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摘  要 

在本論文中嘗試在半導體雷射結構 In0.1Ga0.9N/In0.02Ga0.98N，發光波長落

在 405nm，使用四元化合物 InAlGaN，取代一般的三元化合物 AlGaN 當作

電子阻擋層(blocking layer)，並且讓四元化合物 InAlGAN 中 Al:In 比例為 5：

1，使其對 GaN 晶格匹配。模擬的結果發現，以四元化合物 InAlGaN 當作

電子阻擋層，可以比一般使用三元化合物 AlGaN 當作阻擋層，得到更低的

臨界電流值。 

我們建議使用四元化合物 InAlGaN 當作電子阻擋層，鋁的含量在

20%-35% 時 ， 可 以 將 特 性 溫 度 (characteristic temperature,T0) 維 持 在

134K-140K，雖然略低於使用三元化合物的特性溫度(147K)，但是整體的輸

出表現優於使用三元化合物，顯示出使用 InAlGaN 材料當作電子阻擋層的

好處。在本論文的結構下，模擬得到最好的輸出特性為使用 In0.05Al0.25Ga0.7N

作為電子阻擋層。 

 另外我們亦嘗試建立使用 InAlGaN 作為 LED 主動層發光的架構，發光

的波長在 368nm 左右，目前模擬的結果和實際元件發光的特性相符，對於

不同結構設計所影響的輸出特性，例如變化不同的量子井數目，和電子阻

擋層結構影響的分析，也做了一些比較和討論。 
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Abstract 

 The In0.1Ga0.9N/In0.02Ga0.98N LD structures using quaternary InAlGaN with variant Al 

and In compositions as electronic blocking layers are numerically investigated. Varying the 

aluminum (Al) composition in InAlGaN electronic blocking layer with a fixed indium (In) 

value (Al:In=5:1) indicates that lower threshold current and higher characteristic temperature 

(T0) value can be obtained when the Al compositions in InAlGaN are 20%-35%. The results 

indicate that using quaternary InAlGaN provides lower threshold current but lower T0 value 

than conventional Al0.2Ga0.8N electronic blocking layer. 

 We also construct 368nm LED structure using quaternary InAlGaN as active region by 

simulation. The simulation results fit experiment characteristics very well. Base on agreement 

of experiment characteristics to simulation results, we also numerically investigate by using 

different number of quantum wells and different electronic blocking layer structures to discuss 

output characteristic changes. The results indicate that although more quantum wells and 

electronic blocking layer with enough Al composition can suppress leakage current from high 

temperature. But output power loss is still large as temperature increasing. 
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第一章 簡  介 

1.1 氮化物系列材料簡介 

半導體發光元件包含發光二極體（Light Emitting Diodes, LEDs）

與雷射二極體(Laser Diodes, LDs)，由於具有體積小、重量輕、高效

率、高反應速度，以及堅固耐用等多項優點，目前已開發成照明產品、

光通訊及光儲存等用途。 

以 LED 來說，多數是應用在照明的市場，包括取代目前傳統光源

或是應用在顯示器的背光源，也有比較低階的光通訊系統是用 LED

作為光訊號的來源。而雷射二極體(LD)依照波長的不同，各有不同的

用途。光纖通訊以波長 1310 及 1550 nm 為主;而光儲存系統以第一代

影碟來說，其雷射讀取頭的波長為 780 nm，第二代數位影音光碟系

統(DVD )為 650 nm。目前新一代 DVD 讀取頭的波長為 405 nm，是

利用氮化系材料的藍紫外雷射讀取頭，波長越短，儲存的容量相對越

大，光碟記錄容量可進一步擴充至 50 GB。 

眾多半導體發光元件材料中，以寬能隙氮化物為主的材料研究，

近年來受到相當大的重視，原因是這些材料組合成化合物之後，光源

的波長落在可見光(400-680 nm)的範圍，並且是直接能隙(direct band 

gap)，光電轉換效率非常高，能有效地將電能轉化成光能。 

所謂的寬能隙氮化物材料(Nitride-based materials)包含氮化鋁
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(AlN)、氮化鎵(GaN)、氮化銦(InN)二元的三五族(III-V)化合物半導

體，或是由這些材料所組成的三元或四元化合物。例如把氮化鋁(AlN)

和氮化鎵(GaN)利用合成的方式，成為三元的氮化鋁鎵(AlxGa1-xN)，

或是將三種上述所列的材料合成為四元的材料 --氮化鋁銦鎵

(AlxInyGa1-x-yN)。 

由於四元化合物（quaternary alloy）屬於新穎的材料，可控制的

變因較多，論文中將會討論四元材料的物理特性、目前的相關研究，

以及模擬作為元件時，物理特性討論。 
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1.2 四元化合物氮化鋁銦鎵的特性 

1.2.1 光特性方面 

UV光源的LD和LED，除了可以使用在高容量的光儲存和取代未

來光源的應用之外，同時也可以用在生化、醫學方面的螢光檢測上，

一般使用的材料是AlGaN和AlInGaN這兩種，屬於氮化系的III-V族材

料，但是由於AlGaN結晶品質不佳，造成對元件特性不良的影響，在

室溫時無法獲得有效的發光效率，目前一些研究顯示，AlGaN發光效

率比使用InGaN來的差 [1]。所以越來越多的研究機構，對此一新的

材料—氮化鋁銦鎵(AlInGaN)的特性做討論，原因是四元的材料能夠

讓元件的波長接近紫外波段，同時能夠得到較好的結晶品質，並且四

元的材料因為在波長及晶格常數(lattice constant)的選擇上有很大的

調整空間，所以AlInGaN受到很大的矚目。 

 

在2000年M. Asif Khan等人[2-3]，分別對三組量子井結構所做的

研究當中，改變不同quantum barrier材料，分別是Al0.15In0.05Ga0.8N/ 

In0.2Ga0.8N 、 GaN/In0.2Ga0.8N 以及 Al0.15Ga0.85N/In0.2Ga0.8N ，同樣的

quantum well都是In0.2Ga0.8N，但不同的quantum barrier，以光致發光

(Photoluminescence, PL)的方式，對其特性研究，也對於發光的機制作

了討論。 
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發現對於GaN/In0.2Ga0.8N來說發光機制是基於 localized state 

emission，而Al0.15In0.05Ga0.8N/ In0.2Ga0.8N的發光機制是基於quantum 

well emission所造成的。由圖1.2-1可以觀察到，四元材料當作quantum 

barrier所得到的PL強度是最高的。 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

 

 

而在 2001 年 Hirayama 等人 [4]，對於三種材料的電致發光

(Electroluminescence, EL)特性作了比較，分別是 GaN、AlGaN 和

AlInGaN，圖 1.2-2 顯示他們的研究結果，可以觀察到使用 AlInGaN

當作發光層的優異表現，這對於尋找 UV 光源來說，的確是一大好處。 

 

圖1.2-1  Room-temperature PL spectrum comparison of 
Al0.15In0.05Ga0.8N/ In0.2Ga0.8N、GaN/In0.2Ga0.8N以及

Al0.15Ga0.85N/In0.2Ga0.8N 
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但到目前為止，也有許多研究結果如：H. Yang 和Y. F. Chen[5-6]

等人對於AlInGaN發光機制提出不同的看法。顯示不同的磊晶方式所

得到的AlInGaN材料，其發光機制會因此而不同，但是不論研究所得

到的發光機制如何，可以確定的一點是，使用AlInGaN作為磊晶的材

料，的確會帶來一些好處，像是表面會比較平整，以及磊晶的品質相

對的提升等等，對於發光的效率都會有所影響。 

圖1.2-2  (a) Emission spectra and  (b) EL intensity of the UV 

LEDs with InAlGaN, AlGaN and GaN active regions 
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1.2.2 材料特性方面 

