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摘要：为了能够方便精确地研究 AlxGa1-xN/GaN 异质结中二维电子气性质，提出一种多子带二维电子

气（2DEG）的解析模型。利用此模型能够求出 2DEG 能带、子能级、波函数和量子特性的解析解。通

过模型计算还可以得到 2DEG 的分布变化、面电子密度、基带能级、费米能级和势阱随 Al 组分及 AlGaN

层厚度的改变。与泊松-薛定谔自洽求解结果相比较，此模型能够给出精确的结论，并避免了泊松-薛定

谔自洽求解复杂的数值计算和耗时等缺点。 
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Multiple sub-bands analytical model of 2DEG properties  

in AlxGa1-xN/GaN heterostructure 
LIU Hongxia, LU Fengming, WANG Yonghuai, SONG Dajian, WU Yi 

(School of Microelectronics, Xidian University，Key Laboratory of Wide Band-Gap Semiconductor Materials and 

Devices, Xi’an 710071, China) 

 
Abstract: To analyze a nitride heterostructure using a simple method, an analytic model is developed for 

AlGaN/GaN heterostructure to study two-dimensional electron gas (2DEG) properties. The model is analytical for 

the energy band, sub-band level and wave function of 2DEG. Comparison of the analytical results with the 

complex self-consistent results of Poisson-Schrodinger equation shows that the complicated numerical calculation 

and the disadvantage of time-consuming are avoided. We can obtain the variety of 2DEG distribution and sheet 

density and the shape of the potential well with Al content and thickness of AlGaN barrier layer using the analytic 

model .  

Keywords: AlGaN/GaN heterostructure, 2DEG (two-dimensional electron gas), multiple sub-bands model, 

distribution of energy level 

 
AlxGa1-xN/GaN宽禁带半导体异质结构以其优越的物理和化学性质，成为研制高温、高频、大功率、辐

照电子器件 有潜力的半导体材料体系。AlxGa1-xN/GaN 异质结构材料生长和相关器件研制已成为当今国

际研究热点领域，具有极为重要的科学意义和应用价值。GaN基材料的制备和器件应用领域已经取得很大

进展。例如，在蓝宝石衬底上制出 GaN 基 PN 结蓝光发光二极管、GaN 材料的MESFET，GaN 基材料激

光器[1]、AIGaN/GaN异质结构HEMT[2]，GaN基量子阱和超晶格等。 
随着材料结构及相关器件应用的深入，需要以理论研究为基础对其进行结构或性能的优化。针对这种 

材料及器件人们也进行了一些理论研究[3]，但是传统意义上多采用自洽求解泊松-薛定谔方程法，这种方法
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虽然精确但是计算复杂、耗费时间。本文针对生长在蓝宝石(c-Al2O3)衬底上的Ga 面AlxGa1-xN/GaN异质结

构，对其能带、二维电子气分立能级、波函数进行了多子带解析建模，避免了自洽求解泊松-薛定谔方程的

缺点。给出了不考虑弛豫影响的情况下，AlxGa1-xN/GaN 异质结构中二维电子气的分布和面密度、基态能

级、费米能级和势阱形状随Al 组分及AlGaN层厚度的变化关系。 
 

1 解析模型的建立题 
 
为了方便研究 AlxGa1-xN/GaN 异质界面二维电子气的有关性质，采用解析式(1)给出的势阱进行近似，

异质结介面处电势可以看作近似线性增加，这种势阱仅由势阱深度 V0 和异质界面处电场的垂直分量F⊥两

个参数决定，通过对V0、F⊥ 与基态、第一子带、第二子带波函数及能级解析式的确定，完成AlGaN/GaN

异质结中二维电子气多子带解析模型。 
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其中，Z为到异质结界面的距离，Zmax为AlGaN层厚度与GaN层厚度之和。 
势阱深度V0可用式(2)表示[4]， 
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二维电子气面密度ns(x)为： 
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(3)式中，x 为Al 组分，σ(x)为界面极化电荷[5]，eΦb(x)为肖特基接触势，EF(x)为费米能级[6]，ΔEc(x)为导带

