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摘要 : 使用 nextnano3 模拟软件计算 Si/ Si1 - x Ge x / Si 量子阱的能带结构 ,对 Si/ Si Ge 量子级联激光器有源区的能带
结构进行设计 ,结果表明使用 Ge 组分为 0127～013 ,量子阱宽度为 3nm 的 Si Ge 合金与垒宽为 3nm 的 Si 层构成对
称应变级联异质结构 ,有利于优化 T Hz Si/ Si Ge 量子级联激光器结构.
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1 　引言

量子级联激光器 ( quant um cascade laser ,

QCL)最早于 1994 年由美国 Bell 实验室的 Faist 等
人在 Ⅲ2Ⅴ族材料 ( GaInAs/ Al InAs) 中实现[1 ] . 它是
在有外加电场条件下单靠一种载流子的多次子带间
跃迁发光而实现的. 由于受到天然 Si 材料间接带能
带结构的限制 , Si 材料的发光效率极低 ,更谈不上
实现受激光发射. Si Ge 半导体材料是近年来人们所
寻找的适宜与 Si 构成异质结器件的一种新型材料 ,
使用 Si Ge 合金的 Si/ Si Ge 量子级联异质结构子带
受激光发射已被实验证实[2 ] .

Si 与 Si Ge 合金的电子亲和势相近 ,高偏压下
异质结的导带带阶对电子几乎不能形成有效限制 ,
价带带阶则比较大 (ΔEv≈0178e V x ,其中 x 为合金
中 Ge 的组分) [ 3 ] ,Si Ge 在异质结中容易形成空穴的
势阱 ,Si/ Si Ge 材料的子带跃迁发生在 Si Ge 量子阱
价带不同空穴态之间 ,载流子跃迁机制有两种 ,一种
是子带阱内跃迁 ( int ra2well t ra nsition) [ 2 ] ; 另一种
是子带相邻量子阱间跃迁 ( i nte rwell t ra nsition) [ 4 ] .

与Ⅲ2Ⅴ族材料 Q CL 相比 , Si/ Si Ge Q CL 是一种 p

型器件 ,载流子跃迁能量小 ,适合做中、远红外光电
子器件 ,子带相邻量子阱间空穴态的跃迁能量由外
偏压调制 ,覆盖了太赫兹 (011～10 T Hz) 波段. 利用
太赫兹光源和光谱系统可以得到材料在其他波段上
不具有的信息 ,具有广泛的应用前景 ,包括半导体材
料、高温超导材料的性质研究、断层成像技术、无标
记的基因检查、细胞水平的成像以及化学和生物的

检测等[ 5 ] .

2 　Si/ SiGe/ Si 量子阱的能带计算

Si Ge 固溶体是由硅和锗形成的溶解度无限的
替位固溶体 ,又称 Si Ge 合金 ,可以通过改变 Ge 的
组分及膜应变的方法来调整材料的禁带宽度 ,同 Si

和 Ge 一样 ,Si1 - x Ge x 合金也是间接带隙半导体 ,当
Ge 组分 x 小于 0185 时 ,Si1 - x Ge x 合金材料的能带
为类 Si 结构 ,导带极小值位于 X 附近的Δ带谷 ,考
虑到 Ge 的引入会在 Si/ Si Ge 界面产生应变 ,应变量
随着 Ge 组分的增大而增大 ,Si 上生长 Si Ge 材料的
共度生长临界厚度也会变小 ,因此 ,用于构造 QCL

的 Si Ge 合金的 Ge 组分 x 一般小于 0185 ,此时
Si1 - x Ge x 合金材料的能带类 Si.

以下关于 Si/ Si Ge/ Si 的能带结构计算是由
next nano3 来完成 , next nano3 是一种 3D 纳米器件
模拟器 ,用量子力学方法 ( SchrÊdinger 方程 , Pois2
son 方程和电流连续性方程) ,通过自洽计算研究纳
米半导体器件 ( Ⅳ族主族材料 Si , Ge ,Si Ge 和所有的
Ⅲ2Ⅴ族主族材料)的电子和光学特性. 为简化 ,计算
分两步完成 ,第一步 ,使用单带的 SchrÊdinger 方程
计算量子阱结构的势及其准费米能级 ;第二步 ,读进
相关数据用 6 ×6 k ·p 方法计算量子阱空穴态的本
征能量及波函数.