由於AlInGaN材料特殊，是由三種二元化合物所組成的，因此在

能隙和晶格常數的調整上，就可以藉由Al或是In的含量來做變化，非

常具有彈性。 

Material 
a-lattice 

constant(a) 
Eg(300 K) 

Refractive 

index(400nm) 

AlN 3.112 Å 6.1ev 2.03 

InN 3.544 Å 0.77ev 2.9-3 

GaN 3.189 Å 3.4ev 2.5 

 

由Vegard’s law可知，對於一個四元的材料InyAlxGa1-x-yN來說，晶

格常數可以用線性的相加求得: 

 

Lattice constant=3.112*x+3.544*y+3.1892*(1-x-y)         (1-1) 

 

現在我們假設，x就是Al的含量為0.1，y就是In的含量為0.02，帶

入式(1-1)，我們可以得到在此一含量下，In0.02Al0.1Ga0.88 N的晶格常數

為3.188576，這與GaN的晶格常數非常接近。以此根據Vegard’s law的

計算我們可以得到，當Al與In的比例為5：1時AlInGaN和GaN的晶格

匹配(lattice match)。 
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在2000年也是由M. Asif Khan等人發表一連串關於四元化合物

AlInGaN 的文章[7-9]。藉由調整In的含量，來控制strain的大小，產

生對二維電子氣(two-dimensional electron gas,2DEG )的影響。而二維

電子氣的大小與元件的遷移率(mobility)有關，同時也證實當Al和In

的含量在5：1的時候，AlInGaN和GaN晶格常數匹配，能夠減少接面

的應力(strain)，得到一個接近沒有應力的異質接面(heterointerface)。 

圖1.2.2-1(a)顯示固定Al的含量在9%變動In的含量時，晶格常數

(lattice constant)的差異Δc越來越小，到In的含量接近2%時，達到晶

格匹配(lattice match)的含量。

圖 1.2.2-1  

(a) Lattice mismatch in 
AlInGaN/GaN with 9% of Al 
(open circles) and 17% of Al 
(solid dots) vs In molar fraction; 

 
 
 
 
(b) energy band-offset in 

AlInGaN/GaN with different In 
content.[8] 
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1.3 AInGaN在元件方面的應用 

2001年 M. Asif Khan 等人發表使用 AlInGaN 當作主動層的

LED[10]，基板為SiC，並且使用pulsed atomic layer epitaxy(PALE) 來

成長[11]，波長在340nm，圖1.3-1為元件結構及PL和EL的光譜圖，在

量子井10個的時候得到最佳化的結果，圖1-3.2。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

圖1.3-1  340nm LED元件結構及PL和EL的光譜圖 
M. Asif Khan et al. 

圖1.3-2  量子井數目對輸出功率作圖 M. Asif Khan et al. 
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2002年A. Yasan等人發表波長在280nm的UV LED[12]，結構如圖

1.3-3所示，是用五個Al0.36InGaN/Al0.32InGaN的active region，上面和

下面是各 25對，每對厚 40Å的 p-AlGaN/AlGaN SL和 n-AlInGaN/ 

AlInGaN SL所構成。圖1.3-4為不同的電流下EL的光譜圖以及PL的光

譜圖。 

 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

圖1.3-3  280nm LED 結構圖 A. Yasan et al. 

圖1.3-4 不同電流下的EL光譜圖和PL光譜圖 A. Yasan et al. 
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2003年Michael Kneissl等人發表了，使用厚度為35Å的InxGa1-xN作

為quantum well，並以厚度70Å的In0.01Al0.16Ga0.83N當作quantum barrier

的UV LD，波長隨著quantum well中的In含量不同而變動，詳細的結

構如圖1.3-5。 

在這篇報導中是在常溫下，以脈衝電流(pulsed current)驅動，最短

的波長到達363.2nm，並且在波長為368-378nm的元件上得到最低的臨

界電流密度(threshold current densities)約為5 kA/cm2，如圖1.3-6(a)(b)

所示。 

 

 
 

圖 1.3-5 結構圖 Michael Kneissl et al. 
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圖 1.3-7 顯示最佳的結果是在連續操作電流下，室溫約 20˚C 時，

得到 5mW 的輸出功率，波長在 379nm 左右，可以看到有因為熱效應，

使得輸出功率下降且造成臨界電流增加的趨勢。 

 

 

圖 1.3-6 (a)以 pulse current 量測不同 In 含量之光譜圖  
(b)不同輸出波長的臨界電流密度 Michael Kneissl et al. 

(b) 

圖 1.3-7 變溫 L-I 特性曲線，波長在 376nm 
Michael Kneissl et al. 
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到了 2003 年，Shingo MASUI 等人發表了，波長在 365nm，並且

是使用 AlInGaN 的單一量子井 UV 的半導體雷射[14]，量子井材料為

AlxInyGa1-x-yN，把 In 的成分固定在 1-2%之間，並以 Al0.15Ga0.85N 當作

quantum barrier，在室溫 25˚C 連續操作的條件下時，臨界電流為

50mA，如圖 1.3-8 所示，臨界電流密度為 3.6kA/cm2。若是以連續電

流，操作在輸出功率 3mW 時，半導體雷射的壽命已經可維持 2000

小時。 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

圖1.3-8  365nm LD 操作在25˚C的L-I和V-I 特性曲線Shingo 
MASUI et al. 
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眾多的研究結果顯示，使用四元化合物 AlInGaN 在能隙的選擇和

晶格常數的調整上，對於發展電子元件和高效率的發光元件時，具有

相當大的潛力和優點，因此除了發光元件之外，一些電子元件的應

用，也正在被許多的實驗室開發中。 

 
 
 
 
 
 
 
 

圖1.3-9  365nm LD 25˚C 輸出功率在2mW的光譜圖 Shingo 
MASUI et al. 
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第二章 物理模型與理論計算 

2.1 簡介 

定性的理論分析，可以幫助我們瞭解半導體元件一些光電的輸出特性，

能夠對於輸出特性，做模組化和最佳化的模擬。 

本論文中所使用的套裝軟體為 LASTIP (Laser Technology Integrated 

Program)以及 APSYS(advanced physical model of semiconductor devices)，這

兩套軟體都是由加拿大的 Crosslight 公司所出版。模擬的數值分析是基於 k

･p 的理論，使用 Luttinger-Kohn 提出的 Hamiltonian 矩陣以及 envelope 

function 去解 quantum well subband 的結構。在物理的模型中包含基本的

Poisson’s equation、current continuity equations、photon rate equation 和 scalar 

wave equation 等等，以及對於載子特性、邊界條件的描述等基本的公式。 
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2.2 軟體的模型 

LASTIP軟體結合了二維的載子傳輸、熱流、光增益的計算，以及橫截

面(transversal plane)波導等等。熱的影響對於半導體雷射來說非常的重要，

因此幾乎所有的可能和熱有關的因素都會被考慮進去，這包含了電流和光

吸收產生的Joule heating、recombination heat、Thomson heat、Peltier heat等

影響[1]。 

在APSYS軟體，結合了三維的載子傳輸、量子效應以及光線追跡的模

型，傳輸模型方面包含了電子和電洞的漂流(drift) 和擴散(diffusion)的效

應、Fermi statistics、異質接面的極化和熱離子發散效應，以及考慮到載子

的Shockley-Read-Hall (SRH) recombination的模型。在量子理論中，以

Schrödinger和Poisson equation並用疊代法，來求得改變不同偏壓時，量子井

產生的變化。在量子井中電子電洞再結合自發性輻射的計算是用free-carrier 

model，並且考慮wurtzite價電帶結構。 

在光模的模型中，所有光的模態都會被盡可能的討論到，因為這些非同

調性的自發性輻射發光模態，都會對輸出功率做出貢獻。photon rate equation

與drift-diffusion equations耦合的機制，以及各個材料折射率的增益也會被考

慮進去。 
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2.2.1 漂流-擴散/流體動力模型(Drift-Diffusion/Hydrodynamic Models) 

