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中文摘要

中文摘要

半导体器件制造工艺(如分子束外延法和有机金属化学气相沉积法)的发展为制备高质量
的异质结，例如量子阱、超晶格、量子线、量子点等低维结构提供了技术保障，从而激起了人

们对半导体低维材料研究的热潮。其中基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱及其超晶格
结构由于其特殊的能带结构而备受关注。本论文运用半经典的玻尔兹曼方程作为输运方程研究

TAlSb／InAs／GaSb／AlSb量子阱体系中的光电性质，并从多体相互作用的角度研究了由于载流
子之间的交换相互作用导致的电子能带和空穴能带的杂化现象。主要工作包括以下三个部分：

(1)基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，由于载流子的带间跃迁所引起的亚太
赫兹光电导特性。在基于InAs／GaSb的二类断带半导体量子阱中，由于电子和空穴的波函数沿
着生长方向有交叠，所以在光场的作用下，电子和空穴可以在量子阱的两层间发生跃迁，从而
可以在量子阱的生长方向产生光电导。光电导的峰值落在亚太赫兹区，而且随着温度的升高，

峰的位置向低频方向移动(红移)而且在温度比较低是峰的强度更大。所以基于InAs／GaSb的
二类断带半导体量子阱体系可以用来做在低温下工作的亚太赫兹光电器件．

(2)基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的双色中远红外光吸收。
在A1Sb／InAs／GaSb／AISb量子阱中，当最低的电子子带和最高的空穴子带分别被电子和空
穴占据时，由于电子和空穴既可以发牛带间跃迁，又可以发生子带间跃迁，所以会形成一些新
的跃迁通道。我们研究了各个跃迁通道对光吸收的贡献，在吸收系数中得到了两个由于载流子
在同一材料层中的子带间跃迁所引起的吸收峰。由于电子和空穴的波函数的耦合比较小，所以

带间跃迁对吸收系数的贡献比较小。研究发现，随着温度的升高，吸收峰的强度变化不明显，
所以这种材料可以用来做室温下工作的中远红外双色光探测器。

(3)在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，由于载流子之间的交换相互作用所
引起的太赫兹微带隙。我们从理论上阐述了在基于InAs／GaSb的半导体量子阱中，载流子之
间的交换相互作用可以引起体系中电子能带和空穴能带的杂化，并且在电子能带和空穴能带的
交点处形成一个微带隙，其大小为THz量级(6meV)。研究发现，微带隙是由体系中电子和

空穴之间的库仑相互作用导致的。我们的理论结果表明，在基于InAs／GaSb的二类、断带半导
体量子阱中，多体相互作用是电子能带和空穴能带杂化的另一个重要原因，这与单粒子表象下

的k．P方法不同．

关键词：AISb／InAs／GaSb／A1Sb、二类、断带半导体量子阱、超晶格、光电导、光吸收、微带
隙。



英文摘要

Abstract

With the development of Molecular Beam Epitaxy(MBE)and metal-organic chemical vapor
deposition(MOCVD)techniques，heterostructures such as quantum well(Qw)，superlattice
(SL)，quantum line as well as quantum dot with high quality can be prepared．Great interests
have been focused Oil the InAs／GaSb based type II and brokfjn-gap quantum well(T2BGQW)
and superlattice for its unique band structures．In this thesis．we employ the 8eHli．classical

Boltzmann a8 the governing transport equation to study the consequence of applying an elec-

tromagnetic field to a type II and broken-gap QW structure．腑also examined the band by-
bridization effect零duced by exchange interaction from the view point of many body interaction．
The main coni；ents are presented as follows：

(1)Sub-terahertz photoconduction induced by interlayer transition in an has／GaSb-based
T2BGQW system．Wb demonstrate theoretically that，when an InAs／GaSb-based T2BGQW
is subjected to a light field，conductance Van be observed along the growth direction due to

charge transfer between electron and hole layers which are spatially separated．A peak profile
Can be observed in the conductance within sub-terahertz bandwidth．The peak shifts to the
lower frequency(red-shift)with increasing temperature and a more broadened peak structure
can be observed at lower temperatures．Our results suggest that InAs／GaSb-based quantum well

systems are of potential to be applied as subterahertz photovoltaic devices working at relatively
lOW temperatures．

(2)Two-colour mid-infrared absorption in an InAs／GaSb T2BGQW．W-e examine contribu-
tions from different transition channels to optical absorption in an InAs／GaSb-based T2BGQW．

‘

In such a structure，because both electron and hole subbands are occupied by the conducting
carriers．new channels open up for electronic transition via intra-and inter-layer scattering
mechanisms。Wb find that two absorption peaks can be observed through inter-subband tran-
sitions within the same material layer．The absorption induced by the inter-layer transition is
rather weak due to a small overlap of electron and hole wavefunctions．The results suggest that

InAs／GaSb-based type II and broken-gap QWs call be employed as two colour photodetectors
working at mid-infrared bandwidth at relatively high temperatures up to room-temperature．

(3)Exchange-induced terahertz minigap in InAs／CaSb-based T2BGQWs．Wre theoretically
demonstrate that the exchange effect induced by the carrier-carrier interaction Can cause the h弘
bridization of the electron and hole dispersion relations in InAs／GaSb-based T2BGQW systems．
As a result．a terahertz minigap(一6 meV)at the anticrossing points of the conduction and
valence bands can be induced by the interlayer electron-hole coupling via the Coulomb interac-
tion．It is shown that the many-body effect is another important SOurce of the hybridization of
the dispersion relations in InAs／GaSb QW systems．which is different from the k·P theory
under single particle picture．

key words：A1Sb／InAs／GaSb／A1Sb，type II and broken gap quantum well

(T2BGQW)，superlattice(SL)，photoconduction，optical absorption，minigap．
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第一章引言

§1．1研究动机

第一章 引言

半导体低维体系的研究和应用，在当代物理学和高新技术发展中占有重要的

地位，它在一个新的水平上有力地推进着半导体的研究和应用，对半导体低维结

构的研究必将源源不断地为人们提供新型的功能材料和具有新原理的器件。而半

导体器件制造工艺的发展(如分子束外延(moklll瓣be锄epitaxy,MBE)方法和有
机金属化学气相沉积(metal-organic chemical vapor deposition，MOCVD)技术)，使得

从理论和实验上研究低维体系的物理特性成为现实，对半导体量子阱和超晶格的

研究在其中占据了重要的地位。超晶格与量子阱所具有的量子约束效应、共振隧

穿效应、超晶格微带效应、声子约束效应和二维电子气的性质等引起人们的广泛

关注。两种半导体材料Sl和＆组成异质结，在异质结的研一侧再连接上一层＆，

就组成一个＆一研一＆型的三层结构比如AIGaAs—GaAs—AIGaAs量子阱结构。

如果中间的S1层厚度小到量子尺度，即可以和其中受限电子的de Broglie波长相比

拟，由于量子阱中的电子和空穴的运动在生长方向受到限制而表现出量子行为。

半导体量子阱材料的显著特征是：(1)由于电子沿量子阱生长方向的运动受到约

束，会形成一系列分离的能级。由于不同量子能级所形成子带的贡献，使其电子

态密度呈台阶形状。(2)在量子阱中激子具有二维特性，它的束缚能比三维激子

束缚能大，因此不容易离解。(3)-维激子的电子和空穴相对运动半径(有效玻尔

半径)比三维激子的要小，因此它的振子强度很大。这三个特性决定了量子阱材

料在量子阱激光器、微腔激光器、量子阱级联红外激光器、光调制器和光双稳器

件等光电器件中有广泛的应用前景。用该材料制作的激光器具有阈值电流低(小

于lmA)、调制速率和频率响应高、谱线宽度窄、光增益大以及温度特性好等优

点。利用其良好的频率特性，能采用直接调制方式来实现高速光通信，从而可省

去价格昂贵的外调制器。由窄势垒宽度和低势垒高度形成的超晶格所具有的共振

隧穿特性，可以设计制作共振隧穿量子效应器件。用它制作的红外探测器具有以

下优点：响应速度快，探测率与HgCaTe探测器相近，探测波长可通过改变量子

阱的参数比如阱宽来调制。因此对半导体量子阱及其超晶格结构的研究对电子器

件特别是光电子器件的研究和探索具有重要的意义。

在当今的信息时代，传统的电子器件已经很难满足人们对声音、数据以及图

象信号的储存、传输以及提取的需求，于是将电子学和光子学完美的结合在一起

的光电子学应运而生。目前，光电子学已经广泛应用于科学领域的每一个分支，
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包括医学、科技、军事以及人们日常生产、生活和消费的每个角落。而半导体材

料在光电子学中发挥了重要的作用，几乎所有的光电器件以及集成电路都是以半

导体为基础的。而且基于半导体材料的光电器件已经得到了广泛的应用，并且成

为人们日常生活中不可分割的一部分。比如发光二极管(LED)可以用来做发光

器件及显示器件，半导体激光器可以用来读光盘以及做光源和用在激光打印机中

等，探测器和光信号放大器已经在光纤通信、互联网以及无线电通信中发挥了重

要作用，极大的方便了人们的生活。以半导体超晶格、量子阱、量子线和量子点

为典型代表的低维半导体结构，自1969年江崎和朱兆祥【1】提出超晶格概念以来，

经历了近40年的发展，已经成为凝聚态物理学中最活跃的新生长点和最富有生命

力的重要前沿领域之一。半导体低维结构的能带人工可剪裁性、量子尺寸效应、

共振隧穿效应和电子波的量子相干性等，赋予它许多三维固体材料所不具备的、

内涵丰富而深刻的新现象和新效应，使它发展成为介观物理现象的新学科领域；

另一方面，半导体低维结构又和电子、光电子等高新技术产业有着密切的联系，

在这个领域内已经发现的新现象和新效应，都广泛地被用来开发具有新原理、新

结构的固态电子和光电子器件。所以半导体低维结构已经成为推动整个半导体科

学技术发展的主要动力。

光电子器件是利用电子与光子的相互作用工作的，而且人们很早就已经

注意到了光与物质的相互作用。第一个关于光与半导体材料的光电性质的报

道是在1873年，当时W．Smith用光照在硒的表面上发现硒的电阻变小了，观察

到了光电导行为【2】，从此人们对光与物质的相互作用进行了大量的研究并且

在很多领域取得了广泛的应用。1960年第一台固体激光器研制成功，两年后

即1962年，R．N．Hall在半导体结中实现了粒子数反转，创建了第一台半导体结激

光器【3】。这种器件根据特殊设计的p-n结，用电流将电子直接注入结中运行，因

此可以从发射源以很高的效率产生相干光。如今以R．N．Hall的原始思想工作的二

极管激光器【4，5】，其样品结构如图(1—1)，广泛地应用于如CD、DVD显示器、

激光打印机和光纤通讯系统等领域。所以说自从十九世纪七十年代量子阱激光

器研制成功以来，半导体纳米结构在光电器件方面得到了广泛的应用，其中最

主要的领域就是激光器和探测器。我们知道光有很多特殊的性质，使得它在与

信息处理有关的器件应用方面有很多优势，例如：(1)抗电磁干扰性，(2)相互交

叉的光信号间具有非相干性，(3)高度的平行性，(4)光束的可控性，(5)光的波动

性，(6)光可以很容易地与电子发生相互作用等。而且光与电子的非线性相互作

用可以用来做新型的光电器件，也正是由于在半导体器件中光子与电子的相互作

用使得光电器件在现在信息时代的应用越来越广泛，并逐渐取代了一些传统材
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圉1-1二槿管牛导体搬光嚣结构剖而罔。

料。比如：在光通信方面，这也是半导体光电子学应用的最重要的领域，与铜缆

相比光纤具有成本低、容量大的优点．所以在现代通信产业中得到了广泛的应

用，而且光纤技术的发展也促进了半导体激光器、发光二极管以及光电探测器的

发展。这也促使人们研究和探索新材料．以期在光电器件方面有新的应用，制备

性能更优越、用途更广泛的光电器件。所以半导体科学的发展与科学、技术和材

料的探索和制各息息相关．因此新材料的旋现和制备、物理原理的研究以及器件

的设计成了半导体工艺的主要任务。

现在应用最多的电子器件材料都是以硅(Si)为基础的，然而电子器件中所

用的材料与光电器件中所用的材料有很大的区别。我们知道硅是间接带隙半导

体，其中的电子吸收光子从价带跃迁到导带时要借助声子或者其他过程的辅助．

从而满足动量守恒条件。所以尽管以硅为基础的光电器件比如光电探测器有某些

特殊的性能，但由于其光电转换效率非常低，因此在光电器件方面的应用受到了

一定的限制。所以在半导体科学发展的初期，科研工作者和工程师的主要任务是

寻找具有良好光电转换效率的新材料。由于GaAs是直接带隙半导体而且其光激

旋效率比较高，所以GaAs和与之匹配的异质结材料在光电器件方面得到了广泛

的应用，人们通过对以GaAs为代表的半导体材料以及其固溶体的研究而发明了

半导体激光器和高速场效应管等，这些器件与计算机或者光通信系统联接在一

起，对人类的文化和科技的发展产生了重大影响，做出了突出的贡献。所以在半

导体材料研究的初期，人们一直在致力于发现和探索新型的半导体材料，以期
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在电子器件和光电器件方面能有新的、更好的应用。然而半导体薄膜材料制备

技术的发展，如分子束外延(MBE)、液相外延(LPE)、金属有机物化学汽相沉积

(MOCVD)等，又给科研工作者提供了新的发展方向和更加广阔的研究空间。众

所周知，半导体薄膜制备技术，如分子束外延、液相外延、金属有机物化学汽相

沉积等，具有生长温度低、材料纯度高等优点，尤其是这种技术可以精确控制

生长速率，使薄层厚度可达到与载流子平均自由程或De．Broglie波长相比拟的程

度，因而能制造出界面陡峭、结构完整的高质量异质结以及超晶格、量子阱、量

子线、量子点等低维结构。这些结构按其合金成分的变化、杂质浓度的分布而呈

现复杂的电子势能轮廓，甚至人们还可以通过预定的晶格应变局部的修改能带结

构。这就使得物理学家和工程师们不但有可能对现有半导体器件进行实质性改

进，而且可以人为地、创造性地设计天然材料所不存在的能带结构和物理性质，

制造出崭新的功能器件。因此，这将对材料和器件发展产生不可估量的影响。

本论文研究的体系是基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱

(A1Sb／InAs／GaSb／A1Sb)体系，这是一种准二维电子和空穴在空间上分离的

二元体系。在具体介绍该体系的结构特征以及能带特性之前，我们首先对二维电

子系统和半导体量子阱和超晶格及其分类作简单的介绍。

§1．2二维电子系统、半导体量子阱和超晶格的基本概念

§1．2．1二维电子系统

低维体系物理学是近年来凝聚态物理学取得了重大进展的领域【6】。实际应用

中所涉及的低维体系大体上可分为两大类：一类是有机分子，例如长链分子或聚

合物构成的准一维系统、层状分子排列的准二维系统；另一类是人工制备的界面

结构，反型层和异质结中具有高迁移率的二维电子系统就是一个突出的例子。众

所周知，半导体器件制造工艺的发展使得大量的低维半导体器件成为现实，因此

半导体异质结构是实现半导体低维体系的基本手段，也是高速微电子、量子光电

子器件的基本结构。在众多的研究中，二维电子气体的性质引起了人们广泛的兴

趣【7，8】。通过对二维电子体系做进一步的限制，可以形成量子阱、量子线和量子

点接触等介观器件。当电子的相干长度和介观器件的尺寸相当时，器件中的电子

呈现出丰富的量子特征以及由此引起的独特的输运性质，这些输运特性使得制造

各类量子器件成为可能。所以介观输运性质的研究成为相当热门的问题。

所谓的二维电子气(Two dimensional Electron Gas，2DEG)指的是电子在某一

方向受到限制并形成不同的能带，同时可以在二维平面内自由运动的电子体系。
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当这样的限制很强时，电子在这一维上的能级量子化很明显，不同子带之间的跃

迁几率很低，低温情况下，电子占据最低能级的概率远大于占据其他子带的概

率。量子阱和超晶格都是二维电子气系统，是一类重要的低维物理系统，有重要

的理论和实验研究价值，著名的量子霍尔效应19-121就是在2DEG体系中观测到的

一种物理效应，本论文的研究工作即基于此类低维电子系统。

目前实验上获得的二维电子系统主要有如下三种。第一种是液氦表面上

吸附的单电子层。液氦表面存在一个超过leV的势垒，阻止电子透射进液氦中

去，而镜象势又吸引电子于表面。第二种是金属一氧化物一半导体(MOS】中的

反型层。硅片上生长薄氧化膜后再覆盖一层铝，就是最常见的MOS结构，其

厚度约为lOnrn或更少些。第三种是局限于两种半导体界面的2DEG系统。常见

的如GaAs／AIGaAs异质结构中的2DEG，AIGaAs的禁带比GaAs的宽，主要在导带

形成一个约0 3eV的台阶。AIGaAs的导带电子流向GaAs，在界面处形成空间电

荷区及势阱，限制在量子阱中的电子形成准二维的电子系统。图(1—2)给出了

准2DEG的样品结构示意图，以及相应的能带和波函数示意图。当两种带隙宽度

圉1-2 2DEG的样品结构示意圈(左)，2DEG的能带咀盈波蛹毁示意图r右)『l割，

不同的半导体材料长在同一块单晶上时则形成异质结(heretostr“dure)。根据这

两种半导体单晶材料的导电类型．异质结又可以分为两类：(1)反型异质结：由

导电类型相反的两种不同的半导体单晶材料所形成的；(2恫型异质结：由导电
类型相同的两种不同的半导体单晶材料所形成的。另外随着分子束外延技术的发

展和成熟，人们可以将两种半导体材料从几个到几十个nm的厚度交替{|列，形
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成一维周期性结构，被称为超晶格。超晶格的思想是江崎和朱兆祥在1969年提出

的，并于1970年首次在砷化镓半导体上制成了超晶格结构，其薄层厚度的周期小

于电子的平均自由程。分子束外延技术可控制到单层原子的生长，是目前生长半

导体超晶格材料的最佳技术。这种超晶格结构提供了能够进行实验观察量子效应

的物理模型，而且具有技术应用的潜力，因此对半导体超晶格材料及其性质的研

究都十分活跃。

§1．2．2 k·P微扰法和包络函数近似方法

半导体中能带计算方法有很多，为了和自恰计算方法的对比，这一节我们将

介绍有关k·P微扰法和包络函数近似(Envelope Function Approximation，EFA)方法

的相关知识。

(一)露．户微扰法：

计算电子带结构和波函数的方法很多，比如紧束缚法、赝势法、正交平

面波法、格林函数法和元胞法等。在讨论电子在能带底或者能带顶部附近

的电子能级的时候(即电子波矢k很小时)，k．P模型非常有效。k．P模型

是J．Bardeen和F．Seitz【14_16】提出的一种计算k空间中高对称点附近电子波函

数和有效质量的方法。后来W．Shockley[17]将此方法推广到包含简并能带的情

况。G．Dresselhaus等和E．0．Kane[18，19]进一步推广到包含自旋轨道相互作用

的情况。我们知道晶体中的电子可以看成在周期场％(r)中运动，电子的哈密

顿为：Ho=一h2V2／2m+Yo(r)。电子能量玩(k)和波函数皿竹七(r)满足周期场中
的Schr5dinger方程：

订2

[-h2瓦V=+％(r)】皿nk(r)=磊(k)皿nk(r) (1-1)

波函数满足Bloch定理：

I％k(r)=ei k‘r钍nk(r)

{(1-2)
I牡nk(r+R)=‰南(r)，

其中礼为带指标，r是电子在周期场中的位置，R是晶格矢量。对于III—V族化合

物半导体，在ko=o附近，Unk(r)满足以下方程：

【豪+笔孑+瓦h2k了2+％(r)】‰k(r)=玩(k)‰k(r)(1-3)
其中的业2m和桨可以分别看作是一级微扰、二级微扰，1]七且Pk·p微扰法。
这种方法可以用来处理高对称性点附近的能带结构，具体作法是将高对称点附
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近的波函数用高对称点的波函数Unk(r)展开并代入SchrSdinger方程得到矩阵表达

式，通过对角化或微扰方法求出高对称点附近的能量和波函数。

(二)包络函数近似(EFA)方法：

虽然我们了解周期性结构中的带结构，但是实际材料并不都是完整的晶

体，可能存在少量缺陷，诸如掺杂、错位等情形，这种体系可以视为在一些微

扰作用下的晶体，相当于有一个“外加"的势％来限制载流子的运动，而这
种微扰势可以是由晶体本身的非各向异性引起的(LI如由离子施主或受主引起

的)，也可以是外加的。当巩耐是一个缓慢的势时，会提供一个比内场一VK小的

外场一v‰，因此我们仍然可以认为基于周期性结构的能带描述是有意义的，
仍然可以沿用“电子’’、“空穴”的说法，可以仿照k．P微扰方法具体求解。将

波函数皿(力用上面正交完备的缸仃七(力基展开皿(r)=∑佗矽(r)un七(r)，展开系数妒(r)为

包络函数(Envelop Function)，这种做法称为包络函数近似(EFA)，这种方法在计

算量子阱和超晶格的能带方面也得到了广泛的应用【20，211。

§1．2．3半导体量子阱及其超晶格结构

一、半导体超晶格

在这里我们详细介绍半导体量子阱和超晶格的定义和分类，这主要是因为量

子阱和超晶格有很多相似的地方。1969年江崎和朱兆祥提出了一个全新的革命性

概念：半导体超晶格(Superlattice，简记为SL)。他们设想，如果用两种晶格匹配

很好的半导体材料A和B交替生长，就可得到人工长周期的半导体晶格结构，周

期长度小于载流子德布罗意波长，称为半导体超晶格。超晶格材料是由两种或者

两种以上性质不同的薄膜相互交替生长而形成的多层结构的晶体。在这种超晶格

材料中，由于人们可以任意改变薄膜的厚度，控制它的周期长度。一般来说，超

晶格的周期长度比各个薄膜单层晶体的晶格常数大几倍或者更长。

自从江崎等最初从理论上提出并随后试制出GaAs／AlGaAs超晶格材料以来，

随着超薄膜晶体制备技术的发展，超晶格结构的研究获得了重大的成果。半导体

超晶格材料的制备、设计是以固体能带结构的量子力学理论为基础的，也就是说

人为地改变晶体的周期，做出具有新功能的人工超晶格结构材料。半导体超晶格

材料具有一般半导体材料不能实现的许多新现象，可以说是超薄膜晶体制备技

术、量子物理和材料设计理论相结合而出现的第三种类的半导体材料。利用这种

材料不仅可以显著提高场效应晶体管和半导体激光器等的性能，也可以制备至今

还没有的功能更优异的新器件和发现更多的新物理现象，使半导体器件的设计和

制造从原来的“掺杂工程"发展到“能带工程”，所以半导体超晶格属于高科技
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范畴的新型功能材料。这种材料的周期性可以按照人们的要求任意的改变，所以

