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摘要!采用
"

)

!

方法理论!考虑了极化电场和自由载流子重新分布等因素!通过薛定谔方程和泊松方程自洽求解

得到
(;ZH)

*

08(;ZH)

!

(;ZH)

*

ZH)

!

(;ZH)

*

(;ZH)

!

(;ZH)

*

08ZH)

量子阱导带和价带的能带结构!并由此计算

了不同量子阱结构的自发发射谱
9

分析对比发现
08(;ZH)

材料特有的自发极化和压电极化效应在阱垒界面处形

成的极化电荷对量子阱发光特性有重要的影响
9

以
08(;ZH)

为垒!优化其中各元素的组分可以减小极化电场的影

响!提高量子阱自发发射谱强度
9

同时!综合考虑了极化电荷和势垒高度的影响!提出了具体的优化方法!并给予了

物理解释
9

关键词!

08(;ZH)

&极化电场&自发发射谱&垒材料
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中图分类号!
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文献标识码!
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文章编号!
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引言

1*4

"

8I

Q

GA<RIAAI;

Q

DI7D<

#具有节能.环保等

诸多优点!是公认的可以替代白炽灯的新一代照明

光源'

K

!

!

(

9

目前白光
1*4

的发光效率已超过
N$8R

*

W

!如应用于日常照明仍需提高其发光效率
9

白光

1*4

大多是由蓝光
1*4

芯片涂敷
_0Z

荧光粉得

到!而目前蓝光
1*4

芯片的效率并不高!因此提高

白光
1*4

的效率关键是提高蓝光
1*4

芯片的效

率
9

(((

族氮化物较大的自发极化常数和压电极化

常数导致的内建自发极化电场和压电极化电场!是

影响蓝光
1*4

内量子效率的重要原因'

L

(

9

通常的

蓝光量子阱
1*4

采用
(;ZH)

为阱层材料!

ZH)

为

垒层材料'

O

(

9(;ZH)

*

ZH)

晶格失配较大!内建压电

极化电场也较大
9

而
08(;ZH)

是一种四元化合物!

通过调整其中各元素的组分!可获得晶格常数与任

意
N

的
(;

N

ZH

K[N

)

匹配的量子阱
9

以
08(;ZH)

为

垒!可以减小压电极化电场!提高量子阱发光强度
9

cGH;

Q

的实验'

N

(已经证明!

(;ZH)

*

08(;ZH)

蓝光

1*4

的光致发光强度高于
(;ZH)

*

ZH)

和
(;ZH)

*

08ZH)

蓝光
1*4

!但是他们并没有从理论上研究

垒层材料影响量子阱发光特性的具体原因!也没有

对垒
08(;ZH)

中各元素的组分进行优化
9

因此!理

论上迫切需要研究以下两方面$"

K

#

08(;ZH)

垒材

料对量子阱的发光特性有何影响&"

!

#如何优化

08(;ZH)

中各元素的组分!提高量子阱的发光强

度
9

作者首先选择了阱层材料相同但垒层材料不同

的
O

种 量 子 阱 结 构
(;ZH)

*

08(;ZH)

!

(;ZH)

*

ZH)

!

(;ZH)

*

(;ZH)

和
(;ZH)

*

08ZH)

作为研究

对象!计算对比了不同量子阱结构的内建势能分布.

电子空穴波函数和自发发射谱!确定了极化电场大

小对自发发射谱强度的重要影响
9

导带和价带能带

结构分别由抛物带模型和
/+=

模型求得!计算过程

中考虑了极化电场和载流子重新分布的影响!通过

薛定谔方程和泊松方程联立自洽求解
9

继而又从极

化电场的形成原理出发!综合考虑垒材料变化所引

起的应变.势垒势能的变化对自发发射谱的影响!得

到了优化
08(;ZH)

垒材料中各元素组分以提高量

子阱发光强度的途径
9

C

!

物理模型

导带和价带的能带结构需要通过求解薛定谔方

程获得
9"

)

!

