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量子阱渐变层材料及结构对GaN基LED性能的
影响

王进军*， 杨艳莹， 白斌辉， 徐晨昱
陕西科技大学电子信息与人工智能学院，陕西  西安  710021

摘要  In 组分渐变 InGaN/GaN 量子阱结构可以有效解决晶格失配所带来的 LED 发光效率降低的问题。采用 Silvaco 软

件建立了 In 组分渐变量子阱结构数值计算模型，研究了量子阱中渐变层 In 组分及渐变层厚度对极化电荷密度、载流子浓

度及 LED 功率谱密度的影响。研究结果表明：随着渐变层中 In 组分的增加，载流子浓度以及极化电荷密度都在增大，但

极化电荷密度增幅较小，峰值功率谱密度随着 In 组分增加的增长幅度逐渐减小；功率谱密度随着渐变层顶层厚度的增加

先增大后减小，渐变层非顶层厚度不均匀时的功率谱密度比均匀时的功率谱密度小。
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1　引         言
随着以 GaN 为主体的第三代半导体迅猛发展，与

之相关的照明产业也迅速兴起。寿命更长、发光效率

更高、污染更小的 GaN 基白光 LED 迅速取代了传统照

明光源［1］。

目前，GaN 基 LED 有源区大多采用 InGaN/GaN
量子阱结构，但由于Ⅲ族氮化物自身的物理特性［2-5］，

InGaN/GaN 量子阱中 In 原子和 Ga 原子的尺寸存在

较大的差异，InN 和 GaN 之间存在较大的晶格失配，

导致极化电场的产生，引起能带倾斜：一方面，部分空

穴逃逸，导致载流子的辐射复合效率下降，进而诱发

量 子 斯 塔 克 效 应（QCSE）［6］；另 一 方 面 ，In—N 比

Ga—N 的键能小，更容易形成 In 间隙原子缺陷，从而

引 入 晶 体 缺 陷 ，降 低 了 内 量 子 效 率［7］ 。 渐 变

InGaN/GaN 量子阱结构能够在很大程度上降低量子

阱中的极化场强度，减弱极化效应，进而克服量子斯

塔克效应［8-13］。

本文基于 Silvaco TCAD 软件中的 Atlas 工具构建

了 In 组分渐变的量子阱结构 GaN 基 LED 的数值计算

模型，采用“控制变量”法模拟计算了渐变层中的 In 组

分、渐变层顶层厚度和单层厚度对极化电荷密度、载流

子浓度和 LED 功率谱密度的影响。

2　InxGa1-xN 渐变层 GaN 基 LED 结构

设计与建模

In 组分渐变的量子阱结构 GaN 基 LED 的数值计

算模型如图 1 所示［14］，在单量子阱 LED 结构中增加渐

变 层 ，自 下 而 上 依 次 为 0. 100 μm 的 蓝 宝 石 衬 底 、

4. 390 μm 的 N 型 GaN 层、In 组分渐变 InxGa1-xN 层、

0. 003 μm 的恒定组分 In0. 38Ga0. 62N 层、0. 100 μm 的 P 型

Al0. 2Ga0. 8N 势 垒 层 、0. 500 μm 的 P-GaN 层 、5 nm 的

ITO 透明导电层。其中：N 型 GaN 的掺杂浓度为 1×
1018 cm-3；P 型 Al0. 2Ga0. 8N 势垒层的掺杂浓度为 1×
1019 cm-3；P 型 GaN 的掺杂浓度为 1×1019 cm-3；阳极

