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摘要:采用有效质量理论 6带模型,计算了 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的光学性质,具体计算了

In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的能带结构、态密度、载流子浓度、光学跃迁矩阵元和光学增益谱,并把量

子线的光学增益谱和量子阱的光学增益谱作了比较。
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Valence Subband Structure and
Optica l Ga in of InGaA söInP Quan tum W ire

H E Guom in　ZH EN G Yongm ei　W AN G R enzh i　L IU Bao lin
(D ep t. of P hy s. X iam en U niversity , 361005, CH N )

Abstract: In the fram ew o rk of 6 band effect ive2m ass theo ry, the op t ica l ga in of

In0. 53Ga0. 47A söInP quan tum w ire are stud ied. T he valence subband structu re, den si2
ty of sta tes, carrier den sity, op t ica l t ran sit ion m atrix elem en ts, and op t ica l ga in are

ca lcu la ted. T he resu lts of op t ica l ga in fo r quan tum w ire are com pared w ith tho se

fo r quan tum w ell.
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1　引　　言

以 InP 为基的异质结构 In0. 53Ga0. 47A söInP 是一对晶格匹配的半导体系统,在半导体光电

器件、高速器件 (如金属2半导体2金属光电探测器, 高电子迁移率晶体管, 共振隧穿二极管

等[ 1, 2 ])和光纤通讯中被广泛采用。目前,随着生长工艺的不断发展,人们越来越关注低维量子

系统,如量子线和量子点结构,因为低维量子结构具有特殊的输运性质,高的电子迁移率,和更
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优的光学性质,如:更高的光学增益,和非线性光学性质等。

文中采用Bu rt和 Fo rem an 的有效质量理论[ 3, 4 ] ,计算了 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子阱和量子

线的光学性质。具体计算了 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的能带结构、态密度、载流子浓度、光学

跃迁矩阵元和光学增益谱,并把量子线的光学增益谱和量子阱的光学增益谱作了比较,计算中

考虑了各种因素对计算结果的影响,如势阱区和势垒区中电子和空穴的有效质量不同对价带

子带结构的影响[ 5 ]; 由于采用 6×6有效质量方程,计算中也考虑了自旋轨道分裂带 (SO )与重

空穴带 (HH )、轻空穴带 (L H )的耦合作用。目前对 In0. 53Ga0. 47A söInP 系统的报道多数是对量

子阱结构,而且只采用 4带有效质量方程,没有考虑 SO 与HH 和L H 的耦合作用。文中的计

算结果定量地比较了量子线结构和量子阱结构对器件光学性质的影响。有可能为 In0. 53Ga0. 47

A söInP 光电器件的设计及实验研制提供理论参考。

2　计算方法

2. 1　能带结构

　　这里主要给出量子线光学增益的计算过程。计算采用理想的耦合量子线结构,其截面 (沿

xy 方向)为长方形,在 xy 方向上,假设势阱宽度分别为W x 和W y,势垒宽度分别为B x 和B y,

L x= W x+ B x ,L y= W y+ B y 为量子线的周期。

根据Bu rt和 Fo rem an 的有效质量理论[ 3, 4 ] ,在一级近似下,电子的薛定谔方程为

{P
1

2m 3
e (x , y ) P + V e (x , y ) } 7 e = E e7 e (1)

V e (x , y ) =
0, in the w ires

V e0 o therw ises
(2)

m 3
e (x , y ) =

m 3
1 in the w ires

m 3
2 o therw ises

(3)

其中V e0为电子的周期势,m
3
1 和m

3
2 分别为 In0. 53Ga0. 47A s和 InP 的有效质量。

空穴的薛定谔方程为

[H 0 + V h (x , y ) ] 7 h = E v7 h (4)

V h (x , y ) =
0, in the w ires

V h0 o therw s
(5)

其中H 0 为 6×6 Fo rem an 有效质量H am ilton ian [ 4 ] ,V h0是空穴的周期势

　　电子和空穴的波函数可以用平面波展开[ 5, 6 ]

