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摘 要:中红外(Mid-infrared,MIR)量子级联激光器(QuantumCascadeLaser,
QCL)已被广泛应用于定向红外对抗、自由空间光通信、痕量气体传感等重要领

域。利用Nextnano++软件进一步完善了自洽计算基于MIRQCL器件的薛定谔

方程和泊松方程的理论方法。针对InP衬底上生长的GaInAs/AlInAs多量子阱

MIRQCL器件,研究了四能级双声子共振QCL结构中有源区的电子子带能级结

构,并对这些子带能级随器件工作温度、驱动电场、注入区掺杂浓度等变化的

规律进行了系统研究,获得了与实验结果一致的理论结果。此工作为 MIRQCL
器件的生长和制备提供了理论设计和研究方法,为了解器件工作条件提供了理

论预期,也为进一步提高 MIRQCL的发光功率和效率提供了理论研究支撑。
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Abstract:Themid-infrared(MIR)quantumcascadelasers(QCLs)havebeenwidelyappliedinthefields
suchasdirectionalinfraredcountermeasure,free-spaceopticalcommunication,tracegassensing,andother
importantfields.Wefurtherimprovethetheoreticalapproachforself-consistentsolutionoftheSchrödingere-
quationandthePoissonequationbasedontheMIRQCLdeviceusingtheNextnano++software.Wecalcu-
latetheelectronicsubbandstructureintheactiveregionofthefour-levelanddouble-phononresonantQCL
structureforGaInAs/AlInAsmulti-quantumwell-basedMIRQCLdevicesgrownonInPsubstrate.Thede-
pendenceofthesesubbandenergiesupondeviceoperatingtemperature,drivingelectricfield,anddopingcon-
centrationintheinjectionregionarestudied.Theoreticalfindingsareinlinewiththeexperimentalresults.
ThisworkprovidestheoreticaldesignandresearchmethodsforthegrowthandpreparationofMIRQCLde-
vices,providestheoreticalexpectationsforunderstandingtheworkingconditionsofdevices,andprovidestheo-
reticalresearchsupportforfurtherimprovingtheluminescencepowerandefficiencyofMIRQCL.
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0 引言

