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摘要: 提出了采用 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱结构制备 Ｇｅ 材料直接带隙发光器件的设计方法ꎮ 基于量子

力学理论ꎬ设计得到不同量子阱宽度下的能级分布情况以及载流子在 Γ１－ＨＨ１ 之间的复合随量子阱

宽度的变化趋势ꎮ 设计结果给出了具体的能级与波函数的分布情况ꎬ可为实验制备 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量
子阱发光器件提供理论指导ꎮ
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　 　 量子阱具有准二维特性和量子尺寸效应ꎬ在
光电子器件领域发挥了重要的作用ꎮ 锗硅材料构

成的量子阱不仅具有优良的光电性能ꎬ而且与成

熟的硅 ＣＭＯＳ 工艺相兼容ꎬ在生产上具有成本优

势ꎬ成为制备高性能硅基光电子器件的重要材料ꎮ
由于硅是间接带隙材料ꎬ其发光效率低ꎬ从而制约

了硅基光电集成芯片的发展ꎮ 目前提高硅基材料

发光效率的方法主要有纳米工程[１]、能带改性硅

基锗工程[２]、量子阱工程[３] 等ꎮ 对于 Ｇｅ / ＧｅｘＳｉ１－ｘ
量子阱结构ꎬ通过合理的能带设计ꎬ有目的地限制

载流子ꎬ实现载流子的局域化ꎬ能够提高其发光效

率ꎬ进而运用于光电集成电路中ꎮ
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　 　 目前ꎬ对 Ｇｅ / ＧｅｘＳｉ１－ｘ量子阱的研究主要是通

过在 Ｇｅ 衬底上外延高锗组分的 Ｇｅ / Ｇｅｘ Ｓｉ１－ｘ( ｘ>
０.７)量子阱ꎬ研究其光电性质ꎮ 该量子阱结构常

被称为 Ｉ 型量子阱ꎬ即电子和空穴被束缚在同一

层锗材料中ꎮ 该结构不仅具有强的波函数交叠率

和振子强度ꎬ而且两种材料的界面构成的带阶在

导带和价带分布较平均ꎬ对电子和空穴的限制作

用有效ꎬ能够提高载流子的辐射复合速率ꎬ因此高

锗组分的 Ｇｅ / ＧｅｘＳｉ１－ｘ量子阱更引人关注ꎮ
２００５ 年ꎬＮａｔｕｒｅ[４]首次报道了 Ｇｅ 量子阱的室

温下直接带跃迁电吸收谱ꎬ并制备了性能与Ⅲ－
Ⅴ材料可媲美的光电调制器ꎮ ２００８ 年ꎬＢｏｎｆａｎｔｉ
等研究人员[５] 报道了高锗组分的 Ｇｅ / Ｇｅｘ Ｓｉ１－ｘ量
子阱 直 接 带 低 温 光 致 发 光 谱ꎮ ２０１１ 年

Ｃｈａｉｓａｋｕｌ[６] 研究小组ꎬ２０１２ 年中国科院研究小

组[７]先后制备了 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５ 多量子阱波导结

构ꎬ成功观测到室温下锗的直接带隙电致发光光

谱ꎮ ２０１６ 年厦门大学硅基光电子材料与器件研

究小组[３]制备了张应变 Ｇｅ / Ｇｅ０.８７Ｓｉ０.１３多量子阱发

光器件ꎬ观测到来自 Ｇｅ 量子阱内 Γ１－ＨＨ１ 以及

Γ２－ＨＨ２ 不同能级发出的红外光ꎬ并且随着电流

的加大ꎬ还观测到了 Ｇｅ 衬底的直接带隙发光现

象ꎮ 虽然在 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５多量子阱方面已经取得

了一些良好的成果ꎬ但是ꎬ由于高质量外延材料的

制备难度相对较高ꎬ研究进展相对缓慢ꎮ 本文从

理论上对 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５ 量子阱发光结构进行设

计ꎬ为高质量 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱材料的外延提

供相应的理论指导ꎮ

１　 量子阱发光模型

１.１　 量子阱发光结构

实现 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５量子阱的生长可以利用

超高真空化学汽相沉积系统ꎬ在 Ｓｉ 衬底上依次外

延低温 Ｇｅ 缓冲层、高温 Ｇｅ 层ꎬ然后以此外延的

Ｇｅ 材作为新的衬底继续外延生长 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５
量子阱材料ꎻ其中 Ｓｉ 与 Ｇｅ 的失配位错大部分可

