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摘要：提出狆型张应变犛犻／犛犻犌犲量子阱红外探测器（犙犠犐犘）结构，应用犽·狆方法计算应变犛犻／犛犻犌犲量子阱价带能带结构和

应变犛犻犌犲合金空穴有效质量．结果表明量子阱中引入张应变使轻重空穴反转，基态为有效质量较小的轻空穴态，因此狆型

张应变犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘与狀型犙犠犐犘相比具有更低的暗电流；而与狆型压应变或无应变犙犠犐犘相比光吸收和载流子输运

特性具有较好改善．在此基础上讨论了束缚态到准束缚态子带跃迁型张应变狆犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘的优化设计．

关键词：张应变；锗硅量子阱；红外探测器；
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１　引言

量子阱红外探测器（狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾犻狀犳狉犪狉犲犱狆犺狅狋狅

犱犲狋犲犮狋狅狉，犙犠犐犘）最早于１９８７年由 犔犲狏犻狀犲等人
［１］用

犌犪犃狊／犃犾犌犪犃狊量子阱作为有源区制成．由于半导体中

的电子有效质量比空穴有效质量小，以电子作为载流子

具有较好的红外吸收和输运特性，目前常用的犙犠犐犘器

件通常采用狀型材料，基于狀型犙犠犐犘焦平面阵列制成

的成像系统，已应用于国防、工业、医疗等方面，并不断

向大面阵、高温、双色或多色方向发展．但狀型犙犠犐犘暗

电流偏大，而且根据量子力学跃迁选择定则，它对垂直

入射光的吸收是很弱或禁戒的．这样在量子阱焦平面探

测器制备中，需要采用复杂的光栅结构来耦合入射光，

增加了制备的难度和成本．而狆型犙犠犐犘具有能对正入

射光响应的特点，这一优势引起了人们研究狆型犙犠犐犘

的热潮．对于狆型犙犠犐犘，其量子阱价带的基态一般为

重空穴能级，以重空穴作为载流子可以有效减小暗电

流；但载流子有效质量大导致较小的吸收系数，这直接

影响着红外探测器的响应度．为解决这一矛盾，犡犻犲等

人［２］在１９９１年提出用应变来使重轻空穴态反转，以轻

空穴为基态，能有效增强子带跃迁的光吸收系数，１９９３

年 犠犪狀犵等人
［３］使用狆型掺杂的犐狀犌犪犃狊／犐狀犃犾犃狊／犐狀犘

量子阱，通过在犐狀犌犪犃狊中引入张应力，使基态转为轻

空穴态，制作的犙犠犐犘在实现低暗电流的同时增强了光

吸收．

然而，犐犐犐犞族化合物制作的光电器件与已经广泛

应用的硅微电子工艺不兼容，不能同硅读出电路实现单

片集成．而犛犻犌犲／犛犻材料体系与成熟的硅工艺兼容、成

本低．并且在犛犻（００１）上生长的犛犻犌犲量子阱中的势阱主

要落在价带上，垂直方向的子带间吸收已经在狆型犛犻／

犛犻犌犲量子阱的价带中观察到
［４，５］．这类探测器可直接作

在犛犻犆犆犇读出电路上，实现光电子器件的单片集成．

随着犛犻基犛犻犌犲合金材料生长和器件应用的研究，狆型

犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘将展示出更加诱人的前景．

基于以上分析，本文提出在狆型犛犻／犛犻犌犲量子阱中

引入张应变构成犙犠犐犘结构，并利用犽·狆方法计算应

变犛犻／犛犻犌犲量子阱价带各空穴能级的本征能量及其波

函数平方，分析量子阱空穴能级随阱宽和组分的变化规

律，并计算应变犛犻犌犲合金空穴有效质量，在此基础上设

计出满足束缚态到准束缚态型子带跃迁的狆型张应变

犛犻犌犲犙犠犐犘能带结构．

２　应变犛犻／犛犻１－狓犌犲狓／犛犻量子阱的能带计

算与设计

　　多带犽·狆方法是目前计算半导体价带在极值附近

能带结构及其有效质量常用的理论和方法［６～８］，通过求

解一维犛犮犺狉犱犻狀犵犲狉方程、犘狅犻狊狊狅狀方程，自洽计算得到

量子阱（犐犞族主族材料犛犻，犌犲，犛犻犌犲和所有犐犐犐犞族主

族材料）的子带能量本征值及能带的色散关系，在计算

材料Γ点附近的能带结构上是相对准确的．本文关注的

