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制备了 ’() 基绿光发光二极管 *利用耦合法求解了在自发极化和压电极化效应影响下的 ’()+,-’() 量子阱的极

化电场强度 *考虑载流子在量子阱间的不均匀分布，模拟计算了系统的一维薛定谔方程、稳态速率方程和泊松方程，

得到了载流子在各个阱间的分布比值和辐射复合速率 *同时还得到了不同电流下电致发光（./）谱的峰值波长、谱峰

半高宽及 ./ 谱强度的变化情况 *发现当测试电流由 !" 01 增加到 %" 01 时，理论结果与实验结果能很好符合 *
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! 9 引 言

近年来，随着材料生长和器件制备技术的不断

发展，特别是具有较宽带隙范围的!:"族化合物的

出现，发光二极管（/.;）的研究和应用得到了飞速

发展［!—&］*但由于载流子的双极性输入，电子和空穴

分别集中在靠近 - 型掺杂区和 < 型掺杂区的阱中，

致使载流子在量子阱间不均匀分布，特别是对于低

迁移率、高有效质量的重空穴，这种不均匀性更加明

显 *另外，由于 ’() 基材料固有的极化效应［3—2］，致

使多量子阱能带倾斜，产生量子限制斯塔克效应，随

驱动电流的升高，多量子阱区的自由载流子增加，电

子和空穴的空间局域性在一定程度上屏蔽了内建电

场，减弱了量子限制斯塔克效应，使 /.; 的电致发

光（./）谱峰值波长不断蓝移［8，!"］*
对于器件工作波长的移动，罗毅等［!"］从实验角

度对极化的影响进行了分析，但目前综合这两方面

的理论分析文献却很少 * 基于此，我们制备了 ’()
基绿光 /.;，分析了 ’()+,-’() 量子阱的自发极化

和压电极化效应，根据耦合法求解了极化电场强度 *
通过对泊松方程、一维薛定谔方程和系统稳态速率

方程的联立自洽求解，得到了载流子在各个量子阱

间的分布比值和辐射复合速率 * 研究了 ./ 谱的峰

值波长、谱峰半高宽及 ./ 谱强度随注入电流的变

化规律 *

# 9 器件结构

实验中所用样品是通过金属有机物化学气相淀

积在（"""!）蓝宝石衬底上生长而成 * 器件结构如图

! 所示，在蓝宝石衬底上生长 #""" -0 的 ’() 缓冲

层，其上淀积 &""" -0 厚的 - 型 ’()，掺杂浓度为 &
= !"!2 >0? 5，有源区包括 & 个量子阱，势阱层 ,- 组分

为 "9#3，势垒层为 ’()，最后生长一层 !" -0 厚的本

征 ’() 和 !3"" -0 厚掺杂浓度为 3 = !"!8 >0? 5 的 <
型 ’()*外延生长完成后，经光刻、反应耦合等离子

体刻蚀、溅射金属电极，制备成尺寸为 5""#0 = 5""

#0 的发光器件 *

5 9 理论基础

在室温下，,- 组分为 ! 的 ,-’() 禁带宽度可以

用以下差值公式求解：

$"@（!）A "@B-) ! C "@’()（! ? !）? #!（! ? !）*（!）

这里 "@’()，"@,-) 分别为 ’() 和 ,-) 的禁带宽度，可
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图 ! 器件结构示意图

表示为如下形式：

!" # !$ % !"
&

" ’ " ( （&）

对于 )*+ 和 ,-+，!$ 分别为 ./0& 和 $/1［!!，!&］；温度系

数!，"分别为 2/2 3 !$% 0，4$$ 和 &/05 3 !$% 0，4&0 (
（!）式中的 # 为弯曲因子，根据 67 等［!.］的研究，取

为 !/0.；在量子阱内 ,-)*+ 和 )*+ 界面上，导带和

价带带阶比值为 4$ 80$［!0］(
!9"族化合物材料有很强的自发极化和压电

极化效应［5，4］，:;<=>?@*> 等［4］通过考虑应力和电场的

相互作用，提出了求解极化电场的耦合法，耦合方

程为

$（%）
AB7C #

&（%）!
’
(（’）)（’）D*（’） % )（%）!
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* # )..#.. ’ +&..， （5）