以被限制在低温 Ｇｅ 缓冲层中ꎬ外延得到的 Ｇｅ 材

料及 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱材料可以有较底的位错

密度ꎮ 其结构示意图如图 １(ａ)所示ꎬ具体生长过

程可以参考文献[８－９]ꎮ
Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱结构的能带模型如图 １

(ｂ)所示ꎮ 类似于 Ｇｅ 材料的能带结构ꎬＧｅ０.８５Ｓｉ０.１５
材料导带最小值也是位于沿布里渊区<１１１>方向

图 １　 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱结构示意图

Ｆｉｇ.１　 Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５ ｑｕａｎｔｕｍｗｅｌｌ:

(ａ)ｅｐｉｔａｘｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅꎻ (ｂ)ｅｎｅｒｇｙ ｂｅｌｔ ｍｏｄｅｌ

的边界处 Ｌ 点ꎬ导带次小值位于 ｋ ＝ ０ 处的 Γ 点ꎮ
由于两种材料电子亲和势能不一样ꎬ因此ꎬ在 Ｇｅ
与 Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５ 界面处形成了能带带差ꎬ两边的

Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５材料作为势垒层对有源层量子阱 Ｇｅ 材

料进行载流子限制ꎮ 对于有源层 Ｇｅ 势阱ꎬ由于

间接带 Ｌ 点处的电子与价带空穴发生辐射复合

的概率低ꎬ而室温下会有一定的电子分布于直接

带 Γ 点ꎬ这部分电子具有较高的辐射复合概率ꎬ
因此 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱的发光主要是导带直接

带 Γ 点形成的能级 Ｅ１处的电子与价带形成的能

级 Ｅ２处的空穴发生复合发光ꎮ 为了简化设计ꎬ在
发光结构的设计过程中ꎬ对于导带部分ꎬ仅考虑直

接带 Γ 点形成的能级ꎮ Ｅ１与 Ｅ２的能级差决定了

发光的波长ꎬＧｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５量子阱材料作为光电

集成芯片的运用ꎬ希望设计得到 １.５５ μｍ 光通信

波段附近的红外光ꎮ
１.２　 量子阱数学建模

由量子力学知识可知ꎬＧｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５ 量子阱

属于一种典型的有限深方势阱ꎮ 建立如图 ２ 所示

的数学模型ꎬ则一维定态条件下的 Ｓｃｈｒöｄｉｎｇｅｒ 方
程为:

－ ħ２

２ｍ
∂２

∂ｘ２
＋ Ｖ ｘ( )

é

ë
ê
ê

ù

û
ú
ú ψ ｘ( ) ＝ Ｅψ ｘ( ) (１)

式中 ħ ＝ ｈ / (２π) ꎬ ｈ 为普朗克常数ꎬ ｍ 为载流子

有效质量ꎬ Ｖ ｘ( ) 为势能函数ꎬ ψ ｘ( ) 为能量本征

函数ꎬ Ｅ 为能量本征值ꎮ
设有限深方势阱的势能函数为:

Ｖ ｘ( ) ＝
Ｖꎬ ｘ < ０
０ꎬ ０ < ｘ < ａ
Ｖꎬ ｘ > ａ

ì

î

í

ïï

ïï

(２)

则势阱内区域( ０ < ｘ < ａ )ꎬＳｃｈｒöｄｉｎｇｅｒ 方程为:
ψ″ ｘ( ) ＋ ｋ２ψ ｘ( ) ＝ ０ (３)

４３３
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图 ２　 有限深方势阱模型

Ｆｉｇ.２　 Ｆｉｎｉｔｅ ｄｅｐｔｈ ｃｏｎｆｉｎｉｎｇ ｗｅｌｌ ｍｏｄｅｌ

式中 ｋ ＝
２ｍωＥ
ħ ꎬ ｍω 为阱内材料的载流子的有

效质量ꎬ该微分方程的通解为:
ψ ｘ( ) ＝ Ａ１ｓｉｎ ｋｘ ＋ Ａ２ｃｏｓ ｋｘꎬ ０ < ｘ < ａ

(４)
势阱外区域( ｘ < ０ꎬｘ > ａ )ꎬＳｃｈｒöｄｉｎｇｅｒ 方程为:

ψ″ ｘ( ) － β２ψ ｘ( ) ＝ ０ (５)

式中 β ＝
２ｍｂ Ｖ － Ｅ( )

ħ ꎬ ｍｂ 为阱外材料的载流

子的有效质量ꎬ其通解为:
ψ ｘ( ) ＝ Ａｅβｘ ＋ Ｂｅ －βｘ (６)

由束缚态的边界ꎬ当 ｘ → ¥时ꎬ波函数 ψ ｘ( ) →
０ꎬ因此波函数的解的形式为:

ψ ｘ( ) ＝
Ａｅβｘꎬｘ < ０
Ａ１ｓｉｎ ｋｘ ＋ Ａ２ｃｏｓ ｋｘꎬ０ < ｘ < ａ

Ｂｅ －βｘꎬｘ > ａ

ì

î

í

ï
ï

ïï

(７)
根据波函数及其导数在边界处连续的边界条件:

ψ ｘ( ) ｘ ＝ ０ － ＝ ψ ｘ( ) ｘ ＝ ０ ＋

ψ′ ｘ( ) ｘ ＝ ０ － ＝ ψ′ ｘ( ) ｘ ＝ ０ ＋

ψ ｘ( ) ｘ ＝ ａ － ＝ ψ ｘ( ) ｘ ＝ ａ ＋

ψ′ ｘ( ) ｘ ＝ ａ － ＝ ψ′ ｘ( ) ｘ ＝ ａ ＋

(８)

可得波函数:

ψ ｘ( ) ＝

Ａｅβｘꎬ ｘ < ０
β
ｋ
Ａｓｉｎ ｋｘ ＋ Ａｃｏｓ ｋｘꎬ ０ < ｘ < ａ

Ａ β
ｋ
ｓｉｎ ｋａ( ) ＋ ｃｏｓ ｋａ( )

é

ë
êê

ù

û
úú ｅβａ－βｘꎬ ｘ > ａ

ì

î

í

ï
ï
ï

ï
ï
ï

(９)

此时波函数虽然不归一ꎬ但可以看出方程组之间

的通过未知数 Ａ衔接ꎬ方程组的未知数只有 Ａ ꎬ不

妨取 Ａ ＝ １ꎬ再利用 ψ / ∫¥

－¥

ψ ２ｄｘ 计算方法进

行归一化ꎮ
根据波函数及其导数的连续性ꎬ得到能量本

征值 Ｅ 的关系为:

ｔａｎ ｋａ( ) ＝ ｋ２ － β２

２βｋ
(１０)

将 ｋ ＝
２ｍωＥ
ħ 与 β ＝

２ｍｂ Ｖ － Ｅ( )

ħ 的表达式代

入上述方程中ꎬ即得:

ｔａｎ ２ｍωＥ
ħ ａ

æ

è
çç

ö

ø
÷÷ ＝

２ ｍωｍｂＥ Ｖ － Ｅ( )

ｍωＥ － ｍｂ Ｖ － Ｅ( )
(１１)

求解此超越方程ꎬ即能得到势阱内载流子的能量

本征值ꎮ

２　 计算结果与分析

Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５ 量子阱的理论参数如表 １ 所

示ꎬ表中 ｍ０ 为静止电荷质量ꎬｍｗ、ｍｂ 分别代表量

子阱内 Ｇｅ 材料的有效质量和量子阱外 Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５
势垒的有效质量ꎮ

表 １　 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱的理论参数

Ｔａｂ. １ 　 Ｔｈｅ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒ ｏｆ Ｇｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５
ｑｕａｎｔｕｍ ｗｅｌｌ

参数 导带 Γ 带 价带 ＬＨ 带 价带 ＨＨ 带

势能 / ｅＶ ０.１９１ ０.０７１ ０.１０３

ｍｗ ０.０３８ｍ０ ０.０４２ｍ０ ０.３４５ｍ０

ｍｂ ０.０６１ｍ０ ０.０５８ｍ０ ０.３７２ｍ０

图 ３ 为导带量子阱阱宽与阱内能级之间的关

系ꎮ 从图 ３ 可以看出ꎬΓ 能带量子阱阱内能量本

征值随着阱宽的增加而减小ꎬ最多能存在 ３ 个能

级ꎮ Γ１ 能级在阱宽为 ７ ｎｍ 前下降较快ꎬ在 ７ ｎｍ
后下较降缓慢ꎮ 当阱宽增加到 ８ ｎｍ 时ꎬ出现第 ２
个能级 Γ２ꎬ增加到 １５ ｎｍ 时ꎬ出现第 ３ 个能级 Γ３ꎬ
大约每增加 ７ ｎｍ 出现一个新能级ꎮ

图 ４ 表示为价带量子阱阱宽与阱内能级之间

的关系ꎮ 从图 ４(ａ)可知ꎬＬＨ 能带的能量本征值

随着阱宽的增加而减小ꎬ最多能存在 ２ 个能级ꎮ
当阱宽为 １２ ｎｍ 时ꎬ出现第 ２ 个能级ꎮ 从图 ４(ｂ)

