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摘要　采用L inearized2M uffin2T in2O rb ita l (LM TO ) 能带方法对应变超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1

(001)进行自洽计算. 在得到较准确能带结构和本征波函数的基础上, 计算该超晶格的光学介电

函数虚部 Ε2 (Ξ)、折射率和吸收系数. 结果表明, 该超晶格表现出的光学性质和 GaA s 体材料不

相同, 在 115～ 215eV 能量范围的吸收系数增大, 且该超晶格在较宽的能量范围内有较好的光谱

响应.
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1　引言

近年来人们对嵌入 InA s 单分子层的超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 的研究兴趣日趋浓厚, 并

且随着各种外延生长技术的不断发展, 生长具有突变界面的高质量超晶格 (GaA s) nö
( InA s) 1 (001)成为可能[ 1～ 3 ]. 嵌入的 InA s 单分子层能够有效地限制量子阱中电子和空穴的

运动. 从实验上能够观察到 2K 温度下超晶格产生很强且尖锐的光致发光 (PL ) 谱峰, PL 谱

峰能量位置比 GaA s 体材料低 40m eV , 并且谱峰的强度比 GaA s 体材料的谱峰强度高[ 1～ 3 ].

超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 属于É 型异质结系统, 有利于其在高速和光电器件中的开发

应用. 因此从理论和实验上探索该超晶格的各种物理特性具有实际意义, 特别是了解和掌握

半导体材料的折射率和吸收系数对于设计和分析异质结量子阱激光器及光波导器件来说是

十分重要的. 因此, 本文从第一原理出发, 用LM TO 2A SA 能带方法[ 4 ]计算超晶格 (GaA s) nö
( InA s) 1 (001) 的能带结构, 在得到能量本征值和本征波函数的基础上计算该超晶格的光学

介电函数 Ε(Ξ) , 折射率 n 和吸收系数, 为该超晶格的开发应用提供理论参数.

2　计算方法

在计算超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 能带结构之前, 我们先要确定其原胞结构. 在

GaA s 衬底上外延生长 (GaA s) nö( InA s) 1 (001)短周期超晶格时, 由于 InA s 和 GaA s 的晶格



常数分别为 016058nm 和 015653nm , 失配率达 712% , 超晶格中的 InA s 分子层将发生弹性

形变, 应变后 InA s 的晶格常数仍然可以用宏观弹性应变原理确定出, 即使在生长单分子层

的极限下也照样成立[ 5, 6 ]. 根据弹性应变原理, InA s 层在平行界面方向上的晶格常数与

GaA s 的晶格常数相同, 而在垂直界面上的晶格常数由弹性模量给出:

a⊥ ( InA s) = a ( InA s) - 2 (a ( InA s) - a (GaA s) )
C 12

C 11
(1)

其中　C 12, C 11为 InA s 体材料弹性模量张量元, 这里采用 C 12, C 11实验值[ 7 ]
C 12 = 4. 53×

106N öcm 2, C 11 = 8. 33×106N öcm 2, 相应的 a⊥ ( InA s) = 016498nm. 图 1 给出 (GaA s) 1ö
( InA s) 1 (001) 的原胞结构. 上述原胞具有空间四角对称, 每个原子最近邻只有 4 个原子, 属

于开结构. 本文采用LM TO 2A SA 能带方法对超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 进行自洽计

图 1　 (GaA s) 1ö( InA s) 1 (001)

的原胞结构

算. 为了减小原子球近似带来的误差, 需要在间隙区添加空原

子球, 空原子球的位置也在原胞中示意出. 在计算中, 首先要根

据原胞结构确定各原子球和空球的半径, 算好结构常数, 并通

过原子程序造好各个原子球的电荷密度作为输入准备, 初步确

定出LM TO 方法的势参数, 然后进行自洽计算, 达到体系的总

能自洽. 该方法中, 合适的势参数是自洽的关键.

我们知道, 用在局域密度泛函近似 (LDA ) 框架下的能带

方法来计算半导体的能带结构时, 得到的带隙值往往偏小, 需

要作带隙修正, 才能得到较准确的能带结构. 本文采用添加调

整势的方法进行带隙修正[ 8 ] , 从而得到较准确的能带结构.