其中运动的电子或者空穴附加了人为的周期势，也就是说，电子的波函数本身可

以被人们所控制，所以超晶格材料是一种新的人工材料。

为了了解什么是二类、断带半导体量子阱，下面我们看一下超晶格的分类：

最初江崎和朱兆祥提出超晶格时，他们具体提出了两个实现方案：1)用两种晶格

匹配的材料(如GaAs和AlzGal—zAs)交替成层，得到周期变化的半导体人工长周

期晶格结构，称为组分超晶格，若组成超晶格的两种基质之间晶格失配较大，

在界面附近产生应变，则称为应变超晶格。2)用一种材料(如aaAs)交替掺以Ⅳ型

和P型杂质，得到掺杂超晶格。

(I)组分超晶格：

如果两种不同种类的半导体薄膜相互交替生长而形成超晶格时，一般来

说，它们的电子亲和势和禁带宽度都不同。如果超晶格中的一个重复单元是由

不同材料的薄膜所构成，则被称为组分超晶格，如图(1—3)所示。在组分超晶

图1-3组分超晶格样品结构示意图，A和B分别是两种品格常数匹配的半导体材料。

格中，由于构成超晶格的材料具有不同的禁带宽度，在异质结界面处将出现不

连续的能量值，然后再考虑禁带宽度，就可以很方便的定出价带的不连续值。

根据这些不连续的特点可以将组分超晶格分为若干类型，例如电子的亲和势

为以和≯B，禁带宽度为砑和砰的两种半导体A和B组成组分超晶格时，如果满
足CA>加，CA+毋<如+霹的条件时，它们的能带结构如图(1—4)中(a)所
示。GaAs和Al灿或者GaAs和A1GaAs形成的组分超晶格属于这种类型。具有这种

能带结构的组分超晶格称为第1类型超晶格，其特点是GaAs材料的禁带完全包

含在A1GaAs材料的带隙之中。由于GaAs／A1GaAs异质结构的界面上存在能带的

差，在超晶格中的窄禁带材料(GaAs)中将形成电子和空穴的势阱，使得电子

和空穴都被限制在势阱中，势阱的深度分别为导带底的能量差AEc和价带顶的

能量差AEv。Dingle等人最早根据光吸收的测量结果【22】，得出GaAs／A1GaAs结构

中6勋和6研的数值为：

X．F．W越(魏相飞)

{△A研Ec：=。(。0．．1855士4-。0．．。033，)△A马Eg． (1—4)
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(a)

(b)

(C)

(d)

第1类塑

F第1I类塑一错井

第1I类型一倒转

嚆三燎EF落E叶黝E垤来终E。黜
图1-4四种类型的超晶格界面的能带边不连续性。(8)I型，(b)II型一错开，(c)II型一倒转(断

带)如InAs／GaSb SL，(d)III型[231如HgTe／CdTe SL。

图(1—4)(b)所示的超晶格能带结构与第1类型的不同，它是一种半导体的导

带和另一种半导体的价带相重叠。具有这种能带结构的超晶格称为第1I类型的组

分超晶格，由InAs和GaSb形成的超晶格属于这种能带结构。这种超晶格的特性

很大程度上取决于其异质界面处的能带关系，第1I类型超晶格的能隙差为：

△Eg=f△乜一△研1． (1-5)

从图(1—4)(c)可以看出第1I类型的超晶格又可以分为两种：倒转型(又称断带)和错

开型。倒转型超晶格中，GaSb的价带项位于InAs的导带底之下，能量相差日，

这与(b)中的情况不同。

在第1I类型的超晶格中，由于一种材料的导带处在另一种材料的价带附近，

引起载流子空间分离。即电子被限制在一种材料的薄层中，空穴被限制在另一

种材料薄层中，能带关系表现为时空间的间接跃迁型结构。对于第1类型的超晶

格，两种半导体材料的导带之间或者价带之间载流子的相互作用是重要的；而对

于第1I类型的超晶格，由于导带和价带存在交叠，所以两种半导体材料的导带中

的载流子和价带中的载流子之间的相互作用是非常重要的。而且在第1类型的超

晶格和第1I类型的超晶格中，电子的状态也有很大的差别，第1类型的超晶格为半
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导体，而第1I类型的超晶格中可能存在半导体和半金属转变现象【24，25】。

目前人们发现还有以HgTe／CdTe结构为代表的第1II类型的超晶格。HgTe是

一种零带隙的半导体，其能带结构是颠倒的，即类S带位于类P的r四重态之

下。所谓常规半导体中的空穴带现在是一个导带，而在GdTe中是导带的类S带，

在HgTe中具有轻空穴的特性。我们知道CdTe是宽禁带半导体，在温度为300

K时，禁带宽度为1．49 ev。在HgTe／CdTe超晶格中，价带的能量不连续值AEv近

似为零，导带的能量不连续值近似为两种材料的能隙之差，而这正好是CdTe的

禁带宽度，即：

J AEc=AEg=岛(CdTe) ，1盆、

1 AEv=0 u。0’

正是由于这种特殊的能带结构，我们称之为第1II类型的超晶格。

另外，在组分超晶格中除了上述几种类型的超晶格外，还有所谓的多元超晶

格，即重复单元是由三种或者三种以上的材料构成的，从而提供了更多的选择结

构的自由度。此外，随着制备工艺比如MBE结合光刻和化学腐蚀等工艺手段的

发展，人们已经可以生长多维超晶格，如图(1—5)，还有晶格参数不匹配的应变

超晶格等。

1 DSL 2DSL 3DSL

图1-5多维超晶格示意图，从左至右分别是一维超晶格(1DSL)、二维超晶格(2DSL)和三维超晶

格(3DSL)【23]。

(II)掺杂超晶格：

半导体超晶格的另一个大类是掺杂超晶格【26，27】，通过杂质离子的掺杂可以

调制半导体材料的电荷属性，比如有电子型(n型)掺杂和空穴型(p型)掺杂。

而这一掺杂技术自然而然的被应用到了半导体超晶格的设计中来。在同一半导

体材料中，用交替改变掺杂类型的方法构成的半导体超晶格称为掺杂超晶格，

图(1—6)给出了掺杂超晶格的能带结构。

在掺杂超晶格中，电离杂质的空间电荷场在层序列的方向上变换，产生周
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E
C

图1-6掺杂超晶格豕意图，’+’和’．’分别表示空穴掺杂和电子掺杂[231。

期性的能带平行调制。这种调制使得电子和空穴在空间中分离，而适当选择

掺杂浓度和层的厚度，可以使得电子和空穴的完全分离，所以这种调制作用决

定了材料的一些独特的电学和光学性质。其优点是，任何一种双极性半导体比

如Si、PbTe、PbGeTe等都可以作为半导体超晶格的基本材料，而且多层结构的

完整性比较好。

二、半导体量子阱

可以说半导体量子阱是半导体超晶格结构的原型，最早的关于量子阱的

生长和受限粒子光学性质测量的报道是由Dingle[22]在1974年发表的，随后人们

对量子阱的一些电学性质等进行了深入细致的研究，并且量子阱体系在半导

体太阳能电池、半导体激光器和光电探测器方面得到了广泛的应用。两种半

导体材料研和＆组成异质结，在异质结的Sl一侧再连接上一层＆，就组成一

个＆一Sl一＆型的三层结构比如AIGaAs—GaAs—AlGaAs量子阱结构。如果中间

的s1层厚度小到量子尺度，即可以和其中受限电子的de Broglie波长相比拟。由于

量子阱中的电子和空穴的运动在生长方向受到限制而表现出量子行为，该体系的

能带图如图(1—7)所示，显然，对于载流子来说，Sl区犹如一口“阱’’，处于其

中的载流子如同掉进了阱里，无论向左还是向右离开Sl进入&都必须越过一个势

垒，所以电子或者空穴垂直于阱壁方向的运动受到限制。由于有关尺寸是量子尺

度，故这样的体系称为量子阱。在量子阱中，载流子的运动在平行于阱壁的方

向上不受势垒的限制，可视为自由的；但在垂直于阱壁的方向上受势垒限制，阱

宽为量子尺度，载流子在该方向上的运动表现出量子受限行为，能级是量子化

X．F．Wei(魏相飞) 第11页，共94页 weixfei2008@163．com



基于InAs／GaSb的-：类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究
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图1．7半导体量子阱的材料结构和能带示意图。

Z

的。或者说：该体系中的载流子只是在二维空间中可自由运动，这是一种准二维

体系(Q2D)。与超晶格非常相似的是多量子阱体系，它的生长方式和超晶格完

全相同，只是多量子阱中阱层的厚度要比超晶格厚，电子的波函数不能穿透阱壁

所形成的势垒而进入另一个阱层，所以在多量子阱中载流子的能带结构以及性质

都与超晶格有不同的地方。多量子阱的分类也与超晶格完全相同，比如我们称基

于InAs／GaSb的量子阱(AlSb／InAs／GaSb／AISb)称为二类、断带半导体量子阱。

§1．3论文的研究目的和意义

基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱和超晶格结构首先是

由M．Altarelli[281于1983年在理论上提出，随后在1987年由H．Munekata及其合作

者【29】从实验上制备成功，从而掀起了对这种异质结构研究的热潮。人们期待这

种具有特殊能带结构的材料可以在物理性质比如光电性质、输运性质等方面有

与传统的半导体量子阱材料不同的地方，从而在器件方面能够有独特的应用。

由于体系中有电子和空穴两种载流子，所以基于InAs／GaSb的--"类、断带半导体

量子阱以及超晶格材料是各种电子器件比如远红外探测器、中远红外激光器和

高速电子器件的理想的候选材料[3l】，随着制备技术的发展，已经可以生长高质

量的样品材料【32】，为下一步制造价格便宜、性能可靠的热光伏电池、新一代焦

平面多色红外探测器件【54】等提供了重要的技术基础。随着分子束外延生长技

术(MBE)和化学气相蒸发沉淀法(VOD)【33--361的发展和日益成熟，人们已
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经可以很好的实现晶体在原子量级的生长，从而可以很好的制各一些低维体系

的样品．如量子阱、超晶格、异质结等。而扫描隧道显微(Scaing tumlefing
microscopy and spectroscopy(STM and STS))技术的发展使得人们可以观测到量子

阱和超晶格材料中电子的局域态密度[卅，如图(1—8)，从而可以很好的检测样
品的质量。

需
围1-8(a)InAs／CaSb异质结中的能带图．(b)InAs(6mn)和CaSb(7nm)量于阱的申击晌形貌阿(small

⋯topagraphic imgage)，所加的偏Ⅱ是+1 v．反馈电流(fcpd back⋯lt)是0 tnA。(c)(e)是样品厚
度讣别为：6nm／7ⅡIn 12am／16nm，17nm／23nm量于阱的占据出的形貌罔(帅lcal Large area topograhic
加ag％)-偏振为IVf3Z】。

我们知道，基于InAs／GaSb雕J二类、断带半导体量子阱(T2BGQWl体系有

着特殊的子能带结构138]如图(1—9)．通过自恰的能带计算和实验测量【78]发

现：当InAs和GaSb两种晶格常数相匹配的材料生长在一起时，由于GaSb的价

带比InAs的导带还要高．因此在低温下GaSb的价带中的电子会转移至UIaAs的

导带上，于是在lnAs的导带中会产生电子．而在GaSb的价带中就会出现相

等数量的空穴，于是在这个体系中就会形成一个在空间上分离的电子一

空穴二元、准二维体系。这是基{=lnAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱

如AISb／InAs／GaSb／AISb的本征特征，不需要任何的外界掺杂。其具有以下几

个特征：

(1)GaSb层的价带顶碍n岛比InAs层的导带底占旁山要高140 meV[391，这也
是这种材料被称为二类半导体量子阱的原因，其能带特征是导带和价带有交叠。

(2)导带中的电子和价带中的空穴在空间上是分离的．电子处于InAs层而

空穴处于GaSb层，所以这是一个电子和空穴共存的二元粒子体系。

(3)InAs层中的电子子带和GaSb层中空穴子带都分别被电子和空穴所占
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据，于是在InAs层和GaSb层中分别形成了二维电子气(2DEG)和二维空穴气

(2DHG)。

因此在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，可以在不做任何掺杂

的情况下分别在两层中得至U2DEG和2DHG，这两种载流子的获得完全是样品的本

征行为。这些特征都是与传统的半导体量子阱所不同的地方，我们知道在传统的

半导体量子阱中，电子和空穴总是分布在同一层样品材料中，而且导带总是比价

带高。而且量子阱中载流子主要来源于离化的杂质，因此对11型半导体，只有电

子子带被占据，对P型半导体，只有空穴子带被占据。
·■-·--__-____·___-__一I I|o_-·-__-__-·-__··-__一

AlSb I InAs lGaSb l AlSb

图1-9基于InA8／GaSb二类、断带半导体量子阱的结构示意图。InA8／Gasb量子阱的两侧被带隙更大

的A1Sb层所包围。岛分别是电子和空穴的能级，所是体系的费米面。

基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱及其超晶格正是由于它特殊的能

带特征而备受关注。人们对这种材料进行了大量的理论和实验研究，目前已经在

器件的研究方面取得了很大的进展。随着样品制备技术的发展和成熟，人们已经

可以制备出高质量能JInAs／GaSb量子阱和超晶格，这为其在器件应用方面的研究

奠定了基础。目前，这种材料在光电器件方面的应用取得了很大的进展，比如在

发光二极管(LED)[40，411和光电二极管(photodiode)[42-44]应用方面的研究不断取

得进展，而且随后工作范围在中远红外【4¨7】和远红外【48．52】波段的光电二极
管被陆续报道，足以见得此种材料在光电二极管应用方面所具有的独特吸引力。

最近Pie玎e及其合作者[53]jiL报道了具有较高量子效率的双色(two-colour)光电二极

管，这无疑又为这种材料在光电器件方面的应用开辟了更加广阔的前景，而且

目前已经有报道指出，双色光电器件在第三代探测器和传感器【54_56】方面有巨大

的应用前景。目前基于InAs／GaSb的量子阱和超晶格在光电探测器以及激光器方

面的研究也取得了很大的进展，已经先后研制出远红#F[ss-oo]和中远红外探测
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器『61，621。1997年，Baranov等人在室温下观测到在基于In灿／GaSb多量子阱结构

中的激光激发f631现象，另外，基于InAs／GaSb的量子阱结构还可以用来做非磁性

半导体自旋二极管【64】。总之经过几十年的研究，基于InAs／GaSb的--类、断带半

导体量子阱以及超晶格结构已经在电子器件以及光电器件方面得到了广泛的应

用，主要领域有：远红外探测器、激光器二极管、带间隧穿二极管和电子晶体

管[65-69，111]等等，所以对其光电性质的理论研究很有必要。

众所周知，研究体系的物理性质以及探索其在器件方面的应用，首先要知

道体系中载流子所处的状态，比如能谱、波函数以及分布情况等等。在过去的

几十年里，人们对基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱的子能带结构进行

了大量的理论研究，发展了很多计算子能带结构的方法比如从Luttinger哈密顿

量[70，113]和Bur∥s哈密顿量出发的k．p微扰法【71，98】、赝势平面波近似法【73】和紧

束缚有效键轨道模型(effective-bond-orbit model)[74]等。这些凝聚态理论的发展已

经可以很好的展现了这种新型半导体量子阱材料的能带特征，一些重要的样品

参数(比如电子和空穴的有效质量、能谱的色散关系、导带和价带间的带阶(band

offsets)、带边的不连续性、InAs的导带和GaSb的价带的交叠等)已经可以很好的

从上述理论计算方法得出，并且与实验测量值符合得很好。

综上所述，随着薄膜生长技术如分子束外延生长技术和化学气相蒸发沉淀法

的发展和日益成熟，使得人们可以制备高质量的样品，从而掀起了这种异质结构

研究的热潮。发展了包括k．P以及包络函数在内的多种理论方法来计算体系中电

子和空穴的能带特征。然而在这些计算忽略了实际样品中可能对结果有重要影响

的一些因素，比如电荷分布、施主和受主杂质的掺杂、背景杂质和电荷的耗尽效

应等。因此从器件应用的角度来讲，研究基于InAs／GaSb二类、断带半导体量子

阱中的电子性质(比如电子和空穴的子带能级、电子和空穴的浓度、电荷分布以

及耗尽浓度)随着样品参数(比如InAs和GaSb层的厚度、掺杂位置和浓度以及

夹层的存在)的变化是非常重要的。在一般情况下，电子的浓度和空穴的浓度不

相等，因此由于电荷守恒所决定的电荷分布对样品中电子的性质会有很大的影

响，而自恰计算的方法是计算在这种半导体量子阱材料中电子和空穴的子带结构

随样品参数的变化情况的比较好的方法。我们知道，材料的能带结构对体系的物

理性质有着重要的影响，由于在这种体系中，电子的导带和空穴的价带有交叠，

所以这样的异质结构本征上是半金属，然而实验却发现基于InAs／GaSb一--类、断
带半导体异质结构有半导体的特征。所以人们也对其能带结构进行了大量的理论

研究，比如k．P方法等，很好的解释了体系的半导体特征。然而k．p能带方法是

建立在单粒子图象的基础上的，众多的理论和实验已经证明，多体效应即载流子
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基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

之间的相互作用会对体系的能带性质产生重要的影响。而且，从目前的研究状况

来看，人们特别关注基于InAs／GaSb--"类、断带半导体量子阱及其超晶格的光电

性质，所以研究体系中载流子与光子的相互作用，无论对物理原理的研究还是

对器件应用方面的探索都有重要的意义。所以在本论文中，我们主要研究在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料的光电导和光吸收性质，以及由于

交换相互作用导致的电子能带和空穴能带的杂化效应。

§1．4本论文的结构

在本论文的第二章，主要介绍在基于InAs／GaSb二类、断带半导体量子阱中

电子和空穴子能带的计算方法，然后介绍研究体系输运性质的玻尔兹曼方程

(Boltzmaan)方法以及用平衡方程方法来解玻尔兹曼方程。

在第三章我们介绍在基于InAs／GaSbff'J--类、断带半导体量子阱中由于电子

和空穴在InAs层和GaSb层间由于吸收光子而发生的带间跃迁所引起的光电导性

质。

在第四章中我们介绍在基于InAs／GaSbZ．类、断带半导体量子阱中的光吸收

性质，这主要是受前一章的启发，我们发现电子和空穴在光场的作用下除了可以

在两个不同的层间发生带间跃迁外，还可以在同一材料层中发生跃迁，这是传统

的半导体量子阱材料所不具有的性质。

在第五章中我们介绍了在基于InAs／GaSb_二类、断带半导体量子阱中由于多

体效应引起的电子能带和空穴能带的杂化效应，这与以往的k．P理论有本质的区

别，从另一个角度阐述了能带杂化和微带隙出现的原因。

第六章给出本论文的总结和下一步工作的展望。
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第二章基本理论方法

第二章 基本理论方法

摘要：本章主要介绍在基于的InAs／GaSb的二类、断带半导体量子

阱(AlSb／II△s／Gasb／AlSb)中电子和空穴的波函数和能级的计算方法，在这里

我们给出直接解SchrSdinger方程得到电子(空穴)的能级和波函数的方法，并将得

到的结果和自恰计算的结果比较。简要介绍解SchrSdinger方程和泊松方程的自恰

计算过程。当载流子在半导体材料中运动时，它总会受到各种各样的散射作用，

在凝聚态物理中比较常见散射过程主要有：晶格的散射即电子一声子散射、电

子一电子散射、以及电子与杂质或缺陷的散射等。材料的许多物理性质比如电

容、电导、热导率以及磁电阻等都与载流子在器件中的散射过程有关。所以输

运问题的研究对器件的设计、性能的测量以及应用有重要的意义，而玻尔兹曼

(Boltzmann)方程是研究输运问题的主要工具之一，而且由不同的散射机制导

致的输运现象也是目前人们研究的热点之一。所以在本节的第二部分介绍研究体

系输运性质的玻尔兹曼方程方法。众所周知，由于玻尔兹曼方程中散射几率的复

杂形式，使得直接求解玻尔兹曼方程存在很大的困难。在此，我们根据所求的物

理量，采用相应形式的平衡方程方法【75，76】来解玻尔兹曼方程。这也是下面两

章研究量子阱中光电性质的理论基础。

§2．1基：：I：mAs／GaSb的--类、断带半导体量子阱中的电子(空穴)的量子

态

§2．1．1解SchrSdinger方程求电子和空穴的能级及波函数

众所周知，要研究体系的物理性质，最重要的是要知道体系中载

流子的量子态，即能谱和波函数以及分布情况。在本节中我们介绍

在灿Sb／IILAs／Gasb／mSb半导体量子阱中，求解电子和空穴的能级和波函数的

方法，并将所得到的结果与自恰计算所得到的结果做对比。

量子阱或者超晶格中的电子和空穴的运动在生长方向(一般取为z方向)受

到限制，其能级是量子化的，而在二维平面内的粒子的运动是自由的，其波函数

为平面波。所以电子和空穴的波函数及能谱可以写为：

I 皿乞(冗)=铭(z)e。kr

{(2-1)
I-磁(七)=(一1)‘器+《．
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基于InAs／Gasb的二类，断带半导体量子阱材料中光电特性的里主爸研究

