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温度和掺杂浓度对 delta 掺杂 GaAs 量子阱

电子态结构和子带间光学吸收的影响
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(南京师范大学物理科学与技术学院,南京 210023)

[摘要] 摇 在有效质量近似下,通过自洽计算求解薛定谔方程和泊松方程,得到了温度不为零时 Si 啄 掺杂的 GaAs
量子阱系统的电子态结构. 研究了温度和掺杂浓度对系统子带能量、费米能级、电子密度分布和子带间光学吸收

系数的影响. 发现在一定的掺杂浓度下,费米能级会随着温度的升高而降低,子带间入射光总的吸收系数随温度

升高而降低;在温度一定时,费米能级和子带能级随掺杂浓度的增大而增大,子带间入射光总吸收系数随掺杂浓

度增大而增大.
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Effect of Temperature and Doping Concentration on Structure
of Electronic State and Intersubband Optical Absorption

of Si Delta鄄Doped GaAs Quantum Well
Zhao Hengfei,Yang Shuangbo

(School of Physics and Technology,Nanjing Normal University,Nanjing 210023,China)

Abstract:By solving Schr觟dinger equation and Poisson equation self鄄consistently under the effective mass approximation,
we calculated the structure of the electronic state of Si 啄鄄doped GaAs quantum well system at T屹0. We studied the effect
of temperature,doping concentration,and energy of incident light on the intersubband energy,Fermi energy,electron con鄄
centration distribution and intersubband optical absorption coefficient. It is found that at the given doping concentration,
the Fermi energy decrease with the increase of temperature,the total intersubband optical absorption coefficient decrease
with the increase of temperature. And at the given temperature, the total intersubband optical absorption coefficient
increase with the increase of doping concentration.
Key words:GaAs quantum well, intersubband optical absorption, temperature, doping concentration, the structure of
electronic state

随着半导体制造技术和实验技术手段的不断提高,以及上世纪 60 年代半导体有效质量理论的提出,
人们对半导体能带结构有了很深入的了解. 在研究过程中,人们发现,杂质会对半导体的电子态结构产生

很大影响,掺杂成分、掺杂方式[1-4]等都会影响半导体的电子态结构和半导体材料的结构,进而影响其光

学特性和电特性. 正是由于半导体掺杂有着掺杂成分、掺杂方式的多样性,以及半导体电子态极易受到掺

杂因素影响的特性,才使得科研工作者对半导体材料的研究产生浓厚的兴趣.
到目前为止,人们已经对半导体材料掺杂结构有了较为广泛的研究,比如,不同的掺杂成分如 Si[5]、

Ni、Fe、Sb、B 等对半导体材料的影响;不同的掺杂方式如均匀掺杂、调制掺杂、啄 掺杂等掺杂方式对半导体

材料的影响;掺杂材料所处的外加电场[6-9]或者磁场[10,11]对材料特性的影响.
半导体掺杂对半导体材料的电子态结构[12,13]和光学特性[14-17] 的影响会直接影响到人们对半导体材
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料的研发和使用. 本文在有效质量近似下,通过自洽计算的方式求解薛定谔方程和泊松方程,研究了温度

和掺杂浓度对子带能量、费米能级、自洽势、电子密度分布的影响,还研究了温度掺杂浓度对子带间光学吸

收系数的影响.

1摇 理论

在 GaAs 材料的一维无限深势阱中,掺杂部分位于势阱中心部分,设势阱宽度为 L0,势阱中掺杂层的

厚度为 Ld . 在有效质量近似下,我们用自洽的方式求解薛定谔方程和泊松方程. 量子阱中电子的各级本征

能量 E i 及其本征波函数 鬃i 满足以下形式的薛定谔方程

- 捩2

2m*
d2

dz2
+VH( zæ

è
ç

ö

ø
÷) 鬃i( z)= E i鬃i( z), (1)

这里 m*是电子的有效质量,VH 是自洽势,z 是垂直于掺杂层的方向,i,f 为子带的指数,其中 VH 的值可以

通过求解以下形式的泊松方程得到:
d2

dz2
VH( z)= -4仔e

2

着 [N( z)-Nd( z)], (2)

着 是 GaAs 的介电常数,Nd( z)是电离掺杂物总浓度.

