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摘 要院 采用基于密度泛函理论的第一性原理平面波赝势法计算了 InP/InGaAs 转移电子光阴极吸收

层材料的电学结构和光学性质，交换关联能采用杂化泛函 HSE06 来描述。首先对闪锌矿结构 GaAs 材

料能带图进行计算验证，接着建立标准 InGaAs 材料体结构模型，并对模型进行了动力学的自洽优化，

在优化后的基础上进行了非自洽的计算，得到标准 InGaAs 材料的复介电函数，然后根据 Kramers-
Kronig 关系推出标准 InGaAs 材料光吸收系数。最后，结合转移电子光阴极量子效率模型，在给定 P 型

标准 InGaAs 材料非平衡少子扩散长度分别是 0.8、1.0、1.2、1.4、1.6 和 2.0 mm 的条件下，得到对能量

在 0.780 260耀0.820 273 eV 区间内、间距为 0.002 eV 的不同光子能量优化的 InP/InGaAs 转移电子光阴

极吸收层厚度。
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Abstract: The electonic structure and optical properties of standard InGaAs material, which formed the
absorption layer of transferred鄄electron InP/InGaAs photocathode, were studied based on the density
functional theory, the exchange and correlation potential energy was described by Heyd鄄Scuseria鄄Ernzerh
(HSE06). First, the energy band structure of zinc blende GaAs was verified with this hybrid density
functional, then the standard InGaAs bulk model was established, and dynamically optimized by self鄄
consistent method before complex dielectric function was obtained, then the optical absorption coefficient
was derivated from Kramers鄄Kronig relation. Finally, under the estimation of P -type standard InGaAs
unequilibrium minority carriers effusion length were 0.8, 1.0, 1.2, 1.4, 1.6 and 2.0 m separately,
combined with quantum efficiency formula of transferred鄄electron photocathode, the optimized absorption
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layer thickness of InP/InGaAs photocathode was derivated according to the photon energy between 0.780
260 eV and 0.820 273 eV with spacing 0.002 eV.
Key words: standard InGaAs; transferred鄄electron photocathode; density functional theory

0 引 言

自然界里的夜天辐射来自太阳尧月球尧地球尧星
球尧云层尧大气等自然辐射源遥 通过对夜天辐射光谱

分布的分析可以得出袁 有月时的光谱辐射分布与太

阳光谱相近袁而在无月星空时的辐射光谱中袁短波红

外辐射急剧增加袁甚至远远超过可见光部分辐射袁其
峰值响应波长达 1.2~1.7 滋m遥 夜天辐射光谱的这种

客观现状是促使人们孜孜不倦尧 不断开发在近红外

至短波红外波段有高灵敏度响应的光阴极象增强器

的原始动力袁 目标即使像增强器的响应波长尽可能

覆盖夜天光的辐射波长范围遥 InxGa1-xAs 材料作为光

敏感材料袁其响应波段可通过调节 In 组分 x 值获得

0.87耀3.5 滋m 的响应袁其探测器的工作波段范围覆盖

可见光和夜天光能量[1-2]遥
InxGa1-xAs 材料在光电阴极领域的重要应用方

向是制备转移电子(TE)光电阴极袁TE 光电阴极是一

种场助光电阴极袁 借助耿氏效应利用电场的作用将

导带主极小值 能谷上的电子散射到较高的卫星谷

上去袁从而造成负电子亲和势的发射条件 [3-6]遥 它是

在(100)取向或(111)B 取向的尧掺 Cr 的半绝缘 InP 衬

底上袁通过液相外延尧气相外延或者分子束外延的方

法生长遥 外延层掺 P 型杂质 Zn 或 Cr遥 已有报道的

InGaAs 光电阴极像增强器在 1.06 滋m 处的辐射灵敏

度为 2 mA/W袁 相当于量子效率约为 0.23豫袁In 的含

量占 15豫遥 而 Hamamatsu V8071U InGaAs 像增强器

光谱响应范围从 360~1 100 nm袁1 滋m 处波长量子效

率为 1豫袁辐射灵敏度为 8 mA/W[7]遥 当 In 含量值 x=
0.53 时袁InGaAs 与 InP 材料晶格匹配袁此时器件响应

波长截至为 1.7 滋m袁 因此采用 InP 材料作为衬底材

料袁 可生长获得大面积尧 晶体质量好的 In0.53Ga0.47As
材料, In0.53Ga0.47As 材料称之为标准 InGaAs 材料[1]遥
1 理论模型和计算方法

