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在有效质量近似下利用打靶法求出 Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs量子阱中的本征能级 En,并通过费米黄金规则计算

电子 -LO声子由第一激发态到基态的散射率和平均散射率随温度、阱宽以及氮 (N)和铟 (In)组分变化的规律.计

算结果表明: 在 In组分恒定的情况下,随着 N组分的增加,散射率和平均散射率增加;在 N组分恒定的情况下,随着

In组分的增加,散射率和平均散射率减小;随着温度的增加,在温度较低时散射率和平均散射率随温度的增加变化

不大,在温度较高时随温度的增加而增加;随着阱宽的增加,散射率和平均散射率都是先增加到一个最大值,然后再

减小,最大值出现在阱宽 200 Å附近.计算结果对 Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs量子阱在光电子器件应用方面有一定的指

导意义.

关键词: 费米黄金规则, Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs量子阱, LO声子,散射率

PACS: 63.20.Kd, 72.10.−d, 73.61.Ey, 73.21.Fg DOI: 10.7498/aps.62.226301

1 引 言

低维半导体材料在光电子器件中应用广泛,从

理论上研究低维半导体材料的特性对新型半导体

器件设计具有重要的理论价值和指导意义 [1−4]. 20

世纪 90年代 Kondow等 [5] 提出了 GaInNAs材料,

此后相关研究和应用迅速发展,并成功研制出各种

光电器件,如边发射激光器、垂直腔面发射激光器

和半导体光放大器等 [6−8]. GaInNAs材料应用在光

电器件上有很多优点: 第一,较大的价带偏移率 [9],

温度特性较好;第二,具有随 N组分增加能带间隙

减小的特性, 发射波长范围宽, 目前已研制出发射

波长为 1.3和 1.5 µm的量子阱激光器 [10−12];第三,

晶格常数与 GaAs 匹配 [13], 生长在 GaAs 材料上,

不会出现晶格失配的现象.尽管在制作 GaInNAs材

料低维光电器件上已获得一些成功, 但是对 GaIn-

NAs材料物理性能还需要进一步研究,尤其是对于

Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs 量子阱中电子 -LO 声子散

射率的研究,目前还很少报道.

1986 年日本 Sawaki[14] 研究了半导体超晶

格中的电子 -LO 声子散射率. 1991 年 Weber

等 [15] 研究了有限深 AlGaAs/GaAs 量子阱中电

子 -LO 声子散射率. 2002 年 Xie 和 Zhu[16] 研究了

量子点中电子 -LO声子散射率. 2012年杨福军和班

士良 [17] 研究了 AlGaN/AlN/GaN 异质结构中光学

声子散射影响的电子迁移率.另外还有研究人员利

用不同的方法研究了一些低维半导体材料及器件

中不同因素对电子 -LO声子散射率的影响[18−23].

本文以费米黄金规则为基础计算了 N 和 In

组分、温度,以及阱宽对 Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs量

子阱中电子 -LO 声子散射率的影响. 计算结果对
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GaInNAs材料的光电器件设计具有一定指导意义.

2 理论模型

2.1 本征能级的计算

对于 Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs单量子阱,薛定谔

方程可写为

− h̄2

2m∗
∂ 2

∂ z2 ψ(z)+V (z)ψ(z) = Eψ(z), (1)

其中 ψ (z)是在有效质量和包络函数近似下电子的

波函数. 利用打靶法可以得到:

ψ(z+δ z) =
[

2m2

h̄2 (δ z)2(V (z)−E)+2
]

ψ(z)

−ψ(z−δ z), (2)

并且当 z →±∞满足:

ψ(z)→ 0, (3a)

∂
∂ z

ψ (z)→ 0, (3b)

从而可以求出基态和第一激发态的能量 E1 和 E2

以及相应的波函数.

2.2 散射率的计算

根据费米黄金规则可知: 如果一个电子处于能

量为 Ei 的态 |i⟩,经历一个含时的微扰 H̃,那么电子

将会散射到能量为 E f 的态 | f ⟩,并且载流子在态 |i⟩
的寿命为

1
τi

=
2π
h̄ ∑

f

∣∣⟨ f | H̃ |i⟩
∣∣2 δ

(
E f −Ei

)
. (4)

单个无色散的声子的规一化波函数为

ϕ =

(
h̄ωP

2V |K|2

) 1
2 e−iK.r

V
1
2

. (5)

因此总的电子与声子的相互作用为

H̃ = e∑
K

ϕ . (6)

对于二维的量子阱结构:

H̃ =e ∑
Kxy

∑
Kz

 h̄ωP

2
(∣∣Kxy

∣∣2 + |Kz|2
)
 1

2

× e−iKxy.rxy

A
1
2

e−iKzz

L
1
2

. (7)

量子阱中电子的波函数为

ψ = ψ (z)
e−ik.rxy

A
1
2

. (8)

