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摘 要： 采用系综ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ（ＥＭＣ）方法首次对光泵量子阱ＴＨｚ激光器的载流子瞬态动力学进行了分析．提出
的器件原型为三能级调制掺杂ＧａＡｓ／ＧａｘＡｌ（１－ｘ）Ａｓ系列非对称阶梯量子阱，激射频率为６．１ＴＨｚ．模拟中包括了电子
电子、电子光学声子和电子声学声子等散射机制，采用调制掺杂以得到较高电子密度可以忽略电子电离杂质散射．
已报道的研究工作都是在量子阱中掺杂，而对于这种器件原型能否得到电子布居反转，报道的结果也是相互矛盾．器
件原型在温度为７７Ｋ，光泵强度达到一定值时可以得到电子布居反转，所得到的研究结果对相关的实验研究具有一定
的指导意义．
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１ 引言

基于量子阱子能带电子跃迁实现太赫兹（ｔｅｒａｈｅｒｔｚ：
ＴＨｚ）激射是近年来ＴＨｚ研究领域的一个研究热点．目前
主要有两种设计方案：电注入激发方式的量子级联激光

器（ＴＨｚＱＣＬ）［１］和光泵量子阱 ＴＨｚ激光器（ＴＨｚＯ
ＱＷＬ）［２］．ＴＨｚＯＱＷＬ由于使用光泵进行选择性激发，其
结构相对ＴＨｚＱＣＬ要简单些．

已报道的 ＴＨｚＯＱＷＬ基本上是在最低量子阱所在
的半导体层进行掺杂．在这种结构中，电子与杂质相处
在同一半导体层中，电子与杂质间的相互作用不可忽

略，而相关模拟研究只是考虑了电子光学声子、电子
声学声子和电子电子等无辐射散射机制，没有考虑电

子杂质散射［３，４］．同时，Ｍ．Ｄｕｒ等人［５］在研究均匀掺杂
的单量子阱电子驰豫动力学过程中发现，子能带间电离

杂质散射是电子分布加热的重要机制，所以我们认为相

关研究得到的子能带电子加热机制并不准确．另外，在
ＴＨｚＯＱＷＬ的多种量子阱结构［３～１０］当中，阶梯量子阱由
于其结构的非对称性，光泵不受量子选择定则的限制，

并且研究发现阶梯量子阱可以提供较低的光泵功率阈

值［８］．最后，基于速率方程近似的方法和 ＥＭＣ方法研究
三能级阶梯ＴＨｚＯＱＷＬ得出的结论也不一致，前者研究
发现能得到电子数反转［１１］，而后者发现反转无法实

现［６］．
基于以上考虑，本文对 ＴＨｚＯＱＷＬ的阶梯量子阱的

外层势垒层进行掺杂，这样在量子阱中得到的准二维电
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子气远离了杂质中心，电子电离杂质散射可以忽略，有
利于我们分析 ＴＨｚＯＱＷＬ中电子在子能带上的非平衡
分布和相关的能量驰豫过程．对 ＴＨｚＯＱＷＬ来说，量子
阱的各子能带上电子的能量驰豫过程以及相关的电子

寿命是一个非常关键的问题，已有的研究［１２］表明 ＴＨｚ
ＯＱＷＬ的增益受限与子能带电子的非平衡分布密切相
关．

２ 理论模型

对于 ＧａＡｓ／Ｇａ１－ｘＡｌｘＡｓ量子阱，我们可以通过调节
量子阱几何尺寸和 ｘ的值来裁剪量子阱中子能带的分
布，而量子阱中电子的本征能量和波函数通过求解单

粒子 Ｓｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒ方程和 Ｐｏｉｓｓｏｎ方程的自洽解得到．设
坐标 ｚ轴方向为垂直量子阱界面方向，则量子阱 ｚ向波
函数及本征能量的计算公式，ＳｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒＰｏｉｓｓｏｎ耦合方
程组，如下所示：
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其中η为约合普朗克常数，ｅ为电子电量，ｋＢ为波尔兹
曼常数，ｅ是静电势，ｍ（ｚ）为空间有关的有效质量，
Ｎｆ（ｚ）为空间有关的掺杂离子密度，ΔＥｃ（ｚ）为量子阱中
的各个异质结导带边缘的能量差，Ｅｆ为费米能级，εｉ和

