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K· P方法计算 InGaAs /InP应变量子阱的增益矩阵元
①

黄钟英　刘宝林
(厦门大学 ,厦门 361005)

摘　要: 　应用 K· P微扰法计算能带的基本方法 ,在考虑偏振随波矢变化的情况下 ,分别计

算了无应变、 1%压缩应变和 1%伸张应变下 4. 0 nm阱宽 InGaAs /In P量子阱的增益矩阵元。计算

表明 ,增益矩阵元的偏振因子随波失的变化而发生很大的变化。
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The calculation of gain matrix element of InGaAs /InP

strain quantum well by using K· P method

HUANG Zhongying LIU Baolin
(Xiamen University,Xiamen 361005, CHN)

Abstract: 　 Taking TM and TE po larization into account, calculations of g ain matrix ele-

ments are respectiv ely made for unst rain, 1% tensi le st rain and 1% compressiv e st rain InGaAs /

In P quantum well wi th the w ell width o f 4. 0 nm by means o f K· P method fo r calculating energy

band. The result show s that the gain matrix elements change dramatically wi th th e va riation of

w ave vector.
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1　引言

1986年英国 Adams
[1 ]
和美国 Bell实验室的 E.

Yablonov itch等人
[2 ]利用压缩应变将最高空穴带转

变为类轻空穴带 ,使 Auger复合率和价带间吸收率

( IV BA)以数量级减小 ;理论上指出压缩应变是提高

激光器性能的有效手段。从此开始了半导体器件特

别是Ⅲ /Ⅴ族半导体激光器由原来的杂质工程向能

带工程的转变。 从 1986年以后 ,人们利用紧束缚

法
[3 ]
和 K· P法

[ 4]
对压缩应变量子阱进行很多的理

论研究。量子阱能带理论结果使人们认识到 ,利用量

子尺寸效应可以使最高空穴子带在生长平面方向Γ

点附近局部范围内有小的有效质量 ,利用压缩应变

效应可以使这一小的有效质量范围增大 ,有效质量

减小 ,因此空穴态密度减小 ,增益增大 ,使激光器

振荡频率提高 , T0上升和阈值电流下降 , 发射功率

提高。 80年代后期 ,理论和实验工作主要是研究压

缩应变对半导体能带和激光器性能的影响。

1990年 ,人们从实验上发现不仅利用压缩应变

可以使激光器性能改善 [5 ] ,利用伸张应变同样可以

使激光器的阈值电流下降 ,而且振荡频率和发光功

率更高。 对此 ,英国 E. P. O 'Rei lly
[6 ]
等人指出 ,伸张

应变使轻空穴态为最高空穴子带 , TM模具有较大

的增益矩阵元 ,并对类似体材料即不考虑量子效应

只考虑应变效应时计算了其增益谱 ,发现它确实可

以减小阈值电流。M . Sugaua ra
[ 7]对 1. 50μm发光波

长 InGaAs /In P量子阱的光增益进行了分析 ,发现

不论伸张还是压缩应变都能使激光器阈值电流减

少 ,并计算了无限势垒时的微分增益与阱宽的关系。

文献 [8 ]研究了伸张应变下峰值增益与载流子浓度

的关系 ,但是该文对偏振只考虑了 Γ点情况。 对伸

张应变增益的理论探讨很少见报道。



本文利用 K· P微扰法计算能带的基本过程 ,

我们考虑偏振随波矢变化的情况下 ,计算 InGaAs /

In P应变量子阱增益矩阵元 ,发现增益矩阵元随偏

振因子变化很大。

2　应变量子阱增益的理论计算

应变量子阱增益的计算可以引用体材料的增益

的计算方法 [9、 10 ] ,但是由于在应变量子阱中有效质

量近似受到破坏 ,计算态密度方法就必须采用数值

求解 ,而且能量在 z方向发生量子化现象 ,偏振特性

也发生变化 ,增益矩阵元的计算也要复杂一些 ,既要

计算数值化的波函数 ,又要考虑波矢的空间取向。

2. 1　应变量子阱的增益计算

与体材料相同 , 应变量子阱中光增益为
[11 ]

g (E ) =
B 12 ( f c - f v )

c /n
( 1)

