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摘要 : 在有效质量近似框架内 ,采用绝热近似 ,计算了在量子阱中 GaN/ Al x Ga1 - xN自组织量子点系统的电子结构
和光学性质.计算表明系统的电子能级随量子点受限势的增大而升高 ,随量子点尺寸的增大而降低 ,而且量子阱的
宽度和量子点浸润层厚度的增加也会导致能级值有所降低.说明结构参数会使在阱中的量子点的光致发光峰波长
发生相应的蓝移或红移 ,与已知的实验结果一致.
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1　引言

GaN以其得天独厚的宽直接带隙、强价键特性 ,

成为蓝光发光二极管、蓝光激光器等光电器件的优
良的半导体材料 ,在通讯、信息等诸多领域有着重要
的应用价值[1 ,2 ] .随着材料制备技术的进步 ,人们制
造出来各种以 GaN材料为主的半导体微结构 ,例如
量子阱[3～5 ]、量子点[6～9 ] ,这些结构具有比 GaN 体

材料更好的光电性质[10 ] .近年来 ,一种新型的 GaN

半导体微结构备受关注 ,这种新型的结构采用了将
单层或多层 GaN自组织量子点放入量子阱中的设
计 ,从而形成了在阱中的量子点 (DWELL)结构[6～9 ] .

普遍认为这样设计的好处是能够提高量子点的密
度 ,增加对载流子的俘获能力 ,因此采用这种结构设
计的 GaN量子点激光器有望实现短波长、高发光效
率、大功率、低阈值电流及阈值电流对温度不敏
感[11～19 ]等特性.

目前 ,已经对 InAs 量子点在 In x Ga1 - x As/ GaAs

量子阱中材料的 DWELL 结构进行了大量研究.

Stintze等人通过对不同生长过程制备的 DWELL 结
构样品的测量 ,得出了激射波长和光致发光波长与
生长条件和热过程的关系[15 ] . Liu等人分析了不同
x的 In x Ga1 - x As/ GaAs 量子阱对 DWELL 的发光性

质、阈值电流密度等的影响[18 ] . Sakamoto 等人采用
耦合速率方程 ,计算了这种结构的激射谱 ,分析了非
均匀加宽对光学吸收的影响[20 ] .尽管在实验和理论
研究方面取得一定进展 ,但从理论上研究这种结构
的电子结构和发光性质与 DWELL 结构参数的关系
尚未见报道.本文在有效质量框架内 ,采用绝热近
似[21 ] ,计算了 GaN/ Al x Ga1 - x N DWELL 结构的电子
能谱及光致发光谱 ,并讨论了与结构参数之间的定
量关系 ,为给这种新型的 DWELL GaN激光器的设计
提供了物理模型和理论依据.

2　理论模型

GaN量子点激光器采用 DWELL的结构 ,有源区
如图 1所示 ,具体的材料生长和激光器结构设计可
参考文献[7 ] .从垂直剖面上看 , GaN量子点的形状



是梯形 ,从整体来看 ,量子点具有圆台形 ,置于厚度
为 h3 的浸润层之上.量子阱材料是 Al012 Ga018N ,量
子点上盖层材料是 Al0112 Ga0188N.距离 ( r ,θ)平面原
点 r处的电子在 z方向受限势如图 2所示.

图 1　DWELL结构有源区示意图

Fig. 1　Active region of DWELL structure

图 2　距离量子点中心 r处电子和空穴在 z方向受限势

示意图

Fig. 2 　Confining potential of electron and hole at the

position r in DWELL structure in the z direction

采用有效 Rydberg单位制. R 3 = me e2/ 2ε2∂2 ≡

1 , a 3
B =ε∂2/ me e2≡1 ,其中 me和ε分别为电子的有
效质量和介电常数.在有效质量近似的框架下 ,采用
柱坐标系 ( r ,θ, z) ,DWELL 结构单电子薛定谔方程
为[21 ] :
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在量子点和浸润层内 , Ve = 0 ,在量子点边界处 , Ve