介电函数 Ε(E ) = Ε1 (E ) + iΕ2 (E ) 能够描述均匀介质中声子

能量 E = h Ξ 的光谱响应. 在得到较准确的能量本征值和本征波函数的基础上, 计算该超晶

格系统的光学介电函数虚部 Ε2 (Ξ). 半导体的光学介电函数虚部 Ε2 (Ξ)理论计算公式为[ 7 ]
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为偶极子跃迁矩阵元, 与波函数和能量本征值有关. 在LM TO 2A SA 能带方法中计算偶极子

跃迁矩阵元的具体公式可参见文献[ 9, 10 ]. 在 Ε2 (Ξ) 的计算过程中还涉及到动量空间的求

和, 这里采用四面体方法[ 11 ]进行求和, 即通过在简约布里渊区中取均匀网格点, 知道了每个

小四面体的贡献, 所有小四面体的贡献相加即为所求. 每个小四面体中的偶极子跃迁矩阵元

取小四面体四个顶点的平均值.

有了 Ε2 (Ξ) 之后, 介电函数实部 Ε1 (Ξ) 可以通过 K ram ers2K ron ig 变换得到. 实折射率

n (E ) 和消光系数 k (E )可以通过下列关系得到

n (E ) =
[Ε1 (E ) 2 + Ε2 (E ) 2 ]1ö2 + Ε1 (E )

2

1ö2

(4)

和

k (E ) =
[Ε1 (E ) 2 + Ε2 (E ) 2 ]1ö2 - Ε1 (E )

2

1ö2

(5)
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于是吸收系数 a (E )可写为

a (E ) =
4Π
Κk (E ) (6)

3　结果和讨论

图 2 给出体材料 GaA s 的LM TO 能带结构, 其中实线是添加调整势的结果, 虚线是未

加添加调整势的结果, 从图 2 中可以看出, 添加调整势自洽之后, 对最高三个价带的影响很

小, 但对导带有明显的影响, 调整势能够改善导带结构, 使 #、X 和L 点上的带隙值和实验

基本一致, 并且保持加入调整势前后 #、X 和L 点上的导带底的能量本征值高低次序不变.

用LM TO 方法得到的 (GaA s) 5ö( InA s) 1 (001) 的能带结构如图 3 所示, 这是经过带隙修正

并且自洽的结果. 从图 3 中可以看出, 该超晶格的价带顶和导带底都在 # 点, 是直接带隙材

料, 带隙值为 1130eV. 对于 (GaA s) 7ö( InA s) 1 (001)超晶格, 我们得到它的带隙值为 1135eV ,

并且观察到带隙值随层厚的增加而增加, 即发生蓝移.

图 3　 (GaA s) 5ö( InA s) 1 (001)的能带结构图 2　GaA s 的LM TO 能带结构

　　有了能带结构和本征函数之后, 根据 (2) 式, 就可以计算该超晶格的 Ε2 (Ξ). 为了能和两

种体材料的光学性能相比较, 我们还计算了 GaA s 和 InA s 的光学介电函数虚部 Ε2 (Ξ). 图 4

和图 5 分别给出 GaA s 和 InA s 的光学介电函数虚部 Ε2 (Ξ) , 图中实线是理论计算结果, 虚部

是实验结果[ 12 ]. 从图中可以看出, 理论计算得到的 GaA s 的 E 1 和 E 2 的能量位置分别为

3106eV 和 4178eV , 与实验值的 3110eV 和 4180eV 基本一致, 峰的形状和大小也基本一致.

对于 InA s 体材料来说, 理论计算得到的 InA s 的 E 1 和 E 2 的能量位置分别为 2165eV 和

4144eV , 与实验值的 2150eV 和 4140eV 基本一致, 峰的形状和大小也基本一致. 这说明用

LM TO 方法得到的能带结构和波函数来计算 Ε2 (Ξ) , 结果还是可靠的. 图 6 和图 7 分别给出

GaA s 的折射率 n (E ) 和吸收系数 Α(E ) , 从图中可以看出 GaA s 在 3101eV 和 4175eV 能量

处存在明显的吸收峰, 其中 3101eV 处的吸收峰主要来源于 + 轴上的电子从最高价带到最

低导带的竖直跃迁的贡献, 而 4175eV 处的吸收峰主要来源于 X 点的电子从最高价带到最
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低导带的竖直跃迁的贡献.