目前,QCL[1]已成为中红外和太赫兹频段

的先进固态激光光源,其发光原理是基于半导

体量子阱中量子化的子带间电子跃迁导致的光

辐射,发光光子频率主要由量子阱结构决定,
受材料带隙的影响较小。这是QCL与传统半

导体和带间级联激光器的本质区别。1994年,

FaistJ等人在贝尔实验室通过分子束外延

(MolecularBeamEpitaxy,MBE)技术首次成

功制备了GaInAs/AlInAs/InP材料结构的量子

级联激光器,其激光波长为4.26 m [1]。二十

多年来,随着 QCL结构设计的改进和生长、
工艺技术的进步,QCL的制备得到了极大的

发展。量子级联激光器体积小、结构紧凑、激

光线宽窄和波长覆盖范围广,可实现中红外3
~25 m和太赫兹300GHz~10THz光源[2],
因此在痕量气体检测[3-5]、医疗诊断[6-8]、自由

空间光通信[9-10]、定向红外对抗[11]等领域都有

广泛的应用。在中红外波段,QCL可用于

CH4、N2O、CO、H2O2 等 气 体 的 检 测[12-15]、
呼吸 系 统 的 疾 病 诊 断[16]、血 糖 的 无 创 检

测[17-18]和药物成分分析[19]等

目前,主流的 MIRQCL为在InP衬底上

外延生长的GaInAs/AlInAs多量子阱结构,其

激光波长可覆盖3.3~24 m,激光器结构大多

采用三量子阱垂直跃迁结构[1]、四阱双声子共

振结构[20]、浅阱高垒结构[21]和非共振抽取结

构[22]等。值得一提的是,四量子阱双声子共

振结构在三阱垂直跃迁结构的基础上,在注入

区后分别增加了一层较薄的量子阱和垒材料

层,其优点在于可增强上激发能级的电子注入

效率[20]。四阱双声子共振结构是首先突破瓦

级输出功率的QCL有源区结构[23]。因此,本

文将主要研究四阱四能级双声子 MIRQCL
结构。

近年来,QCL的理论模拟和计算主要

集中在增加辐射功率、减小阈值电流等的结

构设计[2]上。TavishJM 等人通过自洽求解

子带粒子速率方程,模拟计算了发光波长为

9.18 m的GaInAs/AlInAsQCL结构,研究

了注入区掺杂浓度、外加偏置电场和温度对

QCL散射率、能级粒子数和电流密度的影

响[24]。LiJ等人用薛定谔-泊松-速率方程自

洽计算模拟了波长为4.267 m的 GaInAs/

AlInAs体 系 的 QCL 并 分 析 了 其 输 出 特

性[25]。KhoramiAA等人通过自洽求解薛定

谔方程和泊松方程,设计和模拟了太赫兹

GaAs/AlGaAsQCL,研究了温度和外加电

场对阈值电流和输出功率的影响[26]。在大

多数模拟计算中,主要研究 QCL有源区导

带内的电子输运过程和载流子输出性能。
四能级双声子共振QCL器件的激光波长
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由有源区内的高电子子带能级和低能级的能

量差决定,通过低子带能级间电子-纵向光学

(Longitudinal-optical,LO)声子共振散射实

现子能级间的粒子数反转。因此,对有源区

的波函数和子带能级的模拟计算既是研究

QCL输出特性的基础,也是能否实现粒子数

反转的关键。通过数值求解薛定谔方程获得

QCL有源区波函数和子带能级的常用方法有

跃迁矩阵法[27]、有限差分方法[28]和Shooting
法[29]等。本文通过应用 Nextnano++软件,
自洽求解薛定谔方程和泊松方程,获得基于

GaInAs/AlInAs/InP结构的 MIRQCL有源

区电子子带能级的波函数和能级能量,并系

统研究这些子带能级随器件工作温度、驱动

电场、注入区掺杂浓度等的变化规律,可为

QCL器件结构的设计和研究提供理论计算方

法。

1 理论研究方法和器件结构

在本研究中,我们应用 Nextnano++软

件,自洽计算QCL有源区内的电子子带能级

结构。由于 MIRQCL器件主要由有源区和注

入区构成,而注入区一般是n-型掺杂,会形成

泊松电势,使材料导带边弯曲,导致量子阱中

电子子带能级变化。因此,需自洽求解薛定谔

方程和泊松方程,从而更准确地获得有源区的

电子子带能级和波函数。在有效质量近似下,
沿量子阱生长方向z的薛定谔方程和泊松方

程为

[-ћ
2

d
dz

1
m*(z)

d
dz+V(z)-εn]φn(z)=0

(1)

V(z)=ΔEC +eϕ(z)+eFz (2)

▽·[κ(z)▽ϕ(z)]=-ρ(z) (3)

ρ(z)=eNd+e∑nNn|φn(z)|2 (4)

式(1)中,m*(z)为不同材料层中电子的有效质

量,V(z)为结构中电子的势能,ΔEC 为不同材

料层中导带的能带台阶值,F 为外加电场强

度,ϕ(z)为泊松电势,εn 为第n个电子子带能

级,φn(z)为第n个子带能级的波函数。式(3)
中,κ(z)为不同材料的介电常数,ρ(z)为结构

中的电荷密度分布,Nd 为注入区掺杂浓度(假
设为n-型),Nn 为第n个电子子带上的电子

浓度。
在本研究中,我们考虑一个典型的四能级

双声子共振QCL结构(见图1)。该结构可用于

生长、制备发光波长约为9 m的QCL光源。
在此结构中,有源区和注入区由GaxIn1-xAs和

AlyIn1-yAs材料层构成,x为Ga组分,y为Al
组分,GaInAs为势阱层,AlInAs为势垒层。
不同材料层中的电子有效质量m*(z)可通过

GaAs、InAs和AlAs材料的电子有效质量的插

值计算得到,所需各项参数如表1所示[31]。
在本研究中,我们只考虑材料组分对电子有效

质量的影响,忽略温度效应。这样,GaxIn1-x-
As和AlyIn1-yAs材料层中电子的有效质量计

算公式为[31]

m*(AjB1-jC)=jm*(AjC)

