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摘 要: 利用前后向有限差分算法,对锑化物带间级联激光器有源区结构InAs/GaSb/AlSb
的电子态进行了理论计算与分析。研究了哈密顿量算符序、有效质量参数修正、内界面态对结构能

态及波函数的影响。分析表明,导带有效质量参数取正值可以在两种算符序下有效抑制伪解产生,

Burt-Foreman算符序下的跃迁能量更为合理。对于内界面采用缓变假设后,其跃迁能量计算值略

高于陡变界面下的计算结果,二者的波函数在界面附近差异不明显。
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Abstract: Using
 

forward
 

and
 

backward
 

finite
 

difference
 

algorithm,
 

the
 

electronic
 

states
 

of
 

InAs/GaSb/AlSb
 

active
 

region
 

structure
 

of
 

antimonide
 

cascade
 

laser
 

were
 

calculated
 

and
 

analyzed
 

theoretically
 

in
 

this
 

paper.
 

The
 

effects
 

of
 

Hamiltonian
 

operator
 

order,
 

effective
 

mass
 

parameter
 

modification,
 

internal
 

interface
 

state
 

on
 

the
 

energy
 

state
 

and
 

wave
 

function
 

were
 

studied.
 

The
 

analyses
 

show
 

that
 

the
 

positive
 

value
 

of
 

the
 

effective
 

mass
 

parameter
 

of
 

the
 

conduction
 

band
 

can
 

effectively
 

inhibit
 

the
 

generation
 

of
 

spurious
 

solutions
 

under
 

two
 

operator
 

orders,
 

and
 

the
 

transition
 

energy
 

under
 

Burt-Foreman
 

operator
 

order
 

is
 

more
 

reasonable.
 

For
 

the
 

internal
 

interface
 

with
 

the
 

slow-change
 

assumption,
 

the
 

calculated
 

value
 

of
 

the
 

transition
 

energy
 

is
 

slightly
 

higher
 

than
 

that
 

of
 

the
 

steep
 

interface,
 

and
 

the
 

wave
 

function
 

profiles
 

of
 

the
 

two
 

are
 

similar
 

near
 

the
 

interface.
Key

 

words: inter-band
 

cascade
 

lasers;
 

eight
 

band
 

envelope-function
 

model;
 

finite
 

difference
 

method;
 

operator
 

order;
 

interface

0 引言

1971年,两位苏联科学家提出了量子级联激光

器(Quantum
 

Cascade
 

Laser,QCL)的物理思想[1]:
半导体多量子阱结构在外置偏压下其子带能级可呈

现阶梯式分布,电子从注入区高能态依次隧穿至激

光上能级,发射光子跃迁至激光下能级,再通过快速

弛豫 进 入 下 一 个 级 联 周 期。随 着 分 子 束 外 延

(Molecular
 

Beam
 

Epitaxy,MBE)技术的进步,多层

超 薄材料的制备成为可能,世界上第一支 QCL于
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1994年在美国贝尔实验室诞生[2]。随着量子级联