式中 , B12为跃迁几率 ,c为真空中的光速 ,n为折射

率 ,因此 c /n为光子在半导体有源区的群速度。f c和

f v分别为导带和价带的电子占有几率。根据费米黄

金准则
[11 ]
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h为普郎克常数 h除以 2π,q和 m0分别为自由电子

电荷和质量 ,X0为真空介电常数 ,k为光子的圆频

率 , P
→

为动量算符 , M 为动量矩阵元 ,J
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→

)和

J
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)分别为导带和价带的波函数 ,它们的表达

式可以用 K· P微扰理论计算得到
[12 ]
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)为布洛赫波的周期部

分 , F( l)
n (z )为包络函数部分 , n表示量子态 ,采用费

米黄金准则得到系数 (B )和动量矩阵元 (偶极矩阵

元 ,Mmn )
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其中 , Mb r= 〈uc|P
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|uv〉, Mef=∫
w

- w
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dFvm (z , K
→
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d z d z , Mef为应变量子阱包络态矩阵元 ,

Mbf为体材料布洛赫态的矩阵元 ,WK
c∥

K
v∥表示直接跃

迁为 1, w为阱宽的一半。 非直接跃迁的几率很小 ,

在本材料体系中不予讨论。因此计算了应变量子阱

中的包络函数 ,就可计算出应变量子阱中的增益矩

阵元。

体材料的增益矩阵元 Mbf
[6 ]
可表示为

|Mbf|
2 =

m0

12

m0

m*
n
- 1  

Eg (Eg + Δ)

Eg + 2 /3Δ
( 6)

Δ为能带自旋一轨边耦合分裂 ,m
*
n 为导带电子有效

质量。

2. 2　偏振对增益矩阵元的影响

众所周知 ,传统的异质结构激光器都是以 TE

模激射的 ,主要是由于 TE模和 TM模的端面反射

率不一致引起的 ,而与增益矩阵元无关 ,因为它们是

相等的。而在量子阱结构中 ,出现了空间取向的不对

称 ,波函数的空间取向的不一致导致动量矩阵元与

偏振有相关性。 Chang等人 [13 ]利用紧束缚法分析了

量子阱结构中动量矩阵元与偏振的关系 , Asa-

da
[14、 15 ]
和 Ramanishi

[ 16]
采用 K· P微扰理论分析了

量子阱中增益与偏振的关系。 上面给出的重轻空穴

带波函数为 k与 z轴之间方向重合 ,当波矢与 z轴

呈如图 1所示的空间取向时 ,波函数应作如下变

换 [17 ]

x '

y '

z '

=

cosθcosO co sθsinO - sinθ

- sinO co sO 0

co sθco sO sinθsinO co sθ

x

y

z

( 7)

图 1　波矢的空间取向

Fig . 1　 The space o rientation of w ave vecto r

θ为 K
→

与 z轴夹角 ,O为 K
→

在 xy平面上投影与 x轴

夹角 ,所以 , m 3 /2, ± 3 /2〉态的波函数为:
1
2

{ ( cosθcosOuisinO)|x〉+ ( co sθsinO± icosO|y〉 } -

sinθ|z↓〉o r|z↑〉。

　　|3 /2,± 1 /2〉态的波函数为: 1
6
{ (cosθco sOui

sinO)|x〉+ (cosθsinO± ico sO|y〉 } - sinθ|z↓〉 o r

|z↑〉+
2
3
{ ( cosθco sOui sinO)|x〉+ ( cosθsin O±

icosO|y〉 }。因此 ,量子阱中增益矩阵元
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Mmn为量子阱的体材平均增益矩阵元。由于在量子