+(1-j)m*(B1-jC)-j(1-j)dm
* (5)

式中,j为材料组分x或y,dm
* 为考虑非抛物

线能带色散效应的修正因子。当x=0.47、y
=0.48时,m*(Ga0.47In0.53As)=0.043m0,m*

(Al0.48In0.52As)=0.073m0,m0 为静止电子质

量。更进一步,GaInAs和AlInAs材料层导带

的能带台阶值为

ΔEC =ΔEg-ΔEV (6)
式中,ΔEv=0.18eV为两种材料的价带台阶

值,是一个近似常数;ΔEg=Eg(AlyIn1-yAs)-
Eg(GaxIn1-xAs),Eg(AlyIn1-yAs)和Eg(GaxIn1-x-
As)可以通过Eg(GaAs)、Eg(InAs)和Eg(AlAs)
插值计算得到:

Eg(AjB1-jC)=jEg(AjC)

+(1-j)Eg(B1-jC)-j(1-j)dEg
(7)

式中,dEg
为考虑非抛物能带色散效应的修正

因子 (由 表 2[31]给 出)。另 外,GaInAs和

AlInAs材料层导带台阶值的温度依赖性可通

过式(8)[31]得到:

Eg(T)=Eg(T=0)- αT2

T+β
(8)
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图1一个激光发光波长约为9 m的QCL的有源区、
注入区结构示意图。这里,x为Ga组分,y为Al组

分,GaInAs为势阱层,AlInAs为势垒层,InP为衬

底,不同材料层的生长厚度已标出,典型的注入区

掺杂浓度已标出,器件需生长35个周期

式中,α和β为常数,由表1给出[31]。因此,
在QCL器件中,电子子带能级结构的温度依

赖性主要由导带台阶值与温度的相关性导致。
由于GaInAs和AlInAs材料的晶格失配较

小,在计算过程中可不考虑由此引起的应变和

极化效应。因此,在 QCL有源区和注入区,
薛定谔方程的边界条件为狄利克雷边界条件,
泊松方程的边界条件为诺曼边界条件。在计算

中,我们考虑三个注入区/有源区周期单元。
每个周期单元(即单个注入区/有源区)的长度

为Lp,三个周期单元的总长度L 为3Lp。这

样,电子波函数的边界条件为

φn(0)=φn(L)=0 (9)
泊松电势的边界条件为

zϕ(0)=zϕ(L)=0 (10)

由于有源区单个周期的势能V(z0)-V(z0+Lp)

=eFLp 由驱动电场提供,所以ϕ(z0)=ϕ(z0+
Lp)。每个周期呈电中性,即

∫
z0+Lp

z0
ρ(z)dz=0 (11)

