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� � 摘 � 要: � 本文采用系综 Monte Carlo 方法模拟了窄禁带 n�InAs 和宽禁带 n�GaAs 的 THz 时域波形, 从理论上证实

了 n�InAs 的THz 辐射机制是光丹培场的作用. 通过定量给出表面电场和光丹培场在半导体中的空间分布, 我们发现导

致 n�InAs 的THz 辐射效率比 n�GaAs 高的一个重要原因是: 在被大多数光生载流子占居的非耗尽层区域, n�InAs 的电场
比 n�GaAs的大得多. 而以前的研究工作都没有认识到这一点.
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Abstract: � Using the ensemble Monte Carlo method, we have simulated the THz temporal waveforms from narrow�gap semi�

conductor n�InAs and wide�gap semiconductor n�GaAs. The radiation mechanism for n�InAs is confirmed as the photo�Dember

field, and the reason for the higher radiation efficiency of n�InAs than that of n�GaAs is: in the area occupied by the major part of

photo�generated carr iers, the electric field in n�GaAs is much smaller than that in n�InAs. This reason was not mentioned in all pre�

vious studies.

Key words: � n�InAs; n�GaAs; THz radiation; Monte Carlo simulation

1 � 引言

� � 太赫兹 ( terahertz, 简称 THz) 辐射是指频率在

300GHz~ 10THz范围的电磁波, 是人类目前唯一没有得

到充分开发和利用的一个电磁波窗口,在医学诊断、成

像、环境检测、雷达探测和高速通信等方面有重要的应

用前景.目前,常温下最理想的 THz源是,利用飞秒激光

脉冲激发半导体表面得到THz辐射输出. THz技术最为

成熟的应用领域是 THz时域光谱技术( THz�time domain

spectroscopy: THz�TDS) . THz�TDS有望在一些基础科研领
域,如: THz 场诱导二次谐波产生、里德堡原子电离,中

发挥独特的作用.另外,在实用技术的开发方面, THz成

像也取得了初步成功.但上述提到的应用都由于缺少辐

射强度足够高的THz 发射器而受到很大的限制.发展高

强度THz 辐射源是目前人们共同关注的一个热点问题.

前期研究工作中,我们开发了一套基于系综Monte

Carlo( EMC)方法的模拟软件,并用其分析了基于体材料

半导体的大孔径光电导天线的功率受限[ 1]和器件参数

优化[ 2]等问题.在相关文献中[ 2]对模拟软件的结构框架

做了详细介绍.为了表述的方便,我们将该软件命名为

MCSGUT(Monte Carlo Simulator at Guangdong University of

Technology) .非器件形式的半导体晶体的 THz辐射源与

器件形式的光电导天线有很大的不同.前者是依靠半导

体内建电场:表面电场或光丹培场工作的;后者是依靠

外加电场或磁场.为了方便,我们将前者简称为半导体

THz发射源(或发射器) , 以区分器件形式的 THz天线.

半导体 THz源由于不需电极,结构更为简单.

在已研究的体材料半导体中, 窄禁带半导体 InAs

具有很高的 THz辐射效率.相关实验
[ 3]
和计算机模拟

[ 4]

表明 InAs的辐射机理是光丹培效应, GaAs是表面电场

THz发射器[ 4] .但有关它们的辐射细节,如光丹培场/表

面电场在半导体中的分布规律、InAs的THz辐射脉冲为

何比 GaAs的强,等一系列基本问题并不清楚.这方面的

研究有助于我们找出半导体 THz辐射功率受限的物理
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机制.

为此,采用系综Monte Carlo( EMC) 方法, 来研究搀

杂 InAs(即 n�InAs)的THz辐射动力学过程, 并与典型的

宽禁带半导体 n�GaAs的 THz 辐射进行比较. 本文首先

简要介绍了模拟方法, 以及对原有模拟软件的相关改

进和扩展.然后,仔细模拟了 n�InAs 和 n�GaAs的 THz辐

射过程.

2 � 模拟方法和软件结构

� � MCSGUT采用经典的Monte Carlo算法[ 5] .在文 [ 1]

和[ 2]中,对 MCSGUT此做了详细的介绍. 对此,本文不

再详述,只是对有关改进和扩展作详细的报道. 首先改

进了对超快激光束的模拟, 并由下式计算光生载流子

沿光束方向在半导体中的空间分布:

f ( z )=
1- e- �z

1- e
- �L ( 1)

其中 z 表示载流子在半导体中的位置(一维) , �是半导

体的光吸收系数, L 是沿光束方向的模拟范围.