是狆型犛犻／犛犻犌犲应变量子阱，只考虑顶端６个价带能态

的相互作用（包含重空穴、轻空穴和自旋轨道耦合相互

作用），因此使用６×６犽·狆方法计算空穴能带结构是

足够的．本文对应变犛犻／犛犻１－狓犌犲狓／犛犻的能带结构计算是

借助狀犲狓狋狀犪狀狅３ 软件完成的．计算分两步完成，第一步，

使用单带的犛犮犺狉犱犻狀犵犲狉方程计算量子阱结构的势及

其准费米能级；第二步，用６×６犽·狆方法计算量子阱

空穴态的本征能量及波函数［９，１０］．
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图１　犛犻／犛犻犌犲／犛犻量子阱价带各空穴能量本征值及其波函数平方　（犪）压

应变犛犻／犛犻０．７犌犲０．３／犛犻量子阱；（犫）张应变犛犻／犛犻０．５５犌犲０．４５／犛犻量子阱　虚线

为带边，实线为能量本征值及波函数平方，带箭头虚线表示束缚态到准束

缚态跃迁．

犉犻犵．１　犞犪犾犲狀犮犲狊狌犫犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳犪犮狅犿狆狉犲狊狊犻狏犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／

犛犻０．７犌犲０．３／犛犻狇狌犪狀狋狌犿 狑犲犾犾（犪）犪狀犱犪狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／犛犻０．５５

犌犲０．４５／犛犻狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾（犫）　犇狅狋狋犲犱犾犻狀犲狊狊犺狅狑狋犺犲犫犪狀犱犲犱犵犲，

狋犺犲狊狅犾犻犱 犾犻狀犲狊狊犺狅狑 狋犺犲 犲犻犵犲狀狏犪犾狌犲狊 犪狀犱 狑犪狏犲 犳狌狀犮狋犻狅狀狊

（狊狇狌犪狉犲犱），犪狀犱狋犺犲犱犪狊犺犲犱狏犲狉狋犻犮犪犾犪狉狉狅狑狊狊犺狅狑犫狅狌狀犱狋狅狇狌犪狊犻

犫狅狌狀犱狋狉犪狀狊犻狋犻狅狀狊犻狀狋犺犲狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾．

计算结果如图１所示，图中给出了应变犛犻犌犲量子

阱重空穴、轻空穴和自旋分裂轨道的带边，由轻、重空穴

所构成的两套子能级的能量本征值及其波函数的平方．

图１（犪）为犛犻／犛犻０．７犌犲０．３／犛犻的能带结构，阱宽为３狀犿，该

结构犛犻犌犲合金处于压应变，其基态为重空穴态 犎犎１．

图１（犫）为构建在犛犻０．５犌犲０．５赝衬底上的张应变犛犻／犛犻０．５５

犌犲０．４５／犛犻量子阱，阱宽为８狀犿．

可见张应变使得轻／重空穴带边在势阱和势垒中都

发生分离，如图１（犫），而对于压应变锗硅，轻／重空穴带

边在犛犻势垒中仍是简并的，如图１（犪）所示．而且张应变

使轻空穴态上移，重空穴下移，轻重空穴发生反转，基态

变为轻空穴犔犎１．对于应变犛犻犌犲量子阱来说，有着不

同总角动量的子能级之间相互耦合，使得能量分布呈非

抛物线型，使一般的选择定则不再适用．在布里渊带的

中央，耦合为零，只有同一个能级类型的子带跃迁可以

发生，并且两个状态的包络函数奇偶性要相反．远离布

里渊带的中心，不同能级类型间的跃迁也被允许，特别

是两个包络函数的奇偶性相同的子能级之间也可以发

生跃迁．因此，图中带箭头虚线所示 犎犎１犎犎２，犔犎１

犔犎２的跃迁都可以发生，激发态被优化在带边，满足束

图２　张应变犛犻／犛犻犌犲量子阱空穴能量本征值随阱宽和组分的变化　（犪）

构建在犛犻０．５犌犲０．５赝衬底上犛犻／犛犻０．５５犌犲０．４５／犛犻量子阱空穴能量本征值随

阱宽的变化；（犫）构建在犛犻０．５犌犲０．５赝衬底上的犛犻／犛犻１－狓犌犲狓／犛犻（０２５＜狓

＜０４８）量子阱空穴能量本征值随犌犲组分的变化　阱宽为８狀犿．

犉犻犵．２　犉狅狌狉犾狅狑犲狊狋狊狌犫犫犪狀犱犲狀犲狉犵犻犲狊犪狀犱犔犎犫犪狀犱狅犳犳狊犲狋狏犲狉狊狌狊

狑犲犾犾狑犻犱狋犺犻狀狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／犛犻０．５５犌犲０．４５／犛犻狇狌犪狀狋狌犿 狑犲犾犾