将声子间的相互作用 (7)式和电子的波函数 (8)式

代入 (4)式可得:

1
τi

=
πe2ωP′

A ∑
k f

∣∣∣∣∣∑Kz

1

L
1
2

∫
ψ∗

f (z)e−iKzzψi(z)dz

× ∑
Kxy

1(∣∣Kxy
∣∣2 + |Kz|2

) 1
2

× 1
A

∫
e−i(ki−k f +Kxy).rxy drxy

× ∑
Kxy

1(∣∣Kxy
∣∣2 + |Kz|2

) 1
2

× 1
A

∫
e−i(ki−k f +Kxy).rxy drxy

∣∣∣∣∣
2

×δ (Et
f −Et

i ). (9)

令 Gi f (Kz) =
∫

ψ∗
f (z) e−iKzzψi (z) dz,得出:

1
τi

=
πe2ωP′

(2π)3

∫∫ ∣∣Gi f (Kz)
∣∣2

K2
xy +K2

z
dKz dKxy

×δ
(
Et

f −Et
i
)
, (10)

其中,

Et
i = Ei +

h̄2k2
i

2m∗ ± h̄ω , (11)

Et
f = E f +

h̄2k2
i

2m∗ , (12)

其中 ±表示散射的过程: +表示吸收的过程, −表
示发射的过程.

2.3 平均散射率的计算

由于声子为玻色子,因此单位体积中声子的分

布服从费米狄拉克分布:

N0 =
1

exp(h̄ω/kT )−1
. (13)

所以得出电子 -LO声子的从初态到末态平均散射

率为

(
1

τi f

)
=

∫ 1
τi

f FD
i (E) f FD

f (E − h̄ω) dE∫
f FD
i (E) dE

. (14)

本文给出的是电子 -LO声子由第一激发态到基态

的散射率所以这里 i为 2, f 为 1.
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3 结果与讨论

图 1 给出的是不同 N 和 In 组分下第一激

发态到基态的电子 -LO 声子散射率, 其中温度

T = 300 K, 阱宽 W = 100 Å. 图 1(a) 中 In 组分为

x = 0.1, N组分 y分别取 0.005, 0.01, 0.02. 由图 1(a)

可以看出,电子 -LO声子的散射率随着 N组分的增

加而增加. 由表 1可以看出 y取 0.005, 0.01, 0.02三

个组分时的能级差分别为 79.62, 82.76, 85.31 meV.

当能级差大于声子能量时,随着能级差的增大散射

率减小,但是随着 N组分的增加会出现介电常数减

小的现象,并且从数据上也可以看出三个组分间的

能级差变化只有 2—3 meV, 所以电子 -LO 声子的

散射率随着 N组分的增加而增加. 图 1(b)中 N组

分 y = 0.01, In组分 x分别取 0.1, 0.2, 0.3. 从图中可

以看出,随着 In组分的增加散射率减小. 这是由于

随着 In组分的增加,尽管介电常数也减小,但当 In

的组分 x取 0.1, 0.2, 0.3三个组分时能级差分别为

82.76, 97.26, 110.61 meV, 随着 In 浓度的增加能级

差变化达到十几个毫电子伏,所以随着 In组分的增

加散射率减小.

图 2中 In组分为 x = 0.2, N组分 y = 0.005. 图

2(a)为阱宽W = 100 Å时不同温度下电子 -LO声子

的散射率.由图 2(a)可以看出,随着温度的升高,电

子 -LO声子的散射率升高. 这是因为随着温度的升

高,电子的动能增加. 图 2(b)为温度 T = 300 K 时

表 1 不同 N和 In组分下的能级差

组分
In(x) 0.1 0.2 0.3

N(y) 0.005 0.01 0.02 0.005 0.01 0.02 0.005 0.01 0.02

E1/meV 28.68 29.11 29.43 33.83 33.60 33.33 38.32 37.82 37.24

E2/meV 108.30 111.87 114.74 130.93 130.86 130.75 150.04 148.43 146.67

∆E = E2 −E1/meV 79.62 82.76 85.31 97.1 97.26 97.42 111.72 110.61 109.43
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图 1 第一激发态到基态的电子 -LO 声子发射的散射率
(a)不同 N组分; (b)不同 In组分
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图 2 第一激发态到基态的电子 -LO 声子发射的散射率
(a)不同温度; (b)不同阱宽
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不同阱宽下电子 -LO声子的散射率.由图 2(b)可以
看出,阱宽 60—200 Å时,随着阱宽的增加电子 -LO
声子的散射率升高; 阱宽 200—600 Å时, 随着阱宽
的增加,电子 -LO声子的散射率减小. 这是由于随
着阱宽的增加, 能级差逐渐减小, 当能级差与声子
的能量接近时会产生共振现象,这时的散射率最大.
计算中我们取声子的能量为 29.7 meV[24],由图 3可
以看出阱宽为 200 Å左右时能级差与其最接近.
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图 3 能级差随阱宽的变化规律
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图 4 第一激发态到基态的电子 -LO声子发射的平均散射率
随温度变化的规律 (a)不同 N组分; (b)不同 In组分

