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一、 中文摘要 
 
本研究利用 6×6的 pk ⋅ Hamiltonian，考慮

應力效應之下，計算不同結構 GaN/InGaN 量
子井的能態結構以及隨結構變化溢出量子井

的載子比例。發現溢出的載子數量與量子井、

confining layer的寬度跟能量深度有很大的相
關。同時，考慮溢出載子的狀況時，應該注意

能量結構中 conduction subband 與 valence 
subband 分別擁有不同的 effective mass 與
subband的間距。 

 
 
關鍵詞：over flow、GaN LD、leakage current 
 
 
Abstract 

 
In this research, we investigate the over flow 

carriers in the confining layer and the guiding 
layer of a GaN/InGaN LD structure. The 
calculations are based on the 6×6 k ． p 
Hamiltonian with strain effect taken into 
account. We found that the length and the energy 
depth of the well and confining layer strongly 
influence the number of over flow carriers. At 
the same time, the energy differences among the 
conduction subbands and the differences among 
the valence subbands are important effects that 
influence the over flow carriers. 
 

二、 目的 

    自Nakamura發表第一顆GaN藍光雷射之

後[1]，世界上很多研究團隊在此領域投注大
量人力與物力，期望製造出合乎量產需要的

LD結構。但目前為止，高臨界電流、電壓與
其產生的高熱問題仍然無法得到理想的解決。 
 為了解決此問題，降低漏電流是一個重要
可行的辦法。漏電流主要的兩個來源是高能量

載子受到電場推動造成的電流，以及侷限層跟

量 子 井 裡 產 生 的 spontaneous emission 
current。觀察溢出量子井的載子隨結構的變化
將有助於調整結構尺寸以解決漏電流問題。 
 
三、 研究報告內容 
 
3-1   理論架構 

 

3-1-1. 塊材結構 

 

假設長晶方向是沿著c 軸成長。 

 

3-1-1-1. conduction band 

conduction band 利用 parabolic band 

model來近似。effective-mass Hamiltonian

可以寫成： 

 

 

 

其中 ti= − ∇tk ,          。t
em 以及 z

em
分別是垂直與平行長晶方向的有效質量。

0 ( )cE z 是沒有 strain 時的 conduction band 
edge。cP ε是hydrostatic energy shift。 
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3-1-1-2. valence band 

valence band 的6×6 effective-mass 
Hamiltonian如下[2]： 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

其中， 1∆ 為crystal-field split energy，2∆
以及 3∆ 為考慮spin-orbit interaction造成
的量。 ik 是wave vector，ijε 是strain tensor
的 element 。iA 是 effective-mass 
parameter，iD 是deformation potential。 
 將 此 Hamiltonian 用 unitary 

transformation 做 block diagonalization

之後可得到： 

  

  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

3-1-2.多層結構 

將電子的波函數表示如下： 

 

 

 

其中 jF 為envelop函數，j 為basis函
數。原schodinger方程式可進一步推導

成一矩陣函數： 

 

 

 

利用 M 組 sin 函數為基底，將 envelope

展開： 

 

 

 

j代表對應的塊材basis函數j ，L為邊
界寬度，     為歸一化係數。schodinger

方程式最後變成： 

 

 

 

 

 
FH 是一個 6M×6M的矩陣。將此矩陣作
對角化，即可求得系統的 eigen energy 

跟 eigen function。能帶結構和波函數

機率密度分佈即可得知。 

 

3-1-3.電子電洞濃度 

sheet concentration由下列算式決定： 
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3-2結果與討論 

 

3-2-1 能帶結構計算結果 

 

對一 GaN/InGaN 量子井主動層示意圖如

下： 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 1.  GaN/InGaN LD band edge 示意圖，

圖為band edge能量隨位置的變化情形。圖

的底部標示各主要層的厚度。 

圖形兩端的 GaN 層為guiding layer，

AlxGa1-xN 為 capping layer，厚度 200A。

InBCGa1-BCN 為 confining layer 厚度 BL，

InWCGa1-WCN為quantum well，厚度WL。此選取

GaN的valence band edge為參考電位。 

將BL、WL分別設定為60A、30A，BC、WC

分別設定為0.04、0.18代入上述結構，可計

算出出valence band structure如圖： 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 2 . 系統的 valence band 能帶結