犵狉狅狑狀狌狆狅狀犪狉犲犾犪狓犲犱犛犻０．５犌犲０．５犫狌犳犳犲狉犾犪狔犲狉（犪）；（犫）犉狅狌狉犾狅狑

犲狊狋狊狌犫犫犪狀犱犲狀犲狉犵犻犲狊犪狀犱犔犎犫犪狀犱狅犳犳狊犲狋狏犲狉狊狌狊犌犲犮狅狀狋犲狀狋狓犻狀

犪８狀犿狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／犛犻１－狓犌犲狓／犛犻狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾犵狉狅狑狀狌狆狅狀

犪狉犲犾犪狓犲犱犛犻０．５犌犲０．５犫狌犳犳犲狉犾犪狔犲狉　犇犪狊犺犲犱狏犲狉狋犻犮犪犾犪狉狉狅狑狊狊犺狅狑

狆狅狊狊犻犫犾犲犫狅狌狀犱狋狅狇狌犪狊犻犫狅狌狀犱狋狉犪狀狊犻狋犻狅狀狊犻狀狋犺犲狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾．

缚态到准束缚态跃迁型犙犠犐犘能带优化设计要求．

量子阱中能级位置的确定是获得量子阱红外探测

器其他设计参数的基础，通过调节阱宽、垒宽以及犛犻犌犲

合金中犌犲的组分等参数，可调节阱中各子带能级的位

置，从而为犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘能带的优化设计提供依据．

这里以犛犻０．５犌犲０．５为赝衬底，计算张应变犛犻／犛犻１－狓犌犲狓／犛犻

量子阱各空穴本征能量随阱宽和组分的变化关系，能量

以犛犻犌犲势阱轻空穴带边为参考零点，结果如图２所示，

曲线是图示数据点拟合的结果．图２（犪）是在犌犲组分不

变的情况下，随着阱宽的增加，各空穴能级向着阱底移

动，阱中能限制的空穴态增多；图２（犫）给出的是阱宽为

８狀犿时，犛犻犌犲量子阱各空穴态能量本征值随犌犲组分狓

的变化关系．可见在阱宽不变的情况下，随着 犌犲含量

的增加，阱中限制的空穴态也增多．图中带箭头的虚线

标示着满足束缚态（基态）到准束缚态型子带跃迁相应

的阱宽和组分，其中 犔犎犎犎（如图２（犪）中阱宽约为

２５狀犿犔犎１犎犎１和６５狀犿犔犎１犎犎２；图（犫）组分约为

０３５狀犿犔犎１犎犎１和０４１狀犿犔犎１犎犎２）为不同能级

类型间的子带跃迁可以吸收正入射光，犔犎犔犎（如图

６８７
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表１　数值计算中用到的材料参数

犜犪犫犾犲１　犕犪狋犲狉犻犪犾狆犪狉犪犿犲狋犲狉狊狌狊犲犱犳狅狉犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀犻狀狋犺犻狊狆犪狆犲狉