Nd( z)=
N2d / Ld, -Ld / 2臆z臆Ld / 2,
0, 其他{ ,

(3)

量子阱中第 i 个能带的电子布居为

ni =
m*kBT
仔捩2 ln{1+exp[(EF-E i) / kBT]}, (4)

其中,kB 是玻尔兹曼常数,T 是温度,EF 是费米能级. 那么量子阱中的电子密度为:

N( z)= 移
nd

i = 1
ni |鬃i( z) | 2, (5)

其中 nd 是填充态的数目.
由于未掺杂的载流子浓度远小于掺杂杂质的电子浓度,因此可以忽略本征载流子的贡献,假设掺杂物

全部电离,使得量子阱中的电子数目等于带正电的电离掺杂物的数目[18],即

移
nd

i = 1
ni =N2d, (6)

N2d是掺杂面密度.
在得到子带能量、本征波函数、费米能级、自洽势以后,我们可以计算掺杂后的 GaAs 材料的光学线性

吸收系数 琢(捩棕):

琢(捩棕)= 移
i
移

f

滋cm*kBTe2

仔捩2L0nr棕
cos(兹) 2 |Mfi | 2 ln{[1+exp(

EF-E i

kBT
)] / [1+exp(

EF-E f

kBT
)]} 祝 / 2

(捩棕-E fi) 2+(祝 / 2) 2,

(7)
其中,Mfi是矩阵元,

Mfi =
E i-E f

i捩 乙L0 / 2
-L0 / 2

鬃*
f ( z) z鬃i( z)dz, (8)

E fi =E f-E i,E i 和 E f 分别代表初态能级和末态能级,滋 是磁导率,c 是光速,L0 是势阱宽度,兹 是极化矢量方

向与量子阱中 z 轴方向的夹角,nr 是 GaAs 材料的折射率,祝 是线宽度.

2摇 自洽计算说明

求得解薛定谔方程和泊松方程的 Numerov[19]表达式后,在计算机上用 Fortran 语言编写求解薛定谔方

程的程序,即可算出相应的本征值和波函数. 程序步骤如下:
(1)令自洽势 VH =0,得到一维无限深势阱中本征能量及本征波函数. 这里我们只需要 4 或 5 个本征

值和相应的本征波函数.
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(2)将找到的本征值和本征波函数代入相应公式求得费米能,然后利用泊松方程的解求出自洽势 VH .
(3)将自洽势 VH 代入原薛定谔方程求解,得到多个本征值和本征波函数,再代入泊松方程求得另一

个自洽势 VH .
(4)对比两次求得的自洽势 VH,如果两者之差不在误差范围内,回到第 3 步,当两者之差在误差范围

内时停止程序,这样就得到了最终的本征值和波函数.

3摇 结果与讨论

我们在计算中取势阱宽度为 L0 =600 魡,掺杂部分宽度 Ld =60 魡. 有效质量 m* = 0. 067m,m 为电子的

静止质量;着=12. 5 是 GaAs 材料的介电常数,nd =4 为本征态数目,线宽度 祝=10 meV.
3. 1摇 温度对一维无限深势阱结构的影响

3. 1. 1摇 温度对自洽势的影响

在掺杂浓度 N2d =4伊1012 cm-2时,我们得到自洽势 VH 在不同的温度时的图形,如图 1 所示.
从图中可以看到自洽势在势阱中以势阱中心为轴对称分布,当温度升高时自洽势在势阱中央的部分

没有明显变化,势阱的两侧部分随温度的升高出现势阱宽度变窄,阱深变深的现象.
3. 1. 2摇 温度对电子密度分布的影响

当温度 T=10 K 时,量子阱中的电子密度分布 N( z)的图形如图 2 所示.
势阱中的电子密度分布呈现出中间多、两边少的现象,这主要是由于掺杂区域位于势阱中心部分,使

得势阱中心部分电子浓度升高.