方法理论是将薛定谔方程在
L

空间某

一特定的点展开!忽略远离这一点的与
L

相关的微

扰项!从而获得简化的哈密顿矩阵
9

因此
"

)

!

方法

理论可以很好地描述布里渊区中心附近的能带结

构!是研究直接带隙材料半导体发光特性的行之有

效的理论
9

本文采用
"

)

!

方法理论对薛定谔方程

进行求解
9
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忽略导带和价带能级之间的耦合作用!对导带

和价带的能级分别求解
9

导带能级结构的计算可采

用抛物带模型'

#

(

!电子波函数可以表示为以下形式$
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其中
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表示量子阱平面内的波矢&
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A

表示阱平面

内的位置矢量&

+

是阱平面的面积
9

导带子带能量

色散关系
:

(

和第
(

个子带的包络函数
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(

可由下

式求解$
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式中
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为普朗克常数&
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分别表示电子在阱

平面内和垂直于阱平面方向的质量&
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A
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\

表示这两

个方向上的波矢
9

势能项包括晶格周期势
M

<

和应

变产生的势能
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@<

9

价带重空穴带.轻空穴带及自旋裂矩带各能带

之间互相耦合!对于纤锌矿结构晶体!其价带的哈密

顿矩阵可用六带
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模型'
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为价带有效质量参数&
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为价带形

变势&
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分别是阱材料在
N
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Q

方向的应

变
9

空穴波函数表示如下式所示!

8

R

为各子带的包

络函数!
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价带各子带的能量
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R

和包络函数
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可由"
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式求得$
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事实上!由于
08ZH(;)

材料特殊的极化性质!

在量子阱垒界面处会形成一层极化电荷!巨大的内

建极化电场对发光性质有重要影响
9

同时!载流子注

入量子阱后电子和电子.电子和空穴之间库仑力的

作用使得载流子重新分布!对内建极化电场有一定

的屏蔽作用
9

因此!必须引入泊松方程进行自洽计

算
9

泊松方程如 "

%

#式所示$
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其中
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为介电常数&

M

'

"

Q

#为自由载流子产生的

屏蔽势能&

+

"

Q

#为阱中和垒上的自由载流子分布!如

下式所示$
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#分别为空穴和电子浓度分布!

与各个子带的波函数有关&

+

K

!

+

!

表示异质结界面处

的极化电荷
9

极化电荷由压电极化和自发极化两部

分构成!一般认为垒层厚!没有应变!只有自发极化

电荷!阱层则存在两种电荷
9

阱垒的自发极化电荷

/

B

可由伏加定律求得!而阱中的压电极化电荷
/
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满足如下关系'
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自洽计算获得同时满足薛定谔方程和泊松方程

的能带结构后!自发发射谱可由"

K$

#式计算'

"

(

$

8

B

C

"

9#

#

I

(

>

#

(

#

9

3

#

<

#

V

#

3

%

"

'

"

#

;

S

8

)I

5

!

;

8

(

!

'

$

"

A

D"

A

#

(

<

X

"

C

<

#

)

('

"

"

A

#

X

#

<

*

@

(

"

"

A

#

<

'

!

=

*

U

)

!

'

"

"

A

#(

<

9(

*

(

'

:

@U

)

!

('

"

"

A

#

=9#

(

#

>

"

9#

#

#

"

!"

#

其中
!

*

@

(

"

"

A

#为导带第
(

子带的费米能级&

*

U

)

!

'

"

"

A

#为价带第
'

子带的费米能级&

(

>

为量子阱材

料的折射率&"

C

<

#

&

('

"

"

A

#为
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模的跃迁
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#式求得
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数值计算结果分析与讨论

基于上述理论!作者采用
=<;

Q

在文献'

"

(中的

材料参数!对于四元化合物
08(;ZH)

!除禁带宽度

考虑了弯曲效应!其他的物理参数均采用伏加定律

线性插值
9

计算与文献'

"

(结构相同的阱宽为
L;R

的
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

ZH)

单量子阱!自发发射谱的峰值

发光能量为
!̂%%KO<6

!而电流为
M$$R0

时文献'

"

(

实验所得的光致发光谱的峰值发光能量为
!̂%#<6

!

