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详细论述 *+,*+-.量子级联激光器的工作原理，通过对比找到一组合适的 *+，-.和 *+-.合金的能带参数，进而
应用 % / % !·" 方法计算了不同阱宽、不同 -.组分 *+,*+! 0 #-.# ,*+量子阱价带量子化的空穴能级本征值及其色散关

系，分析 *+,*+! 0 #-.# ,*+量子阱空穴态能级间距随阱宽和组分的变化规律，最后应用计算结果讨论了 *+,*+-.量子级

联激光器有源区的能带设计，有益于优化 *+ ,*+-.量子级联激光器结构 1
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! F 引 言

!))5年，3:+CG 等人研制出波长 5F"!9、工作温
度 (( H的激光源，其势阱材料为 -:IEJC，势垒材料
为 J;IEJC，并命名这种激光器为量子级联激光器
（K?:EG?9 D:CD:B. ;:C.A，LMN）［!］1其工作原理：在有外
加电场条件下，利用电子量子隧穿通过一组由耦合

量子阱构成的注入区，到达另一组由耦合量子阱构

成的有源区，作子带间跃迁而发光，并成为下一级相

似结构的注入电子，如此重复上一级的过程，单靠导

带中电子多次跃迁实现光发射 1经过十几年的研究，

"8# 材料（ M:IEJC,J;IEJC ）LMN取得巨大的成功，
表现在峰值功率超过 ! O、实现室温连续激光运作、
激射波长可调等 1

"8#材料 LMN 的基本原理适合于 *+, *+-. 材
料系统，然而，由于 *+与 *+-.合金的电子亲和势相
近，高偏压下异质结的导带带阶对电子几乎不能形

成限制，而其价带带阶则比较大（$$%"&F2( .P·#，

其中 # 为合金中 -.的组分）［"］，*+-.在异质结中容
易形成空穴的势阱［$］1 *+,*+-.材料的子带跃迁发生
在 *+-.量子阱价带的不同空穴态之间，是种 Q型器
件，跃迁能量小，适合做成有用的中远红外（覆盖了

RS=波段）光电器件；*+, *+-. 是非极性材料，没有

"8#材料系的极性光学声子散射，允许在较高温度
下运作；更重要的是，*+-. 半导体材料正是近年来
人们所寻找的适宜于与 *+构成异质结器件的一种
新型材料，*+, *+-. LMN的研制，有望在 *+基光电子
器件和光电子集成电路中发挥重要的作用 1

*+,*+-. LMN 的研究起步较晚，国内对 *+,*+-.
LMN的研究才刚刚开始，近几年，国外关于这方面的
研究在理论和实验上都取得较大的进展［5—%］1但是，
要实现 *+,*+-. LMN较大的激射功率和较高温度下
的运作，仍有很多问题有待解决，其中最重要的是激

光器有源区结构设计的优化 1 *+, *+-.量子阱价带不
同空穴态之间的辐射跃迁机理有两种，一是子带阱

内跃迁（+EGA:8T.;; GA:EC+G+UE）［2］，另一种是子带相邻量
子阱间跃迁（ +EG.AT.;; GA:EC+G+UE）［(］1子带相邻量子阱
之间 SS!—NS! 跃迁 LMN的设计比较简单，因为同
一阱中 SS! 上占据着大部分的粒子数，SS! 与相邻

量子阱 NS! 自然地获得粒子数反转，因此可选取只

包含 SS!，NS! 两个空穴态的 *+-.量子阱与 *+势垒
直接构成有源区结构，每个量子阱都是有源区，此时

空穴从 SS! 向 NS! 跃迁后载流子的重复利用需要

通过声子散射来实现，本文作者曾就这种跃迁机理

的太赫兹 *+,*+-.量子级联激光器的能带设计做了
一定的研究［)］1子带阱内 SS"—SS! 跃迁的 LMN，由
于高能态 SS" 的粒子数比低能态 SS! 的粒子数少
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得多，需要设计复杂的注入区和收集区才可能使得

有源区量子阱 !!"—!!# 形成粒子数反转，这种量

子级联结构的一个周期通常包含 #$ 个以上的
%&’%&()层，其能带的设计比较复杂，本文将主要讨论
子带阱内 !!"—!!# 跃迁 %&’%&() *+,的能带设计 -

" . / 0 / !·" 方法计算 %&’%&()’%& 量子
阱的价带能级

要了解量子级联结构空穴动力学过程，需要精

确计算价带的能带结构 -能带结构的 !·" 方法是目
前计算半导体价带在极值附近的电子能带结构或电

子能谱及其有效质量常用的理论和方法，多带的 !·

" 方法通过求解一维 %12345&67)3方程，89&::96方程，
沿着材料生长方向（标志为 #）自洽得到量子阱的子

带能量本征值及能带的色散关系 - !·" 方法在计算
材料!点附近的能带结构上是相对准确的，%&’%&()’
%&量子阱价带主要集中于价带，带阶顶位于!点 -
由于本文关注的是 ;型 %&’%&()材料系沟道器件，只
考虑应变［#$］情况下顶端六个价带能态的相互作用