图 4给出电子 -LO声子的平均散射率随温度
变化的规律.由图 4(a)可以看出,电子 -LO声子的

平均散射率随 N组分的增加而增加;由图 4(b)可以

看出电子 -LO声子的平均散射率随着 In组分的增

加而减小. 这与散射率随 N和 In组分的变化规律

是一致的. 由图 4还可以看出,在温度较低时,平均

散射率随温度的增加变化不明显,这是由于在温度

较低时电子的动能很小. 随着温度的升高, 电子的

动能增加, 温度对于散射的影响变大, 这时随着温

度的增加平均散射率增加.
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图 5 电子 -LO声子的平均散射率随阱宽变化的规律 (a)不
同 N组分; (b)不同 In组分

图 5给出的是电子 -LO声子的平均散射率随

阱宽变化的规律.由图 5(a)可以看出,在 In组分恒

定的条件下,电子 -LO声子的平均散射率随着 N组

分的增加而增加,与电子 -LO声子的散射率随 N组

分变化规律是一致的. 由图 5(b)可以看出,在 N组

分恒定的条件下,电子 -LO声子的平均散射率随着

In 组分变化规律为: 在阱宽小于 200 Å时, 随着 In

组分的增加而减小,与电子 -LO声子的散射率随着

In组分变化规律一致;在阱宽大于 200 Å时,随着 In

组分的增加而增加,这与电子 -LO声子的散射率随

着 In组分变化规律相反.由图 5可以看出,平均散

射率同散射率一样,也是随着阱宽的增加到一个最

大值然后再减小,最大值在阱宽为 200 Å附近.
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图 6 电子 -LO声子的平均散射率随着第一激发态与基态的
能级差变化的规律 (a)不同 N组分; (b)不同 In组分

图 6 是平均散射率随第一激发态与基态间的

能级差 E21 变化的规律.由图 6(a)可以看出,在 In

组分恒定的情况下,随着 N组分的增加,平均散射

率增加;由图 6(b)可以看出,在 N组分恒定的情况

下, 随着 In 组分的增加, 平均散射率减小. 这与图

1和图 5给出的结论是一致的. 由图 6还可以看出,

任意 N 和 In 组分下, 随着能级差的增加, 平均散

射率先增加到一个最大值然后再减小,且最大值在

30 meV附近.这与图 2(b)中发生共振现象的能级

差 29.7 meV是一致的.

4 结 论

在 有 效 质 量 近 似 下 利 用 打 靶 法 计 算

Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs量子阱中的本征能级 En, 并

利用费米黄金规则研究电子 -LO声子由第一激发

态到基态的散射率和平均散射率. 计算结果表明:

在 In组分恒定的情况下,随着 N组分增加,材料的

介电常数减小,使得电子 -LO声子散射率和平均散

射率增加;在 N组分恒定的情况下,随着 In组分增

加, 能级差增加, 电子 -LO声子散射率和平均散射

率减小;在温度较低时,电子的动能小,电子 -LO声

子散射率和平均散射率随温度的增加变化不明显,

在温度较高时, 电子的动能增大, 散射率和平均散

射率随着温度的升高而增大;随着阱宽的增加, 电

子 -LO声子的散射率和其平均散射率都是先增加

到一个最大值然后减小,最大值出现在能级差与材

料中声子的能量 29.7 meV接近的 200 Å阱宽附近.

本文的计算结果对 Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs 量子阱

的光电子器件的设计制作有一定的指导意义.
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Abstract
Within the framework of effective mass approximation, the values of energy eigenvalue En in Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs quantum

well are theoretically calculated using shooting method. In addition, we calculate the electron-LO phonon scattering and mean scat-
tering rate at different temperatures, well width, N concentrations and In concentrations for an electron initially in the second subband
and finally in the ground state using Fermi’s golden rule. It is shown that the electron-LO phonon scattering and mean scattering
rate increase with the increase of N concentration under the In concentration constant. The electron-LO phonon scattering and mean
scattering rate decrease with the increase of In concentration under the In concentration constant. The electron-LO phonon scattering
increases monotonically with the increase of temperature. When the temperature is relatively low, the variation of mean scattering
rate is not obvious with the increase of temperature When the temperature is relatively high, mean scattering rate increases with the
increase of temperature. The scattering and mean scattering rate increase up to their maxima and then begin to decrease as the well
width increases. The maximum value is reached when the well width is about 200 Å. Our calculated results are meaningful and can be
used for designing the optoelectronic devices based on Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs quantum well.

Keywords: Fermi’s golden rule, Ga1−xInxNyAs1−y/GaAs quantum well, LO phonon, scattering
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