7 e (z ) =
1

L xL y

e ikzz∑
m x ,m y

em x ,m ye
i (kx+ m x

2Π
L x

) x + i(ky+ m y
2Π
L y

) y (6)

和
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7 h (z ) =
1

L xL y

e ikzz∑
m x ,m y

am x ,m y

bm x ,m y

cm x ,m y

dm x ,m y

f m x ,m y

gm x ,m y

e i (kx+ m x
2Π
L x

) x + i(ky+ m y
2Π
L y

) y (7)

其中　m x ,m y= 0,±1,±2,±3。

2. 2　态密度

求解式 (1)和 (4) ,得到电子和空穴的能量本征值 E (k z)后,量子线的态密度为

D O S (E ) =
1

W xW y

2
(2Π)∫dk z∆[E - E (k z) ] (8)

计算中 ∆函数由L o ren tzian 函数代替。

2. 3　载流子浓度

电子浓度 nn 和空穴浓度 np 可以通过积分态密度得到。例如,空穴在准费米能级 E fV下的

载流子浓度 np 为

np =
1

W xW y
∑

nv
∫dk z

(2Π) f v (E vnv , E fv) (9)

其中 E vnv为空穴能量, f v为 Ferm i2D irac分布,

f v =
1

1 + exp (E vnv - E fv) ökBT
(10)

kB 是Bo ltzm ann’s常数, T 是热力学温度。

2. 4　光学跃迁矩阵元

电子和空穴之间的光学跃迁矩阵元为[ 7 ]

M =
2

m 0
ûΕõ P nn′û 2 (11)

其中ûΕ·P nn′û为动量跃迁矩阵元。把波函数式 (6)和 (7)代入式 (11) ,可求得 xy 方向和 z方向

的光学跃迁矩阵元M xy和M z分别为

M z=
2p 2

m 0
õ 1

3
[2 (∑

m xm y

e3
m xm ycm xm y

) 2 + 2 (∑
m xm y

e3
m xm ybm xm y

) 2 + (∑
m xm y

e3
m xm yf m xm y

) 2 +

　 (∑
m xm y

e3
m xm ygm xm y

) 2 ] (12)

M xy=
2p 2

m 0
õ 1

2
[2 (∑

m xm y

e3
m xm yam xm y

) 2 + (∑
m xm y

e3
m xm ydm xm y

) 2 +
1
3

(∑
m xm y

e3
m xm ybm xm y

) 2 +
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　 1
3

(∑
m xm y

e3
m xm ycm xm y

) 2 +
2
3

(∑
m xm y

e3
m xm yf m xm y

) 2 +
2
3

(∑
m xm y

e3
m xm ygm xm y

) 2 ] (13)

其中 p =〈sûp xûx〉=〈sûp xûy〉=〈sûp xûz〉。
2p 2

m 0
为材料的光学跃迁常数,对 In0. 53Ga0. 47A s,由下

式可以得到其值为 19. 0 eV

2p 2

m 0
= (

m 0

m e
- 1)

(E G + ∃0)

(E G +
2
3

∃0)
E G (14)

其中 E G、m e 和 ∃0 分别为 In0. 53Ga0. 47A s的带隙、电子质量和自旋轨道分裂值。

2. 5　光学增益谱

量子线的光学增益可写为[ 8 ]

g (E ) =
Πe2∂

m 0Ε0ncE∑nc, nv
∫M cvdk z

(2Π)W xW y
(f c + f v - 1) ∂öΣ

Π(E ev - E ) 2 + (∂öΣ) 2 (15)

E ev为带间跃迁能量, n 为折射率, Ε0 是介电常数, c 是光速, Σ是带间弛豫时间 (计算中取为

10- 13秒)。计算中调整电子和空穴的准费米能级使电子浓度 nn 和空穴浓度 np 相等。

表 1　计算所用的参数,包括晶格常数 a 0,空穴和电子的有效质量

Χ1, Χ2, Χ3,和m 3
e ,电子和空穴的周期势V e0,V h0,自旋轨道分裂值 ∃ 0

Tab. 1　The param eters used in the ca lcula tion for In0. 53Ga0. 47A s and InP,

includ ing the la ttice con stan ts a 0, effective masses Χ1, Χ2, Χ3,

and m 3
e , conf in ing poten tia ls V e0,V h0, and sp in-orbit spl itting energ ies ∃ 0