偏移量[7,8]。 

 

对于张应变，自发极化方向与压电极化方向平行，总极化为二者之和，即P=PSP+PPE，图1给出了AlGaN
势垒层为张应变时的 AlxGa1-xN/GaN 异质结构中自发极化 PSP和压电极化 PPE及方向。AlxGa1-xN 禁带宽度

为： 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )( ) 1 1 6.13 3.42 1 1g g gE x xE AlN x E GaN x x eV x x x x eV⎡ ⎤= + − − − = + − − −⎡ ⎤⎣ ⎦⎣ ⎦    (4) 



                            西安电子科技大学学报（自然科学版）                      第 38 卷 

http://www.xdxb.net 
 

178 

异质介面处电场的垂直分量F⊥可用式(5)表示， 

 
0

0
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                                          (5) 
其中，Z0为本征距离，可以由无量纲的形状控制参数λ [9]给出： 
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当势阱（例如V0和/或Z0）较大时λ较大，对不同的材料λ的值变化范围较大，通过与现有的AlGaN/GaN 
异质结势阱实验数据进行拟合，得到λ=15.35。 

由薛定谔方程： 
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其中， / 2h π= ，E 为能量本征值，Ψ为波函数。 

将电子的状态看作 x 和 y 两个方向上的二维布洛赫波与 z 方向上的一维波包的乘积，则在(x,y)平面内

薛定谔方程可简化为： 
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Ψ仅是归一化距离 z 的函数；无量纲参量ε 和无量纲坐标 z 的表达式分别为： 
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由于假设异质结介面处势垒可以无限增加，则其边界条件可以写为： 

                        ( ) ( )0 0ψ ψ= ∞ =                                    (11) 

方程(8)的波函数解为超几何函数（分数贝塞尔函数），在作跃迁矩阵元的计算时仍是十分复杂的，采

用近似的变分波函数代替：  
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系数 1K 、 2K 可由波函数归一条件得到，参数 0c 、 1a 、 1c 、 2a 、 2b 、 2c 可通过变分求能量极小值 
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以及利用波函数式(12)，(13)和(14)之间的正交性 

*
,0 n m m ndzψ ψ δ

∞
=∫                                   (16) 

加以确定。在此过程中，相应的能量本征值也已得到。如此得到的能量仅仅是参数λ的函数。利用变分波

函数及变分求能量极小值可以得到子带能级
[10]

。 
 

2 结果与讨论 
 

2.1 解析结果与泊松-薛定谔自洽求解结果的比较 
图2 给出了室温( 300T K= )下AlGaN 层厚度为25nm，GaN层厚度为100nm，Al 组分为0.3时的势

阱图形。analytical ZV 是用解析模型求得的势阱形状，self-consistent ZV 为泊松-薛定谔自洽求解得出的势阱

形状。 

其中 analytical 0 0.4965V eV= − ，self-consistent 0 0.4876V eV= − ；从图中看出自洽势和模型势在势

阱底部能够很好的符合。 

 

图 3 给出了解析模型的波函数与自洽求解波函数所得结果的比较。其中 0ψ 为基态波函数、 1ψ 为第

一子带波函数、 2ψ 为第二子带波函数，图 3(a)、3(c) 和 3(e) 为解析模型求解结果，图 3(b)、3(d) 和 3(f)

为自洽求解泊松-薛定谔方程得到的结果。由于在势垒区，电子能量E 小于势垒高度V0，电子波矢为虚数，

波函数随距离按指数方式衰减。在图中给出的是室温下，AlGaN 层厚度为 25nm，Al 组分为 0.3 时的波动

情况。其中解析波函数从AlGaN/GaN异质界面开始波动，自洽波函数从势垒层顶部开始波动。 
从图中可以看出，解析波函数的峰谷与泊松-薛定谔自洽求解波函数的峰谷的相对位置（解析波函数位