= V1 ,在量子阱边界处 , Ve = V2 . V1 和 V2 包含两种
材料的导带失谐和所有应变能.在解薛定谔方程 (1)

时 ,采用绝热近似 ,将电子的波函数写成 :ψ( r ,θ, z)

= (1/ 2π) ei mθgr ( z) f m ( r) ,其中 gr ( z)是 r的慢变
函数.考虑到电子在 z 方向运动的受限远大于 ( r ,

θ)平面上的受限 ,相对而言 ,电子在 z 方向上形成

的束缚能级间距甚大 ,因此电子在 z 方向运动状态
处在最低能级或子带上. 将电子波函数代入方程
(1) ,作解藕近似 ,可得 gr ( z)和 f m ( r)满足如下的方
程 :
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其中 z方向的薛定谔方程是一维有限深势阱问题 ,

受限势如图 2 所示. 解出其基态能量 E0 ( r) ,将
E0 ( r)代入径向方程 (3)中 ,解受限势为 E0 ( r)的径

向薛定谔方程 ,可得出本征值 E ,其中 E0 ( r)起受限
势的作用.在解径向方程时 ,我们用 n 段阶跃势来
代替 E0 ( r) ,即 E0 ( r) = vi ,当 si ≤r≤si + 1时 ,其中 0

≤i ≤n , s0 = 0 , sn + 1 = ∞, si≤si + 1 .与角动量为 m对
应的波函数可以表达为 :

f m ( r) = A i F( k i , r) + B iG( ki , r) 　　si ≤ r ≤ si +1

(4)

这里 k2
i = | E - vi | ,而 ( F , G)是一对线性无关的贝

塞耳函数 :当 E > vi 时 , ( F , G)分别是一阶和二阶
贝塞耳函数 ( J m , Ym) ;当 E < vi时 , ( F , G)分别是变
型二阶和变型一阶贝塞耳函数 ( Km , Im) .首先利用
波函数在每一边界必须光滑衔接 ,另外由于波函数
必须有限 ,可得到一个边界条件 : B0 = 0 ,同时波函
数在无穷远处必须衰减为 0 ,所以我们得到另一个
边界条件 : B n = 0.由此进行数值计算可以得到分立
的束缚能级 E ,并可计算相应能级的波函数.

空穴在 DWELL中运动满足相同的薛定谔方程
(2) 、(3)和边界条件 ,只需采用空穴的有效质量和受
限势 ,同样可以计算出空穴在DWELL结构中受限的
分立能级和波函数.

适当波长的光照射到量子点上 ,可使电子从量
子点中空穴基态跃迁到电子基态和激发态的分立能
级上 ,产生电子和空穴.当在各自的基态或低激发态
分立能级上的电子与空穴进行复合时 ,会发射光子 ,

满足选择定则 :Δm = 0 , m 为角量子数.假定电子和
空穴在其基态或低激发态分立能级的分布满足玻耳
兹曼分布 ,则电子空穴复合发光系数[21 ,22 ]为 :
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其中 　ND 是量子点密度 ; me 和 mh 分别为电子和
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空穴的有效质量 ; ci 和 vi 分别是的电子和空穴的分
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3　数值计算结果与讨论

在进行数值计算时 ,采用如下参数[23 ] :取量子
点中电子的有效质量为 012 ,空穴有效质量 018 ,介
电常数 12 , GaN零温的带隙为 315eV ,AlN零温带隙
612eV.假定 Al x Ga1 - xN的带隙采用如下简单线性关
系获得 : Eg (Al x Ga1 - xN) = Eg ( GaN) + x ( Eg (AlN) -

Eg ( GaN) ) . 得到 Al0112 Ga0188 N 的带隙为 31824eV ,

Al012 Ga018N的带隙为 4104eV.假定导带失谐 67 % ,价

带失谐 33 % ,可算出电子受限势 V1 = 36118meV , V2

= 27111meV ,空穴受限势 V1 = 17812meV , V2 =

10619meV.圆台形量子点尺寸为[7 ] :上底半径 8nm ,

下底半径 15nm ,高 4nm ,浸润层的厚度为 1nm ,量子
阱的总宽度为 1216nm.

