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摘要　本文基于一个伴随LO 声子发射的光激发电子被重新俘获的物理模型, 采用M onte

Carlo 方法, 对掺施主杂质的半导体光电导谱中与LO 声子相对应的反对称谱峰结构进行了理

论模拟, 并与 Si 掺杂的 GaA s 及 InP 的实验结果作了比较.
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1　引言

在过去的几十年中, 人们对掺杂半导体中光激发载流子与LO 声子相互作用而引入的

非本征光电导响应进行了广泛的研究[ 1～ 4 ]. Stocker 等人曾指出, 在掺杂半导体的光电导测

量中, 从杂质能级上被入射光子激发到导带而引入的过剩热载流子, 可通过级联地发射LO

声子而弛豫到导带底, 并在所施加的电场方向上引起净动量损失[ 1～ 3 ]. 他们的这个模型可用

来解释或预言光电导谱中发生在入射光子能量 hΜ= E i+ n∂ΞLO ) (其中, E i 为杂质电离能,

∂ΞLO 为LO 声子能量, n 为正整数) 附近的“负微分 (光) 电导”(nega t ive d ifferen t ia l conduc2
tance)或所谓“完全的负电导”( to ta l nega t ive conductance) 现象[ 1, 3 ]. 他们通过解Bo ltzm ann

输运方程计算了这样的振荡光电导响应[ 2, 3 ]. 不久, M ears 等人在 CdT e 光电导谱中的

n∂ΞLO )能量处也观察到电导极小值[ 4 ] , 他们认为, 在这种情形下, 光激发电子最终并不是弛

豫到导带底, 而是重新被杂质俘获. 另一个与LO 声子直接相关的实验现象是出现在 GaA s

和 InP 的低温光电导谱中的一个LO 声子能量处的反对称峰[ 5～ 7 ]; 结合 Stocker 等人动量损

失模型和M ears 等人的杂质俘获模型, 这样的反对称光电导结构的物理起源可以得到定性

的说明[ 6, 7 ].

在本文中, 我们将采用M on te Carlo 方法, 对这一定性模型进行理论计算, 进而直接获

得LO 声子反对称光电导峰的模拟线形, 并与实验结果进行了比较.



2　物理模型

一般来说, 在一个LO 声子能量 ∂ΞLO附近引入光电导响应的物理机制可以由图 1 示意

给出. 在低温下, 当能量略高于 ∂ΞLO 的入射光子将杂质基态电子激发到导带而成为初始动

能接近于 ∂ΞLO - E i (E i 为杂质电离能) 的热载流子, x 方向的电场力将使具有- k x 波矢的电

子减速. 一旦其能量等于 ∂ΞLO - E i, 该电子将发射一个LO 声子而重新被杂质基态俘获. 而

具有 k x 波矢的电子将在电场的作用下加速, 从而更远离共振条件, 它被杂质重新俘获的几

率较小. 这样的机制将导致如图 1 (a) 下半部分所示的导带电子分布. 可以看出, 由于这些光

激发电子在电场力的反方向上有一净动量损失, 这时将检测到正的光电导信号. 而当处于杂

质基态的电子被能量略低于 ∂ΞLO的入射光子激发到导带时, 同样地, x 方向的电场力将使具

有- k x 波矢的电子减速而使具有 k x 波矢的电子加速, 当其能量等于 ∂ΞLO - E i, 该电子将发

射一个LO 声子而重新被杂质基态俘获. 这也将导致光激发电子沿 x 方向的不对称分布 (图

1 (b) ) , 并使得光激发电子在电场力方向上有一净动量损失, 这样的机制将导致LO 声子低

能侧负光电导的出现.

图 1　在LO 声子能量处产生正、负光电导响应机制的示意图

3　M on te Carlo 模拟

上述物理过程可以由Bo ltzm ann 输运方程定量描述, 然而直接求解这种光激发电子体

系的Bo ltzm ann 方程是十分困难的事情, 并且很难得到精确解. 因此, 我们采用M on te Car2
lo 方法, 对处于外电场下电子的随机运动直接进行模拟. 在M on te Carlo 模拟过程中, 一些

物理量和物理过程, 如电子的自由飞行时间、散射机制、散射后的电子状态等, 需要进行随机

确定或选择[ 8, 9 ]. 由于我们要处理的是类似于与时间或空间分布有关的大量粒子的随机运动

过程[ 8～ 11 ] , 因此, 必须对多个独立电子的运动进行模拟, 而某个感兴趣的物理量A 的平均值

可以方便地由下式求得[ 0, 11 ] ,

A ( t) =
1

N ∑
N

i= 1
A i ( t) (1)

这里　N 为粒子的个数.