其中R=(r，z)，r=(z，!／)，s毛是电子(空穴)的子带能级，织(z)是电子(空穴)沿

着z方向的波函数，对电子i=0，对空穴i=1，分别表示电子的能谱开口向上而

空穴的能谱开口向下。

在有效质量近似下电子和空穴沿着生长方向的单粒子Schr甜inger方程：

南以(z)+：箸陋一y(z)1_0， (2-2)

mSb／l幽／GaSb／mSb：量子阱结构如图(1—9)所示，由于AlSb的带隙比较大，所
以对电子和空穴来说，可以将AlSb的势垒层近似的看作无限高，于是电子和

空穴都被限制在两边为无限深的InAs／Gasb量子阱中运动，下面我们分别求

解Schrtklinger方程得到电子和空穴的能级及波函数。

在A1Sb／InAs／OaSb／A1Sb量子阱中，电子处在如图(2—1)(a)所示的势阱中运

动。取InAs的导带底作为能量的零参考点，取AISbl和InAs的界面作为z轴的零

点，Inhs层和GaSb层的交界处的坐标记为a，GaSb层和AlSb层的交界处的坐标记

为b，量子阱中电子所受势垒的分布为：

f oo 饿鼬(州名<0)

晔驴忙
l 00

GhaS山b(uIIDI∞)(a乏嚣 (2-3)
<z<6)

。

msb(w)(z>6)

AlSb IhAS GaSh AISb AISb

q

1

0 0

Ihas GaSb AISb

坨 坨 矿4
●

：

： II 川 IV

●

：

(a)
z

(b) z

图2-1在A1sb／InAs／Gasb／Alsb量子阱中，电子和空穴所受到的限制势的示意图。(a)电子所受到的限

制势，(b)空穴所受到的限制势·

批斗警磐
I

II(2-4)
III

lv
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第二章基本理论方法

其中磅=％芦，砖=绝≮华，其中波函数的系数也，如，岛，玩可以通过归一
化条件来确定。

利用在边界名=0，n，6处波函数及其导数连续的边界条件：

l 协(o)=协j(o) (n)

‰∥Ct／m；i(a)=：蚓era(0)，a)／m；曷 (2-5)
1妒，水)7／m；=锄小)’／m§(c)

卜叫

I 妒III(b)=协v(b) (d)

需要注意的是在上式中波函数一阶导数的连续性条件(c)式，还要除以各自

层中电子的有效质量，这是概率流守恒条件的要求：

j=一杀【矽拳V妒一妒V州(2-6)
由(a)、(b)、(c)和(d)式可以得到电子的能级方程：

‰m5 tan[k2a]+如m§tanh[b(6一o)】=0 (2-7)

超越方程(5—23)没有简单的解析解，在样品生长参数(量子阱的宽度)给定的

情况下，我们可以通过数值的方法得到电子的能级。

而波函数的系数可以通过归一化条件确定：

／ I妒(z)12dz=1． (2-8)

用同样的方法可以求得空穴的能级和波函数，值得注意的是在求空穴的能级

时，为了处理的方便，我们取向下作为空穴能量的正方向，则空穴可以看作在如

m(2—1)(b)的量子阱中运动，并选取GaSb的导带项作为能量的零参考点。

在计算过程中，对AlSb、InAs和GaSb层中，电子和空穴的有效质量及其各层

材料的介电常数分别取为：

其中me是自由电子的质

X．F．Wei(魏相飞)

mi=0．12me

瞒=0．038me_

m§=0．04me

ml=0．98me

m2=0．40me

哟=0．33me

AISb；

InAs；

GoSb；
(二9)

AISb；
、 7

J仃As：

GaSb；

K1=17．76 AISb；

，钇=15．15 InAs；

№=15．69 GaSb；
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基-t-InAs／GaSb的：类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

选取InAs的导带底为零势能参考点，则不同层中导带和价带的位置分别为：

脚凇酬={
2000meV,-300meV

(omeV-450meV)

(960meV,140meV)

2000meV,-300meV

J：

lIj(2-11)
III；

xv,

选取InAs层的导带底作为能量的零参考点电子和空穴的基态能级和第一激

发态能级分别为：ei=32．OmeV，e§=119．9meV，E}=106．3meV，e々=4．2meV。
由电子浓度和空穴浓度的表达式：

I％=∑n筹e(勖一￡磊)(毋一￡完)

{ 。(2-12)
I nh=∑n茄mn e(￡皂一所)(￡：：：一毋)

求得电子和空穴的浓度分别为：死e=1．14×1012 cm～，n_『l=3．10×1011 c'／n一2。

。

I

：．，八《．
m2 ％ ?／： ＼叩．

’

化＼．：‘．少一L 1 0

，一1一 ，r
’ ： -

LIn^．=仃nm 、、 ／ ： ?
一

‰=5 nm
k’

、7 ．二
＼’

． I

-15 -10 -5 0 5

Z(nm)

图2-2基于In缸／Gasb的二类、断带半导体 --f阱AlSb／InAs／GaSb／AISb中，通过解Sch涮inger方
程所得的电子和空穴的基态和第一激发态波函数。其htJInAs层和GaSb]嗟的厚度分别为：己J。A。=17

ilm，工GⅡSb 2 5 ilnl·

相应的波函数的形式如图(2—2)，在图中取InAs层和GaSb层的界面作为坐标的

零点，In灿层和GaSb层的厚度分别为：三hA。=17 nm，LG口舳=5 ilm。实线是电

子和空穴的基态波函数，虚线是电子和空穴的第一激发态波函数，从图上可以看

出，电子和空穴的波函数在界面处有交叠，而且由于GaSb层比较窄，所以空穴

的波函数更局域。
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第二章基本理论方法

图2-3基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中电子和空穴的基态波函数，实线是通过自恰计算

所得的电子和空穴的基态波函数，虚线直接解SchrSdinger方程所得的结果，其中InAs层和GaSb层的厚

度分别为：工JnA5=17 nm，工Gns6=5 nm．

而通过自恰计算所得的电子和空穴的基态波函数如图(2—3)中实线所示，

虚线是直接解SchrSdinger方程得到的电子和空穴的基态波函数。可见，两种方法

得到的基态波函数在ImAs层和GaSb层的界面处符合的非常好，而电子和空穴在

两层之间跃迁的相关性质主要是由ImAs层和GaSb层的界面处波函数的耦合决定

的。只是由于直接解SchrSdinger方程的时候，我们假设A1Sb层的势垒为无限深，

所以在AISb的界面处电子和空穴的波函数迅速的衰减为零，这是由边界条件决定

的。由于在界面处电子和空穴的波函数有交叠，所以电子和空穴都有一定的几率

在两层之间发生隧穿。在某种驱动场(例如电磁场)的作用下，电子和空穴可以

在两层之间发生跃迁，从量子阱的一层跃迁到另一层。而且空穴的位置更局域，

有效质量更大，所以更不容易运动，因此，电子从InAs层跃迁到GaSb层的隧穿

在跃迁过程中起主要作用。我们随后的理论研究发现，正是由于电子和空穴的波

函数在界面处的这种交叠，使得电子和空穴能够在半导体量子阱的两层之间发生

跃迁，从而引起一些独特的而有趣的物理现象。这也是我们研究这种材料中与电

子和空穴在两层之间跃迁有关性质的物理基础。

§2．1．2自恰计算方法

所谓的自恰计算方法就是自恰的解Schrtidinger方程和泊松(Poisson)方程，
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基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

通过求解薛定萼方程得到电子的波函数和能级，而通过解泊松方程给出薛定萼方

程中的势能。而泊松方程与麦克斯韦(Maxwell)方程有关，所以在介绍自恰计

算方法之前，我们首先介绍麦克斯韦方程和泊松方程。

(一)麦克斯韦方程：

麦克斯韦方程由著名的英国科学家J．C．Maxwell于1864年在总结前人工作的

基础上提出的。这组方程给出了电磁场的场矢量与电荷、电流之间的关系。若采

用矢量微分算符，用SI单位制，这组方程是：

I 亏．亩=譬 (1)

{寺二为{23； 协㈣
l 寺×亩=一鬻 ()

r～7

I寺×百=№，+击(4)
其中啻是电场强度，百是磁场强度，朗电流密度，p为电荷密度，c是真空中的光
速，E是材料的介电常数，／Io是真空导磁率。

对大多数半导体器件的理解和分析都要借助于计算器件中的静电势随电荷分

布的变化。电磁理论或者更特别的静电理论可以用来计算这种势，因此在这里我

们有必要介绍一下高斯定理和泊松方程。高斯定理是麦克斯韦方程(2—13)中的

式(1)，它给出了电荷浓度瘌外电场应的关系。在不存在外磁场的作用下，一
维高斯方程为：

_dE一(x)：盟(2-14)
对上式积分可以得到电场和一维电荷分布的关系：

E(x2)一E(x1)；厂疵掣(2-15)
同样，高斯定理也可以推广到三维情况，具有以下形式：v豆(z，可，z)：型 (2．16)

(--)泊松方程：

电场强度豆定义为静电势西的极小值，在一维情况下：

百de(x)=一E(z)
对上式取微分并结合高斯定理可以得到：

d2≯(z)p(x)万一一■■
这就是泊松方程(2—18)在一维情况下的形式。对三维情况，

关系为：

审≯(z，!『，z)=一E(z，Y，名)
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第二章基本理论方法

取微分可得一般形式的泊松方程：

亏2≯(z，!，，名)：一丛墨型．(2-20)
泊松方程给出了电荷分布对电势的影响，后面我们将看到，所谓的自恰计算就

是解泊松方程和Schrfdinger方程，考虑电荷分布对Schr&linger方程中的势能的影

响。二维电子气的电子态一般要通过解SchrSdinger方程以获得波函数和电子的

本征能量，又要通过解泊松方程来得到电子的势能，所以要通过自恰的方法来

解[771。
I ¨ ¨I IV V VI

USb InAs GaSb A Sb GaSb

、|d nd na
n
b nC

111★
m，)★ m3★ n 11· m2★ Na‘

C1 № b K 1 b -

Z

-L 0 W W+AWb W+AWb+AWc

图二4 AISb／InAs／CaSb／AISb／CaSb二．类断带半导体量予阱的结构示意图。其中m；和慨分别是不同层

中的有效质量和静态介电常数，眠和m是背景或者掺杂杂质的浓度，其中将InAs层和GaSb层的界面取

为Z=0。

(三)AISb／InAs／GaSb／AISb／CaSb-"类断带半导体量子阱中的自恰计算方

法：

在这里我们AISb／InAs／CaSb／AlSb／CaSb-"类断带半导体【78】为例来介绍自

恰计算过程。图(2—4)是样品结构示意图以及各种参数。取样品生长的方向

为z方向，在I区(Z<一L)是AISb层，这是为了给电子和空穴提供一个很大的

势垒，而将其限制在阱中，II区(一L<Z<o)是InAs层，III区(o<Z<w)

是GaSb层，如前所述，由于GaSb的价带比InAs的导带要高，所以分别在InAs层

和GaSb层形成了二维电子气和二维空穴气。在IV区(W<Z<W+AWb)是

厚度为△％的AISb层，它的存在是为了给GaSb层中的空穴提供一个势垒。V区
(W+AWb<Z<W+AWb+△职)是GaSb层，它可以给系统提供额外的电
荷。VI区(z>W+AWb+△职)是GaSb层表面的氧化层。自恰计算主要包括一
下几个过程：

(1)在有效质量近似下用已知的材料参数来计算电子和空穴的子带结构。

电子和空穴的能级和波函数由单粒子SchrSdinger方程给出：

【一互而I‘-砑a-+既(z)一￡ni J％i(z)=o (2-21)
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基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

(2)电子和空穴的限制势为：

阢(名)≈UH(Z)+U乞(名)+△忍(z)

我们知道，在自恰计算中往往要考虑交换、关联能，

体量子阱体系中人们还不清楚交换、关联能的泛函形式，

子和空穴的交换势【79，80】。

晚毒(z)=0．0783南阮)】l／3
∥(z)是电子或空穴在生长方向的分布函数。

(3)电子和空穴的Hartree势由泊松方程给出：

爰仡(名)乏％(z)=--ep(名)，
p(名)是沿生长方向的电荷分布：

p(z)=

An(z)

An(z)一Nd

An(z)一％

An(z)+佗口

An(z)+rtb

An(z)+仡c

(2—22)

但是在二类、断带半导

所以在这里仅仅考虑电

(2-23)

(2-24)

jrl：名≤一L一工d

12：一L—Ld<Z≤-L；

II；(2-25)
III；

IV；

矿

其中：An(z)=n。z)一nh(名)，由于体系中的杂质都是局域的， ‘一’表示

施主杂质， ‘+’表示受主杂质。在这里假设了在A1Sb层中(名<一L)有一施

主型杂质，其浓度为Ⅳd，并且认为一个杂质粒子带一个单位的电荷，隧穿长度

为如，在自恰计算中可以确定Ⅳd和玩。因此电子和空穴的薛定萼方程和与泊松

方程通过哈特里(Hatree)势联系在了一起，所以要自恰求解。

(4)载流子的分布情况为：

ni(z)=>：孵I‰(名)Iz， (2-26)
n

其中心是第n个子带上的载流子的浓度，当我们用InAs(GaSb)阱中电子(空穴)

的有效质量来描述电子或者空穴的态密度(DOS)并且将费米能级脚取做一个
常数时，在低温下(T=OK)，职可以写成：

X．F．Wei(魏相飞)
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第二章基本理论方法

其中e(z)是阶梯函数，满足：

l 1 z>0，

e(z)={
【0 z<o

那么在体系中电子和空穴的总浓度为：

150

>

∞E 100

)、

留

罢 50
山

0

ni=∑心，
n

．20 -10 0 10 20

Distance Z(nm)

I I I I

_一 ￡e1
、 一一

￡h0
Uh(Z)

EF
．．0

Ee

矿一Ue(z)、＼ ￡h1

一(b)
I I I l

(2-28)

(2-29)

-20 —15 -1 O ．5 0 5 10

Distance Z(nm)

图2--5(a)导带和价带沿着生长方向的分布．这里考虑了电荷分布对势能的影响，所以能带有弯

曲。(b)电子和空穴的子带能级以及费米能量的位置【78】．

总的说来，自恰计算就是利用一些己知的材料参数(比如电子和空穴的

有效质量、介电常数、导带和价带的带阶(band offsets)等)和样品的生长参数
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．2

．1

O．0

·．1

．．2

1 0

8

6

4

2

0

丛一辈ye，(朱． ／／!，

矿1(Z^／
-
／＼L=1 7 nm

-1 5 —1 0 —5 0 5

Distance Z(nm)

圈2,-6沿着生长方向的两个最低电子带和两个最高空穴带的波函数和电荷分布[781．
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第二章基本理论方法

(InAs和GaSb阱层的厚度以及不同层中背景杂质的浓度等)来解SchrSdinger方程

和Poisson方程，从而得到我们所需要的电子或空穴的量子态，比如电子或空穴的

波函数、子带能量、总的限制势、电子和空穴在不同带中的态密度以及总的态密

度和电荷分布等。需要指出的是：在自恰计算中，取定毋的值作为自恰计算中
的唯一的输入参量。当△职≤50hm时，费米能级钉扎在受主能级毋=砩一110
meV[81]；当△职>50nm时，BE=辟+awc(-2．5×10-4+5×10一J7△舷)，△职在
纳米量级，所以EF—meV，当帽层(cap layer)的厚度比较大时，EF的变化主要

是由于空穴的注入使得能带发生弯曲引起的【781。如图(2—4)，对于样品的生长

参数取为：L=17 nm，W=5 Ilm，AWb=30 m，并且假设背景或杂质的浓度
为：扎d=na=佗6=1015 cm一3，nd=3×1015 cm一3。

§2．2输运理论一玻尔兹曼方程方法

玻尔兹曼方程是研究输运问题的主要工具之一。本论文采用玻尔兹曼方程方

法作为主要的输运理论来研究基于InAs／CaSb的二类、断带半导体量子阱中的电

子和空穴对外加电磁场的响应，所以我们有必要对其基本理论做简要的介绍。

§2．2．1二维电子气中的玻尔兹曼方程

众所周知，为了描述材料中的一个问题，必须要知道载流子在体系中所处的

状态，即要弄清楚在t时刻，每个粒子所处的位置r以及所具有的动量P的概率，

即要知道载流子的统计分布函数f(r，P，t)，它包含了体系中载流子的一些基本信

息。在热平衡情况下，即温度均匀且无外场的作用，电子系统的分布满足费米狄

拉克分布：
1

f0(Ek)2矛器面靠万石， (2-30)

其中EF是体系的费米能或者化学势。由于体系均匀，所以局与位置r和时间t无

关。偏离平衡状态时，非平衡分布函数／(r，k，t)随空间位置和时间变化，电子的

位置r和波矢k可以因为外场的作用或者粒子间散射而改变。

玻尔兹曼方程方法就是用分布函数随着时间的变化来描述电子输运行为的

一个比较常用的方法，用玻尔兹曼方程方法来讨论电导等输运行为时，电子被

看成是一个准经典粒子(波包)【82】’波包在外场作用下的运动是比较自由的。这

是为了使波包具有确定的中心(ko，ro)，波包中所含△k的范围必须小于布里渊

区的线度(1／晶格长度)。由于测不准原理，波包在实空间延伸的范围需远大于元

胞，因此在实际问题中，只能在这个限度内把电子看成准经典粒子。所以在讨

论电导等输运问题时，只有在自由程大于元胞的情况下，才可以把电子看成经
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典粒子，采用玻尔兹曼方程的方法。这个条件对一般金属材料来说是可以满足

的，但是在有些情况下，比如非晶态材料就不一定满足，更一般讨论电导的方

法是利用Kubo—Greenwood公式，在自由程很大的情况，Kubo—Greenwood公式

和玻尔兹曼方程方法的结果一致，Kubo—Greenwood公式首先分析在频率为u的

交变电场作用下的电导盯∞)，然后再讨论u趋向于零时的极限情况，即为直流电

导盯(o)。半经典模型对外电场、磁场用经典的方式处理，对晶格周期场沿用能带

论量子力学的处理方式，具体表述为：每个电子具有确定的位置r和波矢k和能带

指标II。对于给定的晶(k)，在外电场E(r，t)和外磁场B(r，亡)的作用下，位置、波
矢、能带指标随时间的变化满足：

(1)电子总待在同一能带中，忽略带间跃迁的可能性。

(2)电子的速度：÷=vn(k)={IVkEn(k)。

(3)波矢k随时间的变化：hk=一e[E(r，t)+vn(k)×B(r，亡)】。

半经典模型使能带结构与输运性质，即电子对外场的响应相联系，提供了从

能带结构推断输运性质或者从输运性质的测量结果推断能带结构的理论基础。可

见波矢k与外场有关，从而影响能带结构，而位置r取决于能带结构。

k

k

k．dk

r．dr r

图参7在动量空间和位置空间中载流子在(dkdr)范围内的散射情况，箭头表明了载流予散射的方向。

如图(2—7)所示，如果不存在散射，t时亥lJ(r，k)处的电子必定来自t一班时

亥lJ(r—dr，k—dk)处，即：

f(r，k，亡)=／(r—dr，k—dk，t—dO， (2-31)

然而实际上由于散射的存在，dt时间内从(r—dr，k—dk)处出发的电子并不都能到
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达(r，k)处，同样t时刻在r，k)处的电子也不一定都来自(r—dr，k—dk)处。将散射

或者说碰撞引起的分布函数f的改变写出(a，／疣)积l，则分布函数的演化关系为：

f(r，k，t)=，(r—i-dr，k—kdt，t—dt))+(苦)coll， (2-32)

将，(r一亡班，k—kdt，t一出))做泰勒展开保留到dt的线性项有：

箬+童筹+k差一"O仉f、coll，(2-33)
此即电子系统的玻尔兹曼方程。其中左边的前两项称为漂移项，右边的项称为碰

撞项或者散射项，散射项与电子所受到的散射机制有关。

§2．2．2玻尔兹曼方程的平衡方程解法

众所周知，由于散射项(镨)叫l的复杂形式，使得直接解玻尔兹曼方程存在
很大的困难，因此如何绕开直接解玻尔兹曼方程的困难而求得所要讨论的物理量

成了人们迫切需要解决的问题。比较普遍的方法是驰豫时间近似和低场条件下

的平衡方程方法【75，76】。平衡方程方法有非常明确的物理意义，可以给出载流子

的平均浓度(carrier density)、动量浓度(momentum density)以及能量密度(energy

density)。为了计算载流子的总动量，我们要计算动量态被占据的几率，然后对

所有的态求和，则与泛函动量≯(k)有关的物理量可以表示为：

～(r，t)=蠹∑≯(k)，(r，k，t)． (2-34)
。。。’k

适当的选取泛函动量矽(k)，％(r，t)可以表示不同的物理量，比如：

(1)砂(k)=1，净％对应于载流子的浓度，可以得到质量平衡方程(mass-

balance equation)。

(2)≯(k)=k，净佗西对应于载流子的动量密度，可以得到动量平衡方程

(momentum-balance equation)。

(3)妒(k)=E(k)，号％对应于载流子的能量密度，可以得到能量平衡方程

(energy-balance equation)。

为了得到佗西的平衡方程，我们在玻尔兹曼方程(2—33)的两边同时乘

以多(k)／Q并对所有的动量求和得到：

西1冬9LK，瓦Of十孬1辜船)V·Vr，+孬1莓≯(k)(-q)E'Vkf=三；≯(k)筹伽，(2．35)
由于毋(k)与时间无关，所以方程(2—35)中左边的第一项变为：

击∑船)筹=掣(2-36)
在低场条件下可以得到所关心的物理量扎西：

乏掣：一v．F妒+G≯一琊(2-37)
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其中乳是≯的通量，负号表示流入，G西是场的产生率(可以是光生载流子的产生

率或者是雪崩(avalanche generation)产生率等)，凡是复合率。方程(2—36)中

各项的表达式【83】为：

载流子浓度(Density)：～(r，t)三矗Ek≯(k)，(r，k，t)。
流通量(As80ciated flux)：F≯三矗Ek≯(k)V，(r，k，t)。
场产生率(Field generation rate)：

G毋(r，亡)兰-qE· O(k)Vk，(r，k，t)

o

k

散射复合率(Scattering recombination rate)：

嘞(r，。)兰5病6‰(r,t)一佗2(r’亡)】
(Associated out-scattering rate)．"