欧姆接触电极材料为厚度为 5 nm/5 nm 的 Ti/Au 复合

电极；阴极欧姆接触电极材料为厚度为 5 nm/5 nm 的

Ti/Al 复合电极。In 组分渐变 InxGa1-xN 层共分为 5 个

子层，自下而上分别用 Sub1~Sub5表示，对应的厚度依次

记为 H1~H5，与 Sub1和 Sub5对应的层分别称为渐变层底

层和渐变层顶层。InxGa1-xN 层的总厚度记为 H。

模拟计算中主要的物理模型包括复合模型、载流

子统计模型、载流子输运模型、自洽薛定谔 -泊松方程

和内置电场的自发极化和压电极化模型。

复合模型主要用于计算电子与空穴的复合，但发

光复合主要是辐射复合，器件工作时也包含非辐射复

合，即俄歇复合与肖特基 -瑞利 -霍尔（SRH）复合。载

流子总复合速率为
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R = R rad + RAuger + RSRH，
 （1）

式中：R 为器件工作时电子与空穴的总复合速率；R rad

为辐射复合速率；RAuger 为俄歇复合速率；RSRH 为 SRH
复合速率。

SRH 复合模型为
RSRH =
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（2）
式中：p 为空穴浓度；n 为电子浓度；n i 为本征载流子浓

度；T aup0、T aun0 分别为电子与空穴的寿命；E trap 为 SRH
复合时的陷阱能量；TL 为温度。

俄歇复合模型为

RAuger = A ugn ( pn2 - nn2
i )+ A ugp (np2 - pn2

i )，（3）
式中：A ugn、A ugp 分别为电子和空穴的俄歇系数。

载流子统计模型主要用于计算电子浓度和空穴浓

度，电子与空穴服从费米-狄拉克（Fermi-Dirac）统计模

型，电子浓度 n 和空穴浓度 p 的计算公式分别为

n = N C F 1/2( EFn - EC

kTL )， （4）

p = N V F 1/2( EV - EFp

kTL )， （5）

式 中 ：N C、N V 分 别 为 导 带 和 价 带 的 有 效 态 密 度 ；

EFn、EFp 分别为电子和空穴的费米能级；EC、EV 分别为

导带底与价带顶的能量；F 1/2 为费米分布函数；k 为玻

尔兹曼常数。

载流子的输运方程也称为电流密度方程，电子电

流密度方程如下：

Jn = qnμnE+ qD n ∇n， （6）
Jp = qnμpE- qD p ∇p， （7）

式中：μn、μp 分别为电子与空穴的迁移率；D n、D p 分别

为电子与空穴的扩散系数；∇n、∇p 分别为电子与空穴

的浓度梯度；Jn、Jp 分别为电子电流密度与空穴电流密

度；E为电场强度；q 为单位电荷量。

一维单电子薛定谔方程为

- ℏ2

2m ∗

∂2 ψ ( )x
∂x2 + V ( x) ψ ( x)= Eψ ( x)， （8）

式中：ℏ为约化普朗克常数；m ∗ 为电子的有效质量；ψ ( x)
为电子波函数；E为电子总能量；V ( x)为电子势能。

泊松方程描述静电势空间和空间电荷密度的

分布：

div ( ε∇ψ′)= ρ， （9）
式中：ψ′为静电势；ε为介电常数；ρ 为空间电荷密度。

极化电场对Ⅲ族氮化物多量子阱结构的光电子学

特 性 能 够 产 生 很 大 的 影 响 。 其 中 InxGa1-xN 与

AlxGa1-xN 的自发极化系数可分别表示为

P sp ( Inx Ga1 - x N)= xP sp ( InN)+ (1 - x) P sp (GaN)+
b InGaN x (1 - x)， （10）

P sp (Alx Ga1 - x N)= xP sp (AlN)+ (1 - x) P sp (GaN)+
bAlGaN x (1 - x)， （11）

图 1　GaN 基 LED 结构图

Fig.  1　Diagram of GaN-based LED structure
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式 中 ：P sp ( InN)、P sp (GaN)、P sp (AlN) 为 自 发 极 化 系