超快激光激发半导体之前, 半导体内部的光生电

流为零,所以我们有如下的表达式:

�n( z) F( z ) - D � n( z ) = 0 ( 2)

其中 �是电子迁移率, n( z )是半导体中的电子密度, F

( z)表示表面电场分布, D 是扩散系数. 由式( 2)和爱因

斯坦关系 D= �
KBT

e
,我们可以得到:

n( z) = n 0e
- e

K
B
T ( z )

( 3)

其中 n0是半导体表面边界处的电子密度.由半导体物

理的相关知识,我们可以得到初始表面电势分布  ( z )

的表达式:

d 
dz

= �
e 

KBT
+ e-

e 
K

B
T- 1

1/ 2

( 4)

其中 �=
2KBTn0

!!0
.由式( 4)得到的  ( z ) ,我们可以计算

出表面电场分布 F( z ). 与时间有关的半导体表面电流

密度由下面的公式进行计算:

j ( t ) = j e( t ) + jh( t) =
1

Vol
Qe �

N e

i

v i( t ) + Qh �
Nh

j

vj ( t )

( 5)

其中 Qe 和Qh分别表示电子超粒子和空穴超粒子
[ 5]的

电量, Vol 是半导体样品的体积. N e和Nh 是样品中的电

子和空穴的超粒子数, v ( t )是相应的速度.远场时辐射

场由下面的式子确定:

ETHz  
d
d

j ( t) ( 6)

相对于先前模拟软件的类图[ 1 ] , MCSGUT的类图有

两个扩充: ( 1) 增加了一个 CDeviceModels 类, 用以描述

不同 THz发射器的几何结构和物理构成. 每个这样的

类包含求解 Poisson 方程的方法,或求 Poisson 方程 ! ! !
Schr�dinger耦合方程组的自洽解的方法(此方法用以求

解基于量子阱的太赫兹激光器的子能带和波函数 ) ;

( 2)扩充了一个 CComputationCenter类, 包含了各种数值

计算方法.目前,对开展基于系综Monte Carlo模拟方法

的半导体 THz 辐射 (包括各种量子阱结构的 THz激光

器)动力学研究,MCSGUT 已经较为完备,因为我们只要

修改并扩充 CDeviceModels类即可.

模拟中使用的超粒子数为 30000,模拟的空间范围

为 2�m,网格数和网格宽度分别为 1000 和 2nm. n�InAs
和 n�GaAs在 800nm的近红外激光束照射下的吸收深度

分别取值为 0. 14�m和 1�m[ 6] . n�InAs和 n�GaAs 的初始
表面电势 Vs 均为负值, 大小分别为其禁带宽度的一

半[ 7] .

3 � 模拟结果和分析

� � 由上述模型我们可以计算得到的 n�GaAs 和 n�InAs
在超快激光激发前的初始电场(即表面耗尽电场) 和电

子密度沿垂直表面方向 (即 z 方向)的空间分布.当搀

杂浓度为 10
17
cm

- 3
时, n�GaAs和 n�InAs 中的表面耗尽电

场分布和电子密度分布分别由图 1( a)和( b)给出.可以

看出, n�GaAs 的耗尽层比 n�InAs的宽, 表面耗尽电场也

比 n�InAs的大.

利用上面介绍的模型和方法 (模拟所需的半导体

参数来源于[ 6] ) ,我们模拟了搀杂窄禁带半导体 InAs 的

THz辐射过程,并与宽禁带搀杂半导体 GaAs的相关结
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果进行比较.图 2 的( a)和 ( b)分别给出了 n�InAs和 n�
GaAs在相同激发条件和搀杂浓度下的 THz 时域波形.

模拟参数: 超快激光脉冲中心波长 800nm、脉冲宽度

100fs、搀杂浓度 1017cm- 3.脉冲强度为 10- 6mJ/ cm2,其对

应的光生载流子浓度比搀杂浓度小约一个数量级.图

中的实线是同时考虑光丹培场和表面电场时模拟得到

的 n�InAs 和 n�GaAs的 THz 时域波形,而虚线是只有光

丹培场时这两种半导体的THz时域波形. 从图 2( a )可

以看出,实线和虚线几乎重合, 它们的区别可以忽略.