（包含重空穴、轻空穴和自旋轨道耦合相互作用），电

子能态只需独立求解单带的 %12345&67)3方程，因此
使用 / 0 / !·" 方法计算空穴能带结构是足够的 -目
前，%&，()和 %&# < $ ()$ 合金能带参数的选取没有统

一标准，不同的实验测量和理论计算给出的结果有

所不同，本文计算中选取的 %&，()能带参数列于表
#，不同参数的计算结果在最后讨论 -对于 %&# < $ ()$

合金，其 ,=>>&67)3参数与 %&，()材料的 ,=>>&67)3参数
关系由文献［?］给出，其余能带参数均由 %&和 ()的
相应参数按 ()组分 $ 做线性插值得到 -

表 # 数值计算中用到的材料参数

参数 %& () 部分参考文献

晶格常数 %’6@ $.AB?$B $.A/ACD

价带顶 &E ’)F #.$D$ #./C$

静压形变势 %E ’)F ".$A < ".G/ ［##］

切应变势 ’’)F < ".#$ < $.?A ［##］

,=>>&67)3参数"# ’（#" ’"($） B.D?$ #B.?G ［#"］

"" ’（#" ’"($） $.?BA B."B ［#?］

"? ’（#" ’"($） #.B"C A./D ［#?］

弹性模量 )## ’(8H #/A.CC #"G.A?

)#" ’(8H /?.D? BG."/

)BB ’(8H CD./" //.G$

自旋分裂能$’)F $.$BB $."GD

图 #（H）所示为阱宽 * I A6@ %&’%&$.C()$.? ’%&量子
阱空穴态的能量本征值及其波函数平方 -由图可见，
%&()量子阱中限制了五个空穴态，重空穴态 !!"，

!!#，轻空穴态 ,!#，,!" 以及自旋分裂态 %J#，此外，

图中显示重空穴 !!? 已脱离空穴势阱的限制，重空

穴态 !!#与轻空穴态 ,!# 的能量差约为 A/ @)F，重
空穴态 !!" 与重空穴态 !!# 的能量差约为 DB @)F-
使用图 #中的量子阱结构，计算了阱中限制的五个
空穴带的色散关系，如图 #（K）所示，横坐标波矢方
向分别从［#$$］方向到布里渊区中心和从布里渊区
中心到［##$］方向，其中［#$$］方向到布里渊区中心

（! I $）只取 !+ I < !,，布里渊区中心（ ! I $）到

［##$］方向的横坐标取 !+ I （!"
$ L !"

,! ）-由图可见，

各能带色散关系表现出了非抛物线性，对于较高的

束缚态和较大的 !+，能带的非抛物型效应更加明

显，且依赖于 !+ 的方向 -另外的计算结果还显示对

于窄量子阱，能带的非抛物型效应以及量子阱中价

带各能级的相互混合特性也更加明显 -由此可以计
算任意组分任意阱宽的 %&’%&# < $ ()$ ’%& 量子阱空穴

能级的本征能量、波函数及其能带色散关系，它是设

计空穴子带跃迁 %&’%&()量子级联激光器［#B］的基础 -
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图 ! "#$"#%&’()%&* $"#量子阱，阱宽为 + ,-时（.）价带空穴能级本征值及其波函数平方；（/）空穴能带色散关系

"#$"#() 012的发光主要是在同一 "#()量子阱
内重空穴 334—33! 之间的空穴跃迁或相邻的 "#()
量子阱间 33!—23! 之间的空穴跃迁，针对这些有

源区 "#()量子阱，本文计算分析了不同 ()组分的
"#()量子阱 334 与 33! 的能量差和 23! 与 33! 的

能量差随阱宽的变化情况 5如图 4所示：在 ()含量
不变的情况下，334 与 33! 的能量差随着阱宽的增

加而急剧减小，23! 与 33! 的能量差在阱宽小于

* ,-时，随阱宽增大而增大，阱宽大于 * ,-时，23!

与 33! 的能量差随阱宽变化很小；在阱宽不变的情

况下，334 与 33! 的能量差和 23! 与 33! 的能量差

均随着 ()含量的增加而增大 5图 ! 虚线对应于 6!
-)7（!% 839）的能量，由图 4（.）可见，当阱宽大于 :
,-时，选用合适的 ()组分，利用 334—33! 的空穴

跃迁可以获得低于 !% 839的光发射，图 4（/）显示，
"#()量子阱 33! 与 23! 的能量差则主要依赖于 ()
组分，相邻的 "#()量子阱间 33!—23! 之间的空穴

跃迁发射波长主要由偏压电场调制，为了避免工作

电压过高，()组分选取不宜太大 5

图 4 "#$"#! ; !()! $"#量子阱，()组分为 ! < %&!—%&=时（.）价带空穴能级 334 与 33! 能量差和（/）23! 与 33! 能量差随阱

宽 " 的变化关系

*& "#$"#() 量子级联激光器的能带设计

"#$"#()量子级联激光器的能带设计就是通过
适当地改变量子级联结构中 "#! ; !()! 的 ()组分 !、
量子阱的宽度 " 来改变量子阱内空穴态间的能级