参数 单位 犛犻 犌犲

晶格常数犪 狀犿 ０．５４３０４ ０．５６５７９

价带顶犈狏 犲犞 １．０９０ １．６７０

静压形变势犪狏 犲犞 ２．０５ －２．８６

切应变势犫 犲犞 －２．１０ －０．３５

犔狌狋狋犻狀犵犲狉参数γ１ ２／２犿０ ４．９３０ １４．３８

　　　　　γ２ ２／２犿０ ０．３４５ ４．２４

　　　　　γ３ ２／２犿０ １．４２７ ５．６９

弹性模量　犆１１ 犌犘犪 １６５．７７ １２８．５３

　　　　　犆１２ 犌犘犪 ６３．９３ ４８．２６

　　　　　犆４４ 犌犘犪 ７９．６２ ６６．８０

自旋分裂能 Δ 犲犞 ０．０４４ ０．２８９

（犪）中７狀犿左右犔犎１犔犎２，图（犫）组分约为０．４２犔犎１

犔犎２）为同一个能级类型的子带跃迁可吸收非正入射

光．

３　应变对犛犻犌犲合金空穴有效质量的影

响

　　应变是调整半导体能带参数的有效方法之一，在量

子阱激光器、调制器、探测器等中有重要的应用．在量子

阱中引入应变，可以降低空穴有效质量，加强轻重空穴

相互耦合作用，增强狆型犙犠犐犘的子带吸收．

本文根据犆犺犪狅等人
［６］给出的推导结果（（１）式），

求解应变犛犻犌犲合金带边第一空穴态有效质量．

犿
犎犎，⊥

犿０

＝
１

γ１－２γ２
，犿


犎犎，‖

犿０

＝
１

γ１＋γ２

犿
犔犎，⊥

犿０

＝
１

γ１＋２犳＋γ２
，犿


犔犎，‖

犿０

＝
１

γ１－犳＋γ２
（１）

其中　γ１，γ２，γ３ 为价带的犔狌狋狋犻狀犵犲狉参数；犳＋是无量纲

的应变依赖因子［６］．

目前，犛犻，犌犲和犛犻１－狓犌犲狓 合金材料参数的选取没有

统一标准，不同的实验测量和理论计算给出的结果有所

不同，本文计算中选取的犛犻，犌犲材料参数列于表１
［９］．对

于犛犻１－狓犌犲狓合金，其 犔狌狋狋犻狀犵犲狉参数与犛犻，犌犲材料的

犔狌狋狋犻狀犵犲狉参数关系由文献［１１］给出，其他材料参数均

由犛犻和犌犲的相应参数按犌犲组分狓做线性插值得到．

应变犛犻犌犲合金带边第一空穴态有效质量计算结果

如图３所示，在犛犻（００１）上生长的犛犻犌犲为压应变，基态

为重空穴，平行和垂直方向空穴有效质量如图３（犪）所

示；在犛犻０．５犌犲０．５（００１）赝衬底上的犛犻犌犲（狓＜０５）为张应

变，基态为轻空穴，平行和垂直方向空穴有效质量如图

３（犫）所示，其中 犿０ 是自由电子质量．

吸收系数可表示为［１２］：

α＝ρ狊犖犜
犲２犺

４犮ε０狀狉犿
犳
犮狅狊２θ
狊犻狀θ

犮狅狊２ （２）

其中　ρ狊是阱中二维空穴气密度，正比于二维空穴态密

度［１３］；犇２犇＝犿‖／π
２；犿为沿生长方向的有效质量；

犖犜 为量子阱个数；狀狉为折射率；θ为入射角；Ф 为入射

电矢量的极化角；犳为跃迁振子强度．结合（２）式和图３

图３　应变犛犻犌犲合金带边第一空穴态有效质量同 犌犲组分的关系　（犪）

在犛犻（００１）上生长的犛犻犌犲合金；（犫）构建在犛犻０．５犌犲０．５（００１）赝衬底上的

犛犻犌犲合金　下标‖和⊥分别表示平行和垂直于外延层狓狔平面．

犉犻犵．３　犆犪犾犮狌犾犪狋犲犱犫犪狀犱犲犱犵犲犿犪狊狊犲狊犳狅狉狋犺犲狋狅狆犿狅狊狋狏犪犾犲狀犮犲

犫犪狀犱犻狀狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻１－狓犌犲狓犪犾犾狅狔狊犵狉狅狑狀狌狆狅狀犛犻（００１）狊狌犫狊狋狉犪狋犲狊