丽1--E S(k，k，)11一≯(k，)／≯(k)】邵(k) k，

一叫‘1 叭“’7叭“川

系综的驰豫率(EnseⅡlble relation rate)为：<<嘉>>三絮1觜“丽”三]顽丽j群
§2．2．3玻尔兹曼方程中的散射项以及费米黄金规则

我们知道，在玻尔兹曼方程中除了与能带结构以及外场有关的项外，还有一

个非常重要的项即散射项鬟I积l，它与载流子的散射机制以及所加的外场有关，
由图(2—7)可以看出：散射可以改变(增加或者减少)t时刻在态(r'k)处的载流子

的数目，从而改变其分布函数f(r，k，t)。所以由于散射导致ff"Jf(r，k，￡)的静增加率

为散射进来的和散射出去的差，即：

鬻IcDfl=∑Ⅳ(k，，k)f(r7，k，，亡)【1一，(r，k，t)】一∑W(k，k，)，(r，k，t)【l一，(r，，kI，亡)】，
一 k， k，

(2-38)

其中右边的第一项表示由其他所有的态(r’，k’)散射至lJ(r，k)态的散射几率，而第二

项表示由态r，k)散射到其他所有态(r’，()的散射几率，分布函数，(k)表示k态被占

据的几率，而1一．厂(k)表示k态未被占据的几率，所以在这里我们考虑了粒子能级

的简并情况。W(k，k，)是粒子从k态被散射到k，态的散射几率。在非简并情况下，

即，(k)《1，1一f(k)一1，方程(2—38)可以进一步被简化：

鬻伽=∑w(k，，k)，(r7，k，，t)一∑W(k，k，)，(r，k，t)， (2·39)
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至此我们可以看到，散射项是各种散射机制之和，而且与分布函数f(r，k)有关。

这就给解析的求解玻尔兹曼方程带来了困难，所以通常需要做一些近似。研究不

同的散射机制导致的输运行为也成了理论工作者和实验工作者的一项重要的课

题。

至此，在非简并情况下玻尔兹曼方程(2—33)可以重新写为：

—Of(面r,k一,t)：一v(k)．Vf(r,k,t)一F．Vk，(r，k，亡)+∑【w(k，，k)f(e，kt,t)一W(k，k，)m，k,t)】．一 k7

(2-40)

通常散射率W(k，kI)由费米黄金规则给出(Feimi’s-Golden rule)，所以在这里

我们有必要对费米黄金规则做简要的介绍。

假设系统的哈密顿量为凰，假设系统受到一个很小的外力R(亡)的作用，则

系统的总哈密顿量为：

H=Ho+B最(t)=Ho+H (2-41)

其中B是体系中的载流子与外力的相互作用算符，日’是外力产生的微扰哈密顿

量。一般说来，外力会导致载流子在不同的本征态之间的跃迁。我们假设初

态li>，能量为鼠，末态I，>，能量为毋，并假设EI>局。如图(2—8)所示，当

载流子从外场获得的能量鼬满足：EI=岛+鼬时就会发生载流子在两个态之间

的跃迁。而跃迁率可以由费米黄金规则给出：

睨，，(山)=等l<，|日，li>126(岛一岛士鼬) (2-42)

●

E．
I

图2-8左图是载流子从k态散射到k’态的示意图，其中阴影部分为数射区；右图是相应的能黄跃迁过

程。实线给出从k态散射到k7态的情况，虚线是其逆过程。

其具体的推导过程可以见一般的量子力学教材【叫。其中6(研一最4-鼬)要求
在散射过程中能量要守恒。所以只要确定了载流子所受到的散射机制导致的跃迁
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矩阵元就可以得到其散射几率，结合玻尔兹曼方程的输运理论就可以得到电导等

与输运相关的物理量。

§2．3本章小结

在本章中我们介绍了本论文中所用到的一些基本理论，包括基

于InAs／GaSb的二类断带半导体量子阱中能带和波函数的自恰计算方法，以

及用来研究输运问题的玻尔兹曼方程方法，并介绍了与之相关的描述载流子散射

(跃迁)率的费米黄金规则。由于散射率和分布函数的复杂形式，导致解析的求

解玻尔兹曼方程有很大的难度，在这里我们给出了在低场条件下求解玻尔兹曼方

程的平衡方程方法。这也是我们下面研究在基于InAs／GaSb的二类断带半导体量

子阱中的载流子对外加辐射场的相互作用的理论基础。
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第三章 基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的

亚太赫兹光电导特性的研究

摘要：本章主要从理论上研究了基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子

阱(AlSb／InAs／GaSb／AISb)体系在沿着样品生长方向线性极化的光场的作用下，由

于电子和空穴吸收光子而在InAs和GaSb两层之间发生跃迁，沿着生长方向产生

的亚太赫兹光电导的特性。研究发现光电导产生的物理原因是由于电子和空穴的

波函数在生长方向有交叠，使得电子和空穴可以吸收一定能量的光子从量子阱的

一层跃迁到另一层，从而在生长方向产生光电导。我们的理论研究发现，光电导

的峰值落在亚太赫兹，因此该理论研究为这种量子阱系统做为工作在亚太赫兹波

段的光电器件提供了理论基础。我们知道，电子器件的工作温度也是人们特别关

注的问题，因为只有能够在室温甚至更高的温度下工作的电子器件才会对人们的

生产生活产生重大的影响，所以我们研究了这种体系对温度的响应情况，发现在

低温下器件的性能较好，但是温度升高对器件的性能影响并不是非常明显，而且

随着温度的升高，峰的位置发生向低频方向移动(红移)。所有这些性质都表

明：基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱体系可以用来做亚太赫兹光电器

件，而且可以在一个比较大的温度范围内工作。

§3．0．1引言

进入2000年代，太赫兹(TeraHertz，THz)波段(300GHz IOTHz)和THz应用引起

科技界的广泛关注，形成一股THz技术热潮，与THz有关的科技成果不断涌现，

例如：(1)晶体管截止频率接近1 THz，工作频率高速100 GHz的集成电路完成实

验芯片；(2)低压差分的串行数据传输率达至U300 Cb／s；(3)PC芯片组成的并行阵

列计算机速度10 TFLOP(floating point operations per second每秒所执行的浮点运

算次数)；(4)数据率300GHz的亚毫米波实验收发装置完成；(5)多路复用光纤网数

据传输速度运行600 Gb／s；(6)第一台商品远红外波谱仪进入THz波段。

THz波段低端连接毫米波，高端进入远红外，显然低端振荡源容易从电子器

件产生，高端辐射源可借助光子器件产生。最常用的激光介质有固相、气相和

液相，固相的半导体激光器的工艺虽然复杂，但电路结构简单，施加直流电流

至发光阈值即产生相干激光束，而且能量效率最高可到60％，遥遥领先于其它

类型的激光器。可惜半导体激光器最多只能产生远红外光束，未能进入THz波段

的高端，目前还没有由半导体激光器直接产生THz波的辐射源。然而，P型Ge(P．
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Ge)材料的半导体激光器在液氦的低温和置于外部电／磁场作用下，能够产生<10

mm的远红外辐射，但在长时间只有不大的进展。直至在THz应用的推动下，近

年取得突破，对远红外半导体激光器材料生长过程进行控制，形成特定的量子级

联使发射波长进入2 10 THz，故称为量子级联激激光器(QCL)。THz波段的量子级

联激光器在4K的液体He下运行并不方便，可望继续改进设计提高工作温度和输

出功率，例如提高到液体空气下运行，甚至室温下运行。专家认为，THz波段量

子级联激光器是潜在的重要辐射源。

当前，THz技术已打开上至空间，下至地面，巨大至机场货物的安检、微小

至动物细胞分析的应用大门。随着THz辐射源的性能不断升级，THz应用越来越

广泛。

半导体量子阱材料独特的能带结构使得这种材料比体材料有更加优越的光

电性质，这也是人们对半导体量子阱材料的光电性质进行广泛研究的原因之一。

随着半导体技术和制备工艺的进步p”⋯，使得制备更小、性能更好的器件称为可

能，使得人们可以制备之前理论上提出的一些量子阱、超晶格、纳米线、量子

点等低维体系。因此技术的发展使得科研工作者有了更大的想象空间，同时，

人们对性能更好的器件材料的探索也更加的迫切。在第一章里我们提到过，人

们之所以对基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料感兴趣主要是因为这

种材料的特殊的能带结构。即：GaSb的价带顶比InAs的导带底还要高，因此在

低温下GaSb价带中的电子会转移至UIaAs的导带上，于是在InAs层形成一个二维

电子气(2DEG)，而在GaSb层中会形成一个二维空穴气(2DHG)，而二维电

子气和二维空穴气在空间上是分离的。自从1987年这种材料从试验室制备成功以

来惮驯，人们对基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱体系作为电学以及光电

器件的可行性提出了很多的设想，并且在某些领域取得了一定的进展。比如今年

来人们对这种体系在光电器件方面的应用取得了很大的进展，已经将这种量子阱

材料成功的制备了高性能的远红外光电二极管州、负光电导器件ph删等。最近，

人们又在用InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料作为激光器一1和光电探测

器岬’方面取得了突破。所有这些工作都表明，由于基于InAs／GaSb的二类、断带

半导体量子阱及其超晶格材料独特的能带特征，在作为新型的光电器件方面具有

非常光明的前景和独特的优势。

在本章的工作中，我们也是利用这种材料的独特的能带结构，研究了体

系中，由于电子和空穴吸收光子在InAs层和GaSb层之间跃迁所引起的光电导特

性，并研究了光电导对温度的依赖关系，揭示了光电导产生的物理原因。
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§3．1理论方法

§3．1．1 电子与电磁波的相互作用

光与物质存在电磁相互作用，这种相互作用不仅决定着光在物质中的传

播，还决定了光被物质的吸收或者发射。所以光和物质的相互作用存在两个方面

的内容：一个是光在物质中的传播，这主要是光波动性的表现，另一个是光与物

质的相互作用，涉及光与物质中的原子和电子相互作用的精细过程，主要与光的

粒子性有关。在这里我们介绍光场与物质相互作用的量子力学理论，也可以称之

为半经典理论，其物理图象是：用量子力学的语言来描述原子及原子中的各层电

子在外加的经典电磁场强迫振动下发生能级间的量子跃迁，与此同时发射或吸收

光子。其实质是用量子力学的语言来描述物质中的原子、分子和电子，而对光场

仍然采用经典的电磁波来描述。

按照半经典理论，电子和电磁场组成的体系的哈密顿量为：

I H=芝瓦1(p—eA)2+y(r)一e≯

{(3-i)
I A(r，t)=Aocos(k·r—wt)

其中me、P、一e、y(r)分别是电子的质量、动量、电荷和所受到的晶体场的周期

势，A(r，t)和砂分别是电磁场的矢量势和标量势。他们和电磁场的电场分量和磁

场分量的关系为：

I E=一筹一V≯(n)

t B：v×A 。6)

(3-2)

从上式(o)可以看出电场E的特性与一般静电场不同，它一方面受到电荷的激发，

另一方面也受到变化磁场的激发，后者所激发的电场是有旋的，因此一般情况

下电场是有源和有旋的场。从上式(6)可以看出矢势A的物理意义是：在任一时

刻A沿着任一闭合回路的线积分等于该时刻通过回路内的磁通量。用矢势A和标

势≯描述电磁场不是唯--的191]，即给定E和B并不对应唯一的A和≯。对矢势A加

上一个任意函数的梯度，结果不影响B。而这加在A上的梯度部分又可以从V咖中

除去，也不影响E。假设妒是任意的与时间和空间位置有关的函数，作变换：

{A_A’，=A+二仍 。孓3，

【≯_∥=≯一鬻
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则：

{ V×√，=V×A=B’ 。3．4，

【一V∥一分=一V≯一筹=E
可见(A’，∥)和(A，≯)描述同一个电磁场，变换(3—3)称为规范变换，每一

组(A，≯)称为一种规范。用势来描述电磁场时，客观规律和势的特殊的规范选择

无关，当势作规范变换时，所有的物理量和物理规律保持不变，这种不变性称为

规范不变性。从数学上来说，规范变换自由度的存在是由于在定义势时只给出了

矢势A的旋度，而没有给出矢势A的散度。而仅仅由矢量场的旋度不足以确定这

个矢量场，为了确定矢量场A必须给定它的散度。电磁场E和B本身对A的散度

没有任何限制。因此，为了确定矢量势A我们可以取其散度V．A为任意值。每一

种选择就对应一种规范，采用适当的规范条件可以使得基本方程和计算简化，而

且物理意义也比较明显。从计算方面考虑，在不同的问题中可以采用不同的规

范。应用最广的是库仑规范和洛仑兹规范，下面分别对两种规范做介绍。

(1)库仑规范：V．A=0

在这种规范下A为无源场，因此电场为：

E：一v≯一筹， (孓5)

式中第一项一V砂是无旋场(纵场)，第二项一筹是无源场(横场)。这种规范的
特点是E的纵场部分完全由≯描述，而横场部分由A描述，一警对应于感应电场。

(2)洛仑兹规范：V．A+击雾=0采用这种规范时，势的基本方程化为特
别简单的对称形式一达朗贝尔方程，物理意义也非常明显，在基本理论研究和解

决实际辐射问题中特别方便。

在本论文我们处理电子和空穴与光场的作用时，采用库仑规范并且取标量

场为零，即：

J玑A—o， (孓6)
【 ≯=0

。

§3．1．2光电导的计算

在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料(AISb／InAs／GaSb／AISb)中

存在两种载流子，即电子和空穴。当在该量子阱材料中加上一个沿着样品生长方

向线性极化的光场时，既存在电子一光子相互作用，又存在空穴一光子相互作

用，则体系的哈密顿量可以写为：

日=日e+Hh+以一o+Hh—o (3-7)
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其中日e=p2／2m：+巩(％)，Hh=一p乏／2m￡+Uh(zh)分别是电子和空穴的单粒子哈
密顿量，势能的零参考点取在InAs层的导带底，Pi=p霸i，Py，i，P名，i)，(i=e，^)，分

别表示电子和空穴的动量。凡=(ri，旎)=(Xi，玑，磊)，分别是电子和空穴的位置坐

标，m：『是电子或空穴的有效质量，阢(忍)是电子或者空穴所受到的限制势，在方

程(3—7)中，电子或空穴与光子的相互作用哈密顿量为：

皿一o=-I-杀,A·Pi (3-8)

其中“士"分别表示电子和空穴与沿着生长方向线性极化的光场的相互作

用，A是电磁辐射场的电磁矢势。在这里我们没有考虑电子和空穴或者同种载流

子之间的库仑相互作用，这主要是因为在该体系中，由于电子和空穴的波函数的

交叠比较小，导致电子和空穴之间的库仑相互作用比较弱，电子和空穴间的相互

作用(激子效应)可以忽略。

量子阱中运动的电子和空穴的特征是：在二维平面内做自由运动，而

沿着阱的生长方向的运动受到限制，而沿着生长方向的运动的波函数和

能级可以通过解Schrfdinger方程得到。于是关于电子和空穴的单粒子哈密顿

量也和风的Schrfdinger方程可以分别得到解析的求解，于是可以得到电子和空
穴的波函数及相应的能谱。

I le>=eik．r％e(％)

{(3-9)
¨h>=eik'r妒hn(zh)

ri是电子或空穴在二维平面内的坐标，织(忍)是电子或空穴沿着生长方向的波函
数。

相应的能谱为：

f磁(k)=器+《
{(3-10)
【磁(k)=一器+姥，

k=(‰，b)是电子或空穴在二维平面内运动的波矢，￡乞是电子或者空穴由于在
生长方向上的运动受到限制而产生的分立的量子化能级，和波函数织(魂)一起

SchrSdinger方程求得。于是这个关于也和玩的二体问题的波函数Ie，h>可以写

成分离变量的形式：le，h>=Ie>Ih>。具体求解电子和空穴波函数以及能级的

方法我们在第二章已经讨论过，可以通过直接求解SchrSdinger方程得到，更精确

的做法是用自恰求解SchrSdinger方程和Poisson方程的方法来得到电子和空穴的能

级和波函数以及限制势的分布。t青b2[7s-s01。

有了电子和空穴的能谱和波函数以及电子或空穴与光场相互作用的哈密顿
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量《一。，我们就可以通过费米黄金规则(Fermi’s-Golden rule)来确定电子或空穴
从i层的量子态k跃迁到j层的态k，的跃迁几率。费米黄金规则是量子力学中的一个

非常重要的工具之一，它给出了粒子在微扰作用下从一个态跃迁到另一个态的跃

迁几率的一般公式。而粒子受到的散射的方式或者说散射机制有很多种，这也决

定了散射几率的不同形式，在凝聚态物理中电子所受到的散射主要有：

(1)电子一杂质散射，这种散射主要是将电子或空穴从一个Bloch态散射到

另一个Bloch态，而在散射过程中只改变电子或空穴的动量而不改变其能量，电

子一杂质散射在低温下对电子的电导影响比较大。

(2)电子一声子散射，在这种散射过程中既改变电子的能量又改变电子的

动量，在温度比较高时，由于晶格振动比较剧烈，所以对电子的散射比较强。

(3)电子一光子散射，这种过程可以看作是电子振荡与光子的相互作用，

与声子类似，在散射过程中既可以吸收光子又可以发射光子，这种散射只改变电

子的能量而不改变其动量。

总的来说，在散射过程中要求总动量和总能量守恒，但从上面三种散射情

况来看，我们发现散射前后电子的动量和能量的变换情况不同，这主要是由于电

子所受到的散射势的情况不同引起的。散射势大概可以分为以下两大类：

(I)散射势与时间无关，或者说不随时间变换，例如电子一杂质散射中电

子感受到的杂质势，在这种情况下散射前后电子的能量不变。

(II)散射势随时间变化，比如随时间振荡u(t)一cos(wqt)，比如电子一声子

或电子一光子散射，在这种情况下电子的能量变化为土hWq，“-4-"分别对应于声

子或光子的吸收和发射。

费米黄金规则的具体推导在量子力学Is4]教科书上已经讲的非常详细，在这

里我们不准备赘述。其具体形式为：

wii=-“E。Iu，i126(￡，一ei) (3-11)

其中U，i是散射势，由电子所受到的散射机制决定，一般具有比较复杂的形

式。岛和￡，分别是初态和末态的能量本征值，6函数给出能量守恒条件。

在本章中，我们研究电子和空穴与光场的相互作用，光场的电场矢量部分

我们取为：

E(r，t)=EoeK—q‘rM) p12)

其中q是光子的波矢。我们知道光场是电磁波，还具有磁场分量，但在一般的材

料中磁场部分的贡献很小，可以忽略。我们采用库仑规范下的矢势来描述电磁场

即：E=-OA／Ot，则：A=一Eo～e。(一qf+讲)。
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在光场作用下电子(电荷为一e)的SchrSdinger方程可以写为：

坠型妒鳓喾，(3-13)2m* 7 ⋯况’
在这里我们已经将晶格周期势对电子的影响考虑在了电子的有效质量m：中。将
方程左边展开得：

H=凰+《一。，(3-14)

其中：

{《-D-焘(HA0．=-⋯f--P+P。．A)+eA2， (w5)
I《一。=焘(A． ·A)+ 2，

V“7

其中A2项是电磁场的二阶分量，当电磁场比较弱时，可以忽略，只保留A的线

性项这也就是所谓的线性理论。P．A项中将P用算符表示一ihV，作用在波函数上

为：

P·A妒=一ihV·(A妒)=一t危【(V·A)妒+A·(V妒)】，(3-m)

在库仑规范下：V·A=0，所以有P．A=A．P，所以电子与光场的微扰哈密顿量

可以写成：

碰一o 2素小P 2去跏P，(a-lr)
值得注意的是E0·P=一t危(瑶岳+E。y两0+瑞z砺O)。在这里我们取的电场是沿着z方
向线性极化的蟛=Eo，所以电子和空穴与光场的相互作用哈密顿量为：

《-o-士篙舯．r州’，(3-18)
由于在这里我们只考虑电子和空穴吸收光子的过程，所以没有包含其共厄项，即

发射光子的过程。光子的动量可以忽略，所以电子和空穴与光场的相互作用哈密

顿量可以进一步化简：

Hi’-o+篙∥，(3-19)0 4-H三孑e枷，
在此哈密顿量作用下，通过费米黄金规则来求电子或空穴从一个态跃迁到另一个

态的跃迁概率％(k，k’)=％(k)气．k，

％(k)=警(笔导)2[Xij]25[Ein(k)一《，(k)+鼬】， p20)

其中岛和u分别是电磁场的强度和频率，翰=fdz皖*(z)d妒in(z)／dz，是与z方向的
波函数有关的量，从图(3—1)我们可以看到，虽然波函数的耦合比较小，但波

函数的微分嗽(名)／如可以是一个比较大的值，所以总体上说．砀是一个比较大的
量，也正是因为这个量的存在使得电子和空穴可以通过吸收光子在两层之间发生

跃迁。值得指出的是，我们采用半经典的方法来处理电磁场与电子和空穴相互作
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用，即用量子力学的语言来描述电子和空穴的量子态，而仍用经典的电磁理论来

描述电磁场，所以在这个过程中，我们只考虑了单个光子的吸收，多光子吸收需

要完全用量子力学的方法来处理，而在辐射场比较弱时，只有单光子吸收是可能

的跃迁通道，所以在这里我们的方法是适用的。

Z(nm)

图3_1 电子和空穴的基态波函数沿着牛长方向的分布，hAs层和GaSb层的厚度如图中所示，在这里我

们将InAs层和GaSb层的界面选在名=0处．

我们用半经典的玻尔兹曼方程方法来研究基于InAs／GaSb的二类、断带半导

体量子阱在沿着Z方向线性极化的光场的作用下的输运性质。我们知道电子或空

穴吸收或发射光子的跃迁性质与其能带占据情况有非常重要的关系。在这里我们

考虑只有最低的电子带和最高的空穴带分别被电子和重空穴所占据的情况。对于

电子或空穴吸收光子的跃迁过程是一个非平衡过程，电子或空穴的分布函数随时

间变化。电子或空穴从i层跃迁到j层时，时间依赖的玻尔兹曼方程可以写为：

=掣=gs∑k,【乃{(k。，k，t)一％(k，k’，亡)】+gsEk'[Fii(k。，k，t)一Rl(k，kJ，亡)】，(3-21)
其中％(k，0，t)】=fi(k，t)【1一fj(k’，t)]mj(k，k。)，^(k，t)是电子或者空穴的动量分
布函数，在这里我们没有考虑电子的自旋所以引入98=2作为自旋简并指标。在