Param eters In0. 53Ga0. 47A s InP

a0önm 0. 586 9 0. 586 9

m e
3 öm 0 0. 041 0. 079

Χ1 14. 06 4. 95

Χ2 5. 4 1. 65

Χ3 6. 2 2. 35

V e0öeV 0 0. 26

V h0öeV 0 - 0. 34

∃0öeV 0. 356 0. 110

3　计算结果

计算所用的参数如表 1。图 1给出W x= W y= 8 nm ,B x= B y= 15 nm 的量子线的价带子带

结构。从图中可见,由于考虑重轻空穴之间的混合效应,以及势阱区和势阱区有效质量不同,价

带能级在 k z≠0处简并解除。
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图 1　 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的价带子带结构

F ig. 1　T he valence subband structu re of

In0. 53Ga0. 47A söInP quan tum w ire

　图 2　 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的态密度

　F ig. 2　T he density of sta tes fo r valence ho le

subbands of the In0. 53 Ga0. 47 A söInP

quan tum w ire

图 2给出了 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的态密度。尖锐的峰值是一维量子系统的特点。带

边尖锐的态密度可以提高量子系统的光学性质。图 3给出了第一导带 (CB )到最高的四个价带

图 3　 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线价带到第一导带的光学跃迁矩阵元, (a)为M z, (b)为M xy

F ig. 3　T he squared op tical transit ion m atrix elem en ts from the first conduction band to the valence

subbands as a function of k z fo r the In0. 53Ga0. 47A söInP quan tum w ire

(VB )的光学跃迁矩阵元, (a)和 (b)分别为M z和M xy。从图中可见,M z主要是第一价带 (VB 1)

到第一导带 (CB 1)的跃迁,M xy主要是第二价带 (VB 2)到CB 1的跃迁。图 4是不同电子浓度下

In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的光学增益谱: (a)是沿 z方向极化, (b)是沿 xy 方向极化。从图 4可

见, xy 方向的光学增益具有多峰值结构,对应于不同价带到导带的跃迁; 而 z方向的光学增益
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主要由VB 12CB 1的跃进,而且 z方向的光学增益具有最大的增益系数。图 5是阱宽 8 nm ,垒

宽 15 nm 的量子阱的光学增益谱: (a)是 z方向极化 (TM ) , (b)是 xy 方向极化 (T E)。比较图 4

图 4　不同载流子浓度下, In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的光学增益

F ig. 4　Op tical gain spectra of In0. 53Ga0. 47A söInP quan tum w ire at differen t carrier concen trat ions

(a)　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 (b)

图 5　不同载流子浓度下, In0. 53Ga0. 47A söInP 量子阱的光学增益: (1) nn= 1. 5×1018 cm - 3; (2)

nn= 3. 0×1018 cm - 3; (3) nn= 6. 0×1018 cm - 3

F ig. 5　Op tical gain spectra of In0. 53Ga0. 47A söInP quan tum w ell at carrier concen trat ions: (1)

nn= 1. 5×018cm - 3; (2) nn= 3. 0×1018 cm - 3; (3) nn= 6. 0×1018 cm - 3

和图 5,可以看到量子线结构和量子阱结构光学增益的不同特点。首先,对晶格匹配的 In0. 53
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Ga0. 47A söInP 量子阱,在同一电子浓度下, xy 方向和 z方向的光学增益系数几乎一样; 对量子

线 xy 方向和 z方向的光学增益不同,具有各向异性。而且量子线的光学增益谱更尖锐,在更低

的电子浓度下可以获得更高的增益系数。

4　小　结

在有效质量理论的基础上,计算了 In0. 53Ga0. 47A söInP 量子线的光学增益。量子线结构尖

锐的态密度和光学增益,说明量子线比量子阱提高了器件的光学性质。
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