理论计算与实验结果符合得较好
9

/'+
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量子阱垒层材料的优化

图
K

!

O

种量子阱内建势能分布

2I

Q

9K

!

=7A<;AIH8DIBA>IE:AI7;7JAG<J7:>BA>:@A:><B

下面首先分析不同垒材料影响自发发射谱强度

的根本原因!接着对
(;ZH)

*

08(;ZH)

中垒
08(;Y

ZH)

的各元素组分进行了优化
9

E9B

!

不同垒层材料对量子阱自发发射谱强度的影响

作者选取了
O

种阱材料.阱宽.垒宽相同但垒

层材料不同的结构!且前后垒层材料和宽度相同
9

阱为
!#;R

的
(;

$9!

ZH

$9"

)

!垒 分 别 为
%!;R

的

ZH)

!

08

$9!L

ZH

$9%%

)

!

(;

$9K

ZH

$9M

)

!

08

$9!L

(;

$9!N

ZH

$9N!

Y

)

!其中
08

$9!L

(;

$9!N

ZH

$9N!

Y)

与阱
(;

$9!

ZH

$9"

)

晶格常

数几乎完全匹配
9

计算这
O

种量子阱结构的内建势能分布和电子

空穴波函数分别如图
K

!图
!

所示
9

由图
K

可见!

O

种

结构均具有一定的内建极化电场!内建势能分布的

形状由一般的方形变为三角形
9

显然
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9!L

ZH

$9%%

)

的极化电场最强!

(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9!L

Y

(;

$9!N

ZH

$9N!

)

的极化电场最弱
9

图
!

所示的电子空

穴波函数分布图表明了极化电场对波函数的影响
9

它使电子波函数和空穴波函数横向压缩!纵向拉伸!

分别向阱的两个方向偏移!极化电场越强!电子空穴

波函数的空间分离程度越大!重叠程度越小
9

图
!

!

O

种量子阱的波函数分布

2I

Q

9!

!

WHU<J:;@AI7;7JAG<J7:>BA>:@A:><B

图
L

!

O

种结构的自发发射谱

2I

Q

9L

!

&H8@:8HA<DB

C

7;AH;<7:B<RIBBI7;B

C

<@A>H7JAG<

J7:>BA>:@A:><B

计算
O

种结构在注入载流子浓度为
L]K$

!L

@R

[L时的自发发射谱如图
L

所示!结果与
cGH;

Q

等

人'

N

(对不同垒材料的量子阱的光致发光实验结果是

一致的
9(;ZH)

*

08(;ZH)

的自发发射谱强度最强!

(;ZH)

*

08ZH)

的发光强度最弱
9

对于
O

种结构的

自发发射谱强度不同可以作如下解释$在同等注入

载流子的条件下!跃迁几率是决定自发发射谱强度

的重要因素
9

跃迁初态一般由导带电子波函数描述!

跃迁终态由价带空穴波函数描述
9

电子空穴波函数

的空间重叠程度直接决定了跃迁几率的大小
9

前面

对内建势能分布和电子空穴波函数的计算表明!内

建极化电场引起的电子空穴波函数空间分离是导致

O

种量子阱结构自发发射谱强度相差较大的主要原

因
9

下面探究
O

种量子阱结构具有不同极化电场的

根本原因
9

内建极化电场不同可以由界面极化电荷

形成的原理解释$异质结界面处的电荷为阱垒极化

电荷之差'

%

(

!

O

种结构阱垒中的极化电荷的变化导

致了界面处的电荷的变化
9

垒上只有自发极化电荷!

自发极化电荷与自发极化常数有关!

08)

自发极化

常数最大!