图 1摇 当温度 T 分别等于 10 K、64 K、136 K、214 K 时

自洽势在量子阱中的分布

Fig. 1摇 The self鄄consistent potential distribution in
the quantum well when the temperature T equal to

10 K,64 K,136 K,214 K

图 2摇 温度 T=10 K,掺杂浓度 N2d =4伊1012 cm-2时

电子密度分布 N(z)
Fig. 2摇 The distribution N(z) of the electron density when

doping concentration N2d =4伊1012 cm-2 and T=10 K

3. 1. 3摇 温度对电子各本征能级和费米能级的影响

在掺杂浓度 N2d =2伊1012 cm-2时,各本征态 E i 和费米能级 EF 随温度的变化如图 3、图 4 所示.

图 3摇 本征能量 Ei( i=1,2,3,4)随温度 T 的变化

Fig. 3摇 The eigenenergy Ei( i=1,2,3,4) with the

change of temperature T

图 4摇 费米能级 EF 随温度 T 的变化

Fig. 4摇 and The Fermi energy EF with the

change of temperature T

从图 3 可以看出本征能量会随着温度的升高而增大,并且子带能级越高,其本征能量随温度升高的幅
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度也越大,然而费米能级却出现了随温度升高而降低的现象. 这是由于温度升高时,费米面附近的电子从

格波获得的能量就越大,跃迁到费米面以外的电子数目就越多,则费米能级上的电子数目就会减少,导致

费米能级随温度的升高而降低.
3. 1. 4摇 温度对子带间光学吸收系数的影响

假设入射光能量 捩棕=10 meV,掺杂浓度 N2d =2伊1012 cm-2,子带间光学吸收系数 琢(捩棕)随温度 T 的变

化如图 5 ~ 10 所示.

图 5摇 (1-2)跃迁过程中的光学吸收系数 琢(捩棕)随温度的变化

Fig. 5摇 The optical absorption coefficient of energy (1-2)
changes with temperature T

图 6摇 (1-4)跃迁过程中的光学吸收系数 琢(捩棕)随温度的变化

Fig. 6摇 The optical absorption coefficient of energy (1-4)
changes with temperature T

图 7摇 (2-3)跃迁过程中的光学吸收系数 琢(捩棕)随温度的变化

Fig. 7摇 The optical absorption coefficient of energy (2-3)
changes with temperature T

图 8摇 (3-4)跃迁过程中的光学吸收系数 琢(捩棕)随温度的变化

Fig. 8摇 The optical absorption coefficient of energy (3-4)
changes with temperature T

图 9摇 总的光学吸收系数 琢(捩棕)随温度的变化

Fig. 9摇 The total optical absorption coefficient of energy
changes with temperature T

图 10摇 各个能级跃迁过程中光学吸收系数随温度变化时的对比图

Fig. 10摇 The optical absorption coefficients change
with temperature T

从上面几个图中可以看到所有的能级跃迁均随温度的升高而减小,这是由于当温度升高时各个能级

的本征值变大,而费米能级则随着温度的升高而减小的缘故. 图 10 是各个能级跃迁过程中光学吸收系数

随温度变化时的对比图,可以看到当温度相同时,能级跃迁过程中子带间吸收系数从大到小的排列顺序依

次为:(2-3)、(1-2)、(3-4)、(1-4) . 能级(1-3)、(2-4)跃迁过程中光学吸收系数非常小,大约是前面 4
个跃迁过程吸收系数的 10-10-10-6倍,因此忽略.
3. 2摇 入射光能量对子带间光学吸收系数的影响

在计算子带间的光学吸收系数时,捩棕 是入射光能量,设入射光能量 捩棕 的范围是 50 meV ~ 250 meV,
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温度 T=4. 2 K,掺杂浓度 N2d =3伊1012 cm-2,子带间的线性吸收系数 琢(捩棕)随入射光能量 捩棕 的变化如图