在半導體中許多的物理現象需要用不同的模型去敘述，drift-diffusion 

model是一個最普遍，能夠解釋許多已知的半導體元件的基本特性的一個模

型，描述元件的行為，可以從Poisson’s equation開始 

0( ) (1 ) ( )dc
D D A A tj j tj

j

V n p N f N f N f
q

ε ε δ−∇⋅ ∇ = − + + − − + −∑      (2.1) 

以及電子和電洞流的連續方程 

( )tj D
n n sp st au opt D

j

n fJ R R R R G t N
t t

∂ ∂
∇⋅ − − − − + = +

∂ ∂∑             (2.2) 

( )tj A
p p sp st au opt A

j

p fJ R R R R G t N
t t

∂ ∂
∇⋅ + + + + − = − +

∂ ∂∑            (2.3) 

V、n和p分別代表電位、電子和電洞的濃度。ND、NA、Ntj為shallow 

donors、shallow acceptors和deep level trap的濃度，fD、fA、ftj代表他們佔據

的能階。Jp、Jn為電子電洞流密度。 tj
pR ，

tj
nR ， spR ， stR ， auR 分別代表電子、

電洞的deep level trap，spontaneous，stimulated，Auger的復合速率。這些方

程式提供了描述半導體元件中電子的行為。 
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2.2.2 增益模型(Gain Model) 

 在一般的增益模型理論中，對於塊材(bulk)和量子井而言，材料的增益

和損失可以視為是波長和載子密度的函數。由於寬能隙的氮化系材料擁有

較低的介電常數(dielectric constant)，在AlGaInN量子結構的光增益部分是由

Coulomb enhanced gain spectral function[2]來計算 
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
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其中 θ為向量 k 和 k’平面的角度。g0(Ecv) 是 spectral wave function，包

含了 gji(Ecv)從第 j 個電子次能階(jth-subband electrons)和 第 i 個電洞次能階

(ith-subband holes) transition 之總和。Γcv 是代表 Lorenzian width 也等於

/ cvτh ，在計算上簡化了式子上面的 wh  和 Ecv，而在計算上我們把這一個值

當成常數。a0為 exciton Bohr radius，a0=
2

0
2

4 b

rje m
π ε εh

。E0為 Rydberg energy。Ecv

可表示為 vikcjkggcv EEEEkE ++∆+=)( ，其中 Ecjk 和 Evik是在主動區的量子

井中，包含第 j 個導電帶中的次能階(jth-subband of conduction band)和第 i 個
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價電帶中的次能階(ith-subband of valence band)，所得到電子和電洞的能量。

2
jiM 是 transition matrix element。Cpl 是範圍從 1 到 4 的單位常數。

N2D=n×(quantum well thickness)，代表在量子井中的二維載子密度。而增益

光譜是以 Lorenzian function 延展開的。 
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2.2.3 自恰載子密度模型(Self-Consistent Carrier Density Model) 

當位能井(potential well)在強大的電場下，如壓電場(piezoelectric field)

造成的影響，這時量子井就會斜向一邊，被侷限的波函數也會跟著斜向一

邊，optical transition 的行為就會不同於在平坦下的量子井，因此對於元件

的特性就會產生一些影響。圖 2.2.3(a)為沒有壓電場影響的能帶圖；圖 2.2.3(b)

為壓電場導致能帶彎曲，造成載子從新分佈，因此需要一個模型來重新計

算能帶和波函數。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

而自恰載子密度模型(self-consistent carrier density model)，就被用來解

出在量子井中的壓電場，來修正位能帶和波函數。 

( ) ( ){ }0
2 ( , ) ln 1 exp ( , ) ) / ,j

D n j fn j
j

n x y g y kT E x y E kTρ  = + − ∑           (2.7) 

VB 

CB 
CB

VB

+σ -σ 
Electrical 

field 

(a) (b) 

圖 2.2.3-1  (a)Without polarization (b)With polarization  
對於能帶的影響 



2-7 

其中下標 j 表示為所有的侷限態(confined states)， ( )yg j
n 為假設量子井平

行 x 軸的電波函數， 0
jρ 為二維態密度(2D density of states)，Ej 為 confined 

level。 

而自恰的過程分為下列程序： 

(1) 首先在熱平衡時，開始使用平坦的能帶去解，會得到一個初始的位能

分佈。 

(2) 接下來使用自恰載子密度模型，並將第一步中得到的位能帶入，此時

會得到新的載子分佈密度。 

(3) 在第二步中使用疊代法，直到載子和位能分佈，收斂為止。 

(4) 在幾次的疊代法後，增加偏壓然後重複的進行第二步和地三步的動

作。如此就能得到正確的位能帶和波函數分佈。 
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2.2.4 熱模型(Thermal Model) 

熱效應在半導體元件中，對於元件的特性影響重大，因此在熱模型中考

慮了所有的熱來源，以及這些熱源是如何的來影響元件的特性，因為許多

材料的參數都跟熱有關，因此盡可能的，在熱模型中都被考慮進去[3-4]。 

根據能量守恆，熱的分佈滿足以下熱方程式 

p t
TC T H
t

ρ κ∂
= ∇⋅ ∇ +

∂
                              (2.8) 

Cp是 specific heat，ρ是材料密度，κt是熱導率，H 是熱來源(heat source)。

熱來源(heat source)的總類包含以下： 

Joule heat—包含穩態(steady state)及含有低頻電場，表示為 

22
pn

joule dc
n p

JJH
q n q pµ µ− = +                               (2.9) 

其中 Jn、Jp 為電子與電洞電流密度，n、p 為電子和電洞密度，µn、µp

為電子與電洞的遷移率。另外一部份來自於 optical frequency，當光在半導

體材料中傳播時，會因為材料的吸收導致 Joule heat 的產生，因此在半導體

雷射中內部損失(internal loss)的影響，會隨著光在內部震盪，產生與震盪頻

率有關的 Joule heat。 

      2 2
1 0 1| | /( )joule op iH S n W kω α ε− = < >h                    (2.10) 

W是oscillating field，S為光子數目，ω是oscillation frequency of radiation 

fields，ai是internal loss，n1為材料的折射率。 
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Recombination heat—當電子電洞對結合的時候會產生光子(radiative)或者

轉變為熱 (non-radiative)，在實際的元件中大多數 spontaneous radiative 

recombination的光子是被元件本身吸收，並且轉變為熱。而以radiative 

recombination放光的半導體雷射，最終發的光在共振腔之外，以此不用考慮

到此一熱來源。Recombination heat表示為 

Hrec = (Rtrap + RAug + Rspon)(Efn . Efp)                     (2.11) 
 
Thomson and Peltier heat— 其 中 的 Thomson heat 是 由 熱 電 功 率

(thermoelectric power)交換所引起的，當電子電洞對復合的時候可以表示為 

HT = qRtotalT(Pp - Pn)                                  (2.12) 

Pp、Pn為thermoelectric power for hole and electrons。Peltier heat為隨著空間變

化的熱電功率，表示為 

( )p n n p pH T J P J P= − ∇ + ∇                              (2.13) 
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2.3 結 論 

上述介紹的，是比較重要的一些物理模型，這些物理模型可以在Ref[5]

中找到概略的介紹，另外，對於方程式間的相關連性可以用圖2.1來做說明，

以及一個完整的模擬程序可以用圖2.2說明。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
其中 V 代表電位，n 與 p 則代表電子與電洞之濃度。光子數目與光場強

度分別以 S 與 W 來表示，lambda 代表發光波長，增益值以 g 表示。 

 

Optical Gain Model: 

Imref-Interband Transition Relation. 