(;)

次之!

ZH)

最小
9

阱中极化电荷由自

发极化电荷和压电极化电荷两部分组成
9

阱材料相

同!自发极化电荷是相同的!密度为
[$̂$LN#&

*

R

!

9

压电极化电荷不同!

08

$9!L

ZH

$9%%

)

与阱的晶格失配

最大!压电极化电荷最大!

08

$9!L

(;

$9!N

ZH

$9N!

)

与阱

几乎匹配!压电极化电荷非常小
9O

种结构的垒的自

发极化电荷密度
/

B

!阱的压电极化电荷密度
/

Q

和

界面总极化电荷密度
/

如表
K

所示
9

其
(;

$9!

ZH

$9"

Y

)

*

08

$9!L

ZH

$9%%

)

界面处的极化电荷密度最大!

(;

$9!

Y

ZH

$9"

)

*

08

$9!L

(;

$9!N

ZH

$9N!

)

界面处电荷密度最小!

正是这几种结构界面极化电荷密度的差异导致了他

们的极化电场不同
9

界面处极化电荷越多!极化电场

越大!对波函数和自发发射谱强度的影响也越大
9

0'+
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表
K

!

O

种结构界面的垒自发极化电荷
/

B

.压电极化电荷
/

Q

!

总电荷
/

和应变
:

NN

5HE8<K

!

+

C

7;AH;<7:B

C

78H>I\HAI7;@GH>

Q

<B/

B

!

C

I<\7<Y

8<@A>I@

C

78H>I\HAI7;@GH>

Q

<B/

Q

!

A7AH8@GH>

Q

<B/ H;D

AG<BA>HI;:

NN

7JAG<J7:>BA>:@A:><B

:

NN

*"

&

*

R

!

#

/

B

*"

&

*

R

!

#

/

Q

*"

&

*

R

!

#

/

*"

&

*

R

!

#

ZH) [$9$!K" [$9$LO$ $9$LK% $9$LK$

08

$9!L

ZH

$9%%

)

[$9$!%! [$9$O#M $9$LM# $9$N$"

(;

$9K

ZH

$9M

) [$9$K$M [$9$LO" $9$KN" $9$KN$

08

$9!L

(;

$9!N

ZH

$9N!

)

[O9M$%%]K$

[#

[$9$O"M %9KL#N]K$

[#

$9$KLL

ESC

!

垒材料
6#0,5$Q

中各元素组分的优化

前面的计算表明!以
08(;ZH)

为垒可以减小极

化电场!提高量子阱发光强度!但是如何选择垒

08(;ZH)

中各元素的组分使
(;ZH)

*

08(;ZH)

量

子阱 发 光 强 度 最 大 呢/下 面 以
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

N

(;

1

ZH

K[N=

1

)

为例!对
08

N

(;

1

ZH

K[N=

1

)

的各元

素组分进行优化
9

如
L̂K

所述!提高量子阱自发发射谱强度的关

键是减少界面极化电荷!界面极化电荷的多少可以

由垒中
08

!

(;

组分调节
9

从表
K

可见!垒上的自发极

化电荷和阱中的自发极化电荷方向一致!阱中压应

变引起的压电极化电荷和自发极化电荷方向相反!

张应变引起的压电极化电荷和自发极化电荷的方向

一致
9

通过调整
08

!

(;

的组分可以引入适当的张应

变或压应变!使应变产生的极化电荷和阱垒中自发

极化产生的总电荷抵消从而消除内建极化电场
9

08)

的晶格常数最大!

ZH)

次之!

(;)

最小&

08

组

分增加!垒的晶格常数增加!阱垒间晶格失配增加&

(;

组分增加!垒的晶格常数减小
9

所以可以同时调

整
08

!

(;

两种元素的组分来调整压电极化电荷的大

小
9

同时!这两种元素组分的增加都会引起垒中自发

极化电荷的增加
9

以
$̂$K

为组分比例的最小变化单位!计算与

(;

$9!