图 1 为 Si/ Si0. 7 Ge0. 3 / Si 的能带结构示意图 ,

3nm 宽的 Si0. 7 Ge0. 3量子阱介于 500～503nm 之间 ,

偏压为 10V/ cm ,材料构置在赝晶 Si [ 100 ]上. 导带
中给出了 Gamma 带、L 带和 X 带 ,量子阱导带底位
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于Δ带谷 (图中未标出) ,位于 X 点附近 ,其能量略
小于 X 带. 在应变区域 , X 分裂为 X1 和 X2. 价带顶
轻、重空穴劈裂 ,劈裂大小由应变大小决定 ,图中分
别画出了重空穴、轻空穴和自旋分裂轨道的带边 ,它
们在 Si0. 7 Ge0. 3中形成空穴的势阱. 量子阱空穴态的
能量本征值及其波函数的平方如图 2 所示. 由图可
见 ,阱宽为 3nm 的 Si0. 7 Ge0. 3量子阱中限制了三个空
穴态 ,即重空穴态 H H2 , H H1 和轻空穴态 L H1 ,其
中重空穴 H H2 在高偏压下脱离空穴势阱的限制 ,

重空穴态 H H1 与轻空穴态 L H1 的能量差约为
53meV ,重空穴态 H H2 与重空穴态 H H1 的能量差
约为 159meV.

图 1 　Si/ Si0. 7 Ge0. 3/ Si 量子阱 (阱宽为 3nm) 的导带和价带能

带结构

Fig. 1 　Conduction and valence bands for Si/ Si0. 72
Ge0. 3 / Si quantum well 　well width = 3nm

图 2 　Si/ Si0. 7 Ge0. 3/ Si 量子阱 (阱宽为 3nm) 价带空穴能级能

量及其波函数平方

Fig. 2 　Energies and wavefunctions ( squared) of con2
fined states for Si/ Si0. 7 Ge0. 3 / Si quantum well 　well

width = 3nm

利用 next nano3 可以计算任意组分、任意阱宽
的 Si/ Si Ge/ Si 量子阱能带结构 ,它为 Si/ Si Ge QCL

的能带设计提供依据. 图 3 给出了 Si0. 7 Ge0. 3量子阱
各空穴态能量值随阱宽的变化关系 (与参考文献[ 6 ]

的计算结果一致) ,能量以 Si 势垒重 (轻) 空穴带边

为参考零点 ,在 Ge 含量不变的情况下 ,随着阱宽的
增加 ,各空穴态的能量与 Si 势垒能量差越来越大 ,

阱中能限制的空穴态也越多 ;当阱宽大于 7nm 时 ,

重空穴 H H2 的能量开始低于 L H1 的能量.

图 3 　外偏压为 10V/ cm 时 Si/ Si0. 7 Ge0. 3/ Si 量子阱所限制空

穴态的能量本征值随量子阱宽度的变化关系

Fig. 3 　Variation of eigenenergies of confined states in

a Si/ Si0. 7 Ge0. 3 / Si quantum well versus well width for

10V/ cm applied elect ric field

图 4 给出的是阱宽为 3nm 的 Si1 - x Ge x 量子阱
在 10V/ cm 的偏压下各空穴态能量值随阱宽 Ge 组
分 x 的变化关系. 在阱宽不变的情况下 ,随着 Ge 含
量的增加 ,各空穴态的能量与 Si 势垒的能量差越来
越大 ,阱中能限制的空穴态也更多 ,由于 Si/ Si Ge

QCL 的发光主要是在同一 Si Ge 量子阱内重空穴
H H22H H1 之间的空穴跃迁或相邻的 Si Ge 量子阱
H H12L H1 之间的空穴跃迁 ,图 3、图 4 中没有给出
高于 H H3 的空穴态 ,曲线是由图示数据点拟合的
结果.

图 4 　外偏压为 10V/ cm 时 Si/ Si1 - x Ge x/ Si (阱宽为 3nm)量子

阱所限制空穴态的能量本征值随 Ge 组分 x 的变化关系

Fig. 4 　Variation of eigenenergies of confined states in

a Si/ Si1 - x Ge x / Si quantum well (well width = 3nm) ver2
sus Ge content for 10V/ cm applied elect ric field

Si/ Si Ge 的 QCL 一般包含有大量的周期结构 ,

它们的波函数通常 (或大部分)被限制在单周期的结
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构内 ,对于长的级联结构 ,波函数近似周期性 ,即可
以根据电压降简单地实现波函数在各个周期的平
移 ,简化计算过程.