在计算过程中, 我们以 Si 掺杂的 GaA s 作为模拟对象, 并认为其位于布里渊区 # 点的
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导带能谷具有球形等能面, 同时考虑了能带非抛物性的修正[ 8 ] , 即导带电子的动能 E (k
ο) 和

波矢 k
ο的关系满足

∂ 2k
ο2

2m 3 = E (k
ο) [1 + ΑE (k

ο) ] (2)

这里　Α= [ 1- (m 3 öm 0) ]öE g, m
3 和m 0 分别为导带电子有效质量和电子的静质量, E g 为

GaA s 的禁带宽度. 在模拟程序中, 我们考虑了电子的三种散射机制, 即声学声子散射, LO

声子散射和电离杂质散射, 并直接引用文献[8 ]和文献[9 ]中给出的有关这几种散射机制的

散射率公式及主要模拟参数. 由于光激发产生的电子浓度很小, 同时考虑到光电导测量是在

低温下进行, 并且施加在半导体两端的电压也不高, 因此, 电子2电子散射和谷间散射可以忽

略不计. 导带电子的复合与产生均以一定的概率发生, 在模拟过程中它们被当作两种特殊的

散射机制. 电子于两次散射之间在外电场作用下的自由运动由 ∂k
ο= eE

ψ (e 为电子电荷, E
ψ 为

电场强度) 确定. 但是, 一旦光激发电子的能量达到 ∂ΞLO - E i, 则停止对该电子的模拟, 并记

录它最后的状态. 这对应于电子被杂质基态重新俘获的过程.

由上述的M on te Carlo 模拟过程可以直接得电子的分布函数. 图 2 给出了导带中光激

发电子沿- k x 方向稳态分布的计算结果的两个例子, 它们分别描述不存在外电场 (实线) 和

图 2　存在外电场 (虚线)和没有外电场下 (实线)

导带中光激发电子稳态分布的模拟结果

存在沿- k x 方向外电场 (虚线) 情形下初始

动能 E 0 = hΜ- E i 小于LO 声子能量时的非

平衡电子分布. 由于在低温下, 电子受到主要

散射机制是与电离杂质的弹性碰撞, 在这些

非平衡载流子的存在期间, 由声学声子或

LO 声子散射引起的电子动能损失很小, 因

此, 可以近似认为构成如图 4 所示的无外场

情况下对称分布的电子具有相同的动能. 而

一旦沿- k x 方向加上电场, 具有- k x 方向动

量的电子将在电场力的作用下而降低动能,

此时的电子分布将呈现不对称性. 图 3 给出

了电场强度为 50V öcm 时、初始动能在 ∂ΞLO

- E i 附近 (即入射光子能量 hΜ接近于一个

LO 声子能量 ∂ΞLO ) 的光激发电子沿 k x 坐标轴分布的模拟结果, 图中的实线和虚线分别对

应于考虑了和不考虑杂质俘获机制的情形; 在模拟过程中, 我们仍然假设外电场施加在- x

方向上. 可以看出, 图 3 (a)和图 3 (b)分别对应于图 1 所示的两种情形.

有了电子的分布函数, 根据公式 (1) , 我们可以求得具有一定初始动能的光激发电子的

平均速度

v =
∂∫k

ο
f (k

ο) dk
ο

m 3∫f (k
ο) dk

ο (3)

自于光电流大小正比于光激发载流子的平均速度, 固此, 根据这个公式可以直接得到光电导

光谱响应的线形.
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图 3　初始动能在 ∂ΞLO - E i 附近的光激发电子沿 k x 坐标轴分布的模拟结果

图 4　Si 掺杂 GaA s 中LO 声子光电导响应

的模拟线形与实验结果的比较

其中插图为 Si 掺杂 InP 的实验结果.

4　线形比较和讨论

图 4 为 Si 掺杂 GaA s 体材料中LO 声子光电导响应的模拟线形与实验结果的比较; 图

中还同时给出了 Si 掺杂 InP

的实验结果. 光电导的测量是

在 412K 温度下进行的, 其它

具体的实验条件和参数见文

献 [ 6 ]和文献[ 7 ]. 图 4 表明理

论模拟结果与实验线形在高

于LO 声子能量 ∂ΞLO 的光谱

区符合得很好; 而在能量低于

∂ΞLO谱区, 由于图 1 (b)所示的

机制, 理论曲线出现一个深的

负峰, 这在 GaA s 实验结果中

则很难分辨. 尽管对 InP 而

言, 这样的负光电导现象表现

得较为明显、其幅度仍远小于

理论预期的值. 导致理论模拟

和实验结果在这个光谱区明

显差别的主要原因是: 在极性
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半导体LO 声子和 TO 声子之间的能量区域为强的光反射带, 即剩余射线带, 在这个能量范

围内实验上很难观测到任何光谱结构.

5　结束语

我们采用M on te Carlo 方法, 首次对具有反对称线形的LO 声子光电导峰进行了理论

模拟. 理论计算与实验结果的符合表明关于该光电导结构起源的物理模型是可靠的、合理

的.
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Abstract　Based on the physica l m odel of the pho toexcited electron s being recap tu red by

the ground sta te of the hydrogen ic dono rs w hen a LO phonon is em it ted, M on te Carlo sim 2
u la t ion of the asymm etric pho toconduct ivity st ructu re situa ted a t the energy po sit ion of LO

phonon in sha llow dono r doped sem iconducto rs is repo rted in th is paper. T he good agree2
m en t betw een the theo ret ica l resu lt and the experim en ta l da ta of Si doped GaA s and InP

ind ica tes tha t ou r m odel is reliab le.
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