(n, p, lambda, g) 

Photon Rate Equation: 

Gain, Loss, Spon. Em.-Power Relation.

(n, p, S, W, g) 

Hole Continuity Equation: 

Hole Flow-Recomb. Relation. 

(V, n, p, S, W, g) 

El. Continuity Equation: 

Electron Flow-Recomb. Relation. 

(V, n, p, S, W, g) 

Poisson`s Equation: 

Charge-Potential Relation. 

(V, n, p) 

Complex Wave Equation: 

Refractive Index-Wave Relation. 

(n, p, lambda, W, g) 

圖 2.3-1 各個方程式間彼此互相的關連[6] 
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Fully Coupled Solution Of 
Semiconductor 

Drift-Diffusion Equations  
+  

Photopn Rate Equation 

Frequently Updated 
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All  
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Adjustment Of Bias 

Yes 

No 

圖 2.3-2  Flow diagram of how the simulator 
performs a typical simulation. 
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第三章 數值模擬與分析 

3.1 簡介 

 
本章以加拿大 Crosslight 公司所開發的模擬軟體 Lastip 以及 Apsys 作為

工具，分別對半導體雷射、發光二極體，進行特性模擬與分析。LASTIP (Laser 

Technology Integrated Program），是一套用來設計、分析半導體雷射元件的

二維模擬程式；主要是分析邊射型雷射（Edge Emitting Laser diode）的光電

特性為主，也可以對元件進行熱特性的分析和研究。 

另一軟體為 APSYS（Advanced Physical Models of Semiconductor 

Devices），這套軟體對於光電半導體、電子元件，如：OLED、LED、PD

（Photodetectors）、HBT（Heterojunction Bipolar Transistors）、HEMT（High 

Electron Mobility Transistors）等，均可進行元件在光、電、熱特性的分析，

在本論文中主要用來分析發光二極體的特性。 
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3.2 AlInGaN as electron blocking layer for 405nm LD  

3.2.1 研究動機 

一開始的動機是2003年由Asano等人在IEEE JSTQE的報導中提出一種

結構 [1]，來改善半導體雷射的特性，其中一個重要的設計就是減少主動區

(active region)附近的應力(strain) 。 

一般在半導體雷射中會有一層以AlGaN作為電子阻擋層 (electron 

blocking layer)，用來防止在主動區的銦在磊晶的過程中被吸附(In desorption)

以及能夠防止載子的溢流(carrier orerflow)，一般的半導體雷射的結構如圖

3.2.1-1所示。 

 

 

在報導中提出一種新的結構，如圖 3.2.1-2 所示，在此一新的結構當中

在 quantum barrier 和 electron blocking layer 之間加入了一層 InGaN，命名為

interlayer。 

圖 3.2.1-1 一般半導體雷射結構 
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 結果我們可以從圖 3.2.3 知道，隨著 interlayer 厚度不斷的增加，臨界電

流密度(threshold current density)也隨之下降(圖  3.2.1-3 a)，同時 slope 

efficiency增加(圖 3.2.1-3 b)，作者歸因於 interlayer厚度增加，來自於 electron 

blocking layer 的應力減小，進而增加了半導體雷射的特性。 

圖 3.2.1-2 多了一層 InGaN 的半導體雷射結構 

(a) 
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基於上述的理由，以及在第二章中，我們介紹過四元化合物 AlInGaN

的特性，在鋁和銦含量比例在接近 5:1 時，晶格常數(lattice constant)會和

GaN 匹配(match)。這可以用來減少，由於材料之間不同的晶格數差異，所

累積的應力。因此結合這兩點我們提出以四元的化合物當作電子阻擋層的

想法，既可以減少應力，又能夠保持原有電子阻擋層的特性。 

 

圖 3.2.1-3  interlayer 厚度對(a)臨界電流(b)slope 
efficiency 
的影響

(b) 
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3.2.2 元件結構 

如圖 3.2.2 所示為這次模擬中我們使用的結構，最底層是厚度 3 µm 的

n-GaN，並且在元件右方區塊設定一個 n-contact 的金屬電極，在程式中預

設為歐姆接觸(Ohmic contact)，使電子流能夠容易地由金屬進入半導體材料

中。 

往上面一層為 n-type 的 Al0.07Ga0.93N，厚度是 1 µm 的包覆層(cladding 

layer)，是來幫助從活性層的光能夠局限在活性區(active region)內，緊接著

是 n-type 的 GaN 厚度為 0.1 µm 的導引層(guiding layer)，作用是可以使活性

層所發的光被引導在活性層中，進而使光損失最少，亦能增加雷射的增益

(gain)。主動區(active layer)的材料為兩對 In0.1Ga0.9N/In0.02Ga0.98N，以厚度 2.5 

nm的 In0.1Ga0.9N當作 quantum well，以厚度 5 nm的 In0.02Ga0.98N作為quantum 

barrier，根據模擬結果發光波長在 405 nm。 

在最後一層的quantum barrier接著是用能隙較大的材料做為電子阻擋層

(electron blocking layer)，在本篇論文中以三元 (AlxGa1-xN)和四元的材料

(AlxInyGa1-x-yN)分別作特性的分析和比較。上方的材料為 p-type GaN 導引

層，厚度為 0.1µm，以及 p-type Al0.07Ga0.93N 包覆層，厚度為 0.7 µm。最後

一層是 p-type GaN，厚度為 0.1µm，其上的 p-contact 金屬也是設定為 Ohmic 

contact，減少接面電阻。 
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由於是側射型雷射(edge emitting laser)，我們設定雷射共振腔的腔長

(cavity length)為 500 µm，而共振腔的兩側反射率分別設定為 0.18 以及 0.5，

在一般的元件中，有一面會使用抗反射膜(anti-reflection coating)降低反射

率，另一面會使用高反射膜(high-reflection coating)提高反射率，以增加出光

的機會，和半導體雷射的特性。另外我們假定內部的損失(internal loss)為 45 

cm-1。 

 

n-GaN 

n-Cladding layer 
n-Guiding layer GaN 

InGaN 2QWs  

p-Guiding layer GaN 
Blocking layer 20nm

p-Cladding  
layer Al0.07Ga0.93N  

p-GaN

p- contact 

n- contact 

圖 3.2.2  半導體雷射結構立體圖 

cavity length 
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Layer Material Thickness(nm) Doping(1018cm-3)

contact layer GaN 100 0.5(p) 

cladding layer Al0.07Ga0.93N 700 0.1(p) 

guiding layer GaN 100 0.1(p) 

blocking layer AlxInyGa1-x-yN 20 0.2(p) 

quantum barrier In0.02Ga0.98N 5 0.2(n) 

quantum well In0.1Ga0.9N 2.5 0.2(n) 

quantum barrier In0.02Ga0.98N 5 0.2(n) 

quantum well In0.1Ga0.9N 2.5 0.2(n) 

quantum barrier In0.02Ga0.98N 5 0.2(n) 

guiding layer GaN 100 2(n) 

cladding layer Al0.07Ga0.93N 1000 2(n) 

Substrate GaN 3000 2(n) 

 

 
表 3.2.2 結構所使用的條件參數列表 
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3.2.3 基本材料係數 

