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InGaAsSb四元合金材料禁带宽度的计算方法∗

刘超 魏志鹏† 安宁 何斌太 刘鹏程 刘国军‡

(长春理工大学, 高功率半导体激光国家重点实验室, 长春 130022)

( 2014年 6月 6日收到; 2014年 8月 17日收到修改稿 )

讨论了计算 InGaAsSb四元合金材料禁带宽度常用的Glisson方法和Moon方法, 比较了它们的计算结
果. 将两者化成相同形式下的等价公式后发现, 二者都只考虑了Γ 点带隙弯曲因子对禁带宽度的影响. 通过
考虑自旋轨道分裂带对价带的影响, 提出一种将自旋轨道分裂带弯曲因子引入计算 InGaAsSb禁带宽度的新
方法. 研究结果表明, 该方法计算结果的准确性要优于两种常见的方法.

关键词: InGaAsSb, 禁带宽度, 弯曲因子
PACS: 81.05.Ea, 42.55.Px, 81.15.Hi DOI: 10.7498/aps.63.248102

1 引 言

2—5 µm波段包括了许多重要的分子特征谱
线, 而且随着新型光纤特别是氟化物玻璃光纤的
发展, 使得在这一波长范围内传输损耗非常小, 因
此工作在该波段的半导体激光器应用领域非常广

泛 [1−3]. 与GaSb衬底匹配的 InGaAsSb四元合金
材料禁带宽度可以覆盖 1.7—4.4 µm波段, 是工作
在该波段的半导体激光器、探测器的首选材料. 然
而, InGaAsSb四元合金材料体系下的光电子设备
由于缺少准确的材料参数而受到限制 [4,5]. 例如同
GaSb衬底匹配时, 使用Glisson方法和Moon方法
得到的 InGaAsSb禁带宽度在 In组分为 0.5时相差
达到 0.185 eV. 由于 InGaAsSb的禁带宽度易受弯
曲因子的影响, 不同的计算方法得到的波长差往往
可达数百纳米, 因此确定一种精确的计算方法非常
必要.

Glisson方法和Moon方法是计算 InGaAsSb
禁带宽度常用的方法 [6,7]. 前者是将弯曲因子引

入相关的三元材料再用插值法得到四元材料禁带

宽度, 后者通过插值法利用二元材料禁带宽度获得
四元材料禁带宽度再减去弯曲因子的影响. 本文
把 InGaAsSb四元材料看作一个整体, 将Γ点带隙

弯曲因子的影响引入 InGaAsSb导带位置的计算,
同时考虑自旋分裂带对价带的影响, 通过导带和价
带的电势差得到禁带宽度. 计算结果显示 In组分
不超过 0.72时, 新方法明显优于两种常见的计算方
法. InGaAsSb作为激光器有源区材料时, In组分
一般不会超过 0.5[8−11], 该方法有望在中红外半导
体激光器中获得良好应用.

2 InGaAsSb四元材料禁带宽度的计
算方法

插值法是估算多元材料许多物理参数的有效

工具. 利用插值法, 三元材料参数可以从二元材料
参数推导出来. 与三元材料ABxC1−x参数有关的

线性插值公式为

TABC = xTAB + (1− x)TAC. (1)
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这里T是指晶格常数、弹性刚度等物理参数. 一些
物理参数 (例如晶格常数)和组分呈线性关系, 可
以直接用方程 (1)计算. 但是实验数据表明禁带宽
度与组分的关系是非线性的, 在计算中需要引入
弯曲因子. 三元材料ABxC1−x禁带宽度的计算公

式为 [4]

EgABC = xEgAB + (1− x)EgAC

+ x · (1− x)CABC, (2)

其中Eg是禁带宽度, C是弯曲因子, 在Γ点带隙、

X点带隙、L点带隙以及自旋轨道分裂带中均存在,
通常是指Γ点带隙弯曲因子, 它是经验值, 不同的
研究小组给出的弯曲因子略有不同.

四元材料AxB1−xCyD1−y包含四种三元材料

AxB1−xC, AxB1−xD, ACyD1−y, BCyD1−y. 在计
算四元材料的禁带宽度时, 如果四种三元材料的禁
带宽度是已知的, Williams等 [12]通过插值法得到

四元合金材料的禁带宽度:

EgABCD =
x(1− x)[yEgABC + (1− y)EgABD ] + y(1− y)[xEgACD + (1− x)EgBCD ]

x(1− x) + y(1− y)
. (3)

三元材料禁带宽度的完整数据集合几乎是不

可得到的, 一般三元材料的禁带宽度通过方程 (2)
获得.