置加上 25nm 即为相对于自洽波函数的位置）几乎相同，又在空间某一点电子出现的概率与波函数在该点

的强度成正比，在此物理意义上，解析结果能够跟自洽结果很好的符合。在散射问题中，z 向波函数作为

完整的波函数的一部分，和(x,y)平面的波函数一起决定电子和声子以及其它散射[11]之间的耦合，从而确定

输运特性。 
通过对解析计算结果和较精确但计算方法复杂的泊松-薛定谔方程自洽结果进行分析比较，可知这种解

析模型避免了纯数值性自洽求解方法计算复杂、耗时长的缺点且能够简单快捷精确的计算出二维电子气势

阱中波函数及相应量子性质，大大简化了对实际应用材料分析的复杂程度。 
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图3 解析模型波函数与自洽求解波函数所得结果的比较 

(a) 解析模型求解得到的基态波函数，(b)自洽求解泊松-薛定谔方程得到的基态波函数， 
(c) 解析模型求解得到的第一子带波函数，(d)自洽求解泊松-薛定谔方程得到的第一子带波函数， 

(e) 解析模型求解得到的第二子带波函数，(f)自洽求解泊松-薛定谔方程得到的第二子带波函数果。 
 

2.2 解析模型求解结果分析与讨论 
本节讨论了势阱中的能级分布特性以及 Al 组分和 AlGaN 势垒层厚度对 AlxGa1-xN/GaN 异质结中

2DEG 特性的影响，给出了势阱中的分裂能级以及势阱形状、面电子密度随 Al 组分和 AlGaN 势垒层厚度

的变化关系。 
由于量子效应，势阱中的能带分裂成能级。图4 给出了AlxGa1-xN/GaN异质结构中室温下AlGaN层厚
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度为 25nm，Al 组分为 0.3( 0.3x = )时势阱中能级的分布的情况。从图中可以看出，基态能级

0 0.1047eVε = − ，第一激发子带能级 1 0.0726eVε = − ，第二激发子带 2 0.0396eVε = − ，它们之间

距离均大于KT ( 0.026KT eV= )，所以这三个分立能级都是存在的。在用解析模型求解过程中得到的子

带能级是以势阱深度( 0 0.4965V eV= − )为参考的。 

 
 
在室温，不同AlGaN层厚度d (d=10nm, 20nm, 30nm, 40nm)的情况下，AlxGa1-xN/GaN异质结构二维电

子气浓度随Al 组分的变化在图5 中给出，由于AlxGa1-xN/GaN异质结构体系的界面导带不连续性和极化效

应与AlxGa1-xN/GaN势垒层中Al 组分密切相关，从而将影响AlxGa1-xN/GaN异质结构中二维电子气的性质。

论文研究了Al 组分对异质结构中二维电子气性质的影响。研究结果表明，随着Al 组分的增加，自发极化

和压电极化增强，导带不连续性增大，量子阱变深，对二维电子气的限制作用增强，因而二维电子气浓度

增大。图6 给出了不同Al 组分 ( x =0.15, 0.25, 0.35, 0.45) 情况下，2DEG面密度随势垒层厚度的变化情况。

从图中可以看出，随着势垒层厚度d 的增加，面电子密度也随之增加，且面电子密度随d 的增加几乎是线

性的，即对应于不同的组分 x 二维电子气密度随AlGaN 层厚度的增加量是相同的。在实际情况下Al 组分

较高，AlGaN层较厚时，由于应变弛豫[12]不可避免，二维电子气密度不会上升的如此快，根据实际情况，

可以在公式(3)中加入修正因子，从而可以得到与实际情况更为接近的模型。 
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3 结束语 
 
论文针对生长在蓝宝石(c-Al2O3)衬底上的Ga面AlxGa1-xN/GaN异质结构进行了解析建模，给出了能带、

二维电子气子带能级、波函数的解析模型。将解析模型求解出的势阱深度，波函数与泊松-薛定谔方程自洽

结果进行分析比较，验证了解析模型结果的正确性。当 Al 组分不低于 0.15 时，解析方法是对材料及器件

应用进行分析的一种简单而且行之有效的方法，避免了纯数值性自洽求解泊松-薛定谔方程方法计算复杂、

耗时长的缺点。 
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