3 　THz Si/ SiGe QCL 的能带设计

Si/ Si Ge 量子阱对空穴态的限制强烈地依赖于
量子阱的宽度和 Si Ge 合金中 Ge 的组分. 子带阱内
H H22H H1 跃迁的 QCL 中 ,这种跃迁机制称为垂
直跃迁 ,需要设计复杂的注入区才可能使得 H H22
H H1 形成粒子数反转而产生光激射. 此外 H H22
H H1 的能量差一般较大 ,对于如图 2 所示的 Si/

Si0. 7 Ge0. 3 / Si 量子阱约为 159meV , 对应频率为
3815 T Hz ,超出了太赫兹波段. 相邻阱间 H H12L H1

对角跃迁 QCL 的设计则比较简单 ,选择只包含
H H1 ,L H1 两个空穴态 QCL 的设计选用 Si Ge 合金
Ge 组分可以较小 ,量子阱宽度也较小 ,能有效缓解
Si/ Si Ge 材料生长中由于应变失配所带来的难题 ;

同一量子阱阱内 H H1 和 L H1 间的跃迁在零偏压
下是禁戒的 ,即使考虑到空穴态的各向异性和偏压 ,

其跃迁几率也不大 ;而相邻阱间空穴态波函数的奇
偶性没有任何关联 ,它们之间的跃迁不受限制 ;同一
阱中低能态的 H H1 上占据着超过 90 %的空穴 ,

H H1 与相邻阱内的 L H1 之间较容易获得粒子数反
转 ,可获得较大光学跃迁几率. 当然 , H H12L H1 的
空穴跃迁必然造成 H H1 态空穴的减少和 L H1 态
空穴的累积 ,为了将 L H1 上重空穴的积累及时转移
到低能态 H H1 上 ,同一量子阱中 H H1 和 L H1 能
量差的设计要有利于增强空穴2声子的相互作用 ,即
H H1 和 L H1 的能量差要等于或大于相应的 Si Ge

合金晶格振动能量 (各种模式光学声子或声学声子
能量中的一种) ,使得两个低能态子带 ( H H1 和
L H1)散射时间较少 ,并且通过声子散射实现空穴的
转移和重复利用. 实现这种效果的量子级联结构其

对角跃迁发射波长 (或跃迁能量)可通过偏压电场得
到调制 ,每个量子阱都是有源区 ,可以使预期的激发
功率更大.

由 Si/ Si Ge 量子阱能带的计算结果结合以上分
析可以对 T Hz Si/ Si Ge QCL 的能带结构进行较合
理的设计 ,综合考虑以下三点 :

(1)由图 3、图 4 的数据曲线得出 , Ge 组分 x 小
于 013、量子阱宽度 L 小于 3nm 时的 Si Ge 量子阱
只限制 H H1 ,L H1 两个空穴态.

(2)量子级联激光器工作在高偏压下 ,为了保证
足够大的价带带阶对 H H1 ,L H1 两个空穴态形成
有效限制 , Ge 组分和量子阱宽度均不能太小.

(3) Si Ge 合金是非极性材料 ,空穴与声子的相
互作用机制主要是形变势散射 ,为了将 L H 上重空
穴的积累通过声子散射转移到低能态 H H1 上 ,

Si Ge 量子阱中 H H1 和 L H1 的能量差要等于或大
于相应的 Si Ge 合金晶格振动能量[7 ] . 表 1 给出了以
下三组数据 : Si Ge 量子阱中 Ge 含量为 013 ,量子阱
宽度为 1～5nm 时 L H1 与 H H1 的能量差 ; Si Ge 量
子阱中阱宽为 3nm , Ge 组分为 011～015 时 L H1 与
H H1 的能量差 ; Si , Ge 和 Si Ge 合金光学声子能
量[7 ,8 ] . 由表 1 可以看出 , Si Ge 量子阱中 L H1 与
H H1 的能量差主要由 Ge 组分决定 ,并随 Ge 组分
的增加单调递增 ,对于阱宽为 3nm 的 Si Ge 量子阱 ,

阱中 L H1 与 H H1 的能量差拟合后有如下线性关
系 (单位 :meV) :

EL H12HH1 = 71762 + 1511832 x (011 < x < 0. 8) (1)

　　Si Ge 合金光学声子能量随 Ge 组分变化的改变
量很小 , 如表 1 所示[6 ,7 ] , 光学声子能量约为
49meV ,由 (1)式取 x = 0127 ,得到阱宽为 3nm 时的
Si/ Si0. 73 Ge0. 27 量子阱中 , EL H12H H1 ≈49meV ,价带带
阶ΔEv≈205meV ,L H1 与 Si 势垒重 (轻) 空穴带边
的能量差值为 93meV ,空穴势阱在高偏压下仍足以
限制住 H H1 和 L H1 两个空穴态.