由於在本文中所使用的材料InN，過去其能隙(energy bandgap)均被認為

是在1.8e-2.1eV，但是隨著磊晶技術的改良和進步，最近的幾年中已經逐漸

的把InN的能隙修正為0.7-0.8 eV左右[2-4]。原因是因為過去的磊晶方式無法

讓InN真正成長為單晶層(single-crystalline layer)，可能會形成銦的氧化物，

使得能隙較高。例如In2O3的能隙便是在3.1 eV左右。隨著磊晶技術的提升已

經能夠控制InN成長為良好的單晶層，也使得InN的能隙修正為0.7-0.8 eV。 

其他材料的能隙也會因為磊晶的條件不同，會有些許的誤差，在本文中

所使用的材料參數，如表3.2.3所示[5]，並且使用Varshni formula 來修正能

隙隨溫度而變化的特性。 
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Parameter Symbol Unit InN GaN AlN 

Electron eff. mass(c-axis) mc
z m0 0.07 0.2 0.32 

Electron eff. mass(transversal) mc
t m0 0.07 0.2 0.3 

Hole eff. mass parametrt A1 - -8.81 -7.21 -3.86 

Hole eff. mass parametrt A2 - -0.68 0.44 -0.25 

Hole eff. mass parametrt A3 - 7.57 6.68 3.58 

Hole eff. mass parametrt A4 - -5.23 -3.46 -1.32 

Hole eff. mass parametrt A5 - -5.11 -3.40 -1.47 

Hole eff. mass parametrt A6 - -5.96 -4.90 -1.64 

Direct bandgap at 300K Eg eV 0.71 3.355 6.11 

Spin-orbit energy △so eV 0.005 0.01 0.019 

Crystal-field energy △cr eV 0.04 0.017 -0.169 

Lattice constant a0 Å 3.545 3.189 3.112 

Elastic constant C33 GPa 224 398 373 

Elastic constant C13 GPa 92 106 108 

Hydrost. deform. Potential 

(interband) 
a eV -3.5 -11.3 -11.8 

Hydrost. deform. Potential (Ec) ac eV -3.5 -4.9 -3.4 

Shear deform. potential D1 eV -3.7 -3.7 -17.1 

Shear deform. potential D2 eV 4.5 4.5 7.9 

Shear deform. potential D3 eV 8.2 8.2 8.8 

Shear deform. potential D4 eV -4.1 -4.1 -3.9 

Spontaneous polarization Psp C/m2 -0.042 -0.034 -0.09 

Varshni parameter α meV/K 0.245 0.909 1.799 

Varshni parameter β K 624 830 1462 

 
表 3.2.3  Band structure parameters for wurtzite nitride binaries. 
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Varshni formula 

 在本文中由於討論到溫度變化對元件的影響，而隨著溫度的變化，材料

的能隙也會隨之改變，影響到材料的特性，一般探討能隙隨溫度變化，會

以Varshni formula來表示: 

 
2

( ) ( 0) TEg T Eg T T
α

β= = −
+                           (3.1) 

 
在此式中α(meV/K)、β(K)稱之為 Varshni parameter，T 為溫度，以凱式溫

度(Kelvin, K)表示。從式子中可知當溫度增加的時候，能隙會隨之減少。因

此我們可以得到在任何溫度下的能隙值，這對我們往後分析元件在不同的

溫度下，其特性表現相當有用。 

 

3.2.4 能隙的計算 

在前一小節中我們稍微介紹了 Varshni formula，此一公式可以用在任一

的二元化合物中，但是目前並沒有對於三元、四元化合物的 Varshni 

formula，因此對於三元、四元化合物能隙的計算，必須建構在現有的二元

化合物能隙上，並且使用 bowing parameter 來得到正確的能隙值。例如以三

元的材料 AlxGa1-xN 為例： 
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e_AlGaN=(1-x)×e_GaN+x×e_AlN+(1-x)×x×bow_AlGaN          (3.2) 

 

x 為 Al 的含量，e_AlGaN 為 AlGaN 的能隙值，e_GaN、e_AlN 分別各

自為 GaN、AlN 的能隙值，bow_AlGaN 就是在計算 AlGaN 能隙值的 bowing 

parameter。以線性疊加來計算，再加上一個二次的修正項來加以表示。在

這裡我們使用的 bowing parameter 如表 3.2.4[4]所示。 

 

Parameters InGaN AlGaN AlInN 

Eg
Γ
(eV) 2.4 0.7 2.5 

Eg
X
(eV) 0.69 0.61 0.61 

Eg
L
(eV) 1.84 0.8 0.8 

 
 

 

表 3.2.4 bowing parameters for GaInN, AlGaN, and AlInN. 
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3.2.5 極化電荷(polarization charge)的計算 

另外在氮化系材料中一個重要的因素，就是會影響能帶結構的壓電效

應。在 III-V 族的氮化合物 wurtzite 結構中，材料表現出一個巨觀的極化

(polarization)現象[6-8]，此一現象來源主要有： 

1.自發性極化(spontaneous polarization, Psp) 

 由於 wurtzite 結構的不對稱性，使得氮化系材料本身帶有極性，稱為自

發性極化現象，這使得在兩異質接面會有極化電荷的累積，而在晶體成長

方向(0001)產生內建電場，這對於能帶結構會造成影響。 

 

 

 

 

 

 

 

 

2.壓電性極化(piezoelectric polarization, Ppz) 

 此一現象是由於結構晶格常數不同，造成晶格不匹配產生張力效應，因

而會有壓電極化現象。晶格常數相差越多，不匹配的情況越大，壓電性極

化的程度越嚴重，對能帶結構的影響也就越大。 

圖3.2.5-1 Wurtzite 結構 
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自發性極化計算 

在簡介完壓電效應的來源後，實際的計算方式是依據 F. Bernardini and V. 

Fiorentini 在 2002 發表的文章[6]。一般二元材料自發性極化大小，我們使用

的參數如下[5] 

Parameter Symbol Unit InN GaN AlN 

spontaneous polarization Psp C/m2 -0.042 -0.034 -0.09 

 

 

而三元材料自發性極化大小 Psp，要考慮 bowing parameter，因此計算的

方式如下： 

 1( ) ( ) (1 ) (1 )AB
sp x x sp spP A B N xP AN x P b x x− = + − + −                 (3.3) 

 

式子中x為材料的組成比例，Psp(AN)、Psp(BN)分別代表不同的氮化物，bAB

為bowing parameter。我們選用的bowing parameter數值如下[5]： 

 
 

Parameter Unit GaInN AlGaN AlInN 

bowing parameter C/m2 -0.037 -0.021 -0.07 

表 3.2.5-1 二元材料自發性極化參數 

表 3.2.5-2 三元材料自發性極化的 bowing parameter 
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壓電性極化計算 

而對於非線性壓電性極化的大小Ppz，計算方式如下  

2
1 1 11.808 5.624 0AlN

pzP forε ε ε= − + <  

2
1 1 11.808 7.888 0AlN

pzP forε ε ε= − − >                    (3.4) 

2
1 10.918 9.541GaN

pzP ε ε= − +                              (3.5) 

2
1 11.373 7.559InN

pzP ε ε= − +                            (3.6)            

 

ε1是所謂的basal strain，定義如下： 

ε1(x)=(aGaN-a(x))/a(x)                     (3.7) 

aGaN和a(x)分別代表基板(substrate)和磊晶層的晶格常數，在文中假設磊晶層

長在GaN基板上，所以用aGaN來表示。接下來就是用線性的方式將壓電性極

化相加： 

(1 )ABN AN BN
pz pz pzP xP x P= + −                   (3.8) 

舉例來說若是要計算Al0.3Ga0.7N的極化電荷(polarization charge)，根據前

面的敘述，我們先計算自發性極化的大小，選用的參數如下 

 

