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氮化物耦合量子阱中的二次谐波产生极化率： 

压电与自发极化效应 
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(广州番禺职业技术学院 电子与机械系，广州 番禺 511483) 

摘要：理论考察了存在强内建电场的纤锌矿 GaN／In Ga 一 N耦合量子阱体 系的二次谐波产生(SHG)特性，结果发 

现共振SHG系数达到了10。n v的量级，SHG系数对耦合量子阱的结构与掺杂组份呈现非单调的依赖关系．结 

果还表明，通过选择小尺寸垒宽与大尺寸阱宽的耦合量子阱，并适当降低掺杂组份，可在氮化物耦合量子阱中获得 

较强的 SHG极化率． 
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Abstract：rI'lle second．harmonic
．
generation(SHG)susceptibility of a wurtzite GaN／In Gal一 N coupling quantum well 

(cow)with strong built．in electric field was theoretically investigated．The calculated results reveal that the resonant SHG 

coemcients reach the order of magnitude of 10。 n V and the SHG coemcients are not monotonic functions of the well 

width，barrier width and the doped concentration of the CQW systems．Our results also show that a strong SHG coefficient 

can be obtained in the nitride CQW by choosing optimized structural parameters and doped fraction． 
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引言 

过去几年里，氮化镓(GaN)基半导体异质结体 

系及相关光电子器件吸引了人们持续研究的兴趣， 

这种探索努力背后的驱动力主要来源于高效率的短 

波长光源(如绿光、蓝光以及紫光发光二极管、激光 

器等)及高温高频量子器件，能基于 GaN基异质结 

体系实现 ． 

相对于已经熟知的砷化镓(GaAs)基半导体材 

料，GaN基材料具有宽的可调带隙、强的原子键特 

性，以及大的压电系数与自发激发效应等特性，因此 

氮化物半导体材料的非线性光学特性正引起人们的 

高度重视_3侧 ．基于标准的非线性光学理论，为了获 

得强的偶次阶非线性光学效应，人们需要构建一个 

非对称的量子受限势体系 ．在以往广泛研究的 

GaAs基立方晶体量子阱中，获得非对称受限势的方 

案通常有两种：一是采用先进的晶体生长技术，如 

MOCVD、MBE等，掺入不同的杂质组份，从而得到 

组份非对称量子受限体系 ；另一种方法是在对称 

的量子阱体系上施加静电场来破坏体系的中心反演 

对称性，这样来获得非对称的量子系统  ̈" ，而且 

这些方案已经被相关实验所证实⋯j．众所周知，所 

有的III族纤锌矿氮化物异质结构中均存在强的宏 

观自发极化与较大的压电系数，极化率在界面处的 
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急剧变化将产生大量极化电荷，这直接导致体系出 