方程(3—21)中只，(k，k’，t)】对应于电子或空穴在带间的跃迁，而Ri(k，(，亡)】对应

于电子或空穴在同一带内的跃迁，而我们知道电子或空穴吸收或发射光子的跃迁

过程中电子和空穴的动量不发生改变，所以同一带内的跃迁对电子或空穴的分布

没有影响。通过前面关于玻尔兹曼方程的讨论我们知道：由于分布函数fi(k，t)是

波矢k和时间t的函数，当对时间求导时，应该有两项：
i)fi(k，t) a^．a^Ok ，。nn、

—瓦一2—0t十一Ok面’ L“z，况
’

况’ 、v一7
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需要注意的是我们将电磁场对电子和空穴的影响已经包含在了电子和空穴的分布

函数和跃迁几率里面，所以为了避免重复计算，在玻尔兹曼方程的左边没有出现

力学项(式(3—22)中的第二项)。

由于散射几率Wij(k，k’)的复杂形式，导致玻尔兹曼方程(3—21)没有简单

的解析解，必须近似求解玻尔兹曼方程，传统的做法是对方程(3—21)做驰豫

近似『82】，引入电子的寿命丁来求得与输运相关的性质，比如电导率等。当然我们

解玻尔兹曼方程的最终目的还是要得到我们所感兴趣的物理量，如果能够避开直

接解玻尔兹曼方程的繁杂过程而得到所感兴趣的物理量那将是一个非常好的方

法。雷啸霖【75，76】等人提出的平衡方程方法很好的解决了这个问题并且在输运问

题方面得到了广泛的应用，在这里我们从玻尔兹曼方程(3—21)出发得到所谓

的质量平衡方程(mass--balance equation)。具体的做法是在方程(3—21)的两

边同时乘以98∑k。下面我们以电子的分布函数为例来说明具体的过程。

g,Z Ofe⋯(k,t)．=92Ek,k,[Fhe(k'，k，t)一Feh(k，k，，t)]-Jr-q2∑k,k'IF,。(k’，k，亡)一如(k，k，，吼
k’’。

(3-23)

由于∑kfi(k，t)=Q(t)，而且从方程(3—23)左边的第二项中可以看出，由

于k’k’是哑指标可以互换，则同一带内的跃迁相互抵消，即不引起电子数的变

化，只有带间跃迁才改变电子数或空穴数，从而对光电导有贡献。并且利用电子

浓度和分布函数的关系：ne(t)=gs∑kfe(k，亡)和ne(t)=gs∑kA(k，亡)得到：

—dQ—je-(t)：—dQ—jh-(t)：一Q^O)入^e—Qe(t)凡^，(3-24)一=一=一1．，L●ZI^L一一●．，．I五I^．L．m m o，●、，⋯”⋯⋯
其中Qe(亡)和Qh(t)分别是电子和空穴的电荷数，满足：Q。(t)=e几e(￡)S，Qh(t)=

一enh(￡)S，S是二维平面的面积，也是样品受光照射的面积。从方程(3—24)可

以得到总电荷守恒条件：d[Qe(亡)一Qh(t)]／dt=0。九j是从i层跃迁到j层的散射率，

我们定义入如=AE和A抛=k分别为电子的发射率和俘获率，则：

l b=佗4。Ek',k A(k，t)【l—fh(k'，t)]Weh(k'k。)

{ ， ，(3-25)
【如=磊4∑k，．kfh(k，t)【1一厶(kI，t)lW施(k，k‘)，

从式(3—25)可以看出电子的发射率和俘获率与分布函数和散射几率有关，而

电子的分布函数是与时间有关的物理量，这主要是因为电磁场的存在会影响电子

和空穴的分布，从而使其达到一个非平衡状态。而分布函数随时间的演化是一

个非常复杂或者未知的关系，所以我们处理电子的发射率和俘获率时，近似地

用电子和空穴在稳态的能量分布函数分别代替其与时间相关的动量分布函数，

且lJA(k，t)竺厶(墙(k))，厶(k，t)竺Yh(磅(k))，其中五(z)=万习南石耵是电子或空穴
的费米狄拉克分布函数，这个近似在电磁场比较弱的情况下是适用的。在此近似

X．F．W西(魏相飞) 第41页，共94页 weixfei2008@163．corn



基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

下电子的发射率和俘获率可以写为：

I As 2石4∑k，'k厶(蟛(k))【1一^(磁(k))】职，l(k，()
{ ，(3-26)
【b=磊4∑k，．k^(磁(k))【1一厶(墙(k))】％(k，kJ)，

并且将1"1e和rth也取作与时间无关的量，那么电子的发射率和俘获率也与时间无

关。根据电流的定义：I=dQ,I／班，由方程(3—24)可得：

，@)：一—dQ．Fe(t)：Q。@)AE+Qh@)入D，(3-27)
在频率为u的电磁场6K=％e诎的驱动下，量子阱中的电子数Qe(t)是运动的

电荷数6Q(￡)和被激发的电荷数的差：
tt

Q。(t)=6Qe(亡)一／dtI(t)， (3-28)

当驱动场比较弱的时候，我们可以用线性响应来描述电荷和驱动场的关系：

l 6Qe(t)=砸K=K％e训

{ (弛9)
I I(t)=如e姒，

其中电荷和电压的比例系数仡为：

K=等=掣=2eSZk鬻， cⅫ，
我们假设电磁场只影响体系的费米面，在线性响应下：

am／oyt=e， (3-31)

相应的圪为：

K2器∑k五(E：5(k))【1一，e(瑶(k))】，(3-32)
这个结果表明电子或空穴的发射或者俘获主要是通过费米面附近的载流子的跃迁

发生，这主要是因为费米面附近的电子或空穴更容易被激发。

将方程(3—2s)、 (3—29)代入方程(3—27)得到回路中的电流为：

z(t)=(K％eⅢ一／I(t)dt)AE+Qh(t)Ac， (3-33)

方程(3—33)两边同时对时间t求导得到：

i(t)=(讥，K％e谢一J0))入E+电危(t)入c， (3-34)

在平衡条件下总的电荷数应该守恒，即电子和空穴电荷的变化量应该相等。

注意到在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中，电子数和空穴

数的增减情况一致，即电子数增加，空穴数也增加，反之亦然。所以我们

有：Q五◇)=晚(￡)；一，(亡)，在此条件下方程(3—34)可以有解析解。利用电导
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的定义：G=So／Vo得到：

I G=忘i+r,。wAGA而E

{ ，、(3-35)
【G=mG=砺岩弹静·

从方程(3—35)可以看出电导与电子的发射率和俘获率有重要的依赖关系，所

以只要求得电子的发射率和俘获率就可以得到电导的一些信息，比如对电磁场频

率的依赖关系和对温度的依赖关系等。所以我们的主要任务就是通过已经用费米

狄拉克分布函数作为电子和空穴的能量分布函数来定义的电子发射率和俘获率

(式3—26)，将对k的求和化积分并利用费米黄金规则给出的电子和空穴的散射

率Wij(k)悯数的性质可以解析的求得电子的发射率和俘获率：
f妇=c则T／Ie堂ne，讹'x批一／hCx；)]
{(3-36)
【施=c萼攀^(茁于)【1一^(zi)】

其中c=4(eEo)2／【，iu2(m：+mZ)】，母=(m：s5+mZ醯土m；壳u)，^(z)=【e@一勖)／br+
1】_1，EF是体系的费米面，由方程(3—32)可以求得K=啭e2s厶(￡8)／(7r舻)。

至此，我们从玻尔兹曼方程出发，用平衡方程的方法求解玻尔兹曼方程，

得到了在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的电子与电磁场相互作

用，吸收光子从InAs层跃迁到GaSb层而在体系中产生的光电导。值得指出的

是，由于我们的体系存在两种载流子一电子和空穴，所以空穴也可以吸收光子

从GaSb层跃迁至iJInAs层从而产生和电子跃迁方向相同的光电导，其表达式与式

(3—35)类似，但我们的理论研究发现由空穴引起的光电导比由于电子跃迁引

起的光电导要小很多，这主要是因为空穴的有效质量比较大，不容易发生跃迁或

者说跃迁几率很小，所以对光电导的贡献很小。

§3．2数值结果和讨论

在本章的工作中，我们研究了在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱

中的光电性质，这种材料早在1987年首次从实验上制备成功，在我们的理论研究

中，我们采用Folkes『92]及其合作制最近成功制备的样品参数，即InAs和GaSb层

的厚度分别为：LhA。=17 nm，LG口舶=5 Ilm，电子和空穴沿着z方向的波函数

以及子带能级通过自恰解Schr&linger方程和泊松(Poisson)方程【78】给出。电子

和空穴的SchrSdinger方程是通过哈特里(Hartree)势与泊松方程联系起来的。利

用InAs和GaSb层的样品参数比如层的厚度、各层中电子和空穴的有效质量、各

层的介电常数以及导带和价带的带阶(band offsets)等，在这里我们取InAs层的
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{裘曼凳 阳力

图3-2 自恰计算得到的电子和空穴的浓度沿着生长方向的分布，InA8层和GaSb层的厚度如图中所示，

在这里我们将InAs层和GaSb层的界面取为名=0。

在这里我们只考虑电子和空穴的基态，即只有最低的电子态和最高的空穴

态分别被电子和空穴占据。图(3—1)和图(3—2)分别是用自恰计算得到的电

子和空穴的波函数以及电荷分布，从我们的理论结果可以看出电子和空穴的分布

有以下几个特点：

(1)在InAs和GaSb的界面处电子和空穴的波函数有交叠，这种交叠对电子

和空穴能在两层间跃迁起着重要作用。

(2)从图(3—2)可以看出电子和空穴分别局域在InAs层和GaSb层。

(3)空穴的浓度比电子的浓度低，而且更局域，这主要是由于GaSb层的厚

度比InAs层薄，从而将空穴限制在一个更局域的范围内。因此电子和空穴的交叠

主要是InAs层中的电子遂穿至UGaSb层。

我们的理论研究发现当基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱在线性极
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第三章基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的亚太赫兹光电导特性的研究

∞(THz)

图3．3当辐射场的强度至％取定值时，回路中的光电导在不同的温度T下随着辐射场频率“，的变化关系，

其中InAs层和Gasb层的厚度分别取为工f。A。=17 nm，和工G。舶=5 nm，Go=e2／危。

化的电磁场的作用下会产生电子跃迁，其物理过程是电子或空穴吸收光子获得

一定的能量，从量子阱的一层转移到另一层从而在体系中产生光电导，从能级

情况来看就是电子或空穴吸收光子跃迁到能量更高的态上去，所以光吸收伴随

着电子的跃迁。这个过程对应于电子一空穴对的产生和复合，因此也对应于电

荷在量子阱中的转移。由于光场是一个周期性变化的辐射场一e诎，所以如果

在光场的前半个周期形成电子一空穴对，那么在后半个周期将会湮灭一个电子

一空穴对，而对应于前一种情况，不同层中的电荷数会增加，而对于后一种过

程，不同层中的电荷数会减少。这是与一般的半导体量子阱中相似的地方，我们

知道在传统的半导体量子阱中，电子和空穴在同一层中导带中电子数的增加对

应于价带中空穴数的增加，反之亦然。只是在InAs／GaSb的二类、断带半导体量

子阱中，电子和空穴分别在两种不同的材料层中，电子一空穴对的形成和符合

对应于电子和空穴在两层间的转移，因此在不同的材料层中可以形成层间的电

流。图(3—3)给出的是在一定的辐射场强度玩下，回路中的光电导在不同温度

下随着辐射场频率的变化关系。从图中我们可以看到光电导在亚太赫兹(一0．1

THz)频率范围出现了非常强的峰值，这表明当辐射场的频率在亚太赫兹区时，

器件中可以观测到非常强的光电导信号，或者通过亚太赫兹频率的电磁场在器

件中激发光电流。随着温度的升高，光电导的峰值会变小并且峰的位置会向能
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基于InA8／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

量低的方向移动(红移)，所以在低温下可以比较明显的探测到这种光电导信

号。为了更好的了解光电导对温度的依赖关系，我们在图(3—4)中给出在辐

射场强度一定的条件下(Eo=10 Vcm_1)，光电导在不同的频率下随温度的变

化关系。在这里我们可以看出如果给定的辐射场的频率大于其峰值所对应的频

率％(如，图(3—4)中给出的u=o．15 THz，和u=0．20 THz)，光电导随着温

度的升高而减小；当给定的辐射场的频率小于其峰值所对应的频率％时(如图

(3—4)中给出的u=o．10 THz，和u=0．08 THz)，光电导随着温度的升高先

升高(如图(3—4)中的u=o．10 THz)，或者先升高再下降(如图(3—4)中

的u=o．08 THz)。这主要是由于我们选定的辐射场的频率落在其对应的峰值的

左侧(u<％)和右侧(u>岫)决定的。

o

o
’、

o

T(K)

图3-4当辐射场的强度上％取定值时，回路中的光电导在不同的辐射场频率u下随着温度T的变化关系，

其中IIlAs层和GaSb层的厚度分别取为LhA，=17砌，和LG。sb=5咖，Go=e2／h。

在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中由于InAs层的导带和GaSb层

的价带都分别被电子和空穴占据，而且空穴子带的能级比电子子带的能级高，其

能谱有交叠(如图(3—5)，所以对于电子或空穴吸收光子从低能级从能量低的

态跃迁到能量高的态会比传统的半导体量子阱多出一些新的通道(如图(3—5)

中的通道1、2、3、4)。我们知道在传统的半导体量子阱中光吸收跃迁过程是

价带中的电子吸收光子获得一定的能量，穿过带隙进入导带的过程”1。而在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中电子或空穴由于吸收光子而发生的

X．F．W．ei(魏相飞) 第46页，共94页 weixfei2008@163．com



第三章基于InA8／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的亚太赫兹光电导特性的研究

光跃迁过程与非掺杂的传统的半导体量子阱中光吸收跃迁过程非常不同，电子

和空穴可以通过如图(3—5)中所示的通道发生跃迁。在波矢k比较小时(如图

(3—5)中的1和2通道)，InAs层中的电子可以吸收一定能量的光子从占据态跃

迁到Gasb层的非占据态，这个过程对应于电子的激发。而在波矢k比较大时(如

图(3—5)中的3和4通道)，GaSb层中的空穴也可以吸收光子获得一定的能量从

占据态跃迁至1]InAs层中的非空穴占据态，这对应于空穴的激发或者说是电子的俘

获。所有这些光遂穿过程都对电子的激发和俘获有贡献，对应于电荷在不同的层

间的转移。于是，虽然在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中电子和空

穴的波函数在界面处的耦合不像传统的半导体量子阱材料中那样强，依然可以在

体系中观测到比较强的光电流。

＼
。‘E(k) J

r

￡h {
Ee(k)

＼ ．一’‘’、、。|

l∥／ 1剃3 El=
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图弘5在基于InAs／GaSb二类、断带半导体量子阱中，电子通过吸收光子从能量低的态跃迁到能量高

的态的跃迂通道，其中：忍(k)=h2k2／2m；+萌，Eh(k)=一h2k2／2m：+醅分别是2DEG和2DHG的能

谱，％和E3分别是电子和窄穴的基态能级，EF是体系的费米能级。

从我们的理论计算得到的光电导的表达式(3—35)中可以看出光电导的峰

值的位置与电子的激发率和俘获率有关，即当电子激发率和俘获率之和与光子频

率相等时光电导取得最大值，其频率对应的位置在：u—b+Ac。这表明当电荷

的转移率与电磁场的频率发生共振时在回路中产生比较强的光电流。我们的理论

计算表明，在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，当InAs层和GaSb层

的厚度分别取：LhA8=17 IlIll，Lc口s6=5 ilm时，h+砣一1011 Hz，即在亚太

赫兹。所以在这个体系中可以用高频的微波辐射场来激发体系中的光电流。
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基于InA8／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

我们知道光跃迁强烈的依赖于体系中载流子的占据情况，而载流子的分

布函数与温度有关，所以光电导对温度非常敏感，这可以从图(3—4)明显的

看出来。对温度的影响还反映在光电导表达式中的K和电子的激发率h和俘获

率砣上，这些量都是与温度有关的物理量。我们知道，随着温度的降低，费米

面一下的电子的占据态数目增加，费米面以上的非占据态数目也增加，所以电子

吸收光子的跃迁通过图(3—4)中的通道1和4发生跃迁的几率比较大。这也是光

电导的峰值随着温度的升高而降低和峰值发生红移的原因。

§3．3本章小结

在本章的工作中，我们从理论上研究了当一个沿着量子阱的生长方向

线性极化的、频率在亚太赫兹的电磁场，比如高频的微波辐射场加在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的时候，由于在体系中的载流子

吸收光子在样品的两层间发生转移，从而在回路中形成光电流。我们用半经典的

玻尔兹曼方程方法来研究该量子阱体系中的电子和空穴对电磁辐射场的响应，运

用平衡方程的方法来解玻尔兹曼方程从而得到体系中的光电导，并研究了光电导

随着辐射场频率和温度的变化情况，发现该量子阱器件的光电导在亚太赫兹处出

现很强的峰，而且随着温度的升高，峰的强度有所下降，峰的位置发生红移。我

们的理论研究表明：基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱体系可以用来做

在低温下(T=lo K)工作的亚太赫兹光电器件。我们希望我们理论探索和研究

能在实验上得到证明。
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第四章 基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的

双色中远红外光吸收

摘要：在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中由于在InAs层中的电

子子带和GaSb层中的空穴子带都分别被电子和空穴所占据，在沿着样品的生长

方向(z方向)线性极化的光场的作用下，载流子吸收光子发生跃迁，当两支电子

子带和两支空穴子带分别被电子和空穴占据时，电子或者空穴吸收光子的跃迁既

存在载流子在同一材料层中的带间跃迁，又存在载流子在两个不同的材料层之间

的子带间跃迁，一共有七个跃迁通道。本章研究了不同的跃迁通道对光吸收系数

的贡献。我们用半经典的玻尔兹曼方程方法来研究体系在光场作用下的输运行

为，计算了量子阱的吸收系数，得到了由于电子和空穴在同一层中的子带间跃迁

所引起的两个吸收峰，峰的位置在中远红外波段；而电子和空穴的带间跃迁对吸

收系数的贡献比较小，这主要是因为电子和空穴沿着Z方向的波函数的耦合比较

小。我们知道，光电器件的性质对工作环境的温度有很强的依赖关系，所以研究

了吸收系数与温度的关系，发现在基于InAs／GaSb--二类、断带半导体量子阱体系

中，温度对吸收系数的影响不大。我们的理论结果表明，基于InAs／GaSb-"类、

断带半导体量子阱体系可以用来做中远红外双色光探测器，而且这种探测器可以

在比较高的温度范围(比如室温)内良好的工作。

§4．1 引言U 一’r1

光与物质的相互作用包括光子与材料中的电子、原子、离子以及杂质和缺

陷的相互作用等等，其中包含两个方面的内容，一个是光在物质中的传播，另一

个就是光与物质中的粒子的相互作用。一般说来，光与物质的相互作用有三种形

式：自发辐射、受激辐射和受激吸收[931。

(1)自发辐射：处于高能级励的原子自发的向低能级助跃迁，并发射出

一定频率的光子的过程，如图(4一1)(a)所示。这个过程可以用自发跃迁的

几率A12来描述，它定义为发光材料在单位时间内，从高能级上产生自发辐射

的发光粒子数密度占据高能级总粒子数密度的比值，它与原子处在局能级上

的寿命T2有关。即：A21=(争I印击)，其中dNm是dt时间内自发辐射粒子数密
度，Ⅳ2是在能级励上的粒子数密度。在不考虑其他辐射跃迁的情况下，

—dN五l(一t)：A21N2(t)：一—dNi2(一t)， (垂1)
凸‘ o五
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积分可得：

N2(t)=Ⅳ2(o)e—A2-‘ (4-2)

其中Ⅳ2(o)是t；o时刻的粒子数。定义N2(t)C日t=0时亥SJ92(0)衰减到它的1／e所用

时间为励能级的平均寿命砣，可以得出：

亿=石1(4-3)
其中A21又称为爱因斯坦常数。

(2)受激辐射。处在高能级E2上的原子在频率矿=(E2一E1)／h的辐射场的

诱发下，向低能级El跃迁并辐射出一个与诱发辐射场光子的状态完全相同的光

子的过程称为受激辐射跃迁。

了dN2(t)：一玩1Ⅳ2|p‰1)， (垂4)一=一，=，01』V‘'tJI“，01-． It·±，

跃迁概率为：

W21-=(警k瓦1(4-5)
dN2l是dt时间内受激吸收粒子数密度，由于受激吸收过程是在辐射场乜∥的作用下

产生的，所以跃迁几率与辐射场的大小成正比，即W．21=B21up。B21称为受激辐

射跃迁的爱因斯坦常数。

E1 N1

(a) (b) (0)

Iit 4-1光与物质相互作用的三种形式：(a)自发辐射过程。(b)受激吸收过程。(c)受激辐射过程·

(3)受激吸收：处于低能级研上的一个原子在频率∥=(E2一E1)／，l的辐射

场作用下吸收一个光子向高能级跃迁的过程称为受激吸收跃迁。

1dNlr(t)：一B12N1p㈣1)：一尝， (缸6)

p是光能流密度(energy density of the incident photo flux)。它与受激辐射跃迁的

过程恰好相反，跃迁几率为：

m2=、d／小V12，)耵丽1 降7)

dⅣ12是dt时间内受激吸收粒子数密度，Ⅳl是在能级E1上的粒子数密度。由于受激

吸收过程是在辐射场钍p的作用下产生的，所以跃迁几率与辐射场的大小成正比，

即M2=B12劬。B12称为受激吸收跃迁的爱因斯坦常数。在热平衡条件下，粒子
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数密度按能级分布服从玻尔兹曼分布，从而得到三个爱因斯坦常数的关系为：

|， B12=B21=B

{ 锯=参2下8J，rhua (删

【％·=Ⅳ2崭，氆u。J、，、o．7)础
其中毋∞)幽是线性归一的函数，给出原子与频率在u和u+妣之间发生相互左右
的概率。

§4．1．1 电磁波在介质中的传播：吸收和放大

我们介绍一束频率为u的单色光沿着Z方向在物质中的传播情况如图(4—2)。

在Z方向面积为S的两个面尸1和恐分别在Z和Z+dz处，单位时间内，单位体积吸收

的光子数为W12Sdz，而且每秒受激吸收的能量为：肌2忽．aSdz，同样，每秒受激
辐射的能量为：W21鬼aSdz，则在体积Sdz内样品单位时间内吸收的静能量为两者