数；b InGaN、bAlGaN 为对应三元化合物的弯曲系数。

根据 Vegard 定律，InxGa1-xN 与 AlxGa1-xN 的压电

极化系数可表示为

P pz( Inx Ga1 - x N)= xP pz( InN)+ (1 - x) P pz(GaN)，
（12）

P pz(Alx Ga1 - x N)= xP pz(AlN)+ (1 - x) P pz(GaN)，
（13）

式中：P pz( InN)、P pz(GaN)、P pz(AlN)为压电极化系数。

量子阱内的 SRH 寿命估计为 1 ns，俄歇系数设置

为 1. 0×10-34 cm6/s，光 学 复 合 速 率 为 1. 1×
10-8 cm3/s，施主能级与受主能级分别为 0. 080 eV 与

0. 101 eV，采用 Gummel 非线性迭代进行求解。对每

组模型分别输入步长为 0. 05 V 的电压，最高输入电压

为 5 V，计算分析在 5 V 电压下，有源区中极化电荷密

度、载流子浓度、功率谱密度的数值特性。

3　渐变层中 In 组分对器件性能的影响

3. 1　In 组分均匀变化对极化电荷密度、载流子浓度

以及功率谱密度的影响

InxGa1-xN 渐变层 5 个子层厚度分别取 H1=H2=
H3=H4=1 nm、H5=3 nm，渐变子层 In 组分 x 自下而

上依次均匀增加（表 1），6 种模型情况下极化电荷密

度、内部载流子浓度以及功率谱密度数值的计算结果

如图 2~4 所示。

从图 2 可以看出，在 In 组分自下而上依次均匀增

加的模型情况下，渐变层非顶层极化电荷密度随着 In
组分的增加而不断增大，而渐变层顶层极化电荷浓度

随 In 组 分 的 增 加 逐 渐 减 小 。 In0. 38Ga0. 62N 层 与 P 型

Al0. 2Ga0. 8N 势垒层交界（4. 400 μm）处，极化电荷密度

再次随着 In 组分的增加而增大。产生上述结果的主

要原因是：在 Sub1~Sub4渐变层区域， In 组分的增加使得

晶格失配加剧，进而增强了极化电场［15］，极化电荷密度

随着 In 组分的递增逐渐增大；Sub5 渐变层顶层区域 In
组分越大，其与恒定 In 组分的 In0. 38Ga0. 62N 层的晶格失

配程度降低，极化减弱，极化电荷浓度降低；而在

In0. 38Ga0. 62N 层与 P 型 Al0. 2Ga0. 8N 势垒层交界区域，由

于同时存在 InGaN/GaN 异质结与 AlGaN/GaN 异质

结，InGaN/GaN 异质结的压电极化效应与 AlGaN/
GaN 异质结自发极化效应叠加增强，极化电荷密度

增大［16］。

从图 3 可以看出，在 In 组分自下而上依次均匀增

加的模型情况下，载流子浓度随着渐变层 In 组分的增

加均逐渐增大，但增幅逐渐减小。这主要是因为 In 组

分的增大使 InGaN/GaN 量子阱的深度增大，禁带宽度

表 1　In 组分 x 均匀增加的模型参数表

Table 1　Model parameters for uniform increase of In 
component x

Model

1
2
3
4
5
6
7

In component x
Sub1

0. 02
0. 03
0. 04
0. 05
0. 06
0. 07
0. 38

Sub2

0. 04
0. 06
0. 08
0. 10
0. 12
0. 14
0. 38

Sub3

0. 06
0. 09
0. 12
0. 15
0. 18
0. 21
0. 38

Sub4

0. 08
0. 12
0. 16
0. 20
0. 24
0. 28
0. 38

Sub5

0. 10
0. 15
0. 20
0. 25
0. 30
0. 35
0. 38

图 2　In 组分不同极化电荷密度

Fig.  2　Different polarization charge densities of In components

图 3　In 组分不同的内部载流子浓度分布

Fig.  3　 Distribution of internal carrier concentration of different 
In components

图 4　In 组分不同的功率谱密度图

Fig.  4　Power spectral density for different In components
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减小，载流子浓度上升，但由于增大 In 组分的同时会

