
InAlN/GaN异质结二维电子气波函数的变分法研究
李群 陈谦 种景

Variational study of the 2DEG wave function in InAlN/GaN heterostructures

Li Qun Chen Qian Chong Jing

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 67, 027303 (2018) DOI: 10.7498/aps.20171827
在线阅读View online: http://dx.doi.org/10.7498/aps.20171827
当期内容View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/Y2018/V67/I2

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

表面钝化效应对GaAs纳米线电子结构性质影响的第一性原理研究
Effect of surface passivation on the electronic properties of GaAs nanowire:A first-principle study
物理学报.2017, 66(19): 197302 http://dx.doi.org/10.7498/aps.66.197302

量子局域效应和应力对GaSb纳米线电子结构影响的第一性原理研究
First-principles study of effects of quantum confinement and strain on the electronic properties of GaSb
nanowires
物理学报.2015, 64(22): 227303 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.227303

界面形核时间对GaN薄膜晶体质量的影响
Effect of interface nucleation time of the GaN nucleation layer on the crystal quality of GaN film
物理学报.2015, 64(12): 127305 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.127305

GaN基高压发光二极管理想因子与单元个数关系研究
Research on the relationship between ideality factor and number of units of GaN-based high voltage light-
emitting diode
物理学报.2015, 64(1): 017303 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.017303

AlN插入层对AlxGa1−xN/GaN界面电子散射的影响
Effect of inserted AlN layer on the two-dimensional electron gas in AlxGa1−xN/AlN/GaN
物理学报.2015, 64(19): 197303 http://dx.doi.org/10.7498/aps.64.197303

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml
http://dx.doi.org/10.7498/aps.20171827
http://dx.doi.org/10.7498/aps.20171827
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/Y2018/V67/I2
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract70868.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract65883.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract64450.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract62381.shtml
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/abstract/abstract65368.shtml


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 67, No. 2 (2018) 027303

InAlN/GaN异质结二维电子气波函数的变分法
研究∗

李群1)† 陈谦1) 种景2)

1)(西安理工大学自动化与信息工程学院, 西安 710048)

2)(中国卫星海上测控部, 江阴 214431)

( 2017年 8月 13日收到; 2017年 10月 2日收到修改稿 )

使用变分法推导了 InAlN/GaN异质结二维电子气波函数和基态能级的解析表达式, 并讨论了
InAlN/GaN 异质结结构参数对二维电子气电学特性的影响. 在假设二维电子气来源于表面态的前提
下, 使用了一个包含两个变分参数的尝试波函数推导电子总能量期望值, 并通过寻找能量期望极小值确定变
分参数. 计算结果显示, 二维电子气面密度随 InAlN厚度的增大而增大, 且理论结果与实验结果一致. 二维电
子气面密度增大抬高了基态能级与费米能级, 并保持二者之差增大以容纳更多电子. InAlN/GaN 界面处的极
化强度失配随着 In组分增大而减弱, 二维电子气面密度随之减小, 并导致基态能级与费米能级减小. 所建立
的模型能够解释 InAlN/GaN 异质结二维电子气的部分电学行为, 并为电子输运与光学跃迁的研究提供了解
析表达式.

关键词: InAlN/GaN异质结, 二维电子气, 变分法, 波函数
PACS: 73.61.Ey, 73.20.At, 73.21.Fg, 73.43.Cd DOI: 10.7498/aps.67.20171827

1 引 言

正确求解异质结二维电子气 (two-dimensional
electron gas, 2DEG) 波函数是对与 2DEG 有关的
电学行为做出合理解释与精确预测的前提. 求解
2DEG波函数有数值法和解析法, 其中数值方法通
过直接求解垂直于异质界面方向的泊松方程与薛

定谔方程，能够得到波函数的精确解 [1,2]; 解析方
法往往采用多种近似处理, 或避免直接求解理论模
型, 导致解析解不如数值解精确. 但是相对于数值
方法, 解析方法能够提供更清晰的物理图像, 并为
电子输运与光学跃迁的研究提供易于应用的解析

公式, 因此解析方法仍然在异质结能级结构研究中
广泛使用 [3,4]. 规则势阱近似与变分法是两种常用
的解析方法. 规则势阱近似将异质结界面处的导
带形状近似为方形或三角形等规则形状, 此时电子

波函数可以使用正弦函数、Airy 函数等形式来表
示 [5,6]. 变分法使用尝试波函数推导电子能量期望
值, 利用能量期望值取极小值的变分原理, 确定尝
试波函数中的变分参数, 能够在接近工程实际的理
论模型中确定波函数表达式, 同时确定异质结导带
结构与子带能级, 是一种精度较高的近似方法 [3,4].