图 4　GaA s 的光学介电函数虚部 Ε2 (Ξ) 图 5　 InA s 的光学介电函数虚部 Ε2 (Ξ)

图 6　GaA s 的折射率 n (E ) 图 7　GaA s 的吸收系数 Α(E )

图 8　 (GaA s) nö( InA s) 1 (001)的

光学介电函数虚部 Εz
2 (Ξ)

图 9　 (GaA s) nö( InA s) ø - 1 (001)的

吸收系数 Α(E )

　　图 8 和图 9 分别给出超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 沿 Z 方向偏振的光学介电函数虚

部 Εz
2 (Ξ) 和吸收系数 Α(E ) , 其中实线是 n 等于 5 的结果, 虚线是 n 等于 7 的结果. 从图中可

以看出, (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 超晶格在 2129、3143、4158 和 4190eV 存在主要吸收峰, 吸
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收峰的形状不同于 GaA s 和 InA s 体材料吸收峰的形状, 而是结合了两种体材料吸收峰的特

点, 超晶格的 2129eV 和 4158eV 峰和 InA s 的 E 1 和 E 2 峰相对应, 超晶格的 3143eV 和

4190eV 峰和 GaA s 的 E 1 和 E 2 峰相对应. 随着超晶格层数的增加, 在 2129eV 处的峰值强度

减弱, 而在 419eV 处的峰值强度增强. 图 9 给出超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 的吸收系数,

图 10　 (GaA s) nö( InA s) ø - 1 (001)

的折射射 n (E )

其中实线是 n 等于 5 的结果, 虚线是 n 等于 7 的结

果. 从图中可以看出, 在声子能量 2120、4150 和

510eV 处存在三个明显的吸收峰, 第一和第二明显吸

收峰主要来源于 #2Z 轴上的电子从价带到导带的跃

迁, 而第三明显吸收峰主要来源于M 点的电子从价

带到导带的跃迁结果. (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 超晶格

的吸收峰跟体材料 GaA s 的吸收峰相比较还可以发

现, 超晶格在 115～ 215eV 能量范围内的吸收系数明

显大得多, 这可以从图 7 和图 9 的比较中看出. 图 10

给出超晶格 (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 的折射率 n (E ) ,

其中实线代表 n = 5 的情况, 虚线代表 n= 7 的情况,

从图中可以看出, 折射率 n (E ) 随层数 n 的变化不明

显.

以上计算结果表明, (GaA s) nö( InA s) 1 (001) 超晶格在较宽的能量范围有较好的光谱响

应, 结合体材料 GaA s 和 InA s 光学性质的特点, 将会有很大的应用潜力.
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Optica l Properties of (GaA s) nö( InA s) 1 (001) Superla tt ices
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Abstract　W e perfo rm self2con sisten t band ca lcu la t ion of (GaA s) nö( InA s) 1 (001) superla t2
t ices (SL ’s) by m ean s of L inerized2M uffin2T in2O rb ita l (LM TO ) m ethod. T he im aginary

part of the d ielectric funct ion s, the refract ive index and the ab so rp t ion coeffecien t fo r the

(GaA s) nö( InA s) 1 (001) SL ’s have been ca lcu la ted on the basis of the availab le resu lts of

rela t ively accu ra te eignvalue and eignfunct ion fo r SL ’s. T he ca lcu la ted resu lts show that

the op t ica l p ropert ies of (GaA s) nö( InA s) 1 (001) SL ’s are d ifferen t from the of bu lk GaA s.

T he ab so rp t ion coeffecien t fo r the (GaA s) nö( InA s) 1 (001) superla t t ices is h igher than tha t

of bu lk GaA s in the energy range from 1. 5eV to 2. 5eV. T he superla t t ices a lso have ra ther

good spectra respon se over a w ide range of energy.
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