構。BL、WL 分別設定為 60A、30A，BC、WC

分別設定為 0.04、0.18。此圖選取能量較

低的50條subband作圖。 

 

相同結構的conduction band structure

如下：  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 3. 系統的 conduction band 能帶結

構。BL、WL 分別設定為 60A、30A，BC、WC

分別設定為0.04、0.18。此圖選取能量較低

的30條subband作圖。 

由圖2與圖3可發現band structure分

成三層不同疏密的區域。這是因為最疏的

subband區域由量子井所侷限，次疏的區域由

confining layer 所侷限，最密的區域為

unbound region可視為continuous band。另

外可以注意到，conduction subbands之間的

能量差比valence subbands之間的能量差大

很多。由Fermi-Dirac distribution可得知，

電洞在不同 subband 之間佔據的數目差距較

小，而電子在不同subband之間佔據的數量差

距會較大。另外可以發現，在 well 裡面

conduction subbands 與 valence subbands

的數目差異很大。雖然計算過程中，設定

conduction band offset 為 valence band 

offset 的兩倍大，可是在此結構中，

conduction subbands的數目為1，而valence 

subbands 的數目為 6。即使調整不同結構尺

寸，conduction subbands 的數目都小於

valence subbands的數目。 
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3-2-2 改變BL 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖4. 溢到confining layer的電洞sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration 的比例。結構固定在

BC=0.02、WL=30A、WC=0.18，改變BL。

由圖 4 可觀察到，當 BL 增加，溢到

confining layer的電洞濃度隨著增加。這是

因為當BL增加的時候confining layer被加

長，此區的subbands會集體往低能量的方向

移動，由Fermi-Dirac distribution可得知，

佔據confining layer的電洞濃度會增加。 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 5. 溢到 confining layer 的電子 sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration 的 比 例 。 結構 固 定 在

BC=0.02、WL=30A、WC=0.18，改變BL。 

觀察圖5，溢出濃度的變化趨勢與圖4相

同。但可以注意到的是，溢出濃度比圖4幾乎

大10倍。這是因為conduction subbands在

well裡的數目不夠多，無法提供足夠的

states讓電子佔據，所以電子就大量溢到

confining layer作補償。另一個因素是因為

電子的 effective mass比電洞的小很多，

quasi-Fermi level移動得比較高，使得

Fermi-Dirac distribution 可 以 深 入

confining layer 的 subbands 範圍，造成高

電子濃度的佔據。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 6. 溢到 unbound region 的電洞 sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration 的 比 例 。 結 構 固 定 在

BC=0.02、WL=30A、WC=0.18，改變BL。 

圖6隨BL的變化較小。這是因為BL的變

化所造成的影響已經由confining layer裡的

state 做了大部分的補償。另外可以發現的

是，溢到 unbound state 的電洞濃度跟溢到

confining layer的電洞濃度大小差不多。這

是因為valence subbands之間的間距很小，

Fermi-Dirac distribution的變化不大，所

以溢到 unbound state 與溢到 confining 

layer的電洞濃度差不多。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 7. 溢到 unbound region 的電子 sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration 的 比例 。 結 構 固 定 在

BC=0.02、WL=30A、WC=0.18，改變BL。 

圖7的現象明顯跟圖6有極大差異。在低

濃度的時候，幾乎沒有電子溢到此區域。只有

在總濃度很高的時候才會溢出。這是因為



conduction subbands之間的間距比較大，

Fermi-Dirac distribution在低濃度的時候

分佈到unbound region接近0。 

 

   