近二十年来, 以AlGaN/GaN, InAlN/GaN为
代表的GaN基异质结材料得到了系统而深入的
研究, 并以高电子迁移率晶体管为主要器件形式,
广泛应用于高频、高能器件领域 [7−9]. 与传统的
AlGaAs/GaAs 异质结相比, GaN 基异质结具有
很强的自发极化、压电极化效应, 并能够在非有
意掺杂的情况下形成高迁移率、高电子面密度的

2DEG, 施主类表面态被认为是形成 2DEG的主要
电荷源 [10−12]. 但据我们所知, 在已有的GaN 基
异质结的变分法研究中, 还没有将表面态的作用
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考虑在内, 因此无法预测结构参数对 2DEG电学特
性的影响 [3,4,13]. 本文将以 InAlN/GaN 异质结为
例, 建立考虑极化效应与表面态的静电模型, 使用
变分法推导电子波函数与基态能级表达式, 并讨论
InAlN/GaN异质结结构参数对 2DEG面密度、费
米能级、基态能级等参数的影响.

2 理论模型

InAlN/GaN异质结通常沿 c 轴 ([0001]) 方向
生长, 将该方向定义为 z 轴, InAlN 势垒层与GaN
沟道层分别位于 z < 0和 z > 0区域. 本文假设
2DEG所有电子都处于基态，使用Ando 提出的一
个分段函数作为尝试波函数 [14]:

ψ(z) =

Ab
1
2 exp(bz/2), z < 0,

Bk
1
2 (kz + c) exp(−kz/2), z > 0.

(1)

该函数的两个表达式分别表示电子在 InAlN和
GaN层的分布, 因此能够描述电子向 InAlN层的隧
穿效应. (1)式中, A, B, c, b, k为变分参数, 这5个
参数并不独立, 应满足以下约束条件:

Ab
1
2 = Bk

1
2 c, (2a)

1

2
Ab

3
2 = Bk

3
2 (1− c/2), (2b)

A2 +B2(c2 + 2c+ 2) = 1, (2c)

其中 (2a)、(2b)式分别由波函数ψ 以及波函数的一

阶导数ψ′ 在 InAlN/GaN 界面处连续得到, (2c) 式
由波函数的归一化条件得到. 通过 (2) 式, A, B, c
可以表示为 b, k 的函数:

A2 =
1

1 +
5b

2k
+

2b2

k2
+

b3

2k3

, (3a)

B2 =

b

k
+

2b2

k2
+
b3

k3

4 +
10b

k
+

8b2

k2
+

2b3

k3

, (3b)

c =
2k

k + b
. (3c)

InAlN/GaN异质结中电势能的 z 向分布函数

V (z)可表示为

V (z) = −eϕ(z) +Θ(−z) ·∆Ec, (4)

其中 e为电子电荷, ϕ(z)为电势, Θ(z)为阶跃函数,
当 z > 0, Θ(z) = 1; z 6 0, Θ(z) = 0. Θ(z)在

InAlN/GaN界面 (z = 0) 的位置引入了由 InAlN,

GaN导带阶∆Ec导致的能量突变, 使 InAlN层的
电势能被整体抬高一个常数. 电势ϕ(z)由泊松方

程确定:
d2

dz2ϕ = −σ(z)
ε
, (5)

其中 ε为介电常数, σ(z) 为电荷分布函数, 描述
InAlN/GaN异质结中的所有可能电荷分布. 由于
在非有意掺杂的情况下, InAlN, GaN层的残余施
主浓度不足以形成高面密度的 2DEG, 本文忽略
了残余施主对 2DEG 的贡献, 而采用表面态假设,
认为施主类表面态是 2DEG的电荷源. 有研究表
明 [10,11], AlGaN/GaN, InAlN/GaN 异质结表面态
在表面禁带内的一定范围均匀分布 [见图 1 (a)]. 因
此, 本文采用两个参数, 即表面态密度Nsd与表面

态到 InAlN 表面导带的距离Ed 来描述表面态. 可
以近似认为费米能级EF以下的表面态完全被电子

占据, EF以上的表面态完全离化, 离化表面态面密
度表示为

σSurf = eNsd · [V (−d)− Ed − EF], (6)
其中d为 InAlN层厚度.