ξｉ分别为子能带ｉ的本征能量和ｚ向波函数，Ｔ为器件
温度，ｎ（ｚ）为空间有关的电子密度．方程（１）～（４）相互
耦合，在求解之前，我们根据量子阱结构估算费米能级

的初始值，在求解过程中当 Ｅｆ收敛于一个定值时，计算
结束．所得结果作为系综ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ模拟的初始输入．

图１是我们设计的一种ＴＨｚ激光器原型（包括子能
带分布和相应的 ｚ向波函数），Ｇａ０５５Ａｌ０４５Ａｓ层的厚度为
２５ｎｍ，形成量子阱的势垒区，量子阱的较深部分是厚度
为７ｎｍ的 ＧａＡｓ层，量子阱中的阶梯部分为 Ｇａ０．９７Ａｌ０．０３
Ａｓ．这种阶梯量子阱结构使得电子从子能带０到子能带
２的跃迁为允许跃迁．我们采用亚皮秒脉冲激光进行泵
浦，其脉冲的中心波长为 １０６μｍ，对应光子能量为
１１７ｍｅＶ，将基带０的电子共振激发至上能带２，从而在２
和１子能带间形成电子数反转．在器件原型的设计中，
我们适当选择器件的几何参数和ＧａｘＡｌ１－ｘＡｓ中Ａｌ组分
的比例，可以使得 ３－２能级间隔小于 ４１ｍｅＶ（约
１０ＴＨｚ），从而实现 ＴＨｚ激光输出．图１的量子阱结构的

太赫兹输出频率是６１ＴＨｚ．在量子阱的两边势类层掺
杂浓度为１０×１０１８ｃｍ－３．可以看出当对两边势垒层进
行掺杂后，量子阱导带边及 ｚ向波函数与文献中的在
中间量子阱掺杂所得到的结果［３］有很大的不同．

ＥＭＣ算法最耗时的步骤主要是计算电子的各种散
射率．为了提高模拟速度，一般在这个步骤中采用查表
的方法［３］．我们所开发的 ＥＭＣ模拟器对上述算法作了
两个方面的修改：（１）每个电子的每次散射前都作一次
散射速率的计算．这样虽然进一步增加了计算量，但使
得散射率的计算具有了“实时性”，即根据实时变化的

电子散射前的状态精确计算；（２）将上述的串行计算进
行了并行设计，即开发了并行ＥＭＣ模拟器［１３］．

并行模拟器主要包括如下几个功能模块：（１）
ＳｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒＰｏｉｓｓｏｎ自洽求解模块；（２）模拟泵浦激光的
模拟；（３）计算电子散射率的模块．模块１在前面已经做
了介绍，在模块２中我们是模拟中心波长为１０６μｍ的
亚皮秒激光，采用的算法是在我们模拟超快激光脉冲

的基础上［１４］并参照文献［１５］修改而来．电子从基态随
机地被激发至激发态，其时域过程由下面的公式确定：

Ｉ（ｔ）＝Ｉ０ｅｘｐ －
ｔ２

τ
( )２ （５）

其中 Ｉ０为泵浦激光的最大光强，τ为激光脉冲的半高
宽．激光脉冲的中心 ｔ０＝０．

模块３中我们包括了电子光学声子散射、电子
声学声子散射和电子电子散射，声子模型采用体材料
声子模型，相应的计算公式参见了文献［１６］．

３ 模拟结果及分析

利用上面介绍的计算模型，我们首先给出了三能

级ＴＨｚＯＱＷＬ中各个能级上电子面密度随时间的变化，
如图２所示，光泵强度为１０×１０２５ｃｍ－２·ｓ－１，能级２和１
之间出现了电子布居反转．基态能级（０能级）上的电子
密度在激光脉冲的作用时间内有明显的减少，相应的

电子被激发到能级２上．能级２上的电子寿命（由子带
间电子电子和电子光学声子散射率之和决定，取值为
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５×１０１２ｓ－１至１×１０１３ｓ－１量级）约为０２ｐｓ．从图中我们可
以看到，能级１上电子分布的增加滞后能级２上的电子
增加大约０２５ｐｓ，这个时间与能级２上电子寿命是一致
的．当 Ｔ＝７７Ｋ时，能级 １上的初始电子密度为
１０９ｃｍ－２，此时电子数的增加来源于能级 ２上的电子向
能级１的无辐射跃迁．激光脉冲之后，能级２上的电子
逐渐减少，而能级０上的电子有一个非常缓慢的增加，
能级１上的电子数基本保持不变．