说明 n�InAs的 THz 脉冲发射是由光丹培场控制, 半导

体表面电场的作用可以忽略.图 2( b)的情形刚好相反,

实线和虚线相差很大.从图可以看出 n�GaAs的 THz辐

射来自于光丹培场的贡献很小, 主要是表面电场的作

用.所以 n�GaAs基本上是表面电场 THz发射器.上述模

拟结果与有关实验分析结果非常一致[ 3] .

图 3给出了相同光

泵和搀杂浓度下, n�InAs
和 n�GaAs 的 THz 时域

波形. 可以看出, n�InAs
辐射的THz 脉冲幅度要

比 n�GaAs 辐射的 THz

脉冲幅度大得多. 不论

是实验[ 3, 8] 还是计算机

模拟[ 4] 都发现这种现

象,但至今人们对其产

生的物理机制的认识还很初浅. 已有的分析只是完全

基于 InAs 的电子有效质量比 GaAs 的小这个事实[ 3, 4] ,

来说明 InAs 中的光生电子速度加速更容易, 其表面电

流上升快,从而获得较强的 THz 脉冲输出. 我们认为这

种分析并不完全.

图 4( a)和( b)给出了 n�InAs和 n�GaAs 中在某一个
取样时刻正负电场的空间分布. 从这两个图中我们可

以看到这样三个特征: ( 1) n�InAs 和 n�GaAs 中都存在正
电场分布区域(图 4( a ) )和负电场分布区域 (图 4( b) ) .

因为光激发载流子浓度较低,正电场区域和负电场区

域就对应半导体的非耗尽层和耗尽层; ( 2) n�InAs 中的
正电场比 n�GaAs 中的要大得多,而 n�GaAs中的负电场

要比 n�InAs中的大得多; ( 3) n�InAs 中正电场分布的宽
度远大于 n�GaAs的正电场分布宽度 (见图 4( a) ) , 而负

电场的分布宽度远小于 n�GaAs的负电场分布宽度 (见

图 4( b) ) .

根据模拟超快激光束的模型, 见式( 1 ) ,上述提到

的宽度的大小实际上决定了光生载流子在半导体中的

分布比例.我们计算了图 4( a )所示的 n�GaAs中正电场
区域内的光生载流子占总数的百分比大约为 70% , 而

n�InAs的相应百分比约为 90% .所以绝大多数的光生载

流子分布在半导体的正电场区域, 由这些光生载流子

计算得到的 n�InAs 的 THz 脉冲要比 n�GaAs 的强(由上

面提到的特征( 2) 可得 ) .我们知道,正、负电场对半导

体表面光生电流的产生会起相互抵消, 而 n�GaAs的这
种抵消作用要比 n�InAs的大,因为图 4( b) 中 n�GaAs 的
负电场区域内的光生载流子数比例为 30% , n�InAs的负
电场区域内的光生载流子数比例为 10% , 而且 n�GaAs
中负电场比 n�InAs中的负电场大很多.所以综合起来,

n�InAs辐射的 THz 脉冲峰值比 n�GaAs 的THz脉冲峰值

大得多.

4 � 结论

� � 本文介绍了我们开发的基于系统Monte Carlo模拟

软件MCSGUT的一些最新扩展, MCSGUT基本上能开展

半导体 THz光电导天线的优化设计及其性能仿真、体

材料半导体和各种基于异质结的 THz激光器的辐射动

力学问题.用该软件我们模拟了窄禁带半导体 n�InAs
和宽禁带半导体 n�GaAs的 THz辐射.通过比较它们的

THz时域波形,我们从理论上验证了 n�InAs的 THz 辐射

机制是光丹培场的作用,而 n�GaAs 的辐射机制是表面

电场.进而我们半定量地深入分析了 n�InAs 的 THz 辐

射效率比 n�GaAs高的内在机理:主要来源于( 1) 在大多

数光生载流子占居的非耗尽层区域, n�GaAs 的电场比

n�InAs 的小得多; ( 2 ) n�InAs 的有效电子质量比 n�GaAs
的小,有利于光生载流子的加速. 我们首次指出了第一

个原因,有助于加深我们对半导体 THz 辐射动力学过

程的认识.
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