InAlN、GaN的自发极化、压电极化效应导致
InAlN/GaN 异质结上表面、界面、下表面存在净剩
的极化电荷, 电荷面密度分别设为σTp, σIp, σBp.
极化电荷面密度依赖于 InAlN层 In含量x, 具体的
计算方法可以参见已有的文献报道 [15]. 沿 [0001]
方向生长的GaN下表面极化电荷为正, 必须认为
σBp 被下表面带负电的表面态σBott 完全补偿, 否
则电子无法在 InAlN/GaN界面处聚集形成 2DEG.
本文假设σBp与σBott恰好抵消, 因此只需要考虑
图 1 (b) 虚线框内的电荷成分, σ(z) 的具体形式为

σ(z) = σSurfδ(z + d)− σTpδ(z + d)

+ σIpδ(z)−N e(z). (7)
(7)式中除 2DEG浓度Ne(z) 外, 其余电荷成分都
是 δ函数, σSurf, σTp位于 InAlN 上表面 (z = −d),
σIp位于 InAlN/GaN界面 (z = 0). 应注意 (7)式等
号右边的符号都表示电荷浓度的绝对值, 各电荷成
分的电性由各物理量前面的正负号表示. 电子分布
Ne(z)可以写为

Ne(z) = Ns · |ψ(z)|2 , (8)
其中Ns为 2DEG面密度. Ns取决于费米能级EF

与电子基态能级E1的相对位置, 利用费米 -狄拉克
公式在整个能量范围内进行统计得到:

Ns =
em∗kBT

π~2
ln

[
1 + exp

(
EF − E1

kBT

)]
, (9)
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其中m∗为电子有效质量, ~为约化普朗克常数, kB

为玻尔兹曼常数. 异质结中所有电荷成分应满足电
中性条件: ∫ w

−d

σ(z)dz = 0. (10)

(10)式表示对整个异质结区域进行积分, z = w为

GaN下表面坐标.

(b)

(a)

DEc

Ed

EF

Surf

Tp

Ip Bp

Bott
Ne↼z↽

InAlN GaN

图 1 InAlN/GaN异质结的 (a)导带结构与 (b)电荷分布
示意图

Fig. 1. Schematic diagrams of (a) conduction band
profile and (b) charge distribution in InAlN/GaN het-
erostructure.

对 (5)式两端进行两次积分可以得到电势分布
ϕ(z), 积分使用了两个边界条件: 1) ϕ′(∞) = 0, 意
味着GaN深处电场强度为 0, 该边界条件与GaN
下表面呈电中性的假设保持一致; 2) ϕ(0) = 0, 该
边界条件将 InAlN/GaN 界面导带能量设为0.

利用 (4)式, 可以得到V (z)的表达式:
V (z) = Vex(z) + Vh(z) + VEc(z), (11)

其中，

Vex =
e[(z + d)(σSurf − σTp)Θ(z + d) + zσIpΘ(z)]

ε
,

(12a)

Vh = − e

ε

NsA
2

b
ebzΘ(−z) + eNs

ε

[
− A2

b
−A2z

−B2
(
kz2 + 4z +

6

z

)
e−kz−B2

(
− 6

k
+2z

)
− 2B2c

(
z +

2

k

)
e−kz − 2B2c

(
−2

k
+ z

)
−B2c2

(
e−kz

k
− 1

k
+ z

)]
Θ(z), (12b)

VEc = ∆EcΘ(−z). (12c)
(11)式将 V (z)分成三部分, 其中 Vex来自

InAlN/GaN异质结中离化表面态、极化电荷等

固定电荷的贡献, Vh来自 2DEG的贡献, VEc来自

InAlN、GaN 导带阶的贡献.
电子总能量期望值 ⟨E⟩等于动能期望值 ⟨T ⟩与

势能期望值 ⟨V ⟩之和:

⟨E⟩ = ⟨T ⟩+ ⟨V ⟩

= ⟨ψ∗Tψ⟩+ ⟨ψ∗Vexψ⟩+
1

2
⟨ψ∗Vhψ⟩

+ ⟨ψ∗VEcψ⟩ . (13)

(13)式将 2DEG贡献的势能期望值取半, 避免重复
计算电子间作用势能; 去掉 1/2因子则得到电子基

态能级E1的表达式。

将 (1)和 (12)式,以及动能算符T =− ~2

2m∗
d2

dz2

代入 (13)式, 在整个异质结范围内积分, 可得

⟨E⟩ = − ~2

8m∗

[
A2b2 +B2k2(c2 − 2c− 2)

]
+
e

ε

[
(σSurf − σTp)B

2

k
(c2 + 4c+ 6)

− (σSurf − σTp)A
2

b

+
σIpB

2

k
(c2 + 4c+ 6) + d(σSurf − σTp)