结构的不断优化和材料生长技术的不断完备,QCL
也经历了由低温脉冲工作到室温甚至高温连续工作

的发展,其覆盖范围可达3~300μm 波段的大部

分。截至目前,QCL已经成为重要的中远红外波段

激光光源,其在痕量气体监测、自由空间通信、红外

诱饵、红外致盲和红外跟踪等红外对抗领域展现出

巨大的应用潜力[3-7]。
高性能 QCL的实现依赖于结构设计、材料制

备与器件工艺三者的协同优化,而有源区的理论设

计是实现 QCL性能按需裁剪的重要基础。目前,
经典的设计方案包括束缚态到连续态、多声子共振、
三阱耦合垂直跃迁和非共振抽取等[8-11]。不论何种

有源区设计方案,首先都需要针对耦合多量子阱的

电子能态及波函数进行精确求解。研究表明,抛物

线型单带近似对于QCL及之后发展起来的带间级

联激光器(Interband
 

Cascade
 

Laser,ICL)不够准

确,需要考虑多带耦合的理论模型[12]。另一方面,
针对量子限制效应,Burt和Foreman建立的包络函

数理论是求解半导体低维结构电子态的有效工

具[13-14]。当使用导带与价带耦合的多能带包络函数

模型时,因有效质量参数修正、算符序引起的伪解问

题值得深入探讨。目前,去除伪解的方法有引入额

外带间耦合法,傅里叶变换有限波矢法与前后向

(Forward
 

and
 

Backward,FB)有限差分法。引入额

外带间耦合与傅里叶变换有限波矢法在避免伪解的

同时牺牲了计算精度,而当前提出的FB有限差分

法则需要配合Foreman提出的导带有效质量修正

方案[15-18]。然而,目前仍缺乏在FB有限差分算法

下,算符序、有效质量修正等因素对于量子级联特征

结构电子态影响的细致讨论。
本文中,在FB有限差分数值算法的框架下,讨

论了8带包络函数模型算符序、有效质量参数修正

对于锑化物带间级联结构有源区电子能态及波函数

计算结果的影响。此外,研究了关键界面在陡峭、缓
变假设下,有源区结构的电子能态及波函数的演化

规律。

1 理论框架

在半导体准二维结构中,电子波函数可表示为

Ψ=
1
V
e
ik1·r1·∑Fn(z)un(z),Fn(z)为对应基函

数un(z)的包络函数。根据Luttinger-Kohn理论

和Bir-Pikus应变哈密顿模型,考虑导带、重空穴带、
轻空穴带与自旋轨道耦合劈裂能带,包络函数满足

的Γ 点8带哈密顿量可以表达为式(1):
Ec+A 0 2U U 0 0 0 0
0 Ev-P-Q 0 0 0 0 0 0

2U+ 0 Ev-P+Q 2Q 0 0 0 0

U+ 0 2Q Ev-P-Δ 0 0 0 0

0 0 0 0 Ec+A 0 2U -U
0 0 0 0 0 Ev-P-Q 0 0

0 0 0 0 2U 0 Ev-P+Q - 2Q

0 0 0 0 -U 0 - 2Q Ev-P-Δ

􀮠

􀮢

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
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􀪁
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(1)
其中,每项符号的意义及基函数的选择同文献[19]。
对于8带模型,Luttinger有效质量参数需要修正

为:

γ1-γL
1-

EP

3Eg

γ2-γL
2-

EP

6Eg

γ3-γL
3-

EP

6Eg

(2)

导 带 动 能 项 Ak =
h2

2m0
·kzXkz,X =

1
m* -

EP

3
2
Eg

+
1

Eg+ΔSO

􀭠
􀭡

􀪁􀪁 􀭤
􀭥

􀪁􀪁 。 对于量子阱等准二维结构,

电子 在 z 方 向 运 动 受 限,其 波 矢 表 达 为 kz =
-i􀆟/􀆟z。 那么,描述电子态的包络函数满足相互

耦合的微分方程组。此类问题在数值求解上可以利

用有限差分算法。有限差分算法的核心思想在于将

微分转化为差分。根据导数定义有:
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df(x)
dx x=x0

=lim
Δx→0

f(x0+Δx)-f(x0)
Δx

(3)

  在对8带哈密顿量矩阵的处理过程中,主要利

用一阶和二阶差分近似,将整个量子阱结构沿z 方

向划分为多个长度为Δz 的网格区域,在每个小区

域里利用差分代替微分。
对于量子阱的哈密顿量,其材料参数是随着层

数的改变而变化,算符kz与材料属性参数的乘积项

将产生算符序问题。Burt和Foreman从包络函数

理论出发,给出了正确的价带算符序。然而,对于8
带哈密顿量的带间耦合项U,Foreman给出了其算

符序的推荐形式,即Burt-Foreman算符序:

U=
1
3
P(z)kz (4)

另外,还有一种处理方式为对称性算符序:

U=
1
3
1
2
[P(z)kz +kzP(z)] (5)

  根据FB有限差分模型[18],算符U 的格点差分

形式为:

-iP(z)
􀆟
􀆟zF

(z)
z=zj

=-iP
j+

1
2

F(zj+1)-F(zj)
Δz

(6)

-i
􀆟
􀆟z
[P(z)F(z)]

z=zj
=

-iP
j+

1
2
F(zj)  - -iP

j-
1
2
F(zj-1)  

Δz
(7)

式中,P
j+

1
2
=[P(zj)+P(zj+1)]/2。8带哈密顿

量的对角元素M 则需要利用二阶差分来处理:

􀆟
􀆟zM(z)􀆟􀆟zF

(z)
z=zj

=
1
Δz2

M
j+

1
2
F(zj+1)-

M
j+

1
2
+M

j+
1
2

  F(zj)+M
j+

1
2
F(zj-1) (8)