之差：

【L(名+dz)一L(名)】s=百tile3 Sdz=一(肌2一W21)hwSdz． (4-9)

将肌2和％l用方程(4—8)代入得：

鲁一嵩鼬M洲Ⅳl—N2)=‰(4-10)
号L z)=L(o)e一虬名． (4-11)

所以吸收系数是光场穿过单位距离时，光场强度的衰减因子，如果Ⅳ1>Ⅳ2，则

说明材料中存在光子的吸收，而如果Ⅳ1<Ⅳ2，则说明光场穿过介质时，强度反

而增加了，此时对应于一个负的吸收系数，说明介质是一种增益介质，激光器就

是利用这种特性工作的。

Z

Z z+dz

图4-2光在物质中的传播，Pl和P2分别表示光在物质中的传播路径中z和z 4-dz处面积为S的两个横截

面，L(名)和L(z+dz)分别为面中光的强度。
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研究光与半导体材料的相互作用，不仅可以使人们能够清晰的了解光与物

质相互作用的物理原理，而且对利用半导体材料研发新的光电器件，以及优化器

件的性能也有重要的意义。人们之所以对半导体的光电性质感兴趣正是由于半导

体光电器件的良好性能以及广泛的应用前景。目前人们已经研制成功或正在使用

的光电器件主要有：激光器、发光二极管(LEDs)、半导体光学放大器、光电

探测器、光电导元件、P一礼结光探测器以及光信息储存和处理元件等等。而且

有很多光电器件比如LEDs和一些光电导元件(比如激光器)已经商业化，极大

的改善和方便了人们的生活。所有这些器件都是利用了半导体独特的物理性质，

所以研究半导体材料的光电性质对物理的基本理论和器件的开发利用都有重要价

值。

在III-V族半导体量子阱中，由于导带和价带间的带隙比较大，带间跃迁所

需要的光子的能量比子带间跃迁所需要的光子能量大的多。而与此有显著区别的

是在II类、断带半导体量子阱中，由于电子子带和空穴子带在不同的材料层中都

被载流子占据，而且电子的能带和空穴的能带有交叠，所以电子从能量低的占据

态到能量高的非占据态的跃迁通道比一般的半导体量子阱中要多。而且我们知道

在一般的III—V族半导体量子阱中，电子吸收光子从价带跃迁到导带，光子的能

量必须足够大，即光子的能量要大于导带和价带问的带隙，因此反映在吸收系数

上就是吸收系数有一个阈值能量。而在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子

阱中，由于电子和空穴的能带有交点，所以在光子的能量很小时，就可以有光吸

收。在此，当考虑两个电子带和两个空穴带，并且只有电子和空穴的基态被占据

时，其第一激发态是空态，这样电子和空穴就可以吸收光子从占据的基态跃迁到

各自的第一激发态，载流子由于直接光跃迁所引起的跃迁通道有如图(4—3)所

示的七个跃迁通道。在这种情况下，直接光吸收可以通过将占据态上的电子或

空穴激发到非占据态来实现。值得注意的是：在这样一个空间分离的电子、空穴

二元体系中，既存在由于电子和空穴在同一材料层中的子带间跃迁，又存在由于

电子和空穴的波函数在生长方向的交叠引起的电子和空穴在两个材料层之间跃迁

所引起的带间跃迁，所以在基于InAs／GaSb的--"类、断带半导体量子阱中的光吸

收性质比一般的半导体量子阱有更加丰富的内容，我们希望这种独特的量子阱体

系在光电性质方面会有新奇的物理现象，并且会在器件方面有独特的应用。因

此，无论从物理学原理本身还是从器件应用的角度来看，研究这些光跃迁过程对

光吸收系数的影响都是非常重要的，这也是本章的研究动机之一。

我们知道大多数的半导体光电器件比如光电二极管、太阳能电池、发光二

极管和激光器二极管等都是利用半导体中的电子或者空穴与光的相互作用工作
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图垂3在基于InAsGaSb的=二类、断带半导体量子阱中电子吸收光子获得一定的能量从能最低的占据态

到能最高的非占据态的跃迁通道·其中碟(k)=《+(一1)。舻七2／2啊是电子(j『=e=o)或者空穴(J=
e=1)的能谱，岛是电子或空穴的第n个子带能级，毋是体系的费米能。跃迁轨道1，3，4．6和7对应
予带问跃迁，而轨道2和5对应于予带问跃迁，电子在InAs层，而空穴在GaSb层。In舡层和GaSb层的厚

度分别为：工J。A。=17 nm，L踟釉=5 nm．

的，合理的设计这些器件可以得到最大化的光电转换效率。因此光电器件的设计

和新的光敏材料的探索和研发成了光电器件研发者的主要任务。研究半导体材料

的光电性质的最直接、有效的方法就是光吸收或者光激发【94】，而半导体材料的

光吸收和激发性质强烈的依赖于半导体材料的能带结构，特别是带边的能带结

构。对于直接带隙半导体(导带的带底和价带的带顶具有相同的波矢云)，光吸

收要更强一些，对应于一个大的光吸收系数，同样，这类材料也是制作光发射器

件的首选材料。对于间接带隙半导体材料(导带的带底和价带的带顶具有不同的

波矢云)，这类材料的光吸收系数比较小，因此在光吸收和发射器件中用的都比

较少。这两类材料的光吸收过程我们可以参照图(4—4)。从图中可以看出，

电子与光相互作用从一个带跃迁到另一个带的过程中要求动量和能量守恒。这也

是直接带隙半导体和间接带隙半导体在光吸收性质方面的显著区别。对于直接带

隙半导体，由于价带和导带在同一条竖直的线上，所以只要电子吸收足够的能量

就能从价带跃迁到非占据的导带上去，由于光子的动量很小，与电子相比可以忽

略，因此我们在处理电子和空穴与光子的相互作用时，都认为光子的动量为零，

光子的存在仅仅是为了提供电子跃迁所需要的能量，因此自动满足了动量守恒条

件，不需要任何其他粒子或过程的辅助。然而间接带隙半导体中的光吸收与直

接带隙半导体中的光吸收最大的不同之处在于：由于吸收过程要求动量和能量

守恒，所以电子不但要吸收光子获得足够的能量，还要借助其他散射过程获得

X．F．Wei(魏相飞) 第53页，共94页 weixfei2008@163．tom



基于InA8／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料中光电特性的理论研究

I L弓

＼／
禹

l
lplum

／厂 ‘＼

J L 5

已⋯y
r№

易 lph：4丘a

．／， ‘<

，l 孑

＼ ／
l 50试 ／
，N磊．
pldm

晶

．／弋＼

图冬4(a)直接带隙半导体的光吸收过程。(b)间接带隙半导体中声孑吸收辅助的光吸收过程。(c)间接

带隙半导体中声子发射辅助的光吸收过程【951。

一定的动量，因此在间接半导体中的光吸收往往伴随着声子的发射或吸收如图

(4—4)中的(b)和(c)过程。我们知道声子是晶格振动的量子，声子的速度

比较小，一般和材料中的声速差不多，所以声子与光子相比具有较大的动量和较

小的能量。因此在间接带隙半导体中的光吸收包含电子与光子的相互作用以获得

一定的能量，然后电子还要与声子相互作用以获得一定的动量，这是一个二阶过

程，所以间接带隙半导体中的光吸收的概率要比直接带隙中电子只与光子相互作

用发生光吸收的概率要小得多，这就导致了在直接带隙半导体中的光吸收系数要

比间接带隙半导体中的大得多，因此直接带隙半导体在光电器件方面的得到了广

泛的应用。

54．2理论方法

理论f92，96】和实验[99，100]研究都发现，基于InAs／GaSb的-"类、断带半导

体量子阱在应力下会在二维(2D)平面内发生电子和空穴能带的杂化，这种

能带的杂化将在电子和空穴的单粒子能带的交点处产生一个微带隙。对于

基于In缸／GaSb的二类、断带半导体量子阱体系，当InAs层比较薄(LInA。≤10

nm)而GaSb层的厚度比较大(LG口鼬≥10 nm)时，两支杂化能带间的微带

隙大约是几个毫电子伏『991。然而理论研究f921发现，随着In．as层厚度的增加
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(LJ乱A。≥15 ilm，LG口鼬=10 nm)，能带杂化引起的微带隙会迅速的减小。

当InAs层的比较厚(LInA。=17 nm，而GaSb比较薄(LG口s6=5 nm)时，电子

和空穴的浓度、沿着z方向的波函数以及电子和空穴的量子迁移率都可以通

过Shubnikov-de Haas(SdH)fi01】振荡测得。而且实验的测量值和不考虑能带杂

化时理论计算的结果一致【78，92】。这表明，在基于InAs／Gajsb的二类、断带半导

体量子阱中，当InAs层的比较厚，而GaSbEt较薄时，电子和空穴的能带间的杂

化效应可以大大的降低。

目前关于基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结构在远红

外【59，60】和中远红外探测器【61，62]方面的应用不断被报道。我们知道探测器主要

是运用了器件的光吸收性质。本章从理论上研究了当在体系中加上一个沿着Z方

向线性极化的中远红外辐射场时，由于电子和空穴与光场的相互作用所引起的光

吸收性质。我们知道电子和空穴与光子的相互作用过程并不改变电子在2D平面

内的动量，所以在2D平面内的能级杂化效应也不会对光吸收产生重要的影响。

这主要是因为我们所研究的体系中，对光吸收系数有重要贡献的波段落在中远红

外区，在这个区域光子的能量勘比由于能带杂化效应引起的微带隙要大得多。

所以在本章中我们主要研究在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，

当InAs层比较厚，而GaSb比较薄时，即能带杂化效应可以忽略时，体系对高频

的辐射场的响应。

在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料上加上一个沿着生长方向

线性极化的光场时，既存在电子一光子相互作用，又存在空穴一光子相互作用，

在这里我们采用半经典理论来研究光与电子和空穴的相互作用，即用经典的电磁

势来描述电磁场，而用量子力学的语言来描述电子和空穴。当电磁场比较弱时，

这是一个非常好的近似，因为在这种近似下只包含了单个光子的吸收过程，而没

有考虑多光子吸收。采用半经典的玻尔兹曼方程作为主要的输运方程来研究电子

和空穴对电磁场的响应。对于电子(i=e)和空穴(i=^)与光场的相互作用，

玻尔兹曼方程可以写成：

下Oln[K,r)=gs∑【《j¨i^t，k，t)一磁，(k，kIm (4-12)
Vo 一

五k’，∥

其中磁，(k，k7，t)=丘(k，t)【l一露，(k，，t)】吆，(k'k，)，佗是电子或者空穴的带指
标，k=(‰，如)是电子或者空穴在2D平面内的波矢，丘(k，t)是电子或者空穴

在Ik，n>态的动量分布函数，吼=2是自旋简并指标，吆，(k，k，)是稳态下，电子
从i层中的Ik，n>态跃迁到歹层中Ik，，n，>态的几率。在玻尔兹曼方程(4—12)

中，原则上方程的左边还有力项，但在这里，我们已经将电磁场对载流子的影响

包含在电子或空穴的时间依赖的分布函数和电子的跃迁概率中，所以，为了避免
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重复计算电磁场的影响，在方程的左边没有出现力项。跃迁几率可以由费米黄金

规则给出，嗽，(k，k，)=嘿，(k)6k，．k，
吆，(k)=警(筹)2I碟斤6【或(k)一砭，(k)+鼬】，(4-13)

其中局和u分别是电磁场的强度和频率，并且X=fdz／z砂；(名)饥(z)是与z方向的

波函数密切相关的量，露(k)=h2k2／2m：+《和磁(k)=-h2k2／2ml+s：分别是电
子和空穴的能谱，m：是电子或者空穴的有效质量以z)和￡矗分别是电子和空穴沿

着Z方向的波函数和在量子阱中量子化的能级，电子和空穴分别在2D平面内做自

由运动其波函数具有平面波的形式，而在量子阱的方向上的运动受到限制，因此

电子和空穴的能谱在2D平面内是自由运动的形式，而在量子阱的生长方向是量

子化的。

在第二章中提到过，对于散射几率形如(4—13)所示的形式，玻尔兹曼方

程(4—12)没有简单的解析解，必须要做一些近似处理。在本章的工作中，我们

要研究与体系的光吸收系数相关的物理性质，在这里我们采用雷啸霖等人发展的

处理输运问题的平衡方程方法【75，76】来研究体系对于线性辐射场的响应。首先，

我们在玻尔兹曼方程(4—12)的两边同时乘nag。∑k磁(k)，那么我们分别可以得到
电子和空穴的能量平衡方程，从能量平衡方程我们可以得到由于电子和空穴与光

子相互作用导致的总的能量密度(能量转移率)：

P=R+R=∑％，(4-14)
善J

其中只=gaO【∑n∑k磁(k)髭(k，t)】／况是电子和空穴的能流密度(能量转移率)。

易=4鼬∑，(磋(k))【l一，(砭，(k))】吆，(k)．(4-15)
n’，n，k

在稳态情况下，我们用电子和空穴的能量统计分布，例如费米狄拉克分布函

数来代替与时间有关的动量分布函数作为电子和空穴的分布函数，即矗(k，t)竺

，(磁(k))，其中，(z)=【1+ep一所)／bT】_1，毋是体系的费米能级，b是玻尔兹曼
常数，则由于电子和空穴吸收光子所引起的吸收系数【75】为：

口=口o(2危P／e2瑶)=∑％， (4-16)
iJ

其中Qo=e2／(方屈oC)，K和eo分别是材料的静态介电常数和真空中的介电常
数，C是真空中的光速。

考虑到在基于InAs／Gasb的二类、断带半导体量子阱中，既存在电子和空穴

在同一层内的子带间跃迁，又存在由于电子和空穴的波函数的交叠所导致的电子

和空穴在两种不同的材料层中的带间跃迁。所以吸收系数有两种形式，对于同一
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测量层内的跃迁： 一觑等三芒‰， cw，

对于电子和空穴在不同材料层中的带间跃迁：

吼^=13e(M。Ira：)∑e(E龛，一g'9n一鼬)l磁fFnh嚣nl，(VlS)
n，．n

方程(a-is)给出的是电子从电子层跃迁到空穴层所引起的吸收系数。而载流子从

空穴层向电子层跃迁所引起的吸收系数为：

Qk=13h(M+／m：)∑e(g龛，一《+勘)Ix撬12磁，． (4-19)
n，．n

其中侥=口o(Sn／m；u)，1／M·=1／me‘+1／m：，蛾，n=陋乞，／(钙一如，)】ln【鸽(1+
4乞，)肚：，(1+Ain)】，≈=exp[(ein--EF)／kBT]，只臻，=，(z7)【1一，(z产)】，砖=(me‘￡n+
mZEn，4-m；鼬)／(呓+m：)。在方程(5-20)中，我们用洛仑兹展开来表示6函数，

即：6(z)_(n肛)／(z2+r})其中n是散射率的展宽。

§4．3数值结果和讨论

我们结合Folkes[92]及合作者在2006年从实验上制备典型的典型的二类半

导体量子阱结构，研究了在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中的

光吸收性质。即量子阱中InAs层的厚度为：LhA8=17 ilm，GaSb层的厚度

为：LG口舶=5 Illil。样品中电子和空穴的浓度以及迁移率可以通过磁输运实

验比如霍尔效应[102，i03]和Shubnikov-de Haas(SdH)振荡[i011来测定。运用自恰解

薛定萼方程和泊松方程的方法ITs]得到电子和空穴的子带能级以及沿着Z方向

的波函数，我们的理论计算得到的电子和空穴的浓度分别为：ne=1．14×1012

cm一2，佗_}l=3．10×1011册一2。选取InAs层的导带底作为能量的零参考点电
子和空穴的基态能级和第一激发态能级分别为：砰=32．0 meV，《=119．9

meV，卉=106．3 meV，E{l=4．2 meV。为了研究电子或者空穴由于吸收光子从能

量低的占据态通过吸收光子从能量低的占据态跃迁到能量高的非占据态对吸收系

数的贡献，我们总共选取电子和空穴的四个子带，即最低的电子子带和最高的

空穴子带分别被电子和空穴占据，而电子和空穴的第一激发态是空态，这种情

况可以通过费米面的选取来实现。在计算基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量

子阱中的光吸收系数的过程中，我们考虑了温度对费米能(化学势)的影响，

具体做法是利用电荷守恒条件：ne=98∑础，(嘭(七))，其中舶=2是自旋简并指

标。，(z)是费米狄拉克分布函数。为了计算吸收系数，我们考虑了图(4—3)所

示的7个跃迁通道，对于子带间跃迁情况，由于两个子带中电子和空穴的有效质
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量相同，而且在电子和空穴与光子相互作用的过程中并不改变电子或空穴的动

量，所以在能量守恒条件中6函数是一个与波矢k无关的量，为了从数学上很好

的描述6函数的行为，我们对6函数做洛仑兹展开，而且取能量展宽Fe=Fh=1

meV。

Radiation Frequency f(THz)

图垂5在基于InAsGaSb的二类、断带半导体黄子阱中．当InAs层和GaSb层的厚度分别为工j。A。=17

llm，Lc。Sb=5 nm时，在温度T=150 K时，不同的跃迁通道对吸收系数a的贡献，其中口幻表示载流子

从i层跃迁到j层引起的吸收系数，伽=e2／(hvF脱oC)。

图(4—5)给出了不同跃迁通道对总的吸收系数的贡献以及各个通道所引

起的吸收系数。在温度T=150 K时，随着辐射光场频率的变化情况。从图中可

以看到，吸收系数出现两个尖锐的峰，通过对各个跃迁通道对吸收系数的贡献

的分析发现，吸收系数主要是由电子和空穴吸收光子在同一材料层中的子带间

跃迁引起的，即电子和空穴的子带间跃迁对吸收系数的贡献要比带间跃迁的贡

献大得多。也就是说在图(4—3)中所示的(2)过程(空穴在GaSb层中的子带

间跃迁)和(5)过程(电子在InAs层中的子带间跃迁)对吸收系数的贡献要比

其他过程(电子和空穴在GaSb和InAs两层之间的跃迁)大得多。由于在InAs层

和GaSb层中，两个电子的子带能级差和两个空穴的子带能级的差不相等，所以

会在两个不同的位置出现两个吸收峰(我们称之为双色光吸收峰，双色的意思是

两个峰值所对应的光子的频率不同)，峰的位置分别与子带间的能量差有关，对

电子和空穴的子带间跃迁，峰的位置分别位于：hw～《一蠕和鼬一e{}一e}。由

于卉一舔一88 meV和E％一e}一102 meV，所以，吸收峰落在中远红外区。当我们

将两层的宽度分别取为：LhA。=17 IlIIl和LG口舶=5 niil时，电子和空穴的分布在

生长方向是高度局域化的，而且电子和空穴的波函数在界面处的交叠很小，所以
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由于带间跃迁所引起的光吸收系数(例如Oteh和ak)要比子带间跃迁所引起的吸收

系数(例如Q∞和Othh)小得多。而且在我们最近的一个理论工作[104】中，我们研究

了在线型极化的辐射场的作用下，电子和空穴在InAs和GaSb两个不同的层之间

发生跃迁所导致的光电导性质，研究发现，由于电子或者空穴和亚太赫兹场的相

互作用载流子的带间散射率大约是：1011S．1(o．1)THZ。所以，需要强调的是，

尽管电子和空穴的波函数在界面处的交叠很小，但是正是由于电子和空穴沿生长

方向的波函数的这种交叠，才使得电子或者空穴能够从量子阱的一层跃迁到另一

层。相比之下，在本章的工作中，我们的理论研究发现，由于电子或空穴在子带

间跃迁所引起的子带间散射率可以高达1012 8-1(THz)。这也是子带问跃迁所一起

的光吸收强度比带间跃迁大的多的一个主要原因。
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Radiation Frequency f(THz)

图奎6在基于InAsGaSb的二类、断带半导体量子阱中当InAs层和GaSb层的厚度分别为Lx。A。=17

nm，LGasb=5 nm时，在不同温度下，吸收系数Q随辐射场频率的变化关系，伽=e2／(危、，／．EoC)．

在图(4—6)中我们给出了由于电子和空穴子带间跃迁导致的光吸收系数的

峰值在不同温度下的情况。第一个峰是由电子在InAs层中的子带间跃迁引起的，

第二个峰是由空穴在GaSb层的子带间跃迁引起的。我们给出了在温度T=4．2

K，150 K和300 K三个温度下的吸收系数随着辐射场频率的变化情况。从图中可

以看到，在温度比较低时(T=4．2K)峰的强度比较大，随着温度的升高，峰

的强度略有下降，但是我们发现从低温到室温(T=4．2 K一300 K)这样一个

比较大的温度范围内变化时，峰的强度衰减的并不是非常明显。我们知道在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，电子所受到的限制势大约是2 ev，

空穴所受到的限制势大约是0．6 eV，比III—V族半导体量子阱中电子和空穴所受

到的限制势大得多。所以对于相对比较窄的量子阱厚度LhA5=17 nm、L∞舶=5
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mn，电子(空穴)子带间的能量差比较大。正是由于电子的第一激发态E；和基