分布，通过选取合适的 "#垒的宽度 # 和外加偏压来
改变各量子阱间空穴态的相对能级状态以便实现载

流子的注入和收集 5 "#$"#()量子阱子带阱内 334—

33! 跃迁的 012，注入区的作用是从有源区的一侧

注入空穴到 334，空穴在有源区中从 334 跃迁到

33! 而发光，并从另一侧收集空穴以便注入到下一

>*!6’期 林桂江等："#$"#()量子级联激光器的能带设计



个有源区，其工作示意图如图 ! 所示 "在阈值电压
下，低能态 ##$ 上的载流子被电压加速隧穿到微带

中，这是个快速过程；##% 与 ##$ 之间的间距较大，

载流子在 ##% 态上有较长寿命（ & $’ ()），再加上注
入区的空穴注入，使得 ##%—##$ 形成粒子数反转 "
使用*+,-./0+1等实验上的一个2. 3 2.4+量子级

图 ! 量子级联激光器（一个周期）未加偏压和偏压工作状态的能带结构示意图

联结构［$5］，如图 6 所示，级联结构的每个周期包含
五个 2.4+量子阱，其 4+组分和阱宽从左至右分别
为 !$，!%7，6 /8；!%，!%7，%9: /8；!!，!%7，

%96 /8；!6，%$7，59; /8；!5，%$7，!95 /8" !$ 和

!5 间的 2.垒层厚度为 %9< /8，其余 2.垒层厚度均
为 %9$ /8"图 6中给出了电场强度为 5’ =>3?8时，该
结构价带部分空穴态的能量及其波函数平方，能带

计算参数列于表 $ "有源区量子阱中 ##% 与 ##$ 的

能量差约为 $%695 8+>，与 *+,-./0+1等实验上测得的
$%5 8+>子带光发射峰值能量符合得很好 "

图 6 有源区场强为 5’ =>3?8时，一个 2.32.4+量子级联结构价

带部分空穴态的能量及其波函数平方

此外，对于如图 6所示的结构，我们选取部分其
他常用的 2.，4+的能带参数替换表 $中相应的参数
进行模拟 "其中静压形变势 "@ 和切应变势 # 使用

@A/ B+ CA--+参量［$$］："@（2.）D %96<，#（2.）D E %9!5，

"@（4+）D $9%6，#（4+）D E %955；4+材料的 FGHH./0+1
参数!$，%，!

［$’］分别取为 :95<!，%9;;%，!9:$!，得到

##% 与 ##$ 的能量差约为 $$I 8+>"

6 9 讨 论

以空穴为主要载流子的 (型 2.32.4+ 材料系沟
道器件，空穴能带结构的定量计算是理解载流子输

运的基础 " 2.32.4+量子阱对空穴态的限制强烈地依
赖于量子阱的宽度和 2.4+ 合金中 4+ 的组分，2.3
2.4+量子级联激光器的能带设计主要考虑的是 2.4+
量子阱中的三个空穴态 ##$，##% 和 F#$ "我们从众
多材料参数中选取一组能带参数列于表 $，使得计
算得到的子带能级差与 *+,-./0+1 等实验光谱测试
结果符合得很好 " 应用 < J < $· % 方法计算
2.32.$ E &4+& 32.量子阱空穴能级的本征能量、波函数
及其能带色散关系，可以得到以下结论：

$9 在 4+含量不变的情况下，随着阱宽的增加，
2.4+量子阱中各空穴态能量与 2.势垒价带带边的
能量差越来越大，阱中能限制的空穴态也越多；第一

轻空穴态 F#$ 与第一重空穴态 ##$ 的能量差

!’F#$—##$
随阱宽的变化不大，阱宽从 $ /8—$’ /8

变化，各种组分的 2.32.$ E &4+& 32.量子阱，!’F#$—##$

变动只有几个 8+>；重空穴 ##% 与重空穴态 ##$ 的

能量差!’##%—##$
则随阱宽的增加急剧减小 "当阱宽

大于 < /8时，选用合适的 4+组分，可以利用 ##%—

##$ 的空穴跃迁获得 K#L波段的光发射 "
% 9 在阱宽不变的情况，随着 4+ 含量的增加，

2.4+量子阱各空穴态的能量与 2.势垒价带带边的
能量差越来越大，阱中能限制的空穴态也更多 "第一
轻空穴态 F#$ 与第一重空穴态 ##$ 的能量差!’
随 4+组分 & 的增加呈现线性递增趋势，重空穴
##% 与重空穴态 ##$ 的能量差!’##%—##$

随 4+组分
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! 的增加而增大 !
"#$"#%&量子级联激光器是 "#基光源的研制热

点，也是难点 !目前报道的关于 "#$"#%&量子级联结
构的研究还不充分，结构设计各不相同，远远没有达

到最优化，发光效率和光激射功率都比较低 !本文较
准确、定量地计算 "#$"#%&量子阱空穴能量本征值及

其色散关系，有益于从理论上对 "#$"#%&量子级联激
光器有源区的能带结构进行优化设计，进而寻找结

构简单，材料生长难度较小的结构 !
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