四元材料AxB1−xCyD1−y也可以看作是由四

种二元材料AC, AD, BC, BD 构成的, 其禁带宽度
可以通过相关的二元材料禁带宽度推导出来. 在计
算四元合金材料禁带宽度时, Moon等 [13]使用下式

EgABCD

= xyEgAC + x(1− y)EgAD

+ (1− x)yEgBC + (1− x)(1− y)EgBD

− [x(1− x)[yCABC + (1− y)CABD]

+ y(1− y)[xCACD + (1− x)CBCD]]. (4)

对方程 (3)和方程 (4)的区别, Williams等 [12]指出,
在中心方程 (3)给出的是四种三元材料对带隙弯曲
的平均影响, 方程 (4)给出的是两种亚点阵对弯曲
的平均贡献.

从物理意义上说, 禁带宽度是材料导带最低点
和价带最高点的电势差. InGaAsSb是直接带隙半
导体材料, Γ能谷决定导带位置, 因此 InGaAsSb导
带位置主要受Γ点带隙弯曲因子的影响. 方程 (3)
和 (4)使用的弯曲因子即是指Γ点带隙弯曲因子.
我们先来确定 InxGa1−xAsySb1−y导带电势

Ec
InGaAsSb

= xyEc
InAs + x(1− y)Ec

InSb + y(1− x)Ec
GaAs

+ (1− x)(1− y)Ec
GaSb − [x(1− x)[yCΓ

InGaAs

+ (1− y)CΓ
InGaSb] + y(1− y)[xCΓ

InAsSb

+ (1− x)CΓ
GaAsSb]], (5)

其中Ec是导带电势, CΓ 是Γ点带隙弯曲因子. 下
一步确定 InGaAsSb价带电势. 自旋轨道分裂带可
以影响价带位置 [14], InGaAsSb 的禁带宽度与自旋
轨道分裂能接近, 受自旋轨道分裂带的影响尤其明
显. 自旋轨道分裂带中存在弯曲因子, 它对价带的
影响应该体现出来. 考虑到自旋轨道分裂带的影
响, 将价带电势写成

Ev = Ev,av +
1

3
∆0 (6)

的形式 [15], 其中Ev是价带电势, Ev,av是轻空穴

带、重空穴带和自旋轨道分裂带在Γ 点电势最

大值的平均值, ∆0是自旋轨道分裂能. 那么

InxGa1−xAsySb1−y价带电势可以写成如下形式:

Ev
InGaAsSb

= xyEv,av
InAs + x(1− y)Ev,av

InSb + y(1− x)Ev,av
GaAs

+ (1− x)(1− y)Ev,av
GaSb +

1

3

{
xy∆0InAs

+ x(1− y)∆0InSb + y(1− x)∆0GaAs

+ (1− x)(1− y)∆0GaSb − [x(1− x)[yC∆
InGaAs

+ (1− y)C∆
InGaSb] + y(1− y)[xC∆

InAsSb

+ (1− x)C∆
GaAsSb]]

}
, (7)

其中, C∆是自旋轨道分裂带弯曲因子. 此时, 求出
InGAsSb导带和价带之间的电势差就得到其禁带
宽度,

EgInGaAsSb = Ec
InGaAsSb − Ev

InGaAsSb. (8)

为了更方便地比较三种计算 InGaAsSb禁带宽
度的方法, 我们将方程 (3)和 (8)分别化成和方程
(4)的形式相同的等价公式 (9), (10)式:
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EgInGaAsSb = xyEgInAs + x(1− y)EgInSb + (1− x)yEgGaAs + (1− x)(1− y)EgGaSb

−
x2(1− x)2[yCΓ

InGaAs + (1− y)CΓ
InGaSb] + y2(1− y)2[xCΓ

InAsSb + (1− x)CΓ
GaAsSb]

x(1− x) + y(1− y)
, (9)

EgInGaAsSb = xyEgInAs + x(1− y)EgInSb + (1− x)yEgGaAs + (1− x)(1− y)EgGaSb

− [x(1− x)[yCΓ
InGaAs + (1− y)CΓ

InGaSb] + y(1− y)[xCΓ
InAsSb + (1− x)CΓ

GaAsSb]]

+
1

3
[x(1− x)[yC∆

InGaAs + (1− y)C∆
InGaSb] + y(1− y)[xC∆

InAsSb + (1− x)C∆
GaAsSb]]. (10)

通过比较方程 (4), (9)和 (10), 可以清楚地看
到三种计算方法的联系和区别. Glisson方法和
Moon方法的区别在于两者利用三元材料的弯曲因
子得到的四元材料的弯曲因子不同. Glisson方法
和Moon方法实际上只考虑了Γ点带隙弯曲因子

对禁带宽度的影响, 而自旋轨道分裂带会影响价带
的位置, 在计算 InGaAsSb禁带宽度时应该考虑自
旋轨道分裂带弯曲因子对价带的影响. 本文在处理
Γ点带隙弯曲因子的影响时同Moon等是一致的,
但方程 (10)同时将自旋轨道分裂带弯曲因子引入
到了 InGaAsSb 禁带宽度的计算中.