现强的内建电场  ̈’ J．在通常使用的 GaN／InGaN应 

变量子阱的[0001]方向上，内建电场的强度粗略估 

计达到 MV／cm的量值  ̈．这样即使没有施加外部 

电场，如此强的内建电场也会 自发破坏对称结构 

GaN基量子阱的受限势．因此，在氮化物量子阱中， 

人们期望获得强的二阶非线性光学极化率． 

实际上，基于氮化物体系存在的强内建电场 自 

发破坏受限势对称性的思想，许多研究小组尝试考 

察了GaN基量子阱结构中的光整流(OR)、SHG、非 

线性光 吸收及 光折射率等二 阶非线性光学特 

性【3 J．然而，上面提到的理论工作 一 都只处理了 

纤锌矿氮化物单量子阱中的二阶非线性光学特性． 

最近，Shi的研究小组H ， 提出了 GaN基耦合量子 

阱模型．而且，在考虑了纤锌矿氮化物半导体异质结 

强的自发激化与大的压电效应的情况下，此体系的 

内建电场模型也已被成功建立．相对于单量子阱，耦 

合氮化物量子阱对载流子受限性质具备更多的可调 

参数(如量子阱的宽度、中间势垒的宽度及以材料 

的掺杂组份等)．因此，GaN基耦合量子阱的非线性 

光学特性可望获得较大量级，并可能展示出许多新 

的特点．为了简单起见，在本文中我们仅考虑耦合氮 

化物量子阱体系的二次谐振波产生特性． 

1 理论方法 

考虑一个GaN／In Ga。一 N耦合氮化物量子阱体 

系(参见图 1)， 方向选择为纤锌矿晶体的 c一轴方 

向．异质结界面分别位于 =± 。，± ( > 。)，这 

样耦合量子阱的阱宽表示为L = 一 。，中间的势 

垒宽度表示为 L6=2z。．为简单起见，我们假设两边 

的势垒宽度为无穷大．在有效质量近似框架下，体系 

的哈密顿量写为 

疗一 (参+嘉+参)+ )，(1) 
其中 

：)= qFInGaN(Z+ 2) 

g 。 L +ji． (：+ 2)]+ 

qCFInGaN(z+2L 一z2)+2FGaNz1] 1≤ < 2 

中给出． 

在壳层波函数近似下，借助于两个 Airy函数 Ai 

( )与 Bi(x)，关于哈密顿量(1)的Schr6dinger方程 

能被精确求解，从而得到耦合量子阱中单电子的本 

征波函数 
．  

(一／-)，即 

， 
(r)=exp(ik II’ 0) (r) ( )=exp(ik 0。 0) (r) 

[a,exp(k,z) z<一z 
Ai(kiz)+biBi(k ) z∈cf (3) 

【 exp(七 ) 
， 

z > 

其中 klI与 0是电子在xy平面的波矢量与坐标， 

( )是导带底(k=0)Bloch函数的周期部分，C ( 

2，3，4)分别表示区域[一 ，一 。]，[一 。，一 。]及 

[ 。， ]．耦合量子阱在 方向上的分立电子能量本 

征值E 可通过电子束缚态的标准边界条件进行数 

值求解．这样，相应于波函数 ．

言(一／-)的电子总能量 

占 
。

i 由下式给出 

气ill En+ I · (4) 

接下来我们简单引入所考察模型中的二次谐振 

波产生极化率的解析公式．考虑一个单模光场 E(t) 

=Eexp(一／wt)+ exp(／tot)入射到耦合氮化物量 

子系统．采用如文献 中类似的密度矩阵方 

法，对子带 内跃迁的三能级系统，可得到体系的 

SHG极化率的解析表达式 ， ]， 

8o Es 2h o ih Fo ihFo ， (5) (
1一 + )( 1一 + ) ’ 

其中，P 是量子阱中电子的密度， =占 ，言 一句，言0 

是同一子带内两个不同电子态间本征能量差， 为 

非对角耦极矩阵元，它定义为 ：I (：) )I，(i， 

=1，2，3)．如果入射光子能量 近似满足耦合量 

子阱的固有能级差，即共振条件 一E，。／2一E 。， 

SHG极化率系数将获得最大值(共振或峰值 SHG 

系数)，它由下式给出， 

一 ( ) =
—

q P q2／ ／-23 P+3 1,o~
,
~"2w ． (6) 

,

m ax 一

8O( r0) ‘ 

(2) 
2 数值结果与讨论 

在方程(2)中，我们选取A点作为势能的零点， 

为GaN／InGaN异质结的导带不连续性，F P 与 

F 分别为由于自发激化与压电效应在阱层与垒层 

中引起的内建电场强度，它们的具体形式在文献 

我们以典型的 In。xGa 一 N／GaN氮化物耦合量 

子阱为例进行了数值计算．需要指出的是，高掺杂将 

会导致量子阱受限势的再分布，一般采用求解 Schr 

6dinger方程与 Poisson方程 自洽解处理  ̈．但当In 

掺杂组分小时( <0．35)，许多研究者对量子阱的 

势采用固定势的处理方法，而且它能给出与实验相 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

http://www.cqvip.com


4期 张 立等：氮化物耦合量子阱中的二次谐波产生极化率：压电与自发极化效应 

图1 纤锌矿 GaN／In Ga。一 N耦合量子阱 方向上的势剖 

面及基态 、第一激发态与第二激发态电子的波函数 
Fig．1 Potential profile and wave—fucntions of ground—state，the 