Psp(AlN)=-0.09 

Psp(GaN)=-0.034 

bAB＝0.019 
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我們得到自發性極化的大小 

Psp(AlGaN) =0.3×(-0.09)+0.7×(-0.034)+0.019×0.3×0.7 

= -0.04681 

接下來計算壓電性極化的大小 

    Ppz(AlGaN)=-0.014868 

將兩種效應和在一起，我們得到 

Psp+ Ppz=-0.061678 (C/m2) 

 

必須注意的是，這只是一種材料的，因此若是異質接面的材料，就必須

在算出另外一個壓電極化和自發性極化的大小。假設長了某一種材料

A(top)/B(bottom)，A 是在 B 的上方，那麼算出 A、B 的極化大小後，再把

B 減去 A 的極化大小，在將減去後的值，除以 q。此處 q＝1.6x10-19 C，算

出來的值就是極化電荷密度(polarization charge densuty)，單位為 cm-2或 m-2。 
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我們用此計算方式，將計算出來的結果和 M. Asif Khan[9]等人的結果作

比較，計算的材料是 Al0.12InxGa0.88-xN/GaN 的介面，由圖 3.2.5-2(a)、(b)可知

道此計算方式和實驗所量測的結果吻合。因此我們就用這樣的方式來計算

模擬中所用考慮到的壓電極化電荷的大小。 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

圖 3.2.5-2 固定 Al 含量 12％，變化 In 含量(a) M. Asif Khan 量

測的結果(b)依照先前計算方式所得的數據 

(a) (b) 
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3.2.6 模擬與結果分析 

在結構上面我們變動電子阻擋層(electron blocking layer)，來討論此層對

元件特性的影響，首先我們使用 AlGaN 當作電子阻擋層與使用 AlInGaN 做

特性的比較。由圖 3.2.6-1 我們可以清楚的看到，原先的結構使用

Al0.2Ga0.8N，與現在用 Al 比 In，5：1 比例的電子阻擋層 Al0.2In0.04Ga0.76N 做

比較，以 Al0.2In0.04Ga0.76N 做為電子阻擋層，可以得到較低的臨界電流值

(threshold current, Ith)，分析數據後發現，這歸因於擁有較好光侷限係數

(optical confinement factor, Γ)。 
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圖 3.2.6-1  兩種材料當作電子阻擋層的特性比較 

In0.04Al0.2Ga0.76N 
Al0.2Ga0.8N 
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光侷限係數(optical confinement factor,Γ)我們定義為： 

active region optical field 100%
full region optical field

Γ = ×  

因此使用 In0.04Al0.2Ga0.76N 當作電子阻擋層，在分析資料時得到的光侷

限係數為 4.4%，比起使用 Al0.2Ga0.8N 得到的係數 4.2%來的高，由於 InN 的

折射率較高，提高了光侷限係數，因此得到較好的特性。 

得到了這樣的結果後，我們分析四元的電子阻擋層，把 Al 的含量從 10%

增加到 35%，並且 Al 與 In 的含量維持比例 5:1。 
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圖 3.2.6-2  (a) In0.04Al0.2Ga0.76N(b) Al0.2Ga0.8N光場分佈和結構折射率

的比較圖 
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圖 3.2.6-3 顯示，雙量子井結構 In0.1Ga0.9N/In0.02Ga0.98N 半導體雷射，使

用一般三元化合物 Al0.2Ga0.8N和使用四元化合物 InyAlxGa1-x-yN變化 Al和 In

含量並維持比例 5:1 當做電子阻擋層，在常溫 300K 下的 L-I 特性曲線。 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 在模擬的結果中，我們可以發現在常溫 300 K 下，使用四元的電子阻擋

層，可以提供比使用一般 Al0.2Ga0.8N 電子阻擋層更好的雷射特性，而 Al 含

量在 20-35%時，臨界電流幾乎一致。 

0

5

10

15

20

25

30

160 170 180 190 200 210 220 230 240

Al=10%
Al=15%
Al=20%
Al=25%
Al=30%
Al=35%
Al0.2Ga0.8N

Current (mA)

Po
w

er
 (m

W
)

圖 3.2.6-3  常溫下使用四元和三元材料當作電子阻擋層，L-I特性

曲線圖 
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當 InyAlxGa1-x-yN 鋁的含量從 10%增加到 35%的時候，光侷限係數 Γ 從

4.8%減少到 4.2%。此時 Al0.35In0.07Ga0.58N 和 Al0.2Ga0.8N 的光侷限係數是相

同的。 

 

Material Confinement factor 

Al0.10In0.02Ga0.88N 4.805% 

Al0.15In0.03Ga0.82N 4.679% 

Al0.20In0.04Ga0.76N 4.554% 

Al0.25In0.05Ga0.70N 4.431% 

Al0.30In0.06Ga0.64N 4.310% 

Al0.35In0.07Ga0.58N 4.190% 

 

 

 

表 3.2.6-1 觀察出雖然 Al0.10In0.02Ga0.88N 光侷限係數最高，但由於導電帶

能隙補償差(conduction band offset)較低，所以載子容易越過電子阻擋層，形

成洩漏電流，因此造成臨界電流值上升到 194 mA 左右。 

所以我們可以知道在以四元材料設計電子阻擋層的時候，光侷限和載子

侷限會互相影響雷射的特性，當載子侷限高的時候，光侷限因素可能會被

拉低，反之亦然。因此要從中找出一最佳化的設計參數。 

接下來我們對不同材料的洩漏電流(leakage current)分析，可以找出在高

溫的環境下，擁有較好的雷射輸出特性。 

表 3.2.6-1  常溫300K下使用不同材料得到的光侷限係數 
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 圖 3.2.6-4 表示我們分別對每一種不同的電子阻擋層，模擬溫度上升

時，得到的臨界電流。並由臨界電流值，求得其特性溫度(characteristic 

temperature, T0)。 

特性溫度 (characteristic temperature, T0) 定義為 

 

Jth(0)表示在絕對溫度 0 K 時的臨界電流密度，Jth(T)就代表在溫度上升

至 T 時的臨界電流密度，而此時的 T0若是數值越大，表示 Jth(T)隨溫度變化

的程度越小，特性越好。 

因此我們使用下列公式來求得特性溫度 T0 

 

  

 
 
 
 
 
 
 
 
 

T0= 147 K 

T0= 59 K 
T0= 105 K 

T0= 134 K-140K 

圖 3.2.6-4  四元材料固定鋁銦比5：1和三元材料，溫度對臨

界電流值特性比較 
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從圖  3.2.6-4 可以再次觀察到 Al0.10In0.02Ga0.88N 導電帶能隙補償差

(conduction band offset)較低，因此特性溫度 T0也是最小的，表示這樣的結

構在高溫的特性非常的不好；在模擬的過程中溫度超過 340K 的時候，已經

觀察不到有受激發輻射(stimulated emission)的現象了，也就是超過 340 K

後，就沒有 lasing 的現象。從洩漏電流(圖 3.2.6-5)來看，當溫度增加的時候，

溫度特性較差的元件，洩漏電流的情形也就越嚴重；也可以觀察到 Al 含量

在 10-15%的設計，並不能得到很好的載子拘限作用，雖然他們的光侷限因

素很高，但由於載子拘限作用太弱，導致操作溫度稍高時，半導體雷射的

特性就會不好。 
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圖 3.2.6-5  四元材料固定鋁銦比5：1和三元材料，溫度對洩

漏電流百分比的比較圖 
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我們由圖 3.2.6-6 來說明這樣的現象，當載子獲得熱能時，容易往高能