可认为zϕ(z0)=zϕ(z0fLp)。进一步,由于有

源区的电子为注入电子,在平衡态时各个子带

上的电子浓度由子带间的电子-光子和电子-声
子散射决定。为避免重复计算,我们暂不考虑

有源区注入电子对泊松电势的贡献。通过应用

Nextnano++软件对薛定谔方程和泊松方程的

迭代自洽求解,可得到收敛的ϕ(z)、φn(z)和
εn。

表1二元合金GaAs、InAs和AlAs的各项参数

GaAs InAs AlAs
Eg(T=0)(eV) 1.519 0.417 3.099
α(meV/K) 0.5405 0.276 0.885

β(K) 204 93 530
m*(AjC/B1-jC)(m0) 0.067 0.026 0.15

表2GaInAs和AlInAs的能带弯曲参数

GaInAs AlInAs
dm* 0.0091 0.049
dEg 0.477 0.70

2 结果和讨论

本研究中,我们考虑图1中QCL有源区

和注入区材料层为Ga0.47In0.53As/Al0.48In0.52As,
即x=0.47和y=0.48。从注入区开始,一个

周期内各材料层的厚度分别为2.9、2.5、2.9、

2.3、3.0、1.9、3.1、1.5、3.2、1.3、3.3、

1.4、3.4、2.2、7.5、0.9、7、0.9、5.7、

0.7、2和0.4。其中,正常字体表示 GaInAs
层,加粗字体表示AlInAs层,带下划线的表

示Si掺杂的注入区材料层。图2所示为温度T
=240K、电场强度F=35kV/cm和掺杂浓度

Nd=7×1016cm-3条件下,自洽计算获得的

QCL结构的导带边V(z)、电子子带能级εn 以

及波函数|φn(z)|2 随量子阱生长方向的变化。
结果表明:(1)此量子阱结构的有源区中存在

四个电子子能级。(2)ε4和ε3 之间的能量差为
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图2在温度为240K、驱动电场强度为35kV/cm、注入区掺杂浓度为7×1016cm-3时,四能级双声子

共振QCL结构有源区的导带边、电子子带波函数和子带能级沿量子阱生长方向的变化。这里,ε4=
33.49meV,ε3=-93.73meV,ε2=-128.36meV,ε1=169.95meV,ΔEC=535meV

127.22meV,即激光发光波长为9.74 m;ε3
与ε2、ε2 与ε1 之间的子带能级能量差ΔE32和

ΔE21分别为34.63meV和34.59meV,接近

Ga0.47In0.53As材料层中LO声子的能量(约34.3
meV[32])。 (3)在外加驱动电场作用下,前一

个有源区中的最低子带能级ε1 高于后一个有

源区中的最高子带能级ε4。
因此,图1和图2显示的结构为典型的四

能级双声子共振QCL结构:(1)由于ε4 子带能

级与其他子带能级的能量差远大于量子阱层

GaInAs中LO-声子的能量,注入电子从ε4 能

级向ε3 能级的弛豫将主要通过电子-光子交互

作用实现。(2)由于ε3-ε2 和ε2-ε1 接近量子

阱中LO-声子的能量,ε3 能级上的电子将通过

电子-声子共振散射[33]迅速弛豫到ε2 能级(然
后到ε1 能级),从而在ε4 能级和ε3 能级之间形

成粒子数反转,放大电子-光子交互作用并形

成激光激发。(3)由于前一个有源区中的最低

子带能级ε1 高于后一个有源区中的最高子带

能级ε4,前一个有源区中通过激光激发和电

子-声子交互作用弛豫到最低能级的电子可通

过量子隧穿经过注入区,进入到下一个有源

区,减小前一个有源区中电子的累积及相关的

热电子效应[34]。(4)通过隧穿进入和注入区注

入到下一个有源区的电子可形成激光的级联激

发,提高器件的电子注入和发光效率。图1和

图2所示的结构可应用于发光波长约为9 m
的QCL的生长和制备。

外加偏置电场对QCL发光波长和有源区

内各个能级差的影响如图3所示。可以看出,
能级差ΔE43随电场的增大而减小,即激光发

光波长随电场的增加而变长(如插图所示)。声

子散射能级的能量差ΔE32和ΔE21随电场的增

加而增大。当F大于约40kV/cm时,ΔE32和
ΔE21明显大于 GaInAs材料的LO-声子能量,
暗示在强电场作用下这些能级间的电子-声子

共振散射将减弱。当F>37kV/cm时,ΔE32
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图3在温度为240K、注入区掺杂浓度为7×1016cm-3时,QCL有源区中各子带能级的