  如果利用FB有限差分算法直接求解InAs/

GaSb/AlSb等半导体量子阱结构的8带包络函数

方程组,则会出现伪解问题。FB有限差分算法的提

出者采用Foreman去除伪解的经典理论,获得了稳

定可靠的数值计算结果,他们认为FB有限差分算

法配合Burt-Foreman算符序是其数值可靠的原因。
然而,有理论分析表明,对于8带包络函数方程组的

伪解问题,不受限于采用的具体数值计算形式,而对

哈密顿量中导带动能项(即X)的修正敏感。因此,
本论文在 FB有限差分算法的框架下,以锑化物

ICL有源区结构InAs/GaSb/AlSb量子阱为研究对

象,从理论上分析了算符序、导带有效质量修正对能

态与波函数的影响。此外,研究了陡变界面、缓变界

面假设下的能态与波函数的变化规律。

2 数值计算与分析

我们对于Burt-Foreman算符序、对称性算符序

下的锑化物ICL有源区结构的能态及波函数分别

进行了计算,具体结构参数同文献[19]的图1。本

文图1(a)和(b)是逐渐改变导带有效质量修正时的

导带基态波函数|Ψc1|2 的分布情况,其中图1(a)是
使用Burt-Foreman算符序的各种X 修正情况下的

波函数计算结果,图1(b)是使用对称性算符序下的

相应结果。可以看出,导带有效质量修正会显著改

变导带波函数的分布,在X<0时,两种算符序下的

波函数都是伪解,X=0对应的就是Foreman的处

理伪解方式。X>0的计算结果均无伪解,较为稳

定。其中X=1时的修正效果较好。图1(c)和(d)
是我们提取了同样导带有效质量修正下不同算符序

的计算结果,在X=0.1时两种算符序下导带基态

波函数的数值计算结果更加相似。随着X 的增加,
导带基态波函数分布向量子阱的左边界靠拢,并且

其向量子阱右界面的扩展性更强,这与文献[19]报
道的结果相似。

 
(a)

 

Burt-Foreman算符序下

的五种X 修正结果
    

(b)
 

对称性算符序下

  的五种X 修正结果

  
(c)

 

X=1时,两种算

 符序的计算结果
      

(d)
 

X=0.1时,两种算

 符序的计算结果

图1 不同修正条件下的导带基态波函数分布

另一方面,我们计算了各种修正条件下的相对

能级分布,结果如图2所示,其中Ec 指导带电子基

态能量,Ev 指价带重空穴基态能量,带隙Eg=Ec-
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Ev。 研究发现,在相同导带有效质量修正下,Burt-
Foreman算符序下的Ec,Ev 计算结果都明显高于

对称性算符序的相应结果,并且其对导带有效质量

变化更加敏感。两种算符序下的带隙计算结果则呈

现出相似的趋势,均随着导带有效质量参数的增加

而增大,Burt-Foreman算符序下的Eg 略高于对称

性算符序下的结果。与文献[19]报道的结果(Eg≈

320meV)相比,Burt-Foreman算符序下的计算结

果更加契合。

图2 两种算符序下基态能量的计算结果

上述讨论了算符序与导带有效质量修正对于导

带基态电子的影响。此外,在Burt-Foreman算符序

下,我们计算了X=0.1和X=1两种导带有效质

量修正时的ICL有源区整体结构的波函数分布,如
图3所示。对比发现,导带有效质量修正会显著改

变导带电子基态波函数的分布,但是对第一、第二重

空穴态的波函数分布基本无影响。

图3 X=0.1和X=1两种修正条件下ICL有源区结构的

波函数分布

可见,对于8带哈密顿量的带间耦合项U,选择

Foreman推荐的算符序并搭配合理的导带有效质

量修正,有助于实现多量子阱、超晶格等结构能态、
波函数的高精度模拟。

对于半导体低维结构,8带包络函数哈密顿量

中算符序产生的原因是跨越界面两边的材料参数不

一致。在上述计算分析中,采用了陡变界面模型,即
材料参数在界面两边突变,同时算法上有限差分网

格不跨越界面。接下来,研究对界面进行缓变假设

之后,ICL有源区电子态的演化规律。这里我们对

于InAs/InGaSb内界面进行了缓变处理,即假设界

面缓变区域内的材料参数按照线性变化。在数值计

算上,固定界面缓变区域的厚度不变,把缓变区域划

分为若干网格,并保证总网格数多致计算结果收敛。
在Burt-Foreman算符序下,取X=1进行计算。

如图4所示,导带基态波函数与第一重空穴态

波函数在三种参数处理条件下均无伪解产生,整体

趋势相同。当所有材料本征参数均采用缓变界面假

设时,其波函数在界面处出现拐折。对比带隙能量

Eg 的情况,界面缓变次数增加下的Eg 变化很小证

明数值计算已经趋于收敛。界面缓变处理下的带隙

值相对于陡变界面时略有增加。与文献[19]报道的

ICL跃迁能量对比来看,界面陡变处理下的计算结

果符合程度更高。但是,需要指出的是,有效质量参

修正及界面处理的准确性需要在更广泛的范围内与

ICL的实验结果进行对比。

图4 ICL有源区结构在界面缓变假设下的波函数分布

图5 不同界面、参数处理情况下的Eg 计算结果

3 结论

针对锑化物ICL有源区结构,本文在8带包络

函数理论框架下,利用前后向有限差分算法,讨论了
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Burt-Foreman算符序、对称性算符序与有效质量修

正对结构能态及波函数的影响。研究发现,当导带

有效质量参数取值大于0时,Burt-Foreman算符

序、对称性算符序下的计算结果均不产生伪解,

Burt-Foreman算符序下的跃迁能量与实验值更为

契合。此外,本文研究了内界面陡变及缓变假设下

的能态及波函数特点。研究发现,在界面处电子、重
空穴基态波函数在两种假设下相似,界面缓变处理

会使跃迁能量稍微增加。
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