分布。

３　结果分析与讨论

本文在Ｓｕｎ等
［１８，１９］报道的结构基础之上，细致

研究了有源区为图１所示结构的ＡｌＧａＮ／ＧａＮ材料

的三能级量子级联激光器，其垒层为 ＡｌＧａＮ，衬底

为ＧａＮ材料
［２０］。

图１ ＱＣＬ有源区的结构示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆａｃｔｉｖｅｌａｙｅｒ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｉｎＱＣＬ

通过Ｍａｔｌａｂ计算得到在外加电场犉０＝６９ｋＶ／

ｃｍ、Ａｌ组分为０．１５时，该结构Ａｌ０．１５Ｇａ０．８５Ｎ／ＧａＮ量

子级联激光器两个周期的导带子能级和电子波函数

在阱中的分布，如图２所示。由图２可以看出，阱层

与垒层的势能向相反方向变化，这是由于极化效应导

致阱层与垒层产生方向相反的内建场。第１周期阱

层的主能级为犈１，犈２ 和犈３，第２周期为犈４，犈５和犈６。

由于太赫兹波段的量子级联激光器导带电子子能级

很小，犈２ 与犈１能级间利用超快的ＬＯ声子散射可迅

速减少犈２能级上的粒子数，从而实现粒子数反转，就

需要设计犈２ 与犈１ 能级差略大于ＬＯ声子能量，即

Δ犈２１≥９０ｍｅＶ。同时犈４与犈３ 能级间要发生电子遂

穿来实现第２周期到第１周期的级联，就需要犈４ 与

犈３ 能级差略大于零，即Δ犈４３≥０。以上需要满足的两

个条件即为近共振条件。犈３ 与犈２ 能级间跃迁释放

光子，实现太赫兹波的辐射。通过计算得到犈３ 与犈２

能级差为Δ犈３２＝０．０１７１ｅＶ，即为激光器激发的光子

能量，激射波长约为７２．５μｍ，频率约为４．１ＴＨｚ。而

犈２ 与犈１ 能级差为Δ犈２１＝０．０９４３ｅＶ，与 ＡｌＧａＮ／

ＧａＮ材料的ＬＯ声子能量（９０ｍｅＶ）接近，同时犈４

与犈３ 能级的差Δ犈４３＝０．００５８ｅＶ略大于０，满足近

共振条件。用同样的方法计算外加电场在５８～

７２ｋＶ／ｃｍ之间时该结构的导带子能级和电子波函

数，得到外加电场与导带电子主能级差间的关系，如

图３所示。由图３可看出，当犉０≥６３ｋＶ／ｃｍ时，有

Δ犈２１≥９０ｍｅＶ，Δ犈４３≥０，但随着外加电场的增大，

Δ犈２１也在增大，当Δ犈２１增加到一定程度时，犈２ 与犈１

能级差Δ犈２１比ＬＯ声子能量大很多，不满足近共振

条件，也就不利于激光器的粒子数反转。

图２ 外加电场犉０＝６９ｋＶ／ｃｍ、Ａｌ组分狓＝０．１５时

子带的能级结构和电子波函数

Ｆｉｇ．２ Ｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅ，ｓｕｂｂａｎｄｅｎｅｒｇｙｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓａｎｄ

ｗａｖｅｆｕｎｃｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅａｃｔｉｖｅｒｅｇｉｏｎｕｎｄｅｒｔｈｅ

ｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ犉０ ＝６９ｋＶ／ｃｍ，ｔｈｅ Ａｌ

　　　　　　ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ狓＝０．１５

图３ Ａｌ组分狓＝０．１５时，外加电场犉０ 与

能级差Δ犈之间的关系

Ｆｉｇ．３ Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ犉０ａｎｄ

ｓｕｂｂａｎｄ ｅｎｅｒｇｙ ｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓ Δ犈 ｗｈｅｎｔｈｅ Ａｌ

　　　　　ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ狓＝０．１５

计算该结构激光器在外加电场不变 犉０ ＝

６９ｋＶ／ｃｍ，垒层Ａｌ组分取０．１０～０．２０时，Ａｌ组分

与能级差Δ犈之间的关系，如图４所示。由图４得
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知Ａｌ组分取０．１５～０．１８时有 Δ犈２１≥９０ｍｅＶ，

Δ犈４３≥０，但 取 ０．１７ 或 ０．１８ 时 存 在 Δ犈２１ ＞

１００ｍｅＶ，比９０ｍｅＶ高出较多，不满足近共振条件，

所以Ａｌ组分取０．１５或０．１６较为适宜。

图４ 在外加电场犉０＝６９ｋＶ／ｃｍ时，Ａｌ组分与

能级差Δ犈之间的关系

Ｆｉｇ．４ ＲｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅＡｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｓｕｂｂａｎｄ

ｅｎｅｒｇｙｓｅｐａｒａｔｉｏｎｓｗｈｅｎｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ

　　　　　　犉０＝６９ｋＶ／ｃｍ

通过计算还得到在Ａｌ组分取０．１０～０．２１时，

外加电场犉０与偶极跃迁元犣３２的关系，如图５所示，

偶极跃迁元的表达式为犣犼犻 ＝∫ψ

犼狕ψ犻ｄ狕，其中ψ犻和

ψ犼分别是第犻个子能级和第犼个子能级的波函数，

ψ

犼 是ψ犼的复共轭，偶极跃迁元是表征第犼个能级向

第犻个能级跃迁几率的量。分析可知，在外加电场相

同时，低Ａｌ组分的激光器其偶极跃迁元犣３２相对较

大，因为在低Ａｌ组分情况下，能级犈３ 与犈２ 的间距

相对要小，使得两能级上的电子波函数耦合系数更

大，跃迁几率就更大。而高 Ａｌ组分的薄膜质量差

对阱中电子波函数的约束强，会降低辐射跃迁条件

削弱犣３２，同时所需外加电场也随之增大才能满足

近共振条件，实现粒子数反转。由图４已知Ａｌ组分

取０．１５或０．１６较为适宜，表１为 Ａｌ组分取０．１５，

０．１６，外加电场犉０ 取６６～７０ｋＶ／ｃｍ时所对应的

犣３２数值。综合图５和表１，得到在Ａｌ组分为０．１５、

外加电场犉０ 为６９ｋＶ／ｃｍ时，偶极跃迁元犣３２取得

最大值，即犈３ 向犈２ 能级跃迁的几率最大，此时偶

极跃迁元为犣３２＝２．０７８５ｎｍ。图６为结构不变、外

加电场不变时，Ａｌ组分与偶极跃迁元的关系。由图

６可看出，高的Ａｌ组分对应的偶极跃迁元犣３２下降

得很快，且高 Ａｌ组分的 ＡｌＧａＮ／ＧａＮ材料不易获

得，所以Ａｌ组分约为０．１５、外加电场犉０＝６９ｋＶ／

ｃｍ时，对该激光器性能较为有利，且可获得太赫兹

波段的激射波长。

表１ 结构不变，Ａｌ组分分别为０．１５，０．１６时，外加电场

犉０ 取６６～７０ｋＶ／ｃｍ所对应的犣３２

Ｔａｂｌｅ１ 犣３２ｖａｌｕｅｓｆｏｒｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｔｔｈｅＡｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

狓＝０．１５，０．１６ｗｈｅｎｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ犉０

ｉｓｆｒｏｍ６６ｔｏ７０ｋＶ／ｃｍ

犉０／（ｋＶ／ｃｍ）
犣３２／ｎｍ

狓＝０．１５ 狓＝０．１６

６６ ２．０２２３ １．８１０８

６７ ２．０５９６ １．９６１４

６８ ２．０７５３ ２．０３０２

６９ ２．０７８５ ２．０５９１

７０ ２．０７４１ ２．０６７５

图５ 不同Ａｌ组分下，外加电场犉０ 与偶极跃迁元

犣３２的关系

Ｆｉｇ．５ Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄ犉０ａｎｄ

ｔｈｅｄｉｐｏｌｅｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｌｅｍｅｎｔ犣３２ ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔＡｌ

　　　　　　　　ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ

图６ 在外加电场犉０＝６９ｋＶ／ｃｍ时，Ａｌ组分与

偶极跃迁元犣３２的关系

Ｆｉｇ．６ＲｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅＡｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｔｈｅｄｉｐｏｌｅ

ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｅｌｅｍｅｎｔ犣３２ ｗｈｅｎｔｈｅｅｘｔｅｒｎａｌｅｌｅｃｔｒｉｃ

　　　　　ｆｉｅｌｄ犉０＝６９ｋＶ／ｃｍ

４　结　　论

通过求解ＡｌＧａＮ／ＧａＮ材料量子级联激光器双

周期的一维有效质量薛定谔方程，得到了导带电子
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子能级与波函数的分布。比较分析发现，当外加电

场犉０ 的最小值为６３ｋＶ／ｃｍ时，文中的结构在三能

级系统下跃迁，Ａｌ组分取０．１５或０．１６较为适宜，

进而实现在近共振条件下的级联激射。当Ａｌ组分

为０．１５，外加电场为６９ｋＶ／ｃｍ时偶极跃迁元取得

最大值。不考虑阱和垒的厚度对激光器性能的影

响，依据上述理论可以设计较好的 ＡｌＧａＮ／ＧａＮ量

子级联激光器的有源区，进而实现太赫兹波段的受

激辐射。除了上述理论中的因素对激光器性能有影

响外，也可改变阱或垒的宽度来研究激光器性能的

改变。
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