带来极化效应的增强，因此在 In 组分增大至一定值

时，量子阱中的载流子浓度不会再有明显的增大。在

4. 397 μm 之后，载流子浓度随 In 组分的增加而减小，

这主要是由于量子阱在 In0. 38Ga0. 62N 处存在大量电子

与空穴，载流子发生复合。可以看出，In 组分的增大可

以引起复合效率的提高。

从图 4 可以看出，在 In 组分自下而上依次均匀增

加的模型情况下，渐变层中 In 组分越多，峰值功率谱

密度越高，但增幅逐渐减小，这与文献［17］中实验结果

基本保持一致。峰值功率谱密度的增幅逐渐减小可能

是由 In 组分多的 InGaN 薄膜中应变分布不均匀造成

的［18］。对比 model 1~7 可以看出，采用 model 4~6 的

渐变方法可以明显增大功率谱密度，但会引起光谱向

短波方向移动。对比 model 4~6 的功率谱密度及半峰

全宽可知，半峰全宽会随着 In 组分的增加而增大，引

起单色性的变化。综合比较可得，model 4 的参数能够

取得较好的器件性能及单色性。除此之外，渐变层底

层 In 组分在 0. 02~0. 05 时出现多峰和光谱线展宽的

现象，这是由于：In 组分间隔较小引起峰峰之间相互叠

加的现象，使得出现多峰，且光谱线展宽，其实质是光

的频率发生了变化，各种新的频率成分的光的叠加导

致了光谱线展宽［19］。

3. 2　渐变层顶层 In组分变化对极化电荷密度、载流子

浓度以及功率谱密度的影响

通过分析 3. 1 节的数值计算结果，可以发现将 In
组分的增加梯度设置为 0. 05 时，能够获取较好的综合

结果。因此 InxGa1-xN 渐变层 5 个子层厚度仍分别取

H1=H2=H3=H4=1 nm、H5=3 nm，Sub1~Sub4渐变子层

In 组分 x 分别取 0. 05、0. 10、0. 15、0. 20 固定不变，增加

Sub5 渐变层顶层 In 组分（表 2），4 种模型情况下极化电

荷密度、载流子浓度以及功率谱密度数值计算结果如

图 5~7 所示。

从图 5 可以看出：渐变层顶层极化电荷密度随 Sub5

渐变层 In 组分的增加而增大；渐变层顶层与恒定组分

In0. 38Ga0. 62N 层之间的极化电荷密度随着 Sub5 渐变层顶

层 In 组分的增加而减小，这是因为 Sub5 渐变层顶层 In
组分越大，其与恒定 In 组分的 In0. 38Ga0. 62N 层的晶格失

配程度就减小，极化越弱，极化电荷密度越低。

从图 6 可以看出：在 Sub1~Sub5区域，载流子浓度随

Sub5渐变层 In 组分的增加而增大；在恒定层 In0. 38Ga0. 62N
处，载流子浓度随 Sub5 渐变层顶层 In 组分的增加而减

小。这是由于载流子发生复合，并且复合效率随 Sub5

渐变层顶层 In 组分的增加而提高。

从图 7 可以看出，峰值功率谱密度与半峰全宽都

随着 Sub5 渐变层顶层 In 组分的增加而增大，产生这种

表 2　渐变层顶层 In 组分 x 的模型参数表

Table 2　Model parameters of In component x at top layer of 
gradient layer

Model

8
9

10
11

In component x
Sub1

0. 05
0. 05
0. 05
0. 05

Sub2

0. 10
0. 10
0. 10
0. 10

Sub3

0. 15
0. 15
0. 15
0. 15

Sub4

0. 20
0. 20
0. 20
0. 20

Sub5

0. 23
0. 25
0. 27
0. 29

图 5　渐变层顶层 In 组分不同极化电荷密度

Fig.  5　 Diagram of polarization charge density for different In 
component at top layer of gradient layer