3-2-3. 改變BC 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 8. 溢到 confining layer 的電洞

sheet concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

WL=30、WC=0.2，改變BC。 

由圖8可以觀察到，當BC=0與0.05的時

候，溢到confining layer的電洞為0。這是

因為此時還未有 subbands 在 confining 

layer，無法提供 states 讓電洞佔據。當

subband 出現之後，BC 的增加會讓 barrier

下降，使得 confining layer 裡的 subbands

更靠近well裡的subbands，造成Fermi-Dirac 

distribution 在 confining layer 的分佈升

高，所以溢出的電洞隨BC而增加。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 9. 溢到 confining layer 的電子

sheet concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

WL=30、WC=0.2，改變BC。 

上圖在 BC=0 的時候由於等於沒有

confining layer，所以電子無法溢到次層。

但當 BC=0.05 的時候，就開始有 conduction 

subbands在confining layer出現。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 10. 溢到 unbound region 的電洞

sheet concentration 與 total sheet 

concentration 的比例。結構固定在

BL=60、WL=30、WC=0.2，改變BC。 

上圖可以觀察出，當BC=0與0.05時，由

於confining layer未有subbands出現，所

以溢到unbound region的狀況幾乎一樣。直

到 BC=0.01 之後，由於有 subbands 在

confining layer，所以溢出的現象開始變

少。而且隨著 BC 的增加，溢出 confining 

layer的數量增加（觀察圖8），所以unbound 

region需要補償的量就減少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖11. 溢到unbound region的電子sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在

BL=60、WL=30、WC=0.2，改變BC。 

圖 11 中由於 BC=0 時，沒有 confining 

layer 來提供 states 讓電子佔據，所以溢出



unbound region的電子明顯比其他BC值大許

多。但在濃度很小的時候，溢出 unbound 

region的電子依然不多。 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 12. 溢出電洞的 sheet concentration

與 total sheet concentration 的比例。

結構固定在BL=60、WL=30、WC=0.2，改變

BC。 

圖12中BC=0與0.005的段幾乎重合，因

為在這兩個值的時候，confining layer並沒

有 subband 出現，所有溢出電子均由

continuous band 所提供。而且由於沒有

confining layer提供states，所以溢出電子

的總數較BC大於0.005的還要少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 13. 溢出電子的 sheet concentration

與 total sheet concentration 的比例。

結構固定在BL=60、WL=30、WC=0.2，改變

BC。 

對 electron 而言，BC=0由於沒有

confining layer，所以溢出的電子均分佈在

continuous band ，而 其 數 量 總 數 比 有

confining layer的結構溢出的數量總數小很

多。這是因為continuous band距離well裡

的subband比confining layer裡的subband

距離 well 裡的 subband還要遠很多。由

Fermi-Dirac distribution來看，電子分佈

在 continuous band的數量因此會很少。當

BC 大於 0.005 時，由於有 confining layer

裡的subband提供electron states，而這些

states距離well裡的subband很近，所以會

有相當多量的電子溢到這些states。 

 

3-2-4. 改變WC 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖14. 溢到confining layer的電子sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

WL=40、BC=0.02，改變WC。 

對electron而言， WC=0.06時，只有

一條 subband 在 well 裡面，而 WC=0.1~0.22

有兩條subband在well裡。如果well裡面提

供的電子state不夠多，confining layer的

subband就會有補償的現象，此補償現象即與

well 裡面 subband 個數相關。所以可以觀察

到五條線段共分成兩個 group，WC=0.06 與

WC=0.1~0.22 各自群聚一個 group。除此之

外，當well深度越深，well裡的subband就

會往低能量降，這樣的趨勢使得 confining 

layer 的 subband 隨 well 深度加深，而距離

well 裡的 subband 越遠，電子越不容易溢到

confining layre。所以當 WC 越大，溢到

confining layer的電子數目越少。 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖15. 溢到confining layer的電洞sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