另外，从图２我们发现，能级２上电子分布的最大
值与激光脉冲峰值也不是同步的，前者延后后者大约

０２５ｐｓ．这种滞后的原因与前面提到的滞后的原因有所
不同：源于能级２上电子的有限总散射率（子带内和子
带间散射）．可以设想，如果该散射率非常大（寿命非常
短），电子从能级０激发至能级２后会立刻逃离，相应的
电子布居最大值必定与激光脉冲峰值是同步的．如果
该散射率非常小，电子布居在有限的模拟时间内不会

出现减少．从这个滞后时间可以估算出能级２上的电子
寿命（或总散射率），由此得到的这个值与文献［１１］中的
计算值是一致的．

图３（ａ）给出了能级２上不同时刻的电子分布，可
以看出它们的分布是近似费米狄拉克分布的．而对于
能级１上（见图 ３（ｂ））的电子分布情况有明显的不同，
在初始时期（０１８ｐｓ之前）电子分布明显偏离 ｅ指数衰
减规律．这是由于能级２上的电子初期主要向能级１驰
豫［６］，而通过光学声子发射向能级１跃迁而得到额外动
能的缘故．从图１可以知道，能级２和能级０的能级差
约为 １１５ｍｅＶ，激光光子能量为 １１７ｍｅＶ，所以电子激发
到能级２上时将会有２ｍｅＶ的富余能量．能级２上的电
子将主要经历带内电子电子散射（这种散射使得电子
分布趋向于费米狄拉克分布），子带间光学声子和电子
电子散射，当通过光学声子（能量为 ３５ｍｅＶ）发射跃迁
到能级 １上时，由于能级 ２和能级 １的能级差约为
４０ｍｅＶ，所以结果会得到约５ｍｅＶ的富余能量，所以我们
看到了图３（ｂ）所示的：在７ｍｅＶ附近电子分布出现一个
平台．由于电子电子散射，能量在电子之间重新分布，
所以到０７８ｐｓ后，电子分布趋向于费米狄拉克分布．

由于电子散射引起的各子能带间能量交换，电子

动能在各个子能带重新分配．图４给出了温度为５Ｋ时
各能级上的电子平均能量随时间的变化情况．激光脉
冲到达前，系统处于平衡状态，电子分布在能级０上，平
均能量约为３２ｍｅＶ．激光脉冲到达后，能级０上一部分
电子被抽运到能级２上．由于高能级电子返回能级０和
１时，富余的能量引起本能级电子变“热”，平均能量逐
渐升高．随着时间的推移，能级１和０上的电子平均能
量趋于相同．由于０５ｐｓ后能级２上的电子减少，计算
得到的电子平均能量波动较大，但其变化趋势是逐渐

减少．由于光激发，各能级上的电子处于非平衡状态，
相应的温度也不相同．在激光脉冲过后，即大约 ０５ｐｓ
之后，能级０上的电子平均能量最大，意味着这个能级
电子“最热”．由于电子的各种散射机制引起能量驰豫，
电子能量逐渐减少，并最终趋于一个相同的值，即电子

处于相同的温度，但这时电子比光激发前电子温度要
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高．

４ 结论

本文提出了一种调制掺杂的三能级阶梯量子阱

ＴＨｚ激光器原型，在第２和第３子能带间实现太赫兹激
光输出．采用系综 ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ的方法详细研究了电子
布居的瞬态变化过程，并给出了变化过程的内在机理，

在所有的三个能级当中，能级１的电子分布受光激发而
偏离费米狄拉克分布最大，而能级的电子温度最高．同
时更为重要的是，我们所提出的这种器件原型在 ７７Ｋ
温度和１０×１０２５ｃｍ－２·ｓ－１光泵强度的条件下能够得到
６１ＴＨｚ的激射，这对相关实验研究具有一定的指导意
义，因为已有研究关于三能级阶梯量子阱（量子阱中掺

杂）能否实现电子布居反转没有一致的结论．
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