阱中 ,波矢在 z方向发生量子化 ,即波矢方向为 x-

y平面方向 ,此时 θ= 90°,从式 ( 8)、 ( 9)可以看出 ,导

带与|3 /2,± 3 /2〉态作用主要是以 TE偏振 ,在带边

增益矩阵元为 3 /2M
2
bf而与|3 /2,± 1 /2〉态作用时 ,

主要以 TM模偏振 ,在带边增益矩阵元为 2M
2
b f。因

此 ,伸张应变会使|3 /2,± 1 /2〉态为最高空穴子带 ,

主要以 TM模偏振 ,并有较大的增益矩阵元。这就

是采用伸张应变量子阱作有源区的应变量子阱激光

器的激射都为 TM模的主要原因之一。

3　计算结果与讨论

本文是在文献 [12 ]的应变量子阱能带的计算结

果的基础上进行增益矩阵元的计算 ,与文献 [ 12 ]的

取值相同 ,计算中使用的应变参数见表 1,对于其他

材料的参数采用内插方法得到。

表 1　几种半导体材料的应变势和 Luttinger参数 [17]

Tab. 1　 Parameters of strained potential energy and

Luttinger for semiconductor materials

材料 V1 V2 V3

静水压形

变势 ( eV )

单轴形

变势 ( eV )

GaAs 6. 95 2. 25 2. 86 - 8. 0 - 1. 7

InAs 19. 67 8. 37 9. 29 - 6. 0 - 1. 8

In0. 47Ga0. 53As 10. 80 4. 40 4. 40 — —

由于在应变量子阱中 ,重轻空穴发生强烈的耦

合 ,能带在 K空间变成完全非抛物线形式
[12 ]

,有效

质量近似受到破坏 ,波函数就必须采用数值求解 ,增

益矩阵元的计算也必须采用数值方法进行。应变量

子阱的能带在 K⊥方向是量子化的 ,波函数在 K⊥方

向也是量子化的。而在 K∥方向通过包络函数

F (z , K∥ )来描述 ,因此 ,增益矩阵元是 K∥的函数。

应变通过改变体材料的哈密顿矩阵元影响能带和波

函数
[12 ]

,因此增益矩阵元也受应变的影响。

我们知道 , K· P方法计算应变量子阱能带的

过程中 ,把应变作为微扰来处理 ,在应变哈密顿矩阵

中 ,Γ点非对角项都变为零 ,即重轻空穴解偶 ,这时

可以用传统的方势阱的方法来计算能级和知道能级

的顺序 ,并与能带计算的结果比较 ,就可以方便地定

出重轻空穴的能带的编号 ,即定出增益矩阵元的编

号。

图 2( a)～ ( f )给出了几种根据上述计算的能带、

波函数和增益矩阵元偏振因子计算的阱宽为 4. 0

nm、无应变、 1%压缩应变和 1%伸张应变时的增益

矩阵元随波矢变化。 从图中可以明显看出随着波矢

变化 ,增益矩阵元偏振因子变化很大。对于 TM模 ,

在第一导带电子子带到第一轻空穴子带的跃迁增益

偏振因子随波矢增大而很快减小。而对 TE模 ,第一

电子子带到第一重空穴子带的跃迁增益偏振因子随

波矢也缓慢变化。因此 ,对于只限带边情况必然会对

计算增益带来较大误差。从中还可以明显看出 ,由于

Mix ing效应 ,在抛物线近似方法被认为是禁止跃迁

的第一电子子带到第二和第四重 (或轻 )空穴子带的

跃迁 ,在无应变和应变量子阱中都是允许的 ,并且应

变使这一效应明显增大。 伸张应变使最高空穴带具

有最大的增益矩阵元。
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图 2　增益矩阵元随波矢的变化关系

Fig. 2　 The variation of gain matrix elements with wav e v ector
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