WL=40、BC=0.02，改變WC。 

上圖中對電洞而言，WC=0.06、0.1、0.14、

0.18、0.22時，well裡的subband數目分別

為 4、6、7、8、9，所以五條線段並沒有像

electron 的群聚現象。值得注意的是，電洞

溢到confining layer的數量顯然比電子溢出

的數量還少，這是因為 well 裡面的 valence 

subband 數目比 conduction subband 多許

多，WC=0.06、0.1、0.14、0.18、0.22 時，

分別為4、6、7、8、9。由於well裡面的valence 

subband已經提供相當多的state，所以電洞

溢出confininglayer的數量比electron溢出

的還要少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖16. 溢到unbound region的電子sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

WL=40、BC=0.02，改變WC。 

上 圖 中 對 electron而 言 ， 由 於

conduction subband的間距非常大，所以電

子不容易佔據到continuous band，除非total 

concentration 很高。當 WC 由 0.06 變到

0.22，well的深度變深，所以溢到continuous 

band的電子變少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖17. 溢到unbound region的電洞sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

WL=40、BC=0.02，改變WC。 

上圖中對 hole 而言，由於 valence 

subband的間距非常小，所以電洞很容易佔據

到 continuous band，數量比電子溢到

confining layer的數量少一點而已。 

 

3-2-5. 改變WL 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 18. 溢到 confining layer 的電子

sheet concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

BC=0.02、WC=0.18，改變WL。 

上圖可以與WC的圖作比對。在WC改變的

圖中，線段分成兩個group，在此圖中，線段

分成三個group。這是因為WL=20時，只有一

個 subband 在 well 裡面，WL=30、40 時有兩

條 subband 在 well 裡面，WL=50、60 時有三

條subband在well裡。由此圖的討論可以得



知，well裡頭subband的個數強烈影響著well

可以提供的state數量，也因此影響著溢出載

子的數量。subband個數相同的結構，就會群

聚成一個 group。另外，當 WL 增加的時候，

well裡的subband會下降，增加well subband

與confining layer subband的距離，所以隨

著WL增加，溢到confining layer的電子數

量會減少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖19. 溢到confining layer的電洞sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration 的比例。結構固定在

BL=60、BC=0.02、WC=0.18，改變WL。 

對hole而言，線段並沒有群聚的現象，

因為WL=20、30、40、50、60時，subband個

數分別是5、7、8、9、11。valence subband

個數變化對不同WL比較敏銳。另外可以注意

的是，由於well裡valence subband個數比

conduction subband還要多許多，足以提供

大部分的 state，所以電洞溢到 confining 

layer的數量比電子的還要少。當WL由20變

到 60 時，well 裡的 subband 會往 well 底部

移動，即遠離confining layer的subband，

因此隨著WL增加溢到confining layer的電

洞數量會減少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 20. 溢到 unbounded region 的電子

sheet concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

BC=0.02、WC=0.18，改變WL。 

由於conduction subband的間距較大，

所以溢到unbound的電子很小，只有在濃度很

大的時候才會突然增加。跟 WL confining 

layer一樣，線段會群聚成三個group，原因

跟WL confining layer相同。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖21. 溢到unbounded region的電洞sheet 

concentration 與 total sheet 

concentration的比例。結構固定在BL=60、

BC=0.02、WC=0.18，改變WL。 

由於valence subband的間距很小，所以

溢到unbound的電洞比溢到confining layer

略小而已。當WL增加，subband會往well底

部移動，所以跟confining layer一樣，溢到

unbound的電洞會隨著WL增加而減少。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖21. 溢出電子的sheet concentration與

total sheet concentration的比例。結構固

定在BL=60、BC=0.02、WC=0.18，改變WL。

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖21. 溢出電洞的sheet concentration與

total sheet concentration的比例。結構固

定在BL=60、BC=0.02、WC=0.18，改變WL。

由上面兩圖可得知，整體而言，electron

溢出的總量比電洞溢出的總量多很多倍。主要

原因是well裡的conduction subband數量比

valence subband 數量少很多。若比較 WL 

total 與 WC total 的電洞溢出量，可以發現

WC 的電洞溢出量較多，這是因為 WL well 裡

面 subband 的數量比 WC well 裡面 subband

的數量多，提供電洞state的能力較強，電洞

較不容易溢出well。 
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