图 3和 4 分别给出不同量子数 m 的电子的束
缚能级和空穴的束缚能级.电子和空穴能级分别取
导带底和价带顶为零.从图中可以看出 ,能级具有近
似相同的能级间隔 ,因此可以用截断的抛物势的能
谱来近似[21 ] .

图 3　电子在量子点中受限的分立能级

Fig. 3 　Electronic energy levels of QDs in the

DWELL structure

图 4　空穴在量子点中受限的分立能级

Fig. 4　Hole’s energy levels of QDs in the

DWELL structure

量子点的大小与生长条件有关 ,变化特征是半
径和高度之比为常数.图 5给出量子点电子角动量
m = 0 的几个分立能级随着量子点大小变化的关
系.仅量子点大小发生变化 ,下底半径和高度之比为
0127 ,上下底半径之比 0153 ,其它参数不变.从图中
可以看出 ,随量子点的尺度变大 ,电子在量子点中运
动空间受限的减弱 ,能级也变低.空穴能级随量子点
大小变化也有同样的规律 ,因此发出光子的能量将
变小 ,发光谱波长将红移.

图 5　电子分立能级随量子点尺寸大小变化关系图　其

中 rup/ rdown = 0153 , h2/ rdown = 0127 , m = 0 ,其它参数不

变.横轴是量子点的底面半径 ,纵轴是能级 ,箭头所在位

置对应图 (3)的能谱.

Fig. 5　Dependence of the electronic energy level of the

dot on size with rup/ rdown = 0153 , h2/ rdown = 0127 , m

= 0　The other parameter is the same as Figure 3. The

x2axis is h2 ,and y2axis is energy level. The arrows in2
dicate the spectrum in Fig. 3.

量子点电子受限势 V2 的大小与 Al x Ga1 - xN中

Al的比例 x 有关 ,Al 比例变大 ,导致 V2 升高.图 6

给出量子点 m = 0的几个分立能级随受限势大小变

化关系 ,其它参数与图 3 相同.从图中明显可以看

出 ,随量子点电子受限势 V2 的增大 ,电子的分立能
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级升高间距加大.空穴的分立能级 ,也有同样的规

律.因此电子空穴复合发出的光子能量将增大 ,发光

谱波长将蓝移.

图 6　电子分立能级随量子点受限势大小变化关系图　
横轴是边界层 Al xGa1 - xN的带隙 ,纵轴是能级 , m = 0 ,其
它参数不变 ,箭头所在位置对应图 3的能谱.

Fig. 6　Dependence of the electronic energy level of the

dot on confining potential with m = 0 　The other pa2
rameter is the same as Fig. 3. The x2axis is band2gap of

barrier layer Al x Ga1 - x N , and y2axis is energy level.

The arrows indicate the spectrum in Fig. 3.

图 7 给出在 DWELL 结构中电子角动量 m = 0
的三个分立能级大小的改变量随量子阱宽度的变
化 ,以量子阱的宽度最低的能级为基准 ,即纵轴为
ΔEi

b ( x) = Ei
b ( x) - Ei

b ( x0) , i 是能级序号 , x 为量子

阱宽度 ,其中 h1/ h4 = 219 , 能级 1、2、3从小到大依
次

图 7　电子分立能级的变化随量子阱宽度大小变化关系

横轴是 h1 + h4 ,其中 h1/ h4 = 213 , m = 0 ,纵轴是能级的

改变量.其它参数不变 ,箭头所在位置对应图 3的能谱.