图 6　渐变层顶层 In 组分不同的内部载流子浓度

Fig.  6　Distribution of internal carrier concentration for different 
In component at top layer of gradient layer

图 7　渐变层顶层 In 组分不同的功率谱密度图

Fig.  7　Power spectral density for different In component at top 
layer of gradient layer

现象的原因是：随着 Sub5渐变层顶层 In 组分的增大，其

量子阱深度增加，使载流子的复合加强，功率谱密度变

大；同时，随着 In 组分的增大，波长发生红移，光谱线

再次展宽。

4　渐变层厚度对器件性能的影响

4. 1　渐变层顶层厚度对极化电荷密度、载流子浓度

以及功率谱密度的影响

InxGa1-xN 渐变层 5 个子层 Sub1~Sub5的 In 组分 x 分

别取 0. 05、0. 10、0. 15、0. 20、0. 25，Sub1~Sub4 子层厚度

分别取 H1=H2=H3=H4=1 nm，增加 Sub5 渐变层顶层

厚度 H5（表 3），4 种模型情况下极化电荷密度、载流子

浓度和功率谱密度数值的计算结果如图 8~10 所示。

从图 8 可以看出：在 Sub1~Sub5区域，其极化电荷浓

度相差较小，但在 Sub5 渐变层顶层与恒定 In 组分的

In0. 38Ga0. 62N 界面处，极化电荷浓度随着 Sub5渐变层顶层

厚度的增加不断减小，并且减小幅度也逐渐变小，其主

要原因是：Sub5渐变层顶层厚度的增加能够使得晶格失

配产生的应力得到充分释放，极化减弱，极化电荷密度

减小。

从图 9 可以看出，在 Sub1~Sub5区域，载流子浓度随

Sub5渐变层顶层厚度的增大而减小，其减小幅度较小。

在发生复合之后，当 H5=2 nm 时，仍有较大的载流子

浓度，这可能是由于：顶层厚度过薄，发生电子隧穿，复

合效率降低［20］。

从图 10 可以看出：随着 Sub5 渐变层顶层厚度的增

大，峰值功率谱密度出现先增大后减小的变化趋势。

根据图 9，载流子复合效率逐渐提高且提高的趋势逐

渐变缓，功率谱密度先增大，顶层厚度的进一步增加又

会导致电子泄漏，空穴浓度降低，从而导致复合速率降

低，功率谱密度减小［21-23］。

4. 2　渐变层非顶层厚度对极化电荷密度、载流子浓度

以及功率谱密度的影响

InxGa1-xN 渐变层 5 个子层 Sub1~Sub5的 In 组分 x 分

别取 0. 05、0. 10、0. 15、0. 20、0. 25，由于渐变层 Sub1、Sub2

中 In 组分较小，带来的极化效应也较弱，此处不对其

进行计算分析。Sub1、Sub2 子层厚度分别取 H1=1 nm、

H2=1 nm 以及 Sub5 渐变层顶层厚度取 H5=3 nm，改变

Sub3、Sub4子层厚度（表 4），5 种模型情况下的极化电荷密

度、载流子浓度以及功率谱密度数值计算结果如图

11~13 所示。

从图 11 可以看出，渐变层非顶层厚度均匀结构

model 16 中极化电荷密度与非均匀的结构 model 17~
20 无明显差别。只有在 Sub5渐变层顶层与恒定 In 组分

的 In0. 38Ga0. 62N 界面处，model 16 的极化电荷略少于其

余结构：一方面是由于渐变层非顶层厚度均匀结构

model 16 中材料位错密度更低，应力更小，极化效应减

弱；另一方面是由于 model 16 中渐变层非顶层厚度都

表 3　渐变层顶层厚度增加的模型参数表

Table 3　Model parameters for increasing thickness of top layer 
of gradient layer unit: nm

图 8　渐变层顶层厚度不同的极化电荷密度

Fig.  8　Polarization charge density for different thickness of top 
layer of gradient layer