) # )..， （4）

式中 $（%）
AB7C为有源区第 % 层的极化电场强度，取外延

生长方向为正方向；#$ 为晶格失配度；)!.，).. 为弹

性常数；+.!，+..为压电常数，#..为介电常数；,EF为自

发极化强度，(（ ’）为第 ’ 层厚度 (
对于多电子体系，系统的薛定谔方程为

%$
&

#

&

&-%（.）’ /（.）%（.）# !%（.）， （2）

式中 ! 为能量，%（ .）为波函数，/（ .）为势能，$为

普朗克常数除以 &$，- 为载流子有效质量 (
一维泊松方程为

G&&（.）

G.&

# % ’（.）

#<（.）#$

# %
’［!(（0’）)（0 % 0’）’ 1G（.）% %（.）］

#<（.）#$
，（1）

其中&（.）为静电势，#<（ .）为材料介电常数，#$ 为

真空介电常数，(（ 0’ ）为界面 ’ 处的极化面电荷密

度，1G（.）为离子化施主浓度，%（ .）为电子密度分

布 (对(（ 0’）的求解及其对器件特性的影响，文献

［!5］已进行了详细论述 (
在量子阱内势能 /（.）的表达式为

/（.）# !A（.）’ /HA（.）% ’&（.）， （I）

式中 /HA（.）为电子间的交换关联能，本文根据局域

态密度对其近似求解 (
对不同量子阱内的电子密度分布 %（.），我们采

用速率方程进行求解 ( 当外加正向电压时，电子电

流和空穴电流分别从有源区的两端 - 型掺杂区和 C
型掺杂区输入 (载流子在各个阱间并不是均匀分布

的，空穴多集中在靠近 C 区的量子阱内，而电子则相

反，集中在靠近 - 区的量子阱内 (由于空穴有效质量

比电子有效质量大得多，而迁移率比电子迁移率低，

因此空穴的局域化程度比电子显著 ( 在有源区内同

一个位置，电子数和空穴数并不一定相等，因此需要

分别求解电子和空穴的速率方程 ( 这里仅以单量子

阱内电子速率方程为例，对于空穴或多量子阱的情

况，此速率方程同样适用 (单量子阱载流子输运模型

如图 & 所示，图中 1 为量子阱电子输入端势垒区的

电子数，1&J
! 为阱内被限制住的二维电子数，1.J

! 为

阱内没有被限制住的电子数，1! 为量子阱电子输出

端势垒区的电子数 (速率方程为［!4］
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式中 3 为输入电流，/ 为器件外延层体积，4 为电子
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图 ! 单量子阱载流子输运模型

和空穴复合发出的光子，! 为自发辐射速率，!"，!#，

!$，!%，!& 和!’ 分别为有效扩散时间、复合时间、俘

获时间、逃逸时间、隧穿时间和光子寿命 (载流子在

各个量子阱中的分布对以上时间的选取有很强的依

赖性，降低任何输运时间（扩散时间、隧穿时间和逃

逸时间）都会使载流子在各个量子阱中的分布趋于

均匀，而减少俘获时间则会加剧分布的不均匀性 (模
拟中各时间的取值［)*—!+］如表 ) 所列 (表 ) 中扩散时

间根据!" , "! -#% 计算得到，其中 " 为势垒宽度，

#% 为电子扩散系数，计算中取 #% , ) $.! -/［!)］(逃逸

时间依据波函数对数导数法求解［)0］(在计算中还要

考虑导带中电子落到价带的弛豫时间影响，根据 1%
等［!!］的实验，取为 +2! ’/，慢于扩散时间和隧穿时间

等输运时间，致使载流子在阱间的不均匀分布 (由于

345 基量子阱的极化效应，导带中电子波函数与价

带中重空穴波函数空间分离，致使量子阱内电子弛

豫时间变长，但要定量考虑这一点，还需要作更进一

步的研究 (
表 ) 计算中一些时间参量的取值

参 量 取值

扩散时间!" -’/ +260

复合时间!# -#/ )2++

俘获时间!$ -’/ +26+

逃逸时间!% -#/ +2)+

隧穿时间!& -’/ +207

光子寿命!’ -’/ )2!8

对（9）—（)6）式进行自洽求解，可得到各个量子

阱内的能级位置和载流子分布，发现在空穴量子阱

内只有重空穴能级，而无轻空穴能级 (在计算中考虑

到重、轻空穴的耦合会使重空穴有效质量减小［!7，!6］、

能级下降、能级间距变大，根据文献［!:，!*］的研究，

本文在进行计算时取基态重空穴能级下降 !+; (
量子阱内单位体积的自发发射速率为

!!) , $!) % $（) < % =）">%"， （):）

式中 $!) 为自发发射复合系数，% $，% = 分别为电子在

导带和价带基态能级上的占有概率，">%"为折合态密

度 ( % $，% = 分别表示为

% $ , %?’
&! < &@$

’A
( )( B( )) <)

， （)*）

% = , %?’
&) < &@=

’A
( )( B( )) <)