11、12 所示.
从图 11 可以看到图中总的吸收系数曲线共有 2 个光吸收峰,峰值分别为 2. 76伊10-4 魡-1和 4. 59伊10-5

魡-1,对应的入射光能量是 43. 8 meV 和 69. 2 meV. 将图 11、12 中曲线进行比较可以知道这两个峰值的最

大贡献者分别是能级(1-2)和(1-4) . 在图 11 中,当入射光能量非常小时,吸收系数的数值非常大,这是

由于公式中入射光的频率位于分母上,当入射光能量太小,其频率也较小,会对吸收系数的计算产生影响,
而从图 12 中可以看到,这对能级(1-2)(1-4)两个跃迁过程影响并不大,但是对于能级(2-3)(3-4)的影

响非常大,导致其数值在入射光能量增大的开始阶段出现大幅下降,这里不再探究.

图 11摇 所有能级的跃迁过程中的总的光学吸收系数 琢(捩棕)
随入射光能量 捩棕的变化

Fig. 11摇 The total the absorption coefficient as a function of
the photon energy for different intersubband transitions

图 12摇 所有能级的跃迁过程中的光学吸收系数 琢(捩棕)
随入射光能量 捩棕的变化

Fig. 12摇 The variation of the absorption coefficients as a function
of the photon energy for different intersubband transitions

能级(1-3)、(2-4)跃迁过程中光学吸收系数非常小,大约是前面 4 个跃迁过程吸收系数的 10-10 -
10-6倍,因此忽略.
3. 3摇 掺杂浓度对一维无限深势阱结构的影响

在势阱中掺杂会将更多的电子引入到势阱结构中,因此势必对势阱的各个本征能级和费米能级产生

影响,因此也会对各能级上的电子布居和子带间跃迁过程中的光学吸收系数产生影响. 我们在势阱中央部

分掺杂,其中掺杂层宽度为 Ld =60 魡,这里我们取入射光能量为 捩棕=10 meV,当温度 T= 100 K 时,我们来

计算掺杂浓度对以下几个方面的影响.
3. 3. 1摇 掺杂浓度对电子各能级和费米能级的影响

在入射光能量和温度都确定的情况下,掺杂浓度从 1伊10-4 魡-2逐渐增大到 4. 3伊10-4 魡-2,可以看到各

本征能级和费米能级均随掺杂浓度的增大而增大,其中费米能级的增幅明显高于各能级的增幅,在掺杂浓

度为 1伊10-4 魡-2时,有两个能级处于费米能级之下,随着浓度的升高,费米能级增大较快,到掺杂浓度为

3. 7伊10-4 魡-2时 4 个能级都处于费米能级之下.
3. 3. 2摇 掺杂浓度对电子布居的影响

从上节可以看到,随着掺杂浓度的升高,4 个能级都随着浓度的增大而增大,当浓度增大到 3. 7伊10-4

魡-2时费米能级大于此 4 个能级,那么我们来看一下此过程中各能级上的电子布居随掺杂浓度的变化:
可以从图中看到当掺杂浓度增大时电子布居数也在增大,并且在掺杂浓度一定时低能级上的电子布

居数大于高能级的电子布居数,例如此 4 个能级按能级从低到高为 E1<E2<E3<E4,但电子布居数却是 n1>
n2>n3>n4 .
3. 3. 3摇 掺杂浓度对子带间光学吸收系数的影响

计算中我们取入射光能量为 捩棕=10 meV,当温度 T= 100 K,为了更好地看到吸收系数随掺杂浓度的

变化,我们把各子带间跃迁过程中吸收系数按量级分组:
通过之前的计算可以看到随着掺杂浓度的增大,各本征能级和费米能级均在增大,但费米能级下的能

级数目在增加,在本征能级和费米能级相等的时候会对跃迁过程中的光吸收系数产生影响. 比如,图 16 和

17 中光吸收系数先增大后减小. 能级所处的位置会影响到吸收系数随掺杂浓度的变化,能级(1-2)在整

个浓度增大的过程中始终处于费米能级之下,因此其吸收系数始终随掺杂浓度的增大而减小. 图 19 是总
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的光吸收系数随掺杂浓度的变化,随着掺杂浓度的增加,子带间总的光吸收系数在增大.