图 9　渐变层顶层厚度不同的内部载流子浓度分布

Fig.  9　Distribution of internal carrier concentration for different 
thickness of top layer of gradient layer

图 10　渐变层顶层厚度不同的功率谱密度

Fig.  10　 Power spectral density for different thickness of top 
layer of graded layer
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现象的原因是：随着 Sub5渐变层顶层 In 组分的增大，其

量子阱深度增加，使载流子的复合加强，功率谱密度变

大；同时，随着 In 组分的增大，波长发生红移，光谱线

再次展宽。

4　渐变层厚度对器件性能的影响

4. 1　渐变层顶层厚度对极化电荷密度、载流子浓度

以及功率谱密度的影响

InxGa1-xN 渐变层 5 个子层 Sub1~Sub5的 In 组分 x 分

别取 0. 05、0. 10、0. 15、0. 20、0. 25，Sub1~Sub4 子层厚度

分别取 H1=H2=H3=H4=1 nm，增加 Sub5 渐变层顶层

厚度 H5（表 3），4 种模型情况下极化电荷密度、载流子

浓度和功率谱密度数值的计算结果如图 8~10 所示。

从图 8 可以看出：在 Sub1~Sub5区域，其极化电荷浓

度相差较小，但在 Sub5 渐变层顶层与恒定 In 组分的

In0. 38Ga0. 62N 界面处，极化电荷浓度随着 Sub5渐变层顶层

厚度的增加不断减小，并且减小幅度也逐渐变小，其主

要原因是：Sub5渐变层顶层厚度的增加能够使得晶格失

配产生的应力得到充分释放，极化减弱，极化电荷密度

减小。

从图 9 可以看出，在 Sub1~Sub5区域，载流子浓度随

Sub5渐变层顶层厚度的增大而减小，其减小幅度较小。

在发生复合之后，当 H5=2 nm 时，仍有较大的载流子

浓度，这可能是由于：顶层厚度过薄，发生电子隧穿，复

合效率降低［20］。

从图 10 可以看出：随着 Sub5 渐变层顶层厚度的增

大，峰值功率谱密度出现先增大后减小的变化趋势。

根据图 9，载流子复合效率逐渐提高且提高的趋势逐

渐变缓，功率谱密度先增大，顶层厚度的进一步增加又

会导致电子泄漏，空穴浓度降低，从而导致复合速率降

低，功率谱密度减小［21-23］。

4. 2　渐变层非顶层厚度对极化电荷密度、载流子浓度

以及功率谱密度的影响

InxGa1-xN 渐变层 5 个子层 Sub1~Sub5的 In 组分 x 分

别取 0. 05、0. 10、0. 15、0. 20、0. 25，由于渐变层 Sub1、Sub2

中 In 组分较小，带来的极化效应也较弱，此处不对其

进行计算分析。Sub1、Sub2 子层厚度分别取 H1=1 nm、

H2=1 nm 以及 Sub5 渐变层顶层厚度取 H5=3 nm，改变

Sub3、Sub4子层厚度（表 4），5 种模型情况下的极化电荷密

度、载流子浓度以及功率谱密度数值计算结果如图

11~13 所示。

从图 11 可以看出，渐变层非顶层厚度均匀结构

model 16 中极化电荷密度与非均匀的结构 model 17~
20 无明显差别。只有在 Sub5渐变层顶层与恒定 In 组分

的 In0. 38Ga0. 62N 界面处，model 16 的极化电荷略少于其

余结构：一方面是由于渐变层非顶层厚度均匀结构

model 16 中材料位错密度更低，应力更小，极化效应减

弱；另一方面是由于 model 16 中渐变层非顶层厚度都

表 3　渐变层顶层厚度增加的模型参数表

Table 3　Model parameters for increasing thickness of top layer 
of gradient layer unit: nm