1.1 模 型

理论上 袁 用第一性原理计算时 袁 构造标准

InGaAs 材料的结构需要建立很大的超晶胞袁导致利

用杂化泛函的方法几乎无法实现遥 因此袁建立如图1
的 In0.5Ga0.5As 晶胞模型 [6]遥 In0.5Ga0.5As 具有闪锌矿结

构 袁其空间群为 F43m (216)袁晶格常数为 a=b=c=
0.565 nm袁 = = =90毅袁 每个晶胞中含有 2 个 Ga 原

子尧2 个 In 原子和 4 个 As 原子袁 在体对角线的 1/4
处为 In 和 Ga 原子袁8 个角和 6 个面心为 As 原子遥

图 1 InGaAs 晶胞模型

Fig.1 InGaAs unit cell

1.2 计算方法

在采用第一性原理计算半导体合金时袁 通常采

用局域密度近似(LDA)和广义梯度近似(GGA)势来

描述电子间的交换关联作用袁这两种局域/半局域势

在描述固体原子的电离能尧解吸能尧结合能以及键长

方面取得了相当精确的结果袁 但对于半导体重要的

参数--禁带宽度会严重低估袁 进而也严重影响到半

导体材料的光学性质遥 一个改进的方法是采用屏蔽

的 Heyd鄄Scuseria鄄Ernzerhof (HSE06) 杂化泛函袁它混

合了非局域的 Hartree鄄Fock(HF) 精确交换和局域/半
局域的密度泛函交换袁在计算半导体尧绝缘体及金属

的晶格常数尧体模量尧禁带宽度尧表面吸附能等方面

得到广泛的应用[8-9]遥
文中的计算工作采用基于平面波赝势 (PWP)的

DFT 理论的第一性原理方法袁 平面波截断动能 Ecut=
350 eV,交换-关联能即采用 (HSE06)杂化泛函来描

述遥计算中晶格常数初始优化取实验值袁能量的计算

在倒易空间中进行遥在进行弛豫计算时袁在保证原胞

的体积下袁改变原胞的形状和原子位置袁布里渊区积

分时采用 Monkhorst-Pack 的 7伊7伊7 进行分格袁收敛
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精度为 1伊10E-5 eV/atom袁 原子之间的相互作用力收

敛精度为 2伊10E-3 eV/nm遥 参与计算的元素电子态为

Ga3d104s24p1袁As3d104s24p3袁In4d105s25p1遥
2 计算结果与讨论

2.1 GaAs 能带结构

为了与一般 DFT 计算的研究进行比较袁首先计

算闪锌矿 GaAs 沿布里渊区高对称点方向的能带图袁
如图 2 所示袁价带顶和导带底都位于 Gamma(G)点袁
带隙宽度为 1.3 eV袁略低于实验 1.5 eV 的结果袁但明

显好于采用 GGA-PBE(0.329 eV)尧LDA(0.099 eV)交
换关联势的计算结果[10]遥

图 2 GaAs 能带图袁交换关联能采用 HSE06

Fig.2 GaAs energy band structure with HSE06 hybrid functional

2.2 In0.5Ga0.5As 态密度

态密度是研究材料电子结构和行为的重要工具袁
图 3(a)尧(b)尧(c)分别画出了采用 HSE06 势计算得到的

总态密度和 Ga尧As尧In 原子局域态密度遥能量最低的下

价带主要表现为 Ga 的 3d 和 In 的 4d 电子局域态特

征袁其能量范围在-18~-16 eV 之间袁且 In 的 4d 电子

能级要高于 Ga 的 3d 电子能级曰能量稍高的中价带主

要表现为 As 的 4s 电子态袁也包含少量的 Ga 的 4s 和
In 的 5s 电子态袁其能量范围在-13~-11 eV 之间曰上价

带由两部分构成袁其中低能量区域主要由 Ga 和 In 的

s 电子态和 As 的 p 电子态构成袁高能量区域则由 3 个

原子的 p 电子态构成曰能量最高的导带则由 Ga sp 和

Insp 杂化的反键态和 As的 4p 空电子态构成遥

图 3 InGaAs 材料的总态密度及局域态密度

Fig.3 Total density of states and local density of states in InGaAs

2.3 InGaAs 光学性质

晶体材料的介电函数是描述外电场作用下体

系线性响应的一个二阶张量袁可由复介电函数 ( )=
1( )+i 2( )来描述遥在线性响应范围内袁固体宏观光

频响应信息可以由其复介电函数得到袁 其中虚部

2( )被认为是沟通带间跃迁微观物理过程和固体电

子结构的桥梁袁可由占据轨道波函数和非占据轨道波

函数之间的动量跃迁矩阵元来计算袁如公式(1)所示遥
2=仔

0

e
m蓸 蔀 2窑

V窑C
移

BZ乙 2dK
(2仔)3 |a窑MCV|2伊

[EC(K)-EV(K)- ] (1)