态￡R以及空穴的基态￡}}和第一激发态￡々间的能量差比较大，所以随着温度的升

高，电子和空穴的分布费米狄拉克函数或者说电子和空穴的占据情况随着温度的

变化不大，所以吸收系数随温度的变化不是非常明显。另外一个显著的原因就

是，由于在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，光吸收系数主要是由

于电子吸收光子发生的子带间跃迁和空穴吸收光子的子带间跃迁引起的，而在跃

迁过程中所吸收光子的能量鼬比温度效益引起的热能bT大得多，所以吸收系

数与温度的依赖关系不是很强，这就决定了基于InAs／GaSb的二类、断带半导体

量子阱材料做成的光电器件可以在室温下良好的工作。

我们知道，增加量子阱的宽度可以使得电子或者空穴的两个能级之

间的能量差Ic{一晶I减小，所以从理论上讲，我们可以通过改变量子阱

中InAs层和GaSb层的厚度来调制双色光吸收所需要的光子的频率。然而实际

上InAs和GaSb的宽度变化会导致子带间的杂化和载流子在不同带上占据数的改

变，这部分内容我们将在下一章做详细的讨论。随着分子束外延生长技术的发

展和日益成熟，我们可以制备出不同宽度的量子阱材料。实验上已经有了很多

关于用基于InAs／GaSb的--"类、断带半导体量子阱或超晶格结构做双色光电二极

管【531，第三代探测器和传感器【54_56，105]、远红外、中远红外光探测器【52，删和
半导体激光器【63】的报道。我们的理论研究发现基于InAs／GaSb的二类、断带半

导体量子阱结构可以用来做双色光电转换器件或者双色光探测器，这为实验

工作者提供了理论基础。我们从自恰计算方法【78】的得到的数值结果表明，基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱结构的实现还依赖于其他的样品参数，

比如GaSb夹层的厚度和在AISb势垒层中的本征缺陷。所以实际上，以上的诸多

因素包括电子能带和空穴能带的杂化都可能影响光吸收的性质，也正因为如此，

我们在本章的理论研究中，只对样品厚度分别为LhA。=17 ilm、L醌册=5 Ilm时

的光吸收性质，而没有考虑双色光吸收性质随着InAs和GaS搌厚度的变化。

§4．4本章小结

本章利用自恰计算得到的电子和空穴的子带能级以及沿着样品生长方向的

波函数，用半经典的玻尔兹曼方程方法来研究基于InAs／GaSb旺--"类、断带半导
体量子阱结构中的电子和空穴与光子的相互作用，用平衡方程方法计算了当样

品厚度分别为LJnAs=17 nm、LG口舶=5 nm时的光吸收系数。在吸收系数得到了

两个分别由电子子带间跃迁和空穴子带间跃迁导致的吸收峰，由于峰的位置对

应的光子的频率不同，所以我们称之为双色光吸收。而由于电子和空穴在InAs层
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和GaSb层间跃迁发生的带间跃迁引起的光吸收系数比较小，这主要是由于电子

和空穴沿着z方向的波函数交叠比较小。随着光子频率的增大，相应的各个载流

子跃迁的通道依次打开，所以会在吸收系数上出现几个台阶。我们知道，温度对

器件的性能以及应用都会产生重大的影响，在基于InAs／GaSb的二类、断带半导

体量子阱结构中，由于两个电子子带间的带隙和两个空穴间的带隙比较大，因此

所吸收的光子的能量胁比温度效益引起的热能七日T大得多，所以温度对光吸收系

数的影响不大。所以我们的理论发现：如果用基于InAs／GaSb的二类、断带半导

体量子阱结构做光电转换器件，比如光电探测器和感应器等，可以在比较高的温

度下很好的工作。由于在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱结构中的吸

收系数出现了两个尖锐的吸收峰，所以用这种材料做成的光电器件可以在两个光

频波段工作，所以具有其他材料所不能替代的性能。而且由于吸收峰对应的光子

的频率在中远红外区，我们知道在远红外区的双色光有着广泛的应用前景，所以

基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱及其超晶格结构也是第三代远红外光

探测器[54，105】良好的候选材料。然而，正如我们所提到的，在我们的理论研究

中没有考虑电子能带和空穴能带的杂化效应，也没有考虑电子一电子之间、空穴

一空穴之间以及电子一空穴之间的相互作用即激子效应，而且实际样品中的杂质

和表明缺陷的影响也是不可避免的影响材料性质的因素，以及在实际中如何消除

样品中的噪声等等，这些因素既为科研工作者提供了机遇，也提出了挑战。
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第五章 基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中由

于交换相互作用引起的能带杂化效应

摘要：本章研究了在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子

阱(AISb／InAs／GaSb／A1Sb／GaSb)dP由于交换相互作用引起的电子能带和空穴能

带的杂化效应。在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中有电子和空穴

两种载流子分别处在InAs层和GaSb层中，可以预见，由于载流子之间的相互作

用，在InAs层和GaSb层的交界处必定存在电子和空穴的杂化现象。本论文从多

体相互作用的角度讨论了在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中由于

电子和空穴之间的库仑相互作用引起的微带隙，其大小为THz量级(6meV)。

我们指出，多体效应是体系中能带杂化的另一个重要原因，这与单粒子表象下

的k．P等方法不同。

§5．1引言

在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格中【28，29】，GaSb的价

带顶比InAs的导带底还要高，因此在低温下GaSb价带中的电子会转移至UInAs的导

带上，于是在InAs层形成一个二维电子气(2DEG)，而在GaSb层中会形成一个

二维空穴气(2DHG)，而且二维电子气和二维空穴气在空间上是分离的。正是

由于这种材料独特的子能带结构，基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或

超晶格一直以来都被人们作为用来研制和开发新型电子器件和光电器件的候选材

料，并且近年来科研工作者也一直在致力于探索基于InAs／GaSb的二类、断带半

导体量子阱或超晶格在新型光电器件方面的应用，负的持续光电导[1061、本质激

子器件[107]、半金属异质结结构[1081、远红外激光器11091、非冷却中远红外光探

测器[Ii01还有最近的关于光电导器件方面的理论研究[104]等等。

众所周知，材料的能带结构对体系的物理性质有着重要的影响，由于在

基于的InAs／OaSb的二类、断带半导体量子阱中，电子的导带和空穴的价带有

交叠，所以这样的异质结构在本征上是半金属。所以自从这种量子阱结构问

世以来，人们对这种材料是半导体还是半金属存在很多争议[97，111—1131。后

来的实验测量[1141和理论计算[96-981都表明：基于InAs／GaSb的二类、断带半

导体量子阱或超晶格结构中由于在不同的材料层中电子的导带和空穴的价带

之间的耦合导致电子和空穴在二维(2D)平面内的能带杂化，并且在电子和

空穴的色散关系的交点处形成微带隙(mini-band)，对于一个经典的样品结
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构，比如InAS层和GaSb层的厚度分别为：LhAs=17 nlil，LanSb=5 nlll，在能

带交点处的微带隙大约为几个毫电子伏特[96，114]。这种微带隙的出现就导致基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结构表现为半导体行为，而不

是之前的半金属pool。最近的理论和实验工作[114]发现：微带隙的出现会导致在

基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结构中出现巨磁电阻，巨磁

电阻在信息储存方面有着重要而广泛的应用。所以无论从基础理论研究还是从器

件应用方面来讲，研究基于InAs／GaSb的二-类、断带半导体量子阱或超晶格结构

中的能带的杂化效应都是非常重要的。然而以k．P为代表的能带计算方法是建立

在单粒子图象的基础上的，众多的理论和实验已经证明，多体效应即载流子之间

的相互作用会对体系的能带性质产生重要的影响。本章从多体相互作用的角度证

明了基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱材料的半导体特征。

我们知道计算于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结构中的

能带杂化的方法有很多，比较常用的方法k．P微扰方法【96】、原子轨道线性组合

法、波函数匹配法(wave function matches)『111]、紧束缚方法和平面波赝势方

法[115]等。一般来说，只要在不同的材料层中的价带和导带有耦合，并且空穴

的子带比电子的子带高，能带的杂化效应都可以通过k．P能带计算方法得到。

而k．P方法是基于单粒子图像下的纯粹的数值方法，k．P方法[961得到的结果表

明对于一个经典的二类、断带半导体量子阱体系，当InAs层的厚度比较小(比

如Lj佗A。≤10 nm)，而GaSb层的厚度比较大时(比如LGn舶≥10 nm)，k·P方法

计算得到的微带隙大约微几个毫电子伏特，这与实验观测的结果【114卜。致。然而

理论计算也发现随着InAs厚度的增加(比如L1nAS≥15 am，Laa舶=10 am)，由

于电子和空穴的耦合变弱导致的微带隙迅速的减小，因此在基于InAs／GaSb的二

类、断带半导体量子阱或超晶格结构中电子和空穴能带的杂化效应强烈的依赖

于InAs层和GaSb层的厚度。另一方面，也有理论计算提出，在基于InAs／GaSb的

二类、断带半导体量子阱或超晶格结构中，电子和空穴的隧穿遂穿相互作用也可

以引起体系中电子和空穴带的杂化[116]，其物理基础是：载流子可以穿过两个量

子阱之间的势垒，使得体系的哈密顿量不再是对角的，而是出现了由载流子隧穿

引起的非对角元，因此色散关系交点处的微带隙△强烈的依赖于隧穿参数u和载

流子的波矢k。由于隧穿相互作用引起的电子能带和空穴能带的杂化效应可以有

非常简单的解析形式，其依赖关系为：△=u忌。从由于隧穿引起的带隙的表达

式可以看出，当波矢k一0时，微带隙△一0。这与k．P方法计算所得的结果以及

实验结果截然不同，k．p理论计算表明在波矢k—o时，微带隙△取得最大值。所

以虽然隧穿相互作用法有简单的解析解，但其可靠性有待改进。
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值得注意的是，不论k·P理论计算方法还是隧穿相互作用理论都是建立的单

粒子模型的基础上的。在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结

构中，电子态和空穴态都分别被电子和空穴所占据，所以在这个体系中既有电子

又有空穴，而且电子和空穴分别被局域在InAs层和GaSb层。在这种情况下由于

库仑相互作用引起的多体相互作用可以有更丰富的形式。既包括同一材料层中的

电子一电子相互作用和空穴一空穴相互作用，又包括两个不同材料层中的电子一

空穴之间的库仑相互作用，因此在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或

超晶格结构中多体效应被显著的增强了。所以在基于InAs／GaSb的二类、断带半

导体量子阱或超晶格结构中通过载流子间的库仑相互作用导致的多体效应可以引

起电子能带和空穴能带的杂化效应。我们知道库仑相互作用是长程相互作用，因

此两个不同材料层间的电子一空穴间的库仑相互作用的存在也是必然的，问题的

关键之处在于如何定量的描述这种相互作用的大小。在量子阱体系中，载流子间

的库仑相互作用既不同于三维体材料中的形式，又不同于二维情况下的形式。电

子一电子相互作用在二维(2D)、准二维(Q2D)和三维(3D)情况下的表达

式分别为：

f y(q)=警 2D

y(q)=罾嘞(g)Q2D (5-1)

【y(q)=可4仉-e2 3D

其中K是材料的介电常数，勘(口)=f dzl f dzal妒i(z1)12lCj(z2)12e—qI：-一勿I称为量子
阱中电子一电子相互作用的形状因子(form factor)，如(名)是第i层上的电子沿

着Z方向的波函数，Zl和z2是两层中电子的位置坐标。所以，在量子阱中载流子

之间的相互作用与载流子沿着样品生长方向(z方向)的分布有关。

本章研究了在基于InAs／GaSb的二类、 断带半导体量子

阱(A1Sb／InAs／GaSb／A1Sb／GaSb) ，多体效应对电子能带和空穴能带杂化效

应的影响，计算了杂化能带在电子能谱和空穴能谱交点处的微带隙以及电子一电

子相互作用、电子一空穴相互作用、空穴一电子相互作用和空穴空穴相互作用导

致的自能。从另一个角度证明TInAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，微带

隙出现的物理机制。我们的理论结果和k．P方法计算所得的结果以及实验测量的

结果一致。值得注意的是，本论文的理论出发点是考虑了载流子之间的的相互作

用即多体效应，而之前的k．P理论方法是建立在单粒子图象的基础上的。这也是

我们的理论创新点之一。
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§5．2理论方法

在本章的工作中，我们发展了一套简单有效的方法来研究在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中电子和空穴能谱的杂化效应。在

这里我们考虑只有～个电子能级和只有一个重空穴能级分别被电子和空穴所占据

的情况，即只考虑电子和空穴的基态。在有效质量近似以及不考虑载流子之间的

相互作用的情况下，电子(歹=e=2)和空穴(J=h=1)的波函数和能谱分别

可以写为：

I皿之(R)=eik'r棵o(名)
{(5-2)
I《=(一1)J丽h2k2+磊

其中R=(z，Y，名)是电子或空穴的位置坐标，k=(‰，％)是电子或空穴沿着2D平面

内的波矢，m：是电子或空穴在2D平面内的有效质量，电子和空穴沿着z方向的基

态波函数编(z)和子带能级晶可以通过自恰求解SchrSdinger方程和泊松方程得出。

§5．2．1 无规相近似(Random Phase Approximation，RPA)及其成立的条件

一、无规相近似成立的条件：

最近的实验如plasmon dispersion，retardation effects and damping都证明了体系

中电子之间的关联是非常重要的[117-119]。我们知道在二维电子气中，比如si表

面的反型层中，电子的浓度大约是1012crn～，人们计算得到的体系中的电子的交

换关联能大约是几个meV，这个能量对半导体的性质会产生重要影响，所以一般

要考虑电子一电子之间的交换关联能对能谱的影响。然而，我们知道无规相近似

成立的条件要求电子的浓度要足够大，在块体金属材料中这个条件可以很好的满

足，因此无规相近似也是一个非常好的近似方法。然而在半导体中特别是二维电

子系统中由于电子的浓度比较小，那么无规相近似能否成立也是人们关注的问

题。

定义％是描述电子系统中电子间的平均距离的一个参量，在二维情况下满

足：

曼=去(旦二)=71"N electron
(％伽)2， (5_3)一=一I—l=IfI．门n-一 I i卜．1-

仡、
， 、’5””，’ 、。。，

其中知=岛洋是电子的有效玻尔半径(BoIn-radius)。从方程(5—3)得到：
n=e2碗／(47rE￡o舻同．

如图(5—1)所示，r8也成了一个衡量体系中电子浓度的一个非常有效的物理

量。当在高浓度状态，ePr,<<1时，RPA是一个好的近似[120，z2z]。在窄带半导
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体二维电子气中，如InAs，GaSb等，由于它们的有效质量比较小，而介电常数

比较大，而在这类体系中比较经典的电子浓度为1012咖一2，所以rs<<1的条件是
很容易满足的，这也是我们可以在半导体低维系统中用无规相近似来计算与多体

效应有关的量的原因。

Wigner
real metal latice

——厂——◆
————十——卜—————-+—————————卜—————≥P
0 1

．

10 20 o金

L．．J L．．．．．．．．．一
。

high intermediate low density

density density

KE>>PE KE～PE KE<<PE

图5-l 电子气中电子浓度随着％的变化示意图。可见，金属的浓度一般落在中等浓度区域，当浓度特

别低时，形成Wigner品格。其中KE表示电子的动能，PE是电-了所受到的品格势能【123】。

二、电子一电子相互作用系统运动方程的无规相近似方法：

为了知道给定物理系统的特性必须以某种方式扰动体系，比如加外场或用

粒子辐照等方式，然后观察系统的物理量因外加扰动所引起的改变即响应，通过

扰动与响应的关系可以知道系统的元激发信息。在这里我们假设在电子气中加一

个试探电荷，且试探电荷局域在电子气的原点处，然后我们来看它如何影响载流

子的分布n(r)=53(r)，而电荷分布的变化又会重新修正静电势U(r)，这种方法是

一种自恰的量子力学方法。在电子气中屏蔽的电荷密度算符可以用电子的两个场

算符的乘积来表示：

hs(r)=矿(r)舳=吉∑e难“)．r口刍。k=∑，^。qs ei(q．r)， (5_4)
’k．k， q

其中铭是密度分布算符的傅立叶变换形式，y是半导体的体积，q=k—k，我们

将自旋简并指标包含在∑k中。

元a=可1∑tqak， (5-5)
’

k

电子密度礼；与其密度算符褐的运动方程有关，在单粒子的有效哈密顿量为：

也，，=∑凤。妄ok+V∑喵蝎，(5-6)
k q

其中W是屏蔽库仑势p(r)的傅立叶变换形式：
1 ，．

喵=寺／d3rV8(r)e川一， (5-7)
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屏蔽库仑势驴(r)可以写为：

V8(r)=eU8(r)， (5-8)

Us(r)屏蔽的静电势，它包含了试探电荷对静电势的修正，可以通过泊松方程来

求解驴(r)。首先我们要求解电子的浓度铭；=<《>，我们从电子的产生算符和

湮灭算符的乘积略q口k海森堡运动方程出发：

l危爰。oqak=【tqak，也，，】=@k一鼠一q)。oq。k+∑增(。oqnk—n+-q—q，％)．(5-9)
由于昭和类似8+8项的乘积中包含四个算符，所以我们要对运动方程做截断。当
粒子的浓度比较高时，最常用的截断近似是无规相近似(RPA)，即只保留一些

缓变的项，即对q，的求和中我们只取q，=一q的项：

i危云<口0qak>=(Ek一￡k—q)<吒lqak>+喵(nk—q一礼k)· (5-10)

为了求得电子的浓度扎备我们假设n+．q口k随时间的演化关系为：e(扣伽)2。无限小的
量6是假设试探电荷是绝热的加在体系中的，而且我们假设电荷分布也有相同的

时间依赖关系，所以从方程(5—10)可以得到：

嚆=<吐q8k>=V，qqS危(u+nik6-)q+--￡k佗一k忑。(5-1 1)
在这里n盏可以从泊松方程求得，在实空间的泊松方程为：

V2U8 r)=一三(n(r)+矿(r))， (5-12)

由于：

礼q=再1／d3r53(r)e—q．r， (5-13)

方程(5—12)的傅立叶变换(波矢空间)为：

喵=素(古+嵋)，(5-14)
由于嵋=e嵋，将方程(5—11)插入方程(5—14)并且解增得到，

鼬)=哪一％；丽哿瓦-nk忑】-l， (蹦)

其中K是非屏蔽的库仑势y(r)的傅立叶变换形式。从方程(5—15)可以看

出嵋0)是一个与u有关的量，所以我们称之为动态屏蔽库仑势，u来源于动态介

电函数Eq∞)：

“小卜％莓丽哿瓦--nk忑，(5-16)
方程(5—16)给出的就是RPA下的介电函数，这种形式是Lindhard最先推导出

来的，所以又称为Lindhard公式，从其表达式可以看到介电函数是一个复数。我

们可以令其实部为零，得到电子的集体激发即等离子体激发，而其虚部给出等离

子体激发的寿命。通过动态介电函数计入多体效应对库仑势K的影响，利用有效
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相互作用讨论屏蔽效应，计算相关能和准粒子的寿命等是非常方便、有效的。然

而我们注意到，RPA给出的介电函数中含有奇点，所以直接用Lindhard公式来计

算屏蔽库仑势是比较困难的，所以要做适当的近似，比较常用的近似是长波近似

(g-峥o)和静态近似@一o)。

§5．2．2基于InAs／Gasb的二类、断带半导体量子阱中的介电函数矩阵

在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结构中有电子和空穴

两种载流子，所以包含电子一电子、空穴一空穴和电子一空穴相互作用的哈密顿

量可以写为：

H=焉+珊+风一e+／-／h—h+也一h (5-17)

其中麟和珊分别是不考虑载流子间的相互作用时电子和空穴的哈密顿
量，日e—e是电子一电子间的库仑相互作用，玩一^是空穴一空穴间的库仑相互
作用，日e—Jl是电子一空穴间的库仑相互作用，在二次量子化表像下可以写为：

皤=∑七以(k)t％

础=∑七Eh(k)d+kdk

也一e=；∑0坛(g)毫q《一口印铅($--18)

玩一^=；∑0‰(口)嘻口砧一口dk，鲲

日e—Jl=∑：【，k，‰(口)毫q呓一gdk，铅
从相互作用项中可以看出，在散射前后，粒子的总动量守恒，而且各种载流子

的总粒子数也是守恒的，这是因为在这里我们忽略了一些与碰撞离化和俄歇复

合[122]相关的相互作用项如图(5—2)所示。

其中忍(k)和Eh(k)分别是电子和空穴的动能项，《(砧)和％(毗)分别是
电子(空穴)的产生和湮灭算符，Kf(q)(1，J=e，^)是载流子之间的库仑相互作

用。将电子和空穴的波函数作用在载流子一载流子间由于库仑势引起的相互作用

哈密顿量可得载流子间裸的相互作用为：

Kf，(口)=(-ly+J昭毋，(口)， (5-19)

对于电子一电子相互作用或者空穴一空穴相互作用，K；，(口)取正值，而对于电

子一空穴相互作用，K；，(g)取负值，这是因为载流子之间的相互作用为库仑相

互作用，对于同种载流子，其电荷的电性相同，比如电子一电子或者空穴一空
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2

C

～’

图5．2碰撞离化过程：在态l处的电子和态2处的电子相互作用后，分别在态17和态27处产生电子【122】。

穴，它们之间的相互作用为排斥作用，而对于不同电性的粒子间的相互作用，

比如电子一空穴，由于其电荷的符号不同，所以会在库仑相互作用势前产生

负号，其相互作用力为吸引相互作用。其中叼=2K1r，e．．口兰．2，唧材料层j的静态介电常
数，q=(qx，劬)是由于载流子一载流子间的库仑相互作用导致的载流子的波矢

在2D平面内的改变，Ef，(q)是形状因子，它与相互作用的两种粒子在z方向的波

函数以及由于载流子一载流子相互作用在2D平面内引起的波矢的改变q有关，具

体形式为：

乃，，(口)=／dzl／dz21织(z1)12I棵o‘(z2)12e—ql l_钏， (5-20)

我们可以通过无规相近似下的动态介电函数来描述载流子间的有效相互作用，

昭，(口)=e≥(Q，q)SJ，(口)， (5-21)

无规相近似下的介电函数矩阵元为：

％，(Q，q)=％，一％，(口)IIjj，(Q，g)， (5-22)

其中Ⅱj，(Q，g)是密度一密度关联函数或称为(pair bubble)，可以由无规相近似

下的格林函数或者运动方程方法给出：

嘴g)_夕s∑k一， ∞3)
％+a一雠+凰z+∞

其中，(z)是电子或空穴的费米狄拉克分布函数，gs=2是自旋简并因子。在基

于InAs／GaSb的--"类、断带半导体量子阱或超晶格结构中有电子和空穴两种载流

子，我们只考虑在同一层中的电子一电子相互作用、空穴一空穴相互作用以及在
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两层中的电子一空穴相互作用，这时介电函数可以写成矩阵形式：