Fig. 7　Dependence of the electronic energy level of the

dot on width of WL with m = 0　The other parameter is

the same as Fig. 3. The x2axis is width of h1 + h4 ,and

y2axis is varation of the energy level. The arrows indi2
cate the spectrum in Fig. 3.

排列 ,横轴为量子阱宽度.从图中可以看出 ,电子能

级随阱宽增大而有小幅度的降低 ,低能级降低的幅

度相对高能级降低的幅度小.从能级 1、2也可以看

出 ,随量子阱宽度的变大 ,量子阱宽度对量子点分立

能级的影响也越来越小.由于空穴也有同样的规律 ,

因此量子点发光谱波长随阱宽红移.电子以较大的

概率受限在量子点中 ,相对量子点中高能级的电子 ,

低能级电子在受限量子点中的概率较大 ,因此外界

量子阱宽度的变化对低能级电子的影响要小 ,并且

随宽度的增加这种影响越来越小 ,以上的计算证实

了我们的分析.

改变生长条件可以改变浸润层厚度.图 8给出

量子点电子角动量 m = 0的几个分立能级随浸润层

h3的变化关系.浸润层变厚 ,电子在 z 方向空间受

限减弱 ,能级降低 ,从而电子发光峰将红移.与量子

点横向尺寸大小变化对其能级的影响相比 ,浸润层

的厚度对能级的影响要弱 ,比较图 5、图 7和图 8可

以明显地看出这一点.

图 8　电子分立能级随浸润层厚度 h3变化关系　m = 0 ,其它

参数不变 ,箭头所在位置对应图 3的能谱.

Fig. 8　Dependence of the electronic energy level of the

dot on width of WL with m = 0　The other parameter is

the same as Fig. 3. The x2axis is width of WL ,and y2

axis is energy level. The arrows indicate the spectrum in

Fig. 3

利用所计算出的电子和空穴的能谱和波函数及

公式 (5) ,取半高宽度为 0105eV ,图 9给出了计算的

发光谱.最强的发光峰对应电子的基态与空穴基态

之间的跃迁 ,对应光子能量为 3155eV.随着其能量

的增加 ,满足选择定则Δm = 0在激发态之间跃迁的

发光峰强度迅速下降 ,所有发光峰的包络线对应实

验所测量的发光谱 ,与实验结果基本一致[2 ,7 ] .
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图 9　光致发光光谱

Fig. 9　PL spectra

4　结论

在有效质量近似框架内 ,采用绝热近似 ,计算了

圆台形 GaN自组织量子点在量子阱结构中的电子

结构和光致发光谱 ,得到了与实验相一致的结果 ,并

发现量子点束缚能级的值敏感于结构参数.增加量

子点的尺寸或量子阱的宽度 ,导致能级的降低 ,从而

导致发光谱峰波长的红移 ,增厚浸润层也有同样的

结果. 通过计算还发现 ,随受限势的增大 (增大

Al x Ga1 - xN中 Al的比例) ,引起能级的升高 ,从而导

致发光峰的蓝移. 从以上理论计算可知 ,在设计

DWELL结构时 ,使其中电子和空穴具有我们希望的

能级间隔和束缚状态数 ,达到所希望光致发光峰波

长 ,将有助于紫外光量子点激光器的设计与优化.
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Abstract : In the frame of effective mass approximation ,the adiabatic approximation is applied to calculate the electronic energy spectra of the

GaN/ Al x Ga1 - xN self2assembleing quantum dots (QDs) in a well (DWELL) structure under various structural parameters. Results show that the

energy spectra structure and the photoluminescence (PL) spectra wavelength are sensitive to the structural parameters of quantum dot and quan2
tum well (QW) . The computation suggests that the QDs with higher confining potential have higher electron and hole energy levels ,and the QDs

with large dimension have a lower electron and hole energy level ,the wider QW and thinner self2assembling QDs wetting layer (WL) results to

have low electron and hole energy level. The computation also suggests that the variation of structural parameters can make the PL peak wave2
length shift slightly.
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