1=1+ 2e
0m2 窑

V窑C
移

BZ乙 2dK
(2仔)3 伊 |a窑MCV|2

EC(K)-EV(K) 伊

3

[EC(K)-EV(K)]2- 2 2 (2)

n( )= 1
2姨 [(

2
1 +

2
2 )0.5+ 1]0.5 (3)

k( )= 1
2姨 [( 2

1 +
2
2 )0.5- 1]0.5 (4)

R( )= [n( )-1]2+k2( )
[n( )+1]2+k2( ) (5)

( )= 2 k( )
c (6)

式中院C尧V 分别代表导带和价带袁B 为第一布里渊

区曰K 为倒格氏曰a窑Mcv 为动量跃迁矩阵元曰a 为单位

方向矢量曰Ec尧Ev 分别对应导带和价带的本征能级曰
n ( )和 k( )分别对应折射率和消光系数曰R( )为反
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射系数曰 ( )为吸收系数遥
图 4 是计算得到的标准 InGaAs 的复介电函数

实部和虚部随能量变化的曲线图遥 InGaAs 零频介电

常数 1 (0)=14.4袁这与参考文献 [11]给出的 1 (0)=
13.9袁较为一致遥 图 5 是计算得到的标准 InGaAs 的

光吸收系数遥

图 4 标准 InGaAs 材料的复介电常数

Fig.4 Complex dielectric function of standard InGaAs material

图 5 InGaAs 的光吸收系数

Fig.5 Optical absorption coefficient of InGaAs

2.4 InGaAs 吸收层厚度优化

根据 Spicer 三步模型理论袁采用唯象近似袁在忽

略光电阴极有效层与光电阴极窗口层界面的载流子

复合效应袁 也忽略了光电子发射表面光反射以及阴

极有效层内光的多次反射对吸收的影响袁 同时假定

能够最终产生光电子发射的有效吸收系数和入射光

在光电阴极中的总吸收系数之比为 1袁 透射式光阴

极的量子效率为[12-13]院
Y= PE

1+ 1
L

窑 exp - T
L蓸 蔀 -exp( T)蓘 蓡 (7)

式中院 吸收系数曰L 为少子扩散长度曰PE 为到达表

面的光电子的逸出几率曰T 为转移电子光阴极的吸

收层厚度遥可以看出袁透射式光电阴极的量子效率是

阴极厚度 T 的函数遥 进一步袁从公式(7)中看出院厚度

T 为极大和极小两个极端情况下袁Y 值很小袁 中间存

在最佳厚度 T 使量子效率 Y 极大遥 由于吸收系数

与光子能量相关袁 故最佳厚度 T 也是光子能量的函

数遥 当 dY
dT =0时袁得到量子效率为极大值时的厚度为院

T= ln( L)
1- 1

L
(8)

当厚度很薄时袁 尽管激发的光电子都能逸出袁但
由于大部分光穿过光阴极袁没有被有效吸收袁因此量

子效率必然较低遥 反之袁当阴极有效层很厚袁以至于比

光电子逸出深度很大时袁虽然光的吸收充分袁但不是

所有激发的光电子都能到达发射表面袁因此量子效率

也会很低遥 只有当阴极厚度与光吸收长度和载流子扩

散长度恰当匹配时才能获得高的量子效率遥 计算出的

P 型标准 InGaAs 材料非平衡少子扩散长度分别是

0.8尧1.0尧1.2尧1.4尧1.6 和 2.0m 的条件下袁不同光子能量

优化的 InP/InGaAs 转移电子光阴极吸收层优化厚度

如图 6 所示遥

图 6 不同扩散长度下的吸收层厚度

Fig.6 Absorption layer thickness of different diffusion length

3 结 论

采用基于密度泛函理论的第一性原理平面波赝

势法计算了 InP/InGaAs 转移电子光阴极吸收层材料

的态密度尧复介电函数及光吸收系数袁最后结合传统

光电阴极的设计模型得到直接转移型 InP/InGaAs 转

移电子光阴极吸收层的优化设计厚度遥 由以上计算

可知袁 交换关联能采用杂化泛函 HSE06 相比传统的

局域/半局域 LDA 或 GGA 带来复介电函数和能带结

构准确度极大的提升遥 文中的结论为实验设计针对

不同入射光子能量优化的直接转移型 InP/InGaAs 转

移电子光阴极吸收层厚度提供了重要的理论依据遥
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