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摘要：考虑了纤锌矿结构材料的各向异性造成的内建电场的作用，计算了GaN/GaAlN量子阱内电子的激发态极化，结果表明电子偶极矩改变随Al浓度非线性减小。一般情况下激发态极化产生的电场强度远小于内建电场，故可忽略不记。但当n取较大的值（
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/cm3以上）时，即材料被重掺杂时，激发态极化产生的电场强度对内建电场的影响不可忽略。
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1 引言

Ⅲ-N和Ⅲ-Ⅴ- N化合物半导体材料（如AlN、GaN、InN、AlGaN，GaInN）具有单轴异性结构，它的能带结构、光学性质不同于硅与砷化镓，具有奇特的性质。近年来GaN基量子阱已经被成功应用到蓝、绿光和紫外光激光二极管。在GaN基量子阱材料中人们尤其对GaN-GaAlN量子阱系统有浓厚兴趣，因为这种量子阱的限制层为二元合金GaN，它的生长已经能够很好地控制，其材料参数也已经能够很好确定，另外势垒层AlGaN材料的生长也要比InGaN容易。
关于Ⅲ-Ⅴ- N化合物量子阱的研究已有很多成果，其中之一是发现Ⅲ-Ⅴ- N化合物量子阱中存在内建电场（internal electric field，缩写为IEF），使电子空穴分离，从而造成激子结合能下降[1-4]。进一步的研究说明IEF是由于量子阱两种材料的压电极化和随机极化共同形成的界面电荷积累造成的[3,4]。GaAlN/GaN量子阱中内建电场的强度F很大，典型值是F=1MV/cm[5]，例如对于Ga1-xAlxN合金x=0.27时F=1.1MV/cm。研究表明当x不大于0.27时，F随x线性增加。对于x=0.15，F≈350～450 kV/cm；对于x=0.27，F≈1～1.1MV /cm。这里我们在x=0.15和x=0.27时分别取F=450kV/cm和 F=1.1MV/cm；对于其它x区间的F值我们取为x=0.15和x=0.27两点F值的线性插值。
由于内建电场的存在，量子阱中的载流子实际上被限制在三角势阱中。在强光照射下，阱中电子将被激发。由于三角势阱的非对称性，处于激发态的电子的电荷中心与基态时相比会有一定偏离，造成激发态极化。关于GaAlN/GaN量子阱中电子的激发态极化的研究目前的工作很少。文[6]利用改进的渐进递推矩阵方法数值求解阱中电子的薛定谔方程，得到电子波函数，并在此基础上研究电子从基态跃迁到第一激发态产生的偶极矩改变以及液体静压力对电子激发态极化的影响。文[6]的结果表明电子偶极矩的改变随Al的浓度x变化不是单调的，这一结果很难解释。由于文[6]只计算了x取三个值处的偶极矩，难以得到偶极矩的改变随Al浓度x总体变化的趋势，所以有必要进一步研究；另外，我们希望知道这种激发态极化反过来会不会对内建电场产生重要影响。我们认为文[6]中得到的偶极矩的改变随Al浓度x非单调变化的结果是其计算中数值精度达不到要求造成的。本文将利用艾里函数[7]，解析求解电子波函数及其能量，并在此基础上研究电子由基态跃迁到第一激发态时产生的偶极矩改变及其随Al浓度的变化。结果表明由于电子激发态极化产生的偶极矩改变随Al的浓度x的增加非线性减小。
2 理论

考虑GaN被n型掺杂的情况，这时强光激发的电子浓度远大于空穴浓度，所以我们可以只需考虑电子的激发态极化。在有效质量近似下，考虑量子阱中一个具有电荷-e (
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C为电子电荷量)且有效质量为
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的电子（GaN的电子有效质量为
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）。选择z轴为垂直界面方向。量子阱内建电场的强度为F，不失一般性，我们假设IEF只限于阱内，且在阱内是均匀的并在阱内空间产生线性变化的势场，这样，我们可把量子阱近似看成是三角形的。设电子在三角势中的波函数为
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。电子在三角势阱中波函数满足的薛定谔方程为
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 EMBED Equation.3  [image: image9.wmf]
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解此方程求得的电子波函数为[7]
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对应的能量为
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对应的电荷中心为
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偶极矩改变为
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其中
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则总电偶极矩改变为
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这里n为处于激发态中杂质的浓度。激发态极化产生的电场强度的大小为

[image: image18.wmf]0

e

p

E

D

=

  ,                                (8)

其方向与内建电场强度F的方向相反。
3 结果与讨论
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图1. 电子两个低能态能量随Al浓度的变化
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图2. 电子偶极矩改变随Al浓度的变化
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图3. 激发态极化产生的电场强度的大小随Al浓度的变化
图1和图2示出电子两个低能级以及电子由基态跃迁到第一激发态产生的偶极矩的改变随Al浓度的变化情况，图1和图2说明Al浓度对电子激发有重要影响。由图1可知随Al浓度的增加电子两个低能级非线性增加。由图2可知随Al浓度的增加电子由基态跃迁到第一激发态产生的偶极矩的改变非线性减小，这与文[6]的结果不同。原因如下：由于的AlN禁带宽度为6.2eV，比GaN的禁带宽度3.4eV大得多，Al组分增加使得Ga1-xAlxN异质界面处导带不连续增大[8]，势阱变深。同时,Al组分的增加导致的极化电荷使界面附近层内建电场按比例增强,量子阱底部变窄,所以两电子最低的能级离量子阱底的高度增加,且波函数分布变窄,电荷中心移动幅度较小，造成偶极矩变化随Al浓度增加而减小。
为讨论电子激发态极化产生的电场强度对内建电场的影响我们作出电子激发态极化产生的电场强度随Al浓度的变化（图3）。由图3可知随Al浓度的增加激发态极化产生的电场强度的大小非线性减小。这里我们取
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cm3。由图3可知一般情况下激发态极化产生的电场强度远小于内建电场，故可忽略不记。但当n取更大的值时，即材料被重掺杂时，激发态极化产生的电场强度对内建电场影响不可忽略。
4 小结 

    在三角势阱近似下我们用艾里函数给出了电子在GaN-GaAlN量子阱中薛定谔方程的解，讨论了电子由基态跃迁到第一激发态时偶极矩的改变，以及两个最低的能级随Al浓度变化的情况。结果表明，随Al组分增加，导带不连续增大，量子阱变深且变窄，对电子的限制作用增强，子能级离量子阱底的高度增加且波函数分布变窄，造成偶极矩变化随Al浓度改变非线性减小。一般情况下激发态极化产生的电场强度远小于内建电场，故可忽略不记。但当n取更大的值（
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/cm3以上）时，即材料被重掺杂时，激发态极化产生的电场强度对内建电场影响不可忽略。
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THE POLARIZATION OF ELECTRONIC EXCITED STATE IN A GaN/GaAlN QUANTUM WELL
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Abstract: The build-in internal electric field caused by the anisotropy of wurtzite structure has been considered. The polarization of the electric excited state in the GaN/GaAlN quantum well has been calculated. It is shown that the moments of dipole change decrease with Al content non-linearly. The effect of the polarization of the electronic excited state on the build-in internal electric field is neglected when the density of the doped electron n is small but when n is above 1019/cm3 it is not neglected. 
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