图 13摇 各本征能级和费米能级随掺杂浓度的变化

Fig. 13摇 The eigenenergy Ei( i=1,2,3,4)and the fermi

energy EF with the change of doping concentration

图 14摇 各能级上的电子布居随掺杂浓度的变化

Fig. 14摇 The concentration of electrons with the
change of doping concentration

图 15摇 (1-2)跃迁过程吸收系数随掺杂浓度的变化

Fig. 15摇 The optical absorption coefficient of energy (1-2)
changes with doping concentration

图 16摇 (1-4)跃迁过程吸收系数随掺杂浓度的变化

Fig. 16摇 The optical absorption coefficient of energy (1-4)
changes with doping concentration

图 17摇 (2-3)跃迁过程吸收系数随掺杂浓度的变化

Fig. 17摇 The optical absorption coefficient of energy (2-3)
changes with doping concentration

图 18摇 (3-4)跃迁过程吸收系数随掺杂浓度的变化

Fig. 18摇 The optical absorption coefficient of energy (3-4)
changes with doping concentration

图 19摇 总的光吸收系数随掺杂浓度的变化

Fig. 19摇 The total optical absorption coefficient
changes with doping concentration

4摇 总结与讨论

本文通过自洽计算,研究了 Si 啄 掺杂的半导体

GaAs 量子阱系统,得到了量子阱系统的不同温度和掺

杂浓度下的自洽势分布图像、电子密度分布图像、本征

能量和费米能级随温度变化的图像、子带间跃迁过程

中光学吸收系数随入射光能量、温度的变化图像.
从研究结果可以看到自洽势在势阱中以势阱中心

为轴对称分布,当温度升高时自洽势在势阱中央的部

分没有明显变化,势阱的两侧部分随温度的升高出现

势阱宽度变窄,阱深变深的现象;子带能级随温度的升

高而升高,费米能级随着温度的升高而下降;子带间光吸收系数随温度的升高而减小. 在研究掺杂浓度对
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势阱结构的影响时发现,各子带能级和费米能级均随掺杂浓度的升高而升高;各能级上的电子布居也随掺

杂浓度的升高而增大;总的光吸收系数随掺杂浓度的升高而增大,但是个别能级之间的跃迁过程中吸收系

数随掺杂浓度增大出现峰值.
表 1摇 单 啄 掺杂 GaAs一维无限深势阱结构能级之差

Table 1摇 For single 啄鄄doped GaAs well,the energy differences between different subbands

F / (kV cm-1) nd
驻E=Ef-Ei(meV)

2-1 3-1 4-1 3-2 4-2 4-3
0 4 45. 15 59. 00 69. 38 13. 85 24. 23 10. 37

单层 啄 掺杂 40 3 8. 33 32. 72 — 24. 38 — —
80 2 54. 12 — — — — —

摇 摇 在我们将上述研究结果与其他文章相比较时发现,费米能级随温度的变化曲线与其他文章的结果相

比较时显示两者的结果一致,费米能级都显示随温度升高而降低. 各能级之间的差值 E f-E i 的结果与参考

文献[16]在掺杂浓度、温度、掺杂层厚度相同的条件下结果基本符合. 下图为参考文献[16]中电场强度为

零即不加外电场时各能级之差:
本文中能级(2-1)差值为 44. 63 meV,能级(3-1)差值为 59. 20 meV,能级(4-1)差值为 69. 46 meV,

能级(3-2)差值为 14. 57 meV,能级(4-2)差值为 24. 84 meV,能级(4-3)差值为 10. 26 meV.
本文计算吸收系数的公式与参考文献[16]中略有不同,这里吸收系数公式从夏建白先生所著《现代

半导体物理》中推导而来,并与参考文献[8]保持一致,因此图 5 中结果与参考文献[16]有所不同.
由于目前没有见到有关子带间吸收系数随温度变化的文章,因此认为是首次对此问题进行研究,这里

不再与其他文章进行比较分析.
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