]
− e

2ε

[
NsA

4

2b
+
NsA

2B2(c2 + 4c+ 6)

b

]
− eNs

2εk

[
A2B2(c2 + 4c+ 6)

+B4

(
15

4
+

15c

2
+

15c2

2
+ 3c3 +

c4

2

)]
+∆EcA

2. (14)

对于结构参数已知的 InAlN/GaN 异质结, 若
已知Ns, 则离化表面态面密度σSurf可由 (10)式确
定, ⟨E⟩ 仅是变分参数 b和k的函数，根据 ⟨E⟩取极
小值的变分原理，即令

∂ ⟨E⟩
∂b

= 0, (15a)

∂ ⟨E⟩
∂k

= 0, (15b)

可以确定变分参数 b和k, 则电子波函数以及导带
结构、电子基态能级等参数分别被确定.

在已知表面态面密度Nsd 和能级位置Ed的前

提下, 可以利用该模型预测 InAlN/GaN 异质结不
同结构参数下的电学特性. 具体的方法是, 设定
2DEG面密度初始值Ns, 利用电中性条件确定离
化表面态面密度σSurf, 计算电子基态能级E1, 利用
(6)式确定费米能级EF, 利用 (9)式计算 2DEG面
密度N ′

s, 比较Ns与N ′
s, 如果相差较大, 逐步改变

Ns, 重复上述计算过程,直至Ns与N ′
s相等.
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3 结果与讨论

将表面态参数设置为σSurf=8×1013 cm−2/eV,
Ed = 2.3 eV, 与文献 [11]报道保持一致.

图 2是计算得到的晶格匹配的 In0.17Al0.83N/

GaN 异质结导带结构与 2DEG 分布, InAlN 层
厚度 d = 15 nm. 由于忽略了异质结的残余施
主, InAlN层只在上下表面存在极化电荷, 因此
InAlN内部电场强度为常数,导带能量呈线性变化.
InAlN/GaN 界面处存在导带阶∆Ec 引起的能量

突变, 并在GaN一侧形成近三角势阱. GaN深处的
电场强度为0, 因此导带能量为常数. 2DEG面密度
Ns = 1.96× 1013 cm−2, 集中分布在界面附近几个
纳米的范围内, 电子到界面的平均距离为 2.23 nm,
有6.5%的电子隧穿到 InAlN 层.
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图 2 In0.17Al0.83N/GaN异质结导带结构与 2DEG分布
Fig. 2. The conduction band profile and 2DEG distri-
bution in an In0.17Al0.83N/GaN heterostructure.

图 3是x = 0.1, 0.17, 0.25 三个不同 In 组分下
2DEG 面密度随 InAlN厚度的变化关系. x = 0.17

时, InAlN 与GaN 晶格匹配, InAlN处于无应力状
态, 但 InAlN、GaN自发极化强度具有较大差异, 界
面处净剩的正极化电荷诱导电子在GaN一侧聚集,
形成 2DEG. 随着 InAlN厚度增大, InAlN 表面导
带能量线性增长 (见图 2 ), 但EF的位置相对稳定,
因此更多表面态上升到EF 之上并释放出电子, 导
致 2DEG面密度持续增大. 当 2DEG 面密度增大
到与 InAlN/GaN界面处的极化电荷面密度相等时,
2DEG面密度达到饱和. x = 0.1时, InAlN处于张
应变状态, 自发极化强度更大, 且与压电极化强度
相互加强, 导致 InAlN/GaN 界面处更大的极化失
配, 诱导产生的 2DEG面密度更大. 在x = 0的极

限情况, AlN/GaN异质结在AlN厚度为5 nm时即
可实现4× 1013 cm−2 的2DEG 面密度 [16], 但由于
较大的晶格失配, 当AlN达到 6 nm, 就会通过产生
裂纹释放应力 [17]. InAlN 的自发极化强度随 In组
分增大而下降, 当x > 0.17, InAlN处于压应变, 压
电极化强度与自发极化强度反向,开始逐步抵消自
发极化强度, InAlN/GaN界面处的净剩极化电荷
减少, 诱导导形成的 2DEG 面密度不断减小. 随着
In组分增大, 形成 2DEG的 InAlN临界厚度不断增
大, 当x = 0.25时, InAlN厚度小于 10 nm的异质
结无法形成2DEG.