（犪）犪狀犱犛犻１－狓犌犲狓犪犾犾狅狔狊犵狉狅狑狀狌狆狅狀犪狉犲犾犪狓犲犱犛犻０．５犌犲０．５（００１）

狊狌犫狊狋狉犪狋犲狊（犫）　犘犪狉犪犾犾犲犾（‖）犪狀犱狆犲狉狆犲狀犱犻犮狌犾犪狉（⊥）狋狅狋犺犲狓狔

狆犾犪狀犲

可知，与压应变犛犻犌犲相比，张应变犛犻犌犲沿生长方向的

有效质量 犿⊥明显变小；平面有效质量 犿‖变大，增大

态密度，这两者能有效增强光吸收．计算结果表明，狆型

犛犻／犛犻犌犲量子阱实现了轻、重空穴反转，具有潜在的应用

价值．

４　结论

本文提出狆型张应变犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘结构，应用

犽·狆方法计算应变犛犻／犛犻犌犲量子阱价带能带结构和应

变犛犻犌犲合金空穴有效质量．该结构可实现轻重空穴反

转，以轻空穴为基态，增强材料的光吸收．并以犛犻０．５

犌犲０．５作为赝衬底，分析了张应变犛犻／犛犻１－狓犌犲狓／犛犻量子阱

各空穴本征能量随阱宽和组分的变化关系，给出了具体

设计参数，适用于狆型犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘的优化设计．
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犃狀狅狏犲犾狆狋狔狆犲狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘犻狊狆狉狅狆狅狊犲犱犻狀狋犺犻狊狆犪狆犲狉．犜犺犲狏犪犾犲狀犮犲犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳狋犺犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／犛犻犌犲狇狌犪狀狋狌犿

狑犲犾犾犪狀犱犺狅犾犲犲犳犳犲犮狋犻狏犲犿犪狊狊狅犳狋犺犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻犌犲犪犾犾狅狔犪狉犲犮犪犾犮狌犾犪狋犲犱狌狊犻狀犵狋犺犲犽·狆犿犲狋犺狅犱．犠犺犲狀狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犻狊犻狀犱狌犮犲犱犻狀狋犺犲

狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾狊，狋犺犲犾犻犵犺狋犺狅犾犲狊狋犪狋犲狑犻狋犺狊犿犪犾犾犲犳犳犲犮狋犻狏犲犿犪狊狊犫犲犮狅犿犲狊狋犺犲犵狉狅狌狀犱狊狋犪狋犲，狑犺犻犮犺犻狊犲狓狆犲犮狋犲犱狋狅犺犪狏犲犾狅狑犲狉犱犪狉犽犮狌狉狉犲狀狋

狋犺犪狀狀狋狔狆犲犙犠犐犘狊犪狀犱犪犾狊狅犺犪狏犲犾犪狉犵犲狉犪犫狊狅狉狆狋犻狅狀犮狅犲犳犳犻犮犻犲狀狋犪狀犱犫犲狋狋犲狉狋狉犪狀狊狆狅狉狋犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊狋犺犪狀犮狅狀狏犲狀狋犻狅狀犪犾狌狀狊狋狉犪犻狀犲犱狅狉

犮狅犿狆狉犲狊狊犻狏犲狊狋狉犪犻狀犲犱狆狋狔狆犲犙犠犐犘狊．犇犲狊犻犵狀狊犳狅狉狆狋狔狆犲狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犲犱犛犻／犛犻犌犲犙犠犐犘犫犪狊犲犱狅狀狋犺犲犫狅狌狀犱狋狅狇狌犪狊犻犫狅狌狀犱狋狉犪狀狊犻狋犻狅狀狊

犪狉犲犪犾狊狅犱犻狊犮狌狊狊犲犱．

犓犲狔狑狅狉犱狊：狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犪犻狀犲犱犾犪狔犲狉；犛犻／犛犻犌犲狇狌犪狀狋狌犿狑犲犾犾；犻狀犳狉犪狉犲犱犱犲狋犲犮狋狅狉

犘犃犆犆：７３６０犉；７３２０犇

犃狉狋犻犮犾犲犐犇：０２５３４１７７（２００８）０４０７８５０４

犘狉狅犼犲犮狋狊狌狆狆狅狉狋犲犱犫狔狋犺犲犖犪狋犻狅狀犪犾犖犪狋狌狉犪犾犛犮犻犲狀犮犲犉狅狌狀犱犪狋犻狅狀狅犳犆犺犻狀犪（犖狅狊．５０６７２０７９，６０３３６０１０，６０６７６０２７），犪狀犱狋犺犲犛狋犪狋犲犓犲狔犇犲狏犲犾狅狆犿犲狀狋犘狉狅

犵狉犪犿犳狅狉犅犪狊犻犮犚犲狊犲犪狉犮犺狅犳犆犺犻狀犪（犖狅．２００７犆犅６１３４００）
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