５３３
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图 ３　 导带量子阱阱宽与阱内能级之间的关系

Ｆｉｇ.３　 Ｒｅｌａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｗｉｄｔｈ ｏｆ ａ ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ ｂａｎｄ
ｑｕａｎｔｕｍ ｗｅｌｌ ａｎｄ ｔｈｅ ｅｎｅｒｇｙ ｌｅｖｅｌ ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ｗｅｌｌ

图 ４　 量子阱阱宽与阱内能级之间的关系

Ｆｉｇ.４　 Ｒｅｌａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｗｉｄｔｈ ｏｆ ａ ｑｕａｎｔｕｍ ｗｅｌｌ
ａｎｄ ｔｈｅ ｅｎｅｒｇｙ ｌｅｖｅｌ ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ｗｅｌｌ:( ａ) ＬＨ
ｂａｎｄꎻ(ｂ)ＨＨ ｂａｎｄ

中可以看出ꎬＨＨ 能带的能量本征值随着阱宽的

增加而减小ꎬ最多能存在 ６ 个能级ꎮ 在同样阱宽

的条件下ꎬＨＨ 能带比 ＬＨ 能带与 Γ 能带的能级

多ꎬ这是因为重空穴能带的有效质量比其他两个

能带大一个数量级ꎮ 可以看出ꎬ大约每增加 ３ ｎｍ
出现一个新的能级ꎮ

图 ５ 给出了典型的 １２ｎｍ Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子

阱各能级及相应波函数的分布情况ꎮ 电子在导带

上的 Γ 能带中存在的能级为 Γ１ 和 Γ２ꎬ在价带的

ＬＨ 能带中存在的能级为 ＬＨ１ 和 ＬＨ２ꎬ在 ＨＨ 能

带中只绘出了能级 ＨＨ１ 和 ＨＨ２ 及其波函数情

况ꎮ 从图 ５ 波函数分布可知大部分载流子分布于

基态能级ꎮ

图 ５　 典型的 １２ ｎｍ Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱各能级及相

应波函数的分布情况

Ｆｉｇ.５ 　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｅｎｅｒｇｙ ｌｅｖｅｌｓ ａｎｄ ｗａｖｅ ｆｕｎｃ￣
ｔｉｏｎｓ ｏｆ ｔｙｐｉｃａｌ １２ ｎｍ￣Ｇｅ / Ｇｅ０.８５ Ｓｉ０.１５ ｑｕａｎ￣

ｔｕｍ ｗｅｌｌ

由于大部分载流子分布于基态能级ꎬ处于导

带基态能级的电子与处于价带基态能级的空穴复

合情况如图 ６ 所示ꎮ 从图 ６ 可知ꎬ阱宽在 １.５ ｎｍ
之前ꎬ量子阱内载流子的跃迁主要是导带 Γ１ 能

级到价带轻空穴 ＬＨ１ 之间的跃迁ꎻ阱宽大于

１.５ ｎｍ后ꎬ量子阱内载流子的跃迁主要是导带 Γ１
能级到重空穴 ＨＨ１ 之间的跃迁ꎬ随着阱宽的增

大ꎬ跃迁能级减小ꎬ即发光波长增大ꎮ

６３３



第 ４ 期 黄诗浩ꎬ 等: Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱发光结构设计

图 ６　 载流子在 Γ１－ＨＨ１ꎬ Γ１－ＬＨ１ 跃迁与量子阱阱

宽的关系

Ｆｉｇ.６　 Ｅｎｅｒｇｙ ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｏｆ Γ１￣ＨＨ１ꎬ Γ１￣ＬＨ１ (Ｅｎｅｒ￣
ｇｙ ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｏｆ Γ１￣ＨＨ１ꎬ Γ１￣ＬＨ１ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ)
ｖｓ ｑｕａｎｔｕｍ (Ｇｅ) ｗｅｌｌ ｗｉｄｔｈ

３　 结论

量子阱发光器件具有复合效率高、产生的光

波长可调等特点ꎮ 本研究采用有限深量子阱模型

对 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱的相关参数进行设计ꎬ该
模型具有物理图像清晰ꎬ计算方便ꎬ结果准确等优

点ꎮ 通过设计不同的量子阱宽度ꎬ能够实现对

１􀆰 １７~１.５５ μｍ 范围内红外光发射波长的调制ꎬ当
量子阱宽大于 １.５ ｎｍ 后ꎬ量子阱内载流子的跃迁

主要是导带 Γ１ 能级到重空穴 ＨＨ１ 之间的跃迁ꎮ
设计得到的不同阱宽下具体的能级与波函数的分

布情况ꎬ可以为 Ｇｅ / Ｇｅ０.８５Ｓｉ０.１５量子阱发光结构的

优化和器件性能的改善提供相关的理论指导ꎮ
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