階跳躍，所以當溫度上升的時候，載子就容易跑脫，離開量子井的侷限，

一旦離開了量子井束縛的載子由於無法參與復合發光 (recombination 

radiation)機制，我們就稱為是洩漏電流(leakage current)。在圖(a)中由於使用

的是能隙較高的 Al0.2Ga0.8N 當作電子阻擋層，因此即使獲得熱能電子也不

容易跑脫，而圖(b)中使用的是能隙較低的 Al0.1In0.02Ga0.78N 當作電子阻擋

層，電子很容易就躍遷過電子阻擋層，形成大量的洩漏電流，對雷射特性

造成不好的影響。 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

n-cladding 
n-guiding 

InGaN 2QWs 

p-guiding 

p-cladding 

Al0.2Ga0.8N 
Electron blocking 

n-cladding 
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InGaN 2QWs 
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Al0.1In0.02Ga0.78N 
Electron blocking

圖 3.2.6-6  (a)以能隙較高的Al0.2Ga0.8N當作電子阻擋層 
(b)以能隙較低的Al0.1In0.02Ga0.78N當作電子阻擋層 
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由上述的模擬，我們可以觀察到，使用四元的材料 InAlGaN 當作電子

阻擋層的時候，當 Al 的含量在 20-35%，Al:In 比例為 5:1 時，可以擁有較

低的臨界電流值，以及不錯的特性溫度。 

 另外我們也使用 InxAl0.25Ga0.75-xN，來討論 strain 對元件的影響，如圖 

3.2.6-7 所示，固定 Al 的含量在 25%，並且變動 In 的成分從 1%變化到 7%，

此時 strain 的大小從 0.49%變化到-0.17%其中 Al0.25In0.05Ga0.7N 的 strain 最

小，約為 0.04%。而當 In 的含量增加的時候，光侷限因素也慢慢的從 4.08%

增加到 4.61%，但同時載子侷限能力也會隨之下降(能隙越小)，導致導致洩

漏電流(current leakage)情形嚴重。表 3.2.6-2 為 strain、光侷限因素和材料能

隙的列表。 
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圖 3.2.6-7 固定Al的含量，變化In的成分所做的L-I特性曲線圖 
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從圖  3.2.6-8 可以看出由於 Al0.25In0.07Ga0.68N 的導電帶能隙補償差

(conduction band offset)較低，所以洩漏電流情況較為嚴重，但也還不算太過

於嚴重，在 370K 時只有 4%的洩漏電流。其餘的當 In 的含量在 1-3%的時

候洩漏電流百分率幾乎是重疊的，並且控制在 1%以內。 

或許沒有直接的證據，確定當 strain 最小的時候，擁有最佳的特性，因

為又會牽扯到光侷限因素和導電帶能隙補償差的問題，但我們已經由模擬

的結果當中，找到一組最佳的電子阻擋層(electron blocking layer)，也就是

Al0.25In0.05Ga0.7N。 
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圖 3.2.6-8  InxAl0.25Ga0.75-xN 溫度對洩漏電流 
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Material Strain 
Confinement 

factor Γ 

Energy 

bandgap(eV) 

Al0.25in0.01gan 0.49% 4.08% 3.884 

Al0.25in0.03gan 0.27% 4.26% 3.825 

Al0.25in0.04gan 0.16% 4.34% 3.794 

Al0.25in0.05gan 0.04% 4.43% 3.763 

Al0.25in0.06gan -0.06% 4.52% 3.731 

Al0.25in0.07gan -0.17% 4.61% 3.698 

 

 

 

3.2.7 結論 

 模擬的結果指出使用四元的 AlInGaN 電子阻擋層，相較之下可以提供

比三元材料 Al0.2Ga0.8N 更低的臨界電流，以及不錯的特性溫度。對於四元

材料來說，當 Al 的含量大於 20%，且 Al:In 的比例為 5:1 時，特性溫度可

以到達 134K。而當 Al 含量為 25%，In 含量為 5%時，可以得到一組最佳的

電子阻擋層。 

對此模擬的結果我們建議，主動層為 In0.1Ga0.9N/In0.02Ga0.98N 的半導體雷

射結構，使用四元的材料 AlInGaN 作為電子阻擋層，Al 含量落在 20-35%

以及 In 的含量在 3-7%的時後，能夠為半導體雷射提供較好的特性和較高的

特性溫度值。 

表 3.2.6-2  固定Al的含量，變化In成分的strain、光侷限因素和材料

能隙表 
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3.3 365nm LED structure using AlInGaN alloys 

在本節中我們使用四元化合物 AlInGaN 為主要結構，以 APSYS 軟體模

擬 LED 元件的 L-I 特性圖，並且變動一些物理參數以符合實際的元件特性

曲線，LED 元件是由工研院光電所奈米光電半導體中心提供，一些量測的

數據是由本實驗室的量測系統取得。 

3.3.1 元件結構 

 如圖 3.3.1 所示為本論文所模擬的結構，最底層是厚度 3µm 的 n-GaN，

並且在元件右方區塊設定一個 n-contact 的金屬電極，並且將此電極設定為

Ohmic contact，在 n-GaN 的上方為一層漸變式(graded layer)的結構，以

AlGaN 所構成，其中的 Al 含量從 10%漸變到 14%，厚度 50nm 的包覆層

(cladding layer)。 

 

 

 

 

 

 

圖 3.3.1  發光二極體立體結構圖 

n-GaN 3µm 

Al0. 1-0.14GaN 50nm 

AlInGaN MQWs  

Al0.09Ga0.91N 125nm 

n- contact 

Blocking layer materials: 
Al0.19Ga0.81N p-GaN 10nm 

p- contact 

Blocking layer 25nm
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緊靠著這一漸變層就是主動區的結構，由四元的材料 AlInGaN 所構成，是

以 Al0.06In0.075Ga0.865N 當作 quantum well，厚度為 2.5 nm；以 Al0.05In0.01Ga0.94N

當作 quantum barrier，厚度為 3 nm。 

和氮化材料系半導體雷射相同的是，擁有一層為 Al0.19Ga0.81N 電子阻擋

層，厚度為 25 nm，這也是氮化系發光元件的特色之一。然後再往上一層

為 p-Al0.09Ga0.91N，厚度 125 nm 的 cladding layer，最後一層則是 10 nm 的

p-GaN，當作 contact layer，其上的金屬也是設定為 Ohmic contact。模擬的

參數設定同前面所述，參見 3.2.3 節-3.2.5 節。 
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3.3.2 模擬與結果分析 

實際元件發光的波長，目前我們得知中心波長約在 368nm 左右。圖

3.3.2-1(a)是實際元件在室溫（300K）不同的電流值下，量測發光波長對發

光強度的圖，從這張圖中我們可以觀察到波長位移的情況，從 10 mA 到 100 

mA，波長總共位移了 3.6nm。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

圖 3.3.2-1 (b)是我們用模擬的方式，在不同電流下，發光波長對強度來

作圖。由圖 3.3.2-2 可以觀察到，電流從 10 mA 增加到 100 mA 時波長位移

了 4nm，顯示了這樣的模擬條件和實際的結果符合，結構所表現出來的特

性相當的接近。 

圖 3.3.2-1 (a)量測不同電流下，發光波長對強度光譜圖 
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圖 3.3.2-1 (b)模擬不同電流下，發光波長對強度光譜圖 
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圖3.3.2-3 不同溫度下的L-I曲線圖(a)實際量測結果

(b)使用 APSYS 軟體模擬結果 
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3.3.2.1 模擬變溫量測輸出功率 

圖 3.3.2-3 (a)、(b)為變溫下，所得得到的 L-I 特性曲線圖。圖(a)為實際

量測的結果；圖(b)為我們使用軟體所模擬出來的結果。由於熱效應的關

係，當電流加大時，產生 power 曲線向下彎曲，我們稱為 rollover 的現象。

也可以觀察到，當溫度提高到 380 K 時，rollover 由 125 mA 提早到 100 mA

產生。在圖 3.3.2-3 中，也可以看到模擬的結果與實際量測的數值一致。 

 
 