ZH

$9"

)

晶格失配小于
$̂$Kh

的所有
08(;ZH)

的界面极化总电荷和自发发射谱峰值!如图
O

所示
9

可见对于本文计算的量子阱结构!

(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

(;

$9!L

ZH

$9#L

)

的自发发射谱强度最大
9

由图
O

还发现!自发发射谱的峰值随界面极化电荷增加先

增加后减小
9

当极化电荷较大!密度超过
$̂$L&

*

@R

! 时!自发发射谱峰值强度随界面极化电荷的增

加而减小!与前面所计算的极化电场对自发发射谱

强度的影响一致&但是当极化电荷较少!密度小于

$̂$L&

*

@R

! 时!自发发射谱峰值随极化电荷增加而

增加!可见!此时自发发射谱的峰值并不是只受极化

电场的影响
9

下面分析界面极化电荷较小时!影响自发发射

图
O

!

界面极化电荷与
08

N

(;

1

ZH

K[N=

1

)

中
N

!

1

的关系

2I

Q

9O

!

(;A<>JH@<

C

78H>I\<D<8<@A>7;B7J(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

N

(;

1

ZH

K[N=

1

)

谱强度的因素
9

选取界面极化电荷较小的
(;

$9!

Y

ZH

$9"

)

*

08

$9$N

(;

$9!L

ZH

$9%!

)

和
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

Y

(;

$9!L

ZH

$9#L

)

两种量子阱结构!由图
O

可见!

(;

$9!

Y

ZH

$9"

)

*

08

$9$N

(;

$9!L

ZH

$9%!

)

的界面极化电荷小于

(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

(;

$9!L

ZH

$9#L

!自发发射谱峰值强度

也小于
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

(;

$9!L

ZH

$9#L

9

计算其内建

势能分布如图
N

所示!

(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

(;

$9!L

Y

ZH

$9#L

)

的内建极化电场虽然大!但是
08

$9KO

(;

$9!L

Y

ZH

$9#L

)

的禁带宽度比
08

$9$N

(;

$9!L

ZH

$9%!

)

的禁带宽

度大!势垒对量子阱中能级的限制也更好!所以虽然

其极化电场强度大!但其自发发射谱强度仍然很大
9

可见!由于
08)

!

ZH)

!

(;)

的禁带宽度差异较大!

08(;ZH)

中各元素组分的变化将导致其禁带宽度

也在较大的一个范围内变化
9

因此优化垒组分时!不

但要考虑压电场的作用!也要考虑组分变化时!势垒

势能变化对发光光谱特性的影响
9

图
N

!

(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

(;

$9!L

ZH

$9#L

)

和
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9$N

Y

(;

$9!L

ZH

$9%!

)

的势能分布

2I

Q

9N

!

=7A<;AIH8DIBA>IE:AI7;7J(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9KO

Y

(;

$9!L

ZH

$9#L

)H;D(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

$9$N

(;

$9!L

ZH

$9%!

)
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锋等$

!

08(;ZH)

量子阱垒层材料的优化

F

!

结论

本文计算并分析了不同垒材料的
08(;ZH)

量

子阱自发发射谱
9

结果表明!

08(;ZH)

材料特有的

自发极化和压电极化性质在阱垒界面处形成的极化

电荷在很大程度上改变了量子阱的势能分布!对量

子阱发光性质有重要的影响
9

通过优化垒材料

08(;ZH)

中各元素的组分!可以减少阱垒界面处的

极化电荷!获得自发发射强度更高的量子阱
9

本文计

算得出的结果与
cGH;

Q

'

N

(的实验结果一致!同时本

文进一步以
(;

$9!

ZH

$9"

)

*

08

N

(;

1

ZH

K[N=

1

)

为例!综

合考虑了极化电荷和势垒势能高度的影响!提出了

具体的优化垒材料
08(;ZH)

中各元素组分的方法!

对实验有非常重要的指导意义
9
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