3 结果与讨论

首先讨论与GaSb衬底匹配时的情况. 易知
当 InxGa1−xAsySb1−y与GaSb衬底匹配时, In组
分和As组分的关系为

y =
0.38344x

0.44263− 0.02156x
. (11)

与GaSb衬底匹配时 InxGa1−xAsySb1−y禁带宽度

的经验公式为 [16]

EgInGaAsSb = 0.725− 1.035x+ 0.6x2. (12)

利用表 1中的数据, 联合方程 (11)计算与Ga-
Sb衬底匹配时 InGaAsSb四元合金材料的禁带宽
度, 结果如图 1所示.

从图 1中可以看到, 在与GaSb衬底匹配的
情况下, 使用Glisson方法得到的计算值偏大, 而

Moon方法正好相反. 同Glisson方法相比, Moon
方法的计算值更接近实验值, 因而更准确. 这些
与现有的报道一致 [17]. In 组分为 0.5左右时两者
与经验公式的差距最大, 此时的 InGaAsSb处于不
互溶隙中, 材料生长困难. 图中实验数据的 In组
分几乎都集中在 0.23以下, 这是由于 In组分超过
0.23时已进入材料的不互溶隙, 而且 InGaAsSb作
为激光器有源区材料时 In组分一般较小 [18−22]的

缘故. In组分超过 0.72时, Moon方法最接近经验
公式, 但缺乏 In组分在 0.5以上的实验报道. In组
分不超过 0.72时, 方程 (10)最接近经验公式. 其中
In组分在 0.23以下时方程 (10)的计算值与实验值
之间的误差最小, 准确性远远超过Glisson方法和
Moon方法.

接下来讨论 InGaAsSb材料与衬底不完全匹配
时的情况. 图 2 (a), (b)分别展示了应变完全弛豫
和应变无弛豫时 InGaAsSb的禁带宽度和 In, As组
分的关系. 从图 2中可以看到, Moon方法得到的计
算值最小, 方程 (10)的计算值介于Glisson方法和
Moon方法之间, 但在 In组分较大时超过Glisson
方法的计算值, 与图 1表现出相同的趋势. 为了进
一步比较三种计算方法的有效性, 我们列出了生
长在GaSb和GaAs衬底上的一些 InGaAsSb材料
样品禁带宽度的实验值 [23]以及使用Glisson方法,
Moon方法和方程 (10)得到的计算值, 如表 2所示.

表 1 计算中用到的二元、三元合金材料参数

二元合金材料 Eg/eV[15] Ec/eV[15] Ev,av/eV[15] ∆0/eV[15] 三元合金材料
弯曲因子/eV[6]

CΓ C∆ CX CL

InAs 0.359 −6.13 −6.67 0.38 InGaAs 0.477 0.15 1.4 0.33

InSb 0.170 −5.58 −5.29 0.81 InGaSb 0.415 0.1 0.33 0.4

GaAs 1.430 −5.29 −6.92 0.34 InAsSb 0.67 1.2 0.6 0.6

GaSb 0.720 −5.23 −6.25 0.82 GaAsSb 1.43 0.6 1.2 1.2
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图 1 与GaSb衬底匹配的 InGaAsSb 的禁带宽度和 In
组分的关系 (图中实验数据来自参考文献 [16, 17])

从表 2中可以看到, 除样品 3和样品 7外Glis-
son方法的计算值比实验值偏大, 而Moon方法的
计算值均比实验值小. 从整体上看Glisson方法不
如Moon方法准确. 在表 2所列的 In组分范围内
(0.178—0.259), 方程 (10)的计算值与实验值最为
相符. 以上结果和图 1、图 2中所展示的一致. 由
于失配应力的影响, 三种计算方法的计算值与实
验值之间存在较大偏差. 对于生长在GaSb衬底上
的样品, 使用Glisson方法、Moon方法和方程 (10)
得到的计算值与实验值之间的平均误差率分别为

9.26%, 8.82% 和 4.09%. 随着失配度的增加, 三种
计算方法的准确性都在下降. 对于生长在GaAs衬
底上的样品, 使用Glisson方法、Moon方法和方程
(10)得到的计算值与实验值之间的平均误差率分