， （)9）

式中 &!，&) 为导带和价带基态能级，&@$，&@= 为导

带中电子和价带中空穴的准费米能级 (

6 2 结果及讨论

图 7 为脉冲电流驱动下测得的 CD 谱强度随注

入电流的变化 (脉冲占空比为 +2);，因此可以忽略

热效应的影响［8］(图 7 中沿箭头所指的方向，电流以

)+ .E 为间隔由 )+ .E 增加到 9+ .E(由图 7 可见，

随脉冲电流的增大，DCF 功率不断增加，峰值波长持

续蓝移 (

图 7 CD 谱强度随注入电流的变化

考虑自发极化和压电极化后，首先计算了量子

阱内极化产生的电场强度，势阱层电场强度为 72*
GH-$.，势垒层电场强度为 +289 GH-$.(在此电场作

用下，能带发生倾斜，如图 6 所示 (由图 6 可知，考虑

极化前后的量子阱导带深度分别为 +29) 和 )298
%H，量子阱价带深度分别为 +27 和 +289 %H( 由于势

阱变深导致量子限制作用加强，载流子局域化比方

势阱更加明显 (
为了进一步明确载流子的分布情况，计算了在

不同电流下第一个量子阱（靠近 ’ 区）与第四个量子

阱（靠近 # 区）内电子和空穴的比值，结果如图 : 所

示 (图 : 中空穴的比值是用第一个量子阱内的空穴

数除以第四个量子阱内的空穴数；电子的比值是用
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图 ! 有源区的能带结构 点线为没有考虑极化的能带图，实线

为考虑极化后的能带图

第四个量子阱内的电子数除以第一个量子阱内的电

子数 "从图 # 可见，在同一电流下，空穴的不均匀性

比电子更为明显，这是因为空穴的有效质量大、迁移

率慢，空穴在量子阱间的渡越受到更强的限制 "从图

# 中还可以看到，随着电流的增大，电子和空穴在量

子阱间的分布趋于均匀化 "这是因为载流子的不均

匀性分布在有源区内产生一个电场，该电场对极化

电场的屏蔽作用使势阱的倾斜度减小，量子阱内能

级向势阱顶部移动，势垒的限制作用减弱，使得载

流子分布逐步趋于均匀化 " 电子数比值和空穴数

比值不断减小，正是载流子产生的电场不断增强的

结果 "

图 # 不同量子阱中电子数比值和空穴数比值随注入电流的变化

极化效应导致的量子限制斯塔克效应使 $%&
发光峰红移，而电流注入后电子和空穴对极化电场

的屏蔽作用将使发光峰蓝移，并且这种屏蔽作用会

随电流的增大而增大 "图 ’ 为峰值波长随注入电流

的变化曲线，图中的圆点代表测试数据，实线为模拟

结果 "从图 ’ 可见，随注入电流增大，峰值波长在理

论上和实验上有一致的变化趋势 "

图 ’ %$ 谱峰值波长随注入电流的变化

由图 # 可知，随注入电流增大，不同量子阱内载

流子的数目不同，电子和空穴的空间局域性对极化

电场的屏蔽作用将会有差异，因此各阱内 %$ 谱峰

值位置也各不相同，$%& 光谱将会展宽 "图 ( 为 %$
谱峰半高宽随注入电流的变化曲线，在模拟中设定

$%& 各阱的 %$ 谱峰半高宽为 )’ *+，对 ! 个阱的光

谱叠加，通过数据拟合得到总的半高宽随注入电流

的变化 "从图 ( 可见，实验测量和理论计算数据有一

致的变化趋势，两者数值上的差距主要是由于模拟

计算时选取的半高宽引起 "

图 ( %$ 谱峰半高宽随注入电流的变化

图 , 为实验测量和模拟计算得到的 %$ 谱功

率随注入 电 流 的 变 化 " 从 图 , 可 见，随 着 电 流 的

增加，光功率不断增大，但增长速度缓慢减小 "这是

因为随着载流子在量子阱内增加，导带中电子和

-,.! 物 理 学 报 #’ 卷



价带中空穴 的 准 费 米 能 级 !!"，!!# 分 别 向 高 能

方向移动，电子和空穴在能级上的占据概率分别

图 $ %& 谱功率随注入电流的变化

增加，但这种变化并不是线性的，而是遵从负指数

规律 ’

( ) 结 论

本文制备了 *+, 基绿光 &%-’分析了 *+,./0*+,
量子阱的自发极化和压电极化效应，根据耦合法求

解了极化电场强度 ’考虑载流子在量子阱间的不均

匀分布，模拟计算了系统的一维薛定谔方程、稳态速

率方程和泊松方程，得到了载流子在各个量子阱中

的分布比值和辐射复合速率 ’同时还得到了不同电

流下 %& 谱的峰值波长、谱峰半高宽及 %& 谱强度的

变化情况 ’ 研究发现，当测试电流由 12 34 增加到

52 34 时，理论结果与实验结果能很好符合 ’
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