first—excited state and the second．excited state in：．direction of a 

wurtzite GaN／In Gal
一  

N coupling quantum well 

当符合的结果 J ．下面，我们首先讨论了耦合量 

子阱体系的电子本征能量特点，进一步分析 SHG系 

数对耦合量子阱结构及掺杂浓度之间的依赖关系特 

点．计算中采用的 In Ga N／GaN量子阱内建电场 

参数来源于文献 ．另外，体系电子的面密度及电 

子的弛豫率分别选取为 ]：P =5×10墙cm～，r 

=lOOfs． 

为了清楚了解内建电场对结构对称的纤锌矿耦 

合量子阱的受限势及电子波函数的影响，我们在图 

1中不仅绘出了体系受限势形状 ，而且还给出了z 

方向上电子基态 咖 (z)，第一激发态 ：(z)与第二 

激发态 (z)的波函数示意分布图．从中看出，尽管 

耦合量子阱的结构尺寸是对称的，但 由于存在强的 

内建电场，体系受限势的中心反演对称性被打破 

了 ’1 ．基态电子波函数主要分布在左侧阱内，第 
一 激发态波函数则主要局域在右侧阱中，而第二激 

发态波函数又主要分布在左阱，但在右阱中也有较 

大的分布几率，这样就导致有较大的非对角耦极矩 

阵元 ( ， =1，2，3． ≠ )．例如通过计算发现，当阱 

宽与垒宽分别为L =6．5 nm、L =1nm时，几何因子 

， ， 达到近200 A 的量值，这对在氮化物纤锌 

矿耦合量子阱体系中获得较强的 SHG系数是十分 

有利的． 

在图2中，我们给出了前3个电子本征态能量 

Ei( =1，2，3)随耦合量子阱的结构参数与掺杂浓度 

变化的关系图．从中可以看到，除了基态能量 E 随 

这些参数的增加呈现单调递减的变化特征外，其它 

激发态的能量 和 与结构参数与掺杂浓度之间 

存在复杂的依赖关系．例如在图2(a)中，在阱宽为 

图2 电子本征态能量 E (i=1，2，3)随耦合量子阱的阱宽 

[图(a)]、中问垒宽 [图(b)]及掺杂浓度 [图(C)]变 

化的函数曲线 

Fig．2 Electronic eigen—energies Ei(i：1，2，3)as functions of 

the well—width L [Fig．2(a)]，the barrier—width L6[Fig．2 

(b)]，andthe doped concentration [Fig．2(C)]ofthewurtz— 
ite coupling quantum well 

4．0 nm处，激发态的能量 和 E有轻微的波动；在 

图2(b)中，当垒宽约为 1．60 nm处， 和 E曲线上 

存在拐点；而在图2(c)中，在 In的掺杂浓度为0．21 

左右处， 和 B也有明显的起伏存在．对于基态，它 

的波函数分布主要局域在左侧阱内，随着耦合量子 

阱阱宽 的增加 ，电子的受限将减弱；当中间的垒 

宽增加时，阱中的电场强度 Fh 变大 ．，在阱宽不 

变情况下，阱的底部下移；而随着 InGaN中的 In的 

掺杂组份增加，阱的深度也将增加；这3种变化因素 

都导致基态能量下降．对于激发态，由于它的波函数 

分布在两阱中的几率更趋平均，因而它受影响的因 

素更多．实际上，导致本征能量对耦合量子阱结构与 

掺杂浓度复杂依赖关系的原因，主要归结为在阱内 

与中间势垒中的强内建电场与体系的量子尺寸效应 

湖瑚枷 
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图3 共振 SHG极化率 随耦合量子阱的阱宽 [图 3 