表 1 　Si/ Si1 - x Ge x/ Si 量子阱所限制空穴态的能量差和 Si1 - x Ge x 合金光学声子能量

Table 1 　Separations in energy of confined states in a Si/ Si1 - x Ge x / Si quantum well and optical phonon energies in

Si1 - x Ge x alloy

Well widt h , x = 013 (见 Fig. 3) 1nm 2nm 3nm 4nm 5nm Phonon energy Si1 - x Ge x alloy

EL H12HH1/ meV ——— 50. 42 53. 75 55. 75 56. 68 TO Si2Si/ meV 60

Ge content , L = 3nm(见 Fig. 4) 0. 1 0. 2 0. 3 0. 4 0. 5 TO Ge2Ge/ meV 36

EL H12HH1/ meV 22. 15 38. 20 53. 75 68. 95 84. 07 TOSi2Ge/ meV 49～50 (0 < x < 1)

　　由以上分析 ,我们取多量子阱 Si/ Si0. 73 Ge0. 27 / Si

作为 T Hz Si/ Si Ge QCL 的有源区 ,每层 Si 和 Si0. 732
Ge0. 27的厚度均为 3nm. 图 5 所示为一个 Si/ Si0. 732
Ge0. 27 / Si 量子级联结构有源区价带的能带结构及各
量子阱中空穴态能量本征值和波函数平方 ,由图可

见 ,当有源区电场强度很小时 (field = 10V/ cm) ,相
邻量子阱中空穴态的波函数相互耦合. 逐渐加大偏
压 ,直至有源区两个相邻量子阱间的压降大于阱中
L H1 和 H H1 的能量差 EL H12H H1 . 如图 6 所示 ,有源
区电场强度为 102kV/ cm ,量子阱中 EL H12HH1 约为
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49meV ,相邻量子阱中 H H1 和 L H1 能量差约为
12meV ,实线箭头表示空穴跃迁过程 ,与其对应的可
能发射波长为 103μm ,频率为 219 T Hz ,发射波长可
以由外加偏压调制 ,虚线箭头表示阱内空穴从 L H1

向 H H1 弛豫. 为了保证各量子阱发射波长一致 ,有
源区场强分别要均匀 ,因此要求有源区材料均匀 ,整
个级联结构对于有源区对称.

图 5 　有源区场强为 10V/ cm 时 Si/ Si0. 73 Ge0. 27/ Si 量子级联结

构价带空穴态的能量及其波函数平方

Fig. 5 　 Calculated energies and wavefunctions

(squared) of hole states in Si/ Si0. 73 Ge0. 27 / Si quantum

cascade st ructure 　field = 10V/ cm

图 6 　有源区场强为 102kV/ cm 时 Si/ Si0. 73 Ge0. 27/ Si 量子级联

结构价带空穴态的能量及其波函数平方

Fig. 6 　 Calculated energies and wavefunctions

(squared) of hole states in Si/ Si0. 73 Ge0. 27 / Si quantum

cascade st ructure 　field = 102kV/ cm

4 　结语

在理论上 Si/ Si Ge 量子级联激光器超越了 Si

基材料间接带隙特性对载流子带间复合发光的限
制 ,成为最有希望实现的Si基光源 ,且其发射波长

处于中、远红外波段 ,覆盖了 T Hz 波段. 此外 , Si/

Si Ge 激光器完全与成熟的 Si 基微电子工艺兼容.

目前报道的关于 Si/ Si Ge 量子级联结构的研究还不
充分 ,从这几年来 Si/ Si Ge QCL 的研究来看 ,要实
现较大的激射功率和较高温度下的运作 ,仍有很多
问题有待解决 ,其中最重要的就是激光器有源区的
结构优化. 本文从 Si/ Si Ge 量子级联激光器有源区
的能带结构设计出发 ,寻找设计简单、材料生长难度
较小的结构. 通过能带计算分析发现 ,使用 Ge 组分
为 0127～013 ,量子阱宽度为 3nm 的 Si Ge 合金与 Si

构成级联异质结构 ,量子阱中 L H1 和 H H1 的能量
差等于或略大于相应的 Si Ge 合金晶格振动能量 ,适
合制作成为子带相邻量子阱间跃迁 T Hz Si/ Si Ge

QCL 有源区材料.
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Energy Band Design for a Terahertz Si/ SiGe Quantum Cascade Laser 3

Lin Guijiang1 , , Lai Hongkai1 , Li Cheng1 , Chen Songyan1 , and Yu Jinzhong1 ,2

(1 Department of Physics , Semiconductor Photonics Research Center , X iamen Universit y , X iamen 　361005 , China)

(2 S tate Key L aboratory of I ntegrated O ptoelect ronics , I nstit ute of Semiconductors ,
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Abstract : The eigenenergies of conf ined states in Si/ Si Ge/ Si quantum wells are calculated wit h next nano3 sof tware f or t he

design of terahertz Si/ Si Ge Q CLs. The results indicate t hat t he st ructure of t he Si/ Si Ge quant um cascade may be op timized by

using a st rain2symmet ric heterost ructure consisting of a Si1 - x Ge x (0127 < x < 013) well wit h a widt h of 3nm and a Si bar rie r

wit h a widt h of 3nm.
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