Model
12
13
14
15

H1

1
1
1
1

H2

1
1
1
1

H3

1
1
1
1

H4

1
1
1
1

H5

2
3
4
5

图 8　渐变层顶层厚度不同的极化电荷密度

Fig.  8　Polarization charge density for different thickness of top 
layer of gradient layer

图 9　渐变层顶层厚度不同的内部载流子浓度分布

Fig.  9　Distribution of internal carrier concentration for different 
thickness of top layer of gradient layer

图 10　渐变层顶层厚度不同的功率谱密度

Fig.  10　 Power spectral density for different thickness of top 
layer of graded layer
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为 1 nm 时能够有效减小 In 组分带来的应力，In 组分的

增加使得厚度增加，根据 3. 1 节的分析，极化效应增

强。除此之外，可以看出，model 17 与 model 19，model 
18 与 model 20 的极化电荷在 Sub5 之后几乎保持一致。

可以看出，增大渐变层非顶层厚度对极化电荷密度的

影响较小。

从图 12 可以看出，在 Sub1~Sub5 区域，非顶层厚度

均匀结构 model 16 中载流子浓度大于非顶层厚度不一

致的结构 model 17~20，这是由于 model 17~20 单层

厚度的增加引入了缺陷，而缺陷会形成大量复合中心，

之后捕获载流子发生非辐射复合，从而使注入有源区

发生辐射复合的自由载流子减少，因此，在非辐射复合

之后，model 16~20 的载流子浓度几乎一致。

从图 13 可以看出：相比于渐变层非顶层厚度不均

匀结构 model 17~20，渐变层非顶层厚度均匀结构

model 16 的位错与缺陷相对较小，能够减少非辐射复

合，使功率谱密度增大；对比 model 16~18 可以看出，

功率谱密度随着 H4 厚度的增加而减小。分别对比

model 17 与 model 19，model 18 与 model 20，可以发

现：当增加厚度一致时，Sub3 层的功率谱密度优于 Sub4

层。另外，渐变层非顶层厚度不均匀结构 model 17~
20 存在谱线红移，其主要原因是：渐变层非顶层厚度

均匀结构中晶格失配带来的应力能够被 1 nm 结构层

抵消，而在厚度不均匀结构中增加厚度也在一定程度

上增加了 In 组分，使得能带更弯曲，有效带隙变窄，波

长红移［24］。

5　结         论
本文基于 Silvaco TCAD 软件构建了 In 组分渐变

的量子阱结构 GaN 基 LED 的数值计算模型，采用“控

制变量”法模拟计算了渐变层中的 In 组分、渐变层顶

层厚度以及单层厚度对极化电荷密度、载流子浓度和

LED 功率谱密度的影响。随着渐变层中 In 组分的增

大，载流子浓度以及极化电荷密度都在增大，但极化电

荷密度增幅较小，随着 In 组分的增大，峰值功率谱密

度的增加幅度逐渐减小；功率谱密度随着渐变层顶层

厚度的增加先增大后减小，渐变层非顶层厚度不均匀

时的功率谱密度比均匀时的功率谱密度小。研究结果

对高效 GaN 基 LED 的设计、开发具有重要的指导

价值。
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Abstract 

Objective　The active region of conventional GaN-based LEDs mostly adopts the InGaN/GaN quantum well structure.  
However, due to the large size difference between In and Ga atoms, there is a large lattice mismatch between InN and 
GaN, which leads to the generation of polarized electric field and tilted energy band.  On the one hand, some holes escape, 
which results in decreased radiation recombination efficiency, thus inducing the quantum-confined Stark effect.  On the 
other hand, since the bond energy of In—N is smaller than that of Ga—N, it is easy to form in gap atoms, thereby 
introducing crystal defects and reducing the internal quantum efficiency.  The In composition gradient InGaN/GaN 
quantum well structure can solve the LED luminous efficiency reduction caused by lattice mismatch.  However, the effects 
of In composition and thickness of the gradient layer on polarization charge concentration, carrier concentration, and LED 
power spectral density are still unclear.  It is particularly important to study the effects of the material and structure of the 
quantum well gradient layer on the performance of GaN-based LED for improving the efficiency of GaN-based LEDs.