图 3中给出了晶格匹配的 In0.17Al0.83N/GaN
异质结的一组实验数据, 可以看出x = 0.17的计算

曲线基本反映了 2DEG 面密度对 InAlN 厚度的依
赖关系. 由于实验条件的差异, 实验数据本身具有
一定的离散性, 单一的参数配置不能使计算结果严
格重复实验数据.
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图 3 不同 In组分下 2DEG面密度对 InAlN厚度的依赖
关系, 实心方块为文献报道的实验结果 [18−21].
Fig. 3. Dependence of 2DEG sheet density on In-
AlN thickness for different In mole fraction. The filled
squares represent the experimental data from the lit-
erature [18−21].

由图 3已知, 2DEG面密度随着 In组分x的增

加而减小, 图 4显示这种变化为线性变化. 该模型
在计算 InAlN极化强度时采用了线性插值的方法,
InAlN层总极化强度随x线性变化, 同时假设表面
态在 InAlN表面导带以下均匀分布, 共同导致了
2DEG面密度对 In组分的线性依赖关系.

图 5 (a)显示了晶格匹配的 In0.17Al0.83N/GaN
异质结费米能级EF与基态能级E1对 InAlN 厚度
的依赖关系. 随着 InAlN厚度增大, 不断增大的
2DEG面密度抬高了E1与EF, 并保持EF、E1间距
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增大, 为越来越多的电子提供了更大的能量空间.
图 5 (b) 显示了d = 10 nm时费米能级与基态能级
对 In 组分的依赖关系. 随着 In组分增大, 不断减
小的 2DEG面密度降低了EF与E1, EF − E1同时

减小.
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图 4 2DEG 面密度对 In 组分的依赖关系
Fig. 4. Dependence of 2DEG sheet density on In mole
fraction.
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图 5 费米能级与基态能级对 (a) InAlN厚度与 (b) In组
分的依赖关系

Fig. 5. Dependences of EF and E1 on (a) InAlN
thickness, and (b) In mole fraction.

4 结 论

在表面态假设的基础上, 利用变分法推导了
InAlN/GaN 异质结 2DEG 波函数与基态能级的

表达式, 并讨论了 InAlN/GaN 异质结结构参数对
2DEG 面密度、费米能级、基态能级等参数的影响.
计算结果显示, 2DEG 面密度随着 InAlN 厚度的增
加而增加, 且理论预测与实验结果一致, 2DEG 面
密度的增加抬高了基态能级与费米能级, 2DEG面
密度随着 In 组分的增大而下降, 并降低了基态能
级与费米能级.
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Abstract

The variational method has been widely used to study the electronic structures of heterostructure materials in spite
of this method being less accurate than the numerical method, because analytical formulas for some electrical parameters
can be derived using this method. However, effects of surface states on the two-dimensional electron gas (2DEG) have
not been taken into account in the variational studies of GaN-based heterostructures. In the present study, analytical
formulas for the electron wave function and ground state energy level of the 2DEG in InAlN/GaN heterostructures are
derived using the variational method, and the influences of structural parameters of InAlN/GaN heterostructures on
the electrical properties are discussed. In the theoretical model, evenly distributed surface states below the conduction
band are assumed to be the origin of the 2DEG, and the polarization charges at the InAlN surface and the InAlN/GaN
interface due to spontaneous and piezoelectric polarization effects in InAlN/GaN heterostructures are taken into account.
A trial envelope wave function with two variational parameters is used to derive the expectation value of the total energy
per electron. The variational parameters are determined by minimizing the expectation value. The model predicts
a linear conduction band profile in InAlN barrier layer and an approximately triangular-shaped potential well on the
GaN side of the InAlN/GaN interface. Electrons released from the surface states are confined in the potential well,
forming the 2DEG. The 2DEG sheet density for the lattice-matched InAlN/GaN heterostructure with a 15 nm InAlN
layer is 1.96 × 1013 cm−2, and the average distance from the InAlN/GaN interface of electrons is 2.23 nm. The 2DEG
sheet density increases rapidly with InAlN thickness increasing when the InAlN layer exceeds the critical thickness, and
starts to be saturated above 15 nm. The dependence of the calculated 2DEG sheet density on the InAlN thickness
quantitatively agrees with recently reported experimental data. The increasing 2DEG sheet density results in increasing
the ground state energy level and Fermi energy, and the energy spacing between the two also increases for containing
more electrons. The polarization discontinuity at the InAlN/GaN interface decreases with increasing In mole fraction,
causing the 2DEG sheet density to decrease, and thus the ground state energy level and the Fermi energy to decrease.
This model is conducive to understanding the electrical behaviors of InAlN/GaN heterostructures and providing readily
applicable formulas for studying the electron transport and optical transitions.

Keywords: InAlN/GaN heterostructure, two-dimensional electron gas, variational method, wave function
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