(a)，L =1 nm， =0．12]、垒宽 [图3(b)，L =3nm， = 

0．12]以及掺杂浓度 [图3(C)，L =3nm，L =1nm]变化关 

系曲线 

F 3：Resonant SHG susceptibility ：： as functions of the 

well width L [Fig．3(a)，L6=1nm， =0．12]，the barrier 

width L6[Fig．3(b)，L =3nm， =0．12]and the doped con— 

centration [Fig．3(C)，L =3nm，L6=1nm] 

之间的复杂竞争关系．一方面，随着阱宽的增加，耦 

合量子阱对载流子的量子尺寸效应随之会减小；另 
一 方面，阱宽的增加又使 GaN垒区的内建电场强度 

F 变大 ，这又加强了体系的量子受限效应．相 

反，随着垒宽的减小，体系的量子尺寸效应会增强， 

但在InGaN阱区的内建电场 F 会变弱 ，这又 

进一步削弱了体系的受限效应．因此，氮化物耦合量 

子阱体系的受限效应是内建电场与量子尺寸效应综 

合作用的结果，这种综合效应影响电子的本征波函 

数的分布与能量本征值的大小，从而影响体系的 

SHG系数． 

图3给出了共振 SHG极化率 随耦合量子 

阱的阱宽 [图3(a)，L6=1nm， =0．12]、垒宽 

[图3(b)，L =3 nm， =0．12]以及掺杂浓度 [图3 

(C)，L ：3 nm，L 1nm]变化的关系曲线图．从图3 

中观察到，在 GaN／InGaN耦合量子阱中，我们得到 

了高达 10 m／V量级的 SHG极化率系数，这 比相 

同尺寸的GaN／A1N单量子阱  ̈中的SHG系数高出 

约两个数量级Ⅲ3 (当前计算中使用的电子弛豫率 

100fs与文献[3]选取的线宽7 meV近似相等)．例 

如，在阱宽L =6nm时，我们计算的 SHG系数达到 

近20×10一 m／V，而文献[3]计算单 GaN／A1N量子 

阱给出的最大 SHG值只有大约为 0．4×10～m／V． 

这主要因为耦合量子阱内波函数的分布特点，导致 

SHG系数大的几何因子 ： ：。 (达到了约 10 

m 的量级)．另外从这3个图中还可看到，峰值 SHG 

系数 对 及 的依赖关系不是单调变化 

的，而与这些结构参数等之间有复杂函数关系．导致 

这一特性的主要原因可归结为体系量子尺寸效应与 

内建电场效应间的复杂竞争关系，特别是对激发态 

的影响，相关的原因已在图2中进行了详细分析．通 

过上面的分析与图3的曲线变化趋势可以看出，通 

过选择一组最优化的结构参数与合适的掺杂组份， 

如选择较小的垒宽与较大的阱宽，同时降低掺杂组 

份值，可在 GaN／In Ga N氮化物耦合量子阱中获 

得强的 SHG极化率．当然，阱宽也不能太宽，而垒宽 

与掺杂浓度也不能太小，以保证输出波长的要求以 

及三能级体系的存在，否则输出 SHG输出波长不在 

要求范围内或是 SHG过程根本就不能发生． 

总之，采用密度矩阵方法和考虑了强的内建电 

场作用下，我们在本文中分析了纤锌矿氮化物耦合 

量子阱体系的非线性 SHG极化率．对典型的 GaN／ 

In Ga N氮化物耦合量子阱的参数进行了数值计 

算．结果发现，束缚电子态的本征能量随体系结构参 

数与掺杂浓度存在较为复杂的依赖关系，并对这一 

特性进行了合理深入的分析．计算表明，耦合量子阱 

的非线性 SHG极化率比相同尺寸的单量子阱内的 

SHG极化率高大约两个数量级，这主要归结为耦合 

量子阱体系电子分布特点．我们还发现，选择小尺寸 

的垒宽与大尺寸的阱宽，以及低掺杂浓度的耦合量 

子阱，是在氮化物耦合量子阱内获得强的 SHG系数 

的有效途径． 
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