别上升到 12.42%, 10.92% 和 4.85%. 这是由于 In-
GaAsSb/GaAs样品的失配度更大. 从中可以看到
方程 (10)产生的误差远低于Glisson方法和Moon
方法, 引入自旋轨道分裂带弯曲因子使得计算结果
的准确性有了大幅提升.
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图 2 InGAsSb的禁带宽度和 In, As组分的关系
(a)应变完全弛豫时; (b)应变无弛豫时

表 2 MBE InxGa1−xAsySb1−y样品禁带宽度的实验值和三种方法的计算值及误差率

样品 衬底 In组分 (x) As组分 (y)
禁带宽度/eV 误差率%

实验值 [23] Glisson方法 Moon方法 方程 (10) Glisson方法 Moon方法 方程 (10)
1 GaSb 0.207 0.1 0.528 0.581 0.483 0.510 10.04 −8.52 −3.41

2 GaSb 0.210 0.266 0.527 0.597 0.445 0.498 13.28 −15.56 −5.50

3 GaSb 0.222 0 0.545 0.526 0.526 0.532 −3.49 −3.49 −2.39

4 GaSb 0.24 0.096 0.483 0.557 0.459 0.486 15.32 −4.97 0.62
5 GaSb 0.241 0.119 0.506 0.560 0.449 0.482 10.67 −11.26 −4.74

6 GaSb 0.248 0.057 0.508 0.541 0.472 0.492 6.50 −7.09 −3.15

7 GaSb 0.259 0.02 0.544 0.514 0.485 0.496 −5.51 −10.85 −8.82

GaSb衬底下绝对误差平均误差率 9.26 8.82 4.09
8 GaAs 0.178 0.141 0.54 0.604 0.490 0.524 11.85 −9.26 −2.96

9 GaAs 0.193 0.124 0.55 0.593 0.484 0.516 7.82 −12 −6.18

10 GaAs 0.197 0.327 0.499 0.618 0.460 0.518 23.85 −7.82 3.81
11 GaAs 0.222 0.188 0.496 0.580 0.443 0.487 16.94 −10.69 −1.81

12 GaAs 0.247 0.093 0.509 0.552 0.455 0.483 8.45 −10.61 −5.11

13 GaAs 0.256 0.111 0.52 0.549 0.441 0.472 5.58 −15.19 −9.23

GaAs衬底下绝对误差平均误差率 12.42 10.92 4.85
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4 结 论

本文讨论了计算 InGaAsSb四元合金材料禁带
宽度常用的Glisson方法和Moon方法,通过将两者
化成相同形式下的等价公式分析了二者的联系和

区别, 指出上述两种方法都只考虑了Γ点带隙弯曲

因子对禁带宽度的影响. InGaAsSb的禁带宽度与
自旋轨道分裂能接近, 受自旋轨道分裂带的影响明
显. 本文考虑了自旋轨道分裂带对价带的影响, 将
自旋轨道分裂带弯曲因子引入 InGaAsSb价带位置
的计算, 提出一种计算 InGaAsSb禁带宽度的新方
法 (方程 (10)). 结果显示,与GaSb衬底匹配的情况
下, In组分小于 0.23时, 新方法的计算值与实验值
符合得非常好; In组分不超过 0.72时, 新方法的计
算值依然最准确. 与衬底不完全匹配时, 新方法、
Glisson方法和Moon方法在GaSb衬底下的平均误
差率分别为 4.09%, 8.82% 和 9.26%, 在GaAs衬底
下的平均误差率分别为 4.85%, 10.92% 和 12.42%
(In组分范围 0.178—0.259). 以上结果表明, 在计
算 InGaAsSb禁带宽度时引入自旋轨道分裂带弯曲
因子有效地提升了计算结果的准确性. In组分不超
过 0.72时, 新方法明显优于两种常见的计算方法.
该方法可为锑化物半导体体器件提供良好的理论

基础.
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Abstract
Two popular interpolation formulas of calculating InGaAsSb quaternary alloy band gap energy are discussed, and

the calculation results from them are presented and compared. It is found, after the two formulas have been converted
into equivalent formulas in the same forms, that in them there is taken into consideration only the influence of bowing
parameter in the Γ valley. In this paper, the effect of the spin-orbit splitting on the valence band is considered, and a new
method of calculating the InGaAsSb band gap is proposed by introducing the bowing parameter of spin-orbit splitting.
The results show that the introduction of the bowing parameter of spin-orbit splitting can improve the accuracy of the
calculation results compared with the above two methods. When the fraction of In is less than 0.72, the calculation
obtained from our method is most accurate.
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