Methods　 The numerical calculation model of GaN-based LED with In component gradient quantum well structure is 
built by Silvaco TCAD software.  Based on the composite model, carrier statistical model, carrier transport model, self-
consistent Schrodinger Poisson equation, and spontaneous polarization and piezoelectric polarization model of the built-in 
electric field, the effects of In component in the gradient layer and thickness of the top layer of the gradient layer on the 
polarization charge concentration, carrier concentration, and power spectral density are simulated and calculated.  Firstly, 
the thickness of the gradient layer keeps constant, and the In composition of the gradient layer is changed.  The changes of 
polarization charge concentration, carrier concentration, and power spectral density with In composition are calculated and 
analyzed.  Secondly, the influence of the In composition on the top layer of the gradient layer is analyzed by keeping the In 
composition of other layers unchanged.  Finally, the better In component in the above results is selected to analyze and 
calculate the influence of the thickness of the top layer of the graded layer.

Results and Discussions　 The polarization charge concentration at the non-top layer of the gradient layer increases with 
the rising In composition of the gradient layer, and the polarization charge concentration at the top layer of the gradient 
layer gradually decreases with the increase in the In composition (Fig.  2).  This is mainly because the lattice mismatch in 
the non-top layer increases, the polarization electric field improves, and the polarization charge concentration increases 
with the rising In composition.  However, the larger In composition at the top layer of the gradient layer leads to a smaller 
lattice mismatch with the In0. 38Ga0. 62N layer, weaker polarization, and lower polarization charge concentration.  The carrier 
concentration and power spectral density increase with the rising In composition in the gradient layer (Figs.  3 and 4), 
which is mainly because the increase in In composition increases the depth of InGaN/GaN quantum well and the carrier 
concentration, and enhances recombination efficiency.  The interface charge between the top layer of the gradient layer and 
In0. 38Ga0. 62N decreases with the increasing thickness of the top layer of the gradient layer (Fig.  8).  This is mainly because 
the increase in the thickness of the top layer of the sub5 gradient layer can fully release the stress generated by the lattice 
mismatch, weaken the polarization, and reduce the polarization charge density.  The carrier concentration also decreases 
with the increase in the thickness of the top layer of the gradient layer (Fig.  9), and the peak power spectral density 
increases first and then decreases with the rising thickness of the top layer of the gradient layer (Fig.  10).  This is because 
when the thickness of the top layer of the gradient layer is too small, electron tunneling may occur to reduce the carrier 
concentration and the recombination efficiency.  On the contrary, when the thickness of the top layer of the gradient layer is 
too large, it will lead to the electron leakage, hole concentration and recombination rate will be reduced, and the power 
spectral density decreases.  The peak power spectral density of the non-uniform thickness structure of the gradient layer is 
smaller than that of the non-uniform thickness structure of the top layer (Fig.  13).  This is mainly because the dislocation 
and defect of the non-uniform thickness structure of the gradient layer are relatively small, which can reduce non-radiative 
recombination and increase the power spectral density.

Conclusions　 The thickness of In component in the gradient layer exerts a significant effect on the performance of 
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GaN-based LED with In component gradient quantum well structure.  With the increasing In component in the gradient 
layer, the peak power spectral density of LED decreases gradually with the increase in In component.  The power spectral 
density first increases and then decreases with the rising thickness of the top layer of the gradient layer.  The power spectral 
density for the not uniform thickness of the non-top layer of the gradient layer is smaller than that for the uniform thickness.  
Reasonable control of the In composition and thickness of the gradient layer can address LED luminous efficiency reduction 
caused by lattice mismatch.  The results can provide guidance for the design and development of high-efficiency GaN-based 
LEDs.

Key words materials; GaN-based LED; quantum well; gradient layer; power spectral density
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