蛳)=l
1

0 1“Aeh^l’ (弛4)

其中锄，(Q，q)=叼FZ，(q)IIjj，(Q，q)是电子或空穴从j层到歹7层跃迁所导致的。从方
程(5—21)可以看出载流子间的有效相互作用与介电函数的逆矩阵有关，从表

达式(5—22)可以求得介电函数的逆矩阵：

e_1(咖)=I 12 1瓷卜 (弛5)

其中‰=(1一A。)(1一Ahh)一AehAhe。

在我们所研究的基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱结构中，由于存

在电子和空穴两种载流子，我们分别用电子和空穴的单粒子波函数来描述这个体

系，则这个二粒子体系的Slater波函数为：

皿簇，(冗1，R2)=纠嚷(冗1)皿乏，(冗2)一《。(冗1)嚷(恐)】， (5-26)

其中C=l／以。载流子间由于库仑势V(R)=e2／(,clRI)导致的静态散射能为：

E露7=<皿磐乏，(冗1，R2)IV(R1一R2)I皿g。(冗1，砀)>=≯易一≯男，，(5-27)
第一项是哈特里散射项略=limq。0KFZ，(口)，第二项是福克项或者称为交换
项蟛，=电，k+qKFz，(q)。在方程(5—27)中已经考虑了在载流子一载流子相互
作用的过程中的动量守恒条件p 1。当我们考虑载流子间的屏蔽效应时，有效的哈

特里(a=日)和福克(Q=F)相互作用能为：

uD一亩(g)蚴，， (5-28)

其中％，(口)=limQ-+oejj，(Q，口)是静态(Q—o)介电函数矩阵元。因此当考虑载流

子间的屏蔽效应时，哈特里自能只是给电子或空穴提供了一个常数形式的能量背

景，这与之前的凝胶模型(jeUium model)和无规相近似的结果一致11241。在低

温下(T_0)，当考虑载流子间的屏蔽效应时，由于交换相互作用引起的自能

可以表示为『1231：
一 。挪)_．磊燕‰口。 (弛9)

其中砟是电子或者空穴的费米波矢，

I咯=v／2m：(EF一￡8)／危

{ r(5-30)
I硌=、／2mZ(E3一EF)I壳

聊是体系的费米面，蟛，歹(口)是无规相近似下屏蔽常数的倒数或者称为屏蔽波
矢，一般来说对于不同的载流子一载流子散射过程，有不同的屏蔽长度％，J(g)。
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通过方程(5—29)和方程(5—25)可以得到在无规相近似下屏蔽波矢为：

geh(q)／q=再习葛瓦爰A}=夏瓣一1
Khe(q)／q=再习磊踊珂A齐刁厕一1
Khh(q)／q---再习习瓦而A仁瓦而一1，

(5-31)

可见，不同的载流子一载流子散射过程对应于不同的屏蔽长度，山和锄已经由
方程(5—25)给出。

§5．2．3格林函数(Green’S function)和能谱

我们知道格林函数方法是用来处理多体问题的简单有效的方法，在这里我

们应用格林函数方法来求由于载流子之间的交换相互作用导致的能谱的杂化

效应。由于载流子一载流子问的屏蔽效应导致的哈特里自能只是给量子阱体

系中的载流子提供一个常数的能量背景，对能带的杂化没有影响，所以在这里

我们忽略哈特里自能的影响，只考虑由于交换相互作用导致的福克自能对能谱

的影响。将由于载流子一载流子问的交换相互作用应用于费因曼图技术，在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱或超晶格结构中，由于存在电子和空穴

两种载流子，所以在这样一个电子、空穴二元体系中，多体准粒子系统的格林函

数可以写为：

鳓(驯=上Bo+iBl5 L卜_‰“(k6)芸蚓， (蚴)

其中Ej=E一磁一勘(J|})，玩=Be(E，k)Eh(E，k)一三eh(k)Ehe(k)，B1=乜(E，k)+
岛(E，七)。由格林函数的实部可以得到准粒子的能谱，而其虚部可以给出准粒子

的寿命，从格林函数的表达式(5—33)可以看出准粒子的寿命为俺=1筇=o。，

其能谱可以通过Bo(E，k)=0给出：

匝(七)=言I磁+三ee(七)+磁"4-三hh(k)4-、／哦+三ee(南)一磁一三从(七)】2+A2 l，(5-33)
其中△=2√毛蕊醣!；丽是依赖于波矢k的两支杂化能谱之间的带隙。方程(5—
33)的形式与Laknmi及其合作者[114]给出关于在二类、断带半导体中能带杂化的

表达式非常相似。方程(5—33)表明，在基于InAs／GaSb的--类、断带半导体量

子阱或超晶格体系中，当考虑多体相互作用时，不同层中电子和空穴之间的库仑

相互作用将会导致粒子杂化能级间出现带隙。
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所以我们的主要任务就是通过方程(5—31)求得无规相近似下的屏蔽长

度，代入自能的表达式(5—30)可以求得载流子一载流子散射的不同散射通

道(比如电子一电子、空穴一空穴和电子一空穴)导致的自能，从而得到在基

于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中由于载流子之间的交换相互作用导

致的杂化能谱。从方程(5—31)可以看出无规相近似下载流子一载流子间的

屏蔽效应在长波极限下q_o对自能的影响比较大。因此，为了得到一个简单的

解析解，我们研究在长波极限下载流子一载流子散射对交换能的影响。当q_

o时，limPOKZ，(g)=砀，，而且形状因子疋e(口)=Feh(q)=Re(g)=Fhh(q)_1，
这是由于q—o时波函数的归一化决定的。

在长波极限下(g—o)，密度关联函数的实部为：

I ReIIee(g)一--me／Trh2

I
{ ReIIhh(q)一一m：／7r炉 (5-34)

I
I-ReIIe^(g)=Renhe(q)一aM4／7rtl2

其中Q=ln(塾进呜煮掣)，M+=m：mz／(m：+m：)。佗e和n^分别是体系
中电子和空穴的浓度。在长波极限下多体相互作用导致的屏蔽长度砀，(g)_
KZ，为：

f K品竺Kk一伊2eK2。m；喊m：：,j-(aMM。*)2·
{ (5-35)【玩7l=也^_蒜篙磐

所以自能可以写为：

洲_一蔫卜Z厮彘， c渊，其中ko=～／—x2-2xkc—os0+k2，nf是电子或空穴的浓度。
§5．3数值结果和讨论

在本章的工作中，我们研究的体系是基于InAs／GaSb的二类、断带半导体

量子阱(A1Sb／InAs／GaSb／A1Sb／GaSb)结构，我们选取与实验上【92】相同的样品参

数，虽PInAs层和GaSb层的厚度分别取为LInAs=17rim，LG口肋=5 nm。在这样一

个经典的样品结构中，电子和空穴的浓度以及量子迁移率可以通过磁输运实

验测得【92】。运用已知的样品参数，比如电子和空穴的有效质量、量子阱的限

制势、材料的介电常数和样品的厚度等，我们通过自恰的解SchrSdinger方程和
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泊松(Poisson)方程可以得到电子和空穴沿着生长方向(z方向)的子带能级

和波函数【78】。在计算能量时，我们将InAs层的导带底作为能量的零参考点。自

恰计算得到的数值结果是：电子的浓度为：ne=9．0×1011册一2，空穴的浓度

为：n^=1．4×1011册～，电子的基态能级为：舔=52．0 meV，空穴的基态能级

为：皓=111．1 meV，

在这样一个样品结构中，InAs层中电子的最低子带和GaSb层中空穴的最高

子带分别被电子和空穴所占据f78，92】，所以在体系中形成了一个空间上分离的

电子一空穴二元体系。在低温下(丁一0 K)，系统的费米能大约是WE=110

meV，这是靠近InAs层的AISb势垒层中的本征缺陷中施主束缚能级的平均值。在

计算中，我们选取的样品参数为：m：=0．038仇e，m￡=0．33me，托。=15．15，‰=

15．69，m。是电子的剩余质量(裸质量)，为了处理密度关联函数的方便我们只

计算在低温下的情况(T一0 K)。

也
L．

o
．．一
。
母
止

E
-_。
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图5-3在基=J=InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，载流子问的库仑相互作用中的形状因

子EJ随着波矢变化q的变化关系，％的表达式见方程(5—20)，其中量子阱的厚度为：LJ。A。=
17rim，LGoSb 2 5rim。

为了研究载流子之间的库仑相互作用与Z方向的波函数之间的关系，也

为了更清楚的了解形状因子对波矢改变q的依赖关系，我们在图(5—3)中

给出形状因子％(q)与波矢改变q的关系。从图上可以看出随着波矢q的增大，

形状因子％迅速的减小，这是因为形状因子随着波矢q的增加，呈现e一指
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数(一e-qlz-一物I形式的衰减)。而且由于空穴一空穴相互作用引起的形状因子％，l要

比由于电子一电子相互作用的形状因子足。衰减的要慢，这是因为空穴沿着Z方向

的波函数更局域，相互作用更强。而电子一空穴相互作用的形状因子疋^衰减的

更快，这是因为电子和空穴分别处在InAs层和GaSb层中，它们的距离更大，所

以相互作用更弱。但它们都有一个共同点，那就是在q_o时，毋j_1。这是由

沿着z方向的波函数的归一化条件决定的，所以在长波极限下取只f一1是一个好

的近似。

圈5_4基于InA8／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，不同载流子一载流子之间的相互作用对载流

子波矢南的依赖关系，量子阱的厚度为：Lf。A。=17nm，厶知s6=5nm。弓J，是电子或空穴粕层散射

到J7层所导致的自能，△=2√嚣赢是微带隙，蜂是电子的费米波矢，需要注意的是‰，<0。

在图(5—4)中我们给出在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，

由于不同载流子一载流子相互作用导致的交换自能随着波矢k的变化关系，从

图上可以看出自能的绝对值I三∥(七)I随着波矢k的增加而减小，在k=o时，取得

最大值。而由交换相互作用导致的能隙△与波矢k的依赖关系与在哈密顿量中

直接加上遂穿相互作用得到的结果很不一样，他们的结果是能隙随着波矢k的

增加而线性增加能隙A=wk，在k=o时，能隙A=0。而从我们的结果可以看

到，当波矢k=o时，能隙△取得最大值。因此由于交换相互作用导致的能隙

与k．P的理论计算和实验测量的结果一致[96，114]。在基于InAs／GaSb的二类、

断带半导体量子阱中，当量子阱中InAs层和GaSb层的厚度分别取为LInAS=17
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nlTl，LGasb=5 13．m时，系统的费米能级非常靠近重空穴的子带姥，理论上得到

的结果是：￡：}一毋一lmeV[78]，而实验上也测得空穴的浓度非常低【92】，因此电
子的费米波矢％比空穴的费米波矢砟大得多。而且电子的有效质量要比空穴的
有效质量小得多，所以电子一电子间的屏蔽效应要比空穴一空穴间的屏蔽效应

强得多，所以从图(5—4)中可以看到电子一电子相互作用引起的自能最大，

即：I一"eel>I三ehI>IEheI>I三Jl『ll。

在图(5—5)中的实线给出了当考虑多体效应时，由于交换相互作用导致

的电子和空穴的杂化能带，虚线给出的是在不考虑多体效应时电子和空穴的单粒

子能谱。从图上可以看到，由于交换相互作用，使得电子和空穴的能谱发生了杂

化，产生了两支杂化的能带耳(k)和n(k)，由于k—o时，02E_(k)／Ok>0，所以
称n(k)支为电子型的，而4(k)支为空穴型的。从两支杂化能谱上可以看出：
交换相互作用的存在，使得体系的能量降低了，而且电子型的能谱能量降低得更

厉害，这主要时由于电子一电子间的屏蔽效应要比空穴一空穴间的屏蔽效应强得

多。从我们的理论结果来看，在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，

由于载流子问相互作用的影响能带的杂化效应特别明显，这种杂化能带的出现完

全是多体相互作用的结果。因此我们提出的这种能带杂化产生的机制与建立在单

粒子模型基础上的方法比如k．p[961方法完全不同，也与隧穿相互作用的结果不

同[116]。在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，由于存在库仑势导致

的交换相互作用，对于多体准粒子体系，在原来电子和空穴的单粒子能谱的交点

处出现一个微带隙。对于一个经典的基于InAs／GaSb的--类、断带半导体量子阱

体系且PInAs层和GaSb层的厚度分别取为LinAs=17m，LG口舶=5rim，在单粒子
能谱的交点处，由于交换相互作用导致的微带隙大约为6meV或者1．5THz，这个

数值与实验测量以及单粒子近似下的k．P理论计算的结果一致，但在这里我们要

强调的是，微带隙的出现是建立在多体相互作用基础上的，是由载流子间的交换

相互作用引起的。

在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱体系中，由于在不同的阱层中

电子和空穴的子带都分别被电子和空穴所占据，载流子间可以通过库仑势有如下

形式的散射相互作用：电子一电子散射、电子一空穴散射、空穴一电子散射和空

穴一空穴散射。由于在量子阱体系中，电子和空穴波函数在z方向的交叠使得在

不同的层中会出现电子一空穴和空穴一电子之间的散射【781，即电子和空穴都有

一定的几率在两层间发生跃迁。两层间电子和空穴的这种相互作用表明InAs层的

导带和GaSb层的价带之间存在着耦合。从k．P理论方法我们知道，只要导带和价

带间存在耦合就会在体系中产生杂化能带[96卜所以在这个体系中由于载流子之
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图5-5基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中最子阱的厚度为：Lz。A。=l?nm，Lc。s6=5nm

时的能量色散关系。瑶(k)和璐(k)(虚线所示)分别是不考虑载流予之间的相可=作用时电子和空穴的能

谱。图中实线所示的醅(k)是在考虑载流子之问的库仑相互作用时准粒子的色散关系，詹刍是电子的费米
波欠。

间的交换相互作用导致的电子带和空穴带的杂化与k．p理论方法得到的结论是一

致的。由交换相互作用导致的杂化能带之间的带隙依赖于电子一空穴相互作用和

空穴一电子相互作用。也就是说正是由于电子一空穴和空穴一电子散射机制的存

在，才使得体系中的能谱会出现杂化从而出现带隙，这完全是多体相互作用的结

果，为杂化能谱中带隙的出现提供了一种新的机制。

§5．4本章小结

在本章的工作中，我们发展了一套简单的理论方法，从多体相互作用的角

度研究了在基于InAs／Gasb的二类、断带半导体量子阱中由于交换相互作用所导

致的电子能带和空穴能带的杂化效应。我们知道在基于InAs／GaSb的二类、断带

半导体量子阱中有电子和空穴两种载流子，我们的理论研究发现，在体系中电子

一空穴和空穴一电子相互作用的存在加强了体系中多体相互作用的强度，导致在

体系中出现了电子和空穴能带的杂化。多体准粒子的杂化能级在单粒子能谱的

交点处出现了微带隙，这主要是由于两层间电子一空穴相互作用和空穴一电子

相互作用引起的，因此微带隙依赖于电子一空穴和空穴一电子间的交换相互作

用引起的自能。在基于InAs／Gasb的二类、断带半导体量子阱中我们通过研究交
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换相互作用对能带杂化的影响发现，由于交换相互作用导致的导带和价带的杂

化效应与单粒子近似下的k．P理论方法所得到的结果一致。对于一个经典的样品

结构，即InAs层和GaSb层的厚度分别取为LtnAS=17 nln，LG口勋=5 nm[92】，我

们发现在准粒子能谱的交点处，由于交换相互作用导致的微带隙大约是6 meV或

者1．5 THz，与实验测量和k．p理论方法所得到的结果一致[1141。在此我们要强调

的是：由于体系中粒子波函数的交换反对称性，载流子(电子一电子、空穴一空

穴、电子一空穴和空穴一电子)间通过库仑相互作用中不仅有直接相互作用(哈

特里势)还存在交换相互作用(福克势)。哈特里势只为载流子提供一个常数型

的能量背景，对能带的杂化没有影响。我们发现多体相互作用下的交换势可以引

起体系中导带和价带的能带杂化，并且由于电子一空穴和空穴一电子散射势的存

在，使得在能谱的交点处出现一个微带隙。总之，载流子之间的交换相互作用是

基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱体系中能带出现杂化的另一种机制。

在此，我们需要指出的是，k．P能带计算方法完全是一种数值方法，杂化

能谱和微带隙只能通过数值计算得到。相对而言，在基于InAs／GaSb的--类、断

带半导体量子阱体系中，由交换相互作用引起的能带杂化现象以及微带隙可以有

简单的解析表达式，并且可以清晰的看到各种散射对能带杂化以及微带隙的贡

献。通过我们的理论计算，我们可以对InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱体

系的能带特征有更加深入的了解，在此基础上可以对体系的物理性质进行深入细

致的研究，比如输运性质和光电性质等等。
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§6．1论文总结

第六章 论文结论和展望

半导体低维体系的研究和应用，在当代物理学和高新技术发展中占有突

出的地位。而半导体器件制造工艺的发展(如分子束外延(molecular-beam epitaxy,

MBE)方法或有机金属化学气相沉积技术(metal-organic chemical vapor deposition，

MOCVD))，使得从理论和实验上研究低维体系的特征成为现实。其中半导体

量子阱和超晶格的研究在其中占据了重要的地位，在此基础上，包括光电

二极管、探测器、激光器、高速场效应管等器件源源不断地被制备成功。

而基于InAs／GaSb-"类、断带半导体量子阱结构(如刎舶／J佗As／Gn鼬／AtSb量

子阱结构)由于其独特的能带结构而备受关注。由于在这种量子阱结构

中，GaSb的价带顶比InAs的导带底还要高，所以体系中会形成一个电子和空

穴在空间上分离的二粒子体系。由于电子和空穴同时存在，所以势必导致

这种材料有与众不同的物理性质。本论文主要研究-J"AlSb／InAs／GaSb／Az舶以

及AlSb／InAs／GaSb／AlSb／GaSb量子阱中的电以及光电性质，主要包括以下三个

方面的内容：

(一)、基于InAs／GaSb的--类、断带半导体量子阱中，由于带间跃迁所引起

的光电导特性。为了探讨刎S6／，礼As／Go舶似舶量子阱体系在光电器件方面的应
用，比如做光电导器件或者光电开关等。我们研究了在量子阱中加上一个沿

着生长方向线型极化的光场时，由于电子和空穴吸收光子在量子阱的两层之

间发生跃迁所引起的光电导特性。光电导的峰值落在亚太赫兹光频区，而且随

温度的升高，光电导的峰值向低频方向移动(红移)。所以我们的理论结果表

明，础舶／J佗As／G口鼬／AtSb量子阱体系可以用来做亚太赫兹光电导器件，而且在

低温下工作性能良好。

(--)、基于InAs／GaSb的：类、断带半导体量子阱中的中远红外双色光吸

收。光与物质的相互作用主要有自发辐射、受激辐射和受激吸收三种形式。

光吸收是研究半导体量子阱的性质，特别是表征量子阱的能带结构的最方

便、有效的手段之一，而且大多数光电器件都是利用载流子和光子的相互作

用来工作的。所以研究器件的光吸收性质对器件的开发和利用具有重要意义。

在AISb／InAs／GaSb／AISb量子阱中，由于价带和导带有交叠，所以当最低的电子

子带和最高的空穴子带分别被电子和空穴占据时，在体系中电子和空穴由于吸收
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光子而发生的带间跃迁和子带间跃迁的通道一共有七个。在此我们研究了由各个

跃迁通道对吸收系数的贡献。我们的理论研究发现，由电子和空穴的子带间跃迁

导致吸收系数出现两个吸收峰，而由于电子和空穴沿着生长方向的波函数的耦合

比较小，带间跃迁对吸收系数的贡献比较小。而且吸收系数随温度的变化不明

显。理论结果表明这种材料可以用来做双色光电器件。目前双色光电器件已经在

第三代光探测器和第三代传感器的方面得到应用。

(三)、在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中，由于交换相互作

用引起的能带杂化现象的理论研究。在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量

子阱(饿舶／，礼As／Go舶／饿舶／Go舶)中有电子和空穴两种载流子分别处在InAs层

和GaSb层中，可以预见，由于载流子之间的相互作用，在InAs层和GaSb层的交

界处必定存在电子和空穴的杂化现象。本论文中，我们从多体相互作用的角度

讨论了在基于InAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱中由于电子和空穴之间的库

仑相互作用引起的微带隙，其大小为THZ量级(6meV)。我们指出，多体效应

是体系中能带杂化的另一个重要原因，这与之前的单粒子表象下的k．P等方法不

同。

§6．2展望

由于基于lnAs／GaSb的二类、断带半导体量子阱和超晶格结构特殊的能带结

构，所以引起了人们极大的研究兴趣，对其性质进行了深入而广泛的研究，其能

带结构、光电性质以及与自旋相关的性质等都得到了人们的极大关注，人们希望

这种具有特殊能带结构的材料可以在新型器件的应用方面能有所突破。鉴于其在

光电器件方面的广泛应用，其光电性质成为人们研究的热点，并依此为基础制各

了包括光电二极管、探测器、激光器等多种光电器件。然而，目前在该体系中的

自旋相关的性质也已经引起了人们的极大关注，并且研制了自旋过滤器和自旋晶

体管，以及在强磁场下的光吸收性质等都是科研工作者探讨的方向。另外，最近

实验上用Shubnikov-de Hass(SdH)振荡和霍尔实验测得了电子和空穴的迁移率随

着GaSb层厚度的变化，而且发现在LG口册=100nm处空穴的迁移率发生了反常现

象，而其物理原因还有待探讨。在本论文中，我们都是在电子和空穴电荷守恒的

条件下讨论体系中的多体效应的，然而，电荷不守恒的相互作用过程比如碰撞

离化(impact ionization)和饿歇复合(Auger recombination)过程也应该考虑在内。然

而，这会带来判断形如Ve。eh(q)的库仑相互作用的符号的问题。另外，从器件应

用的角度讲，超晶格结构的应用更广泛，所以对于基于InAs／GaSb的二类、断带

半导体超晶格光电性质的理论研究也具有重要的价值。
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