能量差随驱动电场强度的变化。插图显示激光波长随电场强度的变化

和ΔE21之间的差别随F 的增大而增大。这些

结果显示,大的驱动电场将减弱器件中的电

子-声子共振散射,降低粒子数反转和QCL的

发光效率,同时也会造成电子在前一个有源区

的累积和相关热电子效应。这些结果与实际

QCL器件工作中发现的电场效应一致[35]。
图4显示注入区掺杂浓度对发光波长和有

源区各子带能级差的影响。注入区掺杂会导致

QCL量子阱结构中的泊松电势,使导带边弯

曲,影响量子阱中的子带能级。从图4中可以

看出,ΔE43随注入区掺杂浓度的增加而增大,
即发光波长随掺杂浓度的增加而产生蓝移(如
插图所示)。声子散射能级能量差ΔE32和ΔE21
随注入区掺杂浓度的增加而变小。当Nd>1.2
×1017cm-3时,ΔE32和ΔE21小于GaInAs材料

的LO-声子能量,暗示此时这些能级间的电

子-声子共振散射将显著减弱[33]。在较低掺杂

浓度的情况下,能级3和2之间的能量差大于

能级2和1之间的能量差;当掺杂浓度高于8
×1016cm-3后,情况相反。这些结果表明,注

入区的高浓度掺杂不利于QCL器件中由电子-
声子共振散射导致的粒子数反转效率,会降低

QCL的发光效率。此结果与QCL器件工作中

发现的注入区掺杂效应一致[36]。
图5(a)显示温度对QCL有源区中各子带

能级差的影响。我们发现,ΔE43随温度的变化

不大。在30~450K温度范围内,ΔE43的变化

小于1meV。随着温度增加,ΔE43先微弱增加

后微弱减小。这样,QCL的发光波长随温度

的漂移也不大(见插图)。声子散射能级的能量

差ΔE32和ΔE21随温度的增高而稍微变小。如

前所述,温度对GaInAs/AlInAs量子阱中电子

子带能级的影响主要由GaInAs/AlInAs异质结

的能带台阶值与温度的依赖性导致(见式(8))。
由于Eg(T)随温度的变化有一个极值,异质结

的能带台阶值随温度的变化也会出现一个极

值。在 图4(b)中,我 们 给 出 Ga0.47In0.53As/

Al0.48In0.52As异质结的导带台阶值与温度的依

赖关系,式(8)的结果与Nextnano++软件给

出的结果完全一致。
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图4在电场强度为35kV/cm、温度为240K时,QCL有源区中各子带的能级差随注入区掺杂浓度的

变化。插图显示激光波长随掺杂浓度的变化

图5(a)在电场强度为35kV/cm、注入区掺杂浓度为7×1016cm-3时,QCL有源区中各子带能级的

能量差随温度的变化(插图显示激光波长随温度的变化);(b)Ga0.47In0.53As/Al0.48In0.52As异质结的

导带台阶值与温度的依赖关系(线表示式(4)的结果,点表示Nextnano++软件给出的结果)

3 结束语

本文对基于GaInAs/AlInAs材料的四能级

双声子共振量子级联激光器有源区中的电子能

级结构进行了理论研究。通过自洽求解薛定谔

方程和泊松方程,获得了有源区的电子子带波

函数和子带能级。研究了外加偏置电场、注入

区掺杂浓度和器件工作温度对电子子带能级的

影响。得到的主要结论如下:
(1)外加偏置电场对有源区中电子子带能

级的影响较大,过大的偏置电压会导致QCL
发光效率降低;

(2)注入区掺杂浓度对有源区中电子子带

能级的影响较大,过高的掺杂浓度会降低

QCL的发光效率;
(3)温度对有源区中电子子带能级的影响

较小,不会导致QCL发光波长的显著漂移。
本研究工作为进一步理论研究QCL器件

结构中电子子带间的粒子数反转、激光发光效
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率、电子在有源区的累积等基本的器件物理特

性打下了电子能带结构基础,也可为QCL器

件的设计、生长、制备提供理论支撑。
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