(a) 

(b) 
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圖 3.3.2-4 在 300K 時不同量子井數的 L-I 曲線圖 

3.3.2.2 改變量子井數目的分析 

 在取得與實際元件相似的特性後，接下來我們改變量子井的數目，來

探討不同的量子井數目，對於元件特性的影響。由圖 3.3.2-4 我們可以觀察

到，在電流較低時，3 個量子井相對於其他的量子井數擁有較好的特性，

但當電流超過 60 mA 時，由於電流注入較多，使得洩漏電流的機會增加，

造成輸出功率慢慢的飽和，以致於逐漸下降的趨勢。 

當量子井數目較多時，在高電流的侷限情況良好，擁有較好的特性，

rollover 的現象，也延後發生。從圖 3.3.2-5 中，可以觀察到，當量子井的

數量從 1 個增加到 5 個的時候，洩漏電流百分率也已經由 11.25%降至 0.6%

左右了。我們把溫度提高至 380 K 時發現這樣的現象更為明顯了，只有 1

個量子井的結構，洩漏電流百分率增加到 18.7%，而擁有 5 個量子井以上

結構的設計，即使溫度到達 380 K，仍然把洩漏電流壓低在 2%以內(圖

3.3.2-6)。 
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圖 3.3.2-5 在 300K 時量子井數量與洩漏電流百分率分佈圖
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圖 3.3.2-6 不同溫度下，量子井數目與洩漏電流趨勢圖 

 
 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

0

5

10

15

20

300 310 320 330 340 350 360 370 380

1w ell
3w ells
5w ells
7w ells
9w ells
11w ells

Le
ak

ag
e 

cu
rr

en
t p

er
se

nt
ag

e(
%

)

Tem perature (K)



3-34 

圖 3.3.2-7 改變阻擋層的厚度所得到的 L-I 特性曲線 

3.3.2.3 改變阻擋層的分析 

在這一節中我們對阻擋層(blocking layer)的厚度，以及阻擋層材料

AlxGa1-XN 中，鋁成分的含量做變化，來討論阻擋層對於 LED 輸出功率的

影響。 

首先我們固定阻擋層中 Al 的含量在 19%，模擬的溫度設定在 300 K 並

選用 3 個量子井，作為活性層的結構，然後變化阻擋層的厚度，我們從 13nm

變化到 34 nm，從模擬的結果顯示，較厚的阻擋層的確會使得輸出功率略

微上升，但實質上對於輸出功率的提升並不會有太大的幫助。而且要考慮

到實際上越厚的阻擋層，要得到好的磊晶的品質並不容易，且由於是 p-type

的結構，摻雜濃度不易提高，也會造成電阻值的上升，對於元件的特性並

不會有太大幫助。 
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接下來我們固定阻擋層的厚度在 25 nm，在溫度 300K 下，變化阻擋層

中 Al 的含量，來討論阻擋層中因為 Al 含量的不同，是否會對輸出功率造

成影響。我們將阻擋層 Al 的含量從 13%變化到 25%，得到圖 3.3.2-8(a)的

結果。從圖中我們可以觀察到，在 Al 的含量超過 19%時，得到的 L-I 特性

曲線幾乎一致，代表 Al 的含量在 19%時已經足夠，即使把 Al 的含量增加

上去，對輸出功率的增加也沒有太大的影響。圖 3.3.2-9(a)從 leakage current

的角度來看，當 Al 的含量在 19%以上時，洩漏電流百分率，也在 2%以下，

已經有效的將洩漏電流抑制。試著將溫度提高到 380 K，可以觀察到輸出

功率，在高電流下，大幅的下降，尤其是 Al 含量較少的部分，rollover 的

情況特別明顯，圖 3.3.2-8(b)。 
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圖 3.3.2-9  (a)300K (b)380K 下不同 Al 含量之下的

洩漏電流百分率 

圖 3.3.2-8  (a)300K(b)380K 改變阻擋層 Al 含量 
所得到的 L-I 特性曲線 
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接著在定電流下，討論不同的 Al 含量，隨著溫度上升，輸出功率的下

降幅度，下降的幅度如圖 3.3.2-10 所示。在 120 mA 底下，溫度從 300 K

上升到 380 K，Al 含量只有 13%的電阻阻擋層，下降的幅度達 65.47%。使

用 Al 含量高於 19%以上的電子阻擋層，降幅則為 52％。 

若是操作電流在 150 mA 時，下降的幅度更大，使用 Al 含量為 13%的

電子阻擋層，下降的幅度高達 87.83%，而 Al 含量為 19%和 25%的電子阻

擋層，下降的幅度分別為 67.4%和 62.5%。 

 

 

 
 

圖 3.3.2-10  (a)在 120 mA (b)在 150 mA 隨著溫度上升，輸

出功率也隨之下降 
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3.3.3 結論 

較多的量子井數目，的確可以為輸出功率，帶來好處，但實際上磊晶

的時候必須要考慮到過多的量子井，也意味著更多的缺陷(defect)，以及載

子要越過這麼多重量子井的難度也會提高，造成載子在量子井中分佈不均

勻的情形，影響到電子電洞對復合的機率。 

而從改變電子阻擋層條件的結果，我們可以知道，Al 含量不足的電子

阻擋層，使得導電帶能隙補償差(conduction band offset)較小，洩漏電流的

情形也就越嚴重，因此元件在設計的時候，電子阻擋層的導電帶能隙補償

差要夠大，也就是 Al 的含量要達到一定的比例。另外在此一模擬的結構

中，是使用 3 個量子井結構，這樣的量子井數目，對於抑制洩漏電流已經

有不錯的效果，因此 Al 含量增加到 25%的時候，輸出功率上升的幅度已

經不明顯，呈現飽和的趨勢。 

在溫度控制方面，對於元件本身的特性，一直都被當作是重要課題，

從模擬的結果當中，也可以觀察到，雖然已經使用高鋁含量的電子阻擋層，

但隨著溫度的上升，輸出功率的下降幅度仍高達 50%以上，顯示良好的散

熱，不讓元件周邊的溫度上升太高，對於元件本身輸出功率的特性，擁有

相當大的影響。 
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第四章 總結與未來展望 

在 AlInGaN as electron blocking layer for 405nm LD 的研究中，我

們使用 In0.1Ga0.9N/In0.02Ga0.98N 當作二極體雷射(Laser Diode, LD)的主

動層結構，發光波長約為 405nm。 

在此結構下，根據模擬的結果，我們建議使用四元化合物 InAlGaN

當作電子阻擋層，並且在鋁的含量在 20%-35%以及 Al:In=5:1 的條件

下，可以得到比使用三元化合物 AlGaN 還低的臨界電流值，以及一

個不錯的特性溫度值(characteristic temperature,T0)，特性溫度值大約

維持在 134K-140K 左右。三元化合物 AlGaN 其特性溫度值大約為

147K，此值略好於以四元化合物，臨界電流值對溫度的變化較不敏

感。但使用四元化合物 InAlGaN 當作電子阻擋層，其特性曲線卻是

明顯提升，輸出功率也是明顯的高於三元化合物當作電子阻擋層的結

構。目前在模擬的部分已經有了初步結果，未來希望以實際的磊晶技

術，以及相關製程，來實際驗證理論的模擬。 

在另一個主題為365nm LED structure using AlInGaN alloys的研究

中，由於是較為新穎的材料，發光機制尚未有明確的定論，一些相關

的研究許多的實驗室仍在進行中。 

對於材料的參數大致上已經收集完全，我們也已經初步建立四元

化合物的模型，並且用 InAlGaN 當作主動層和實際元件所量測的特



4-2 

性符合，接下來的工作，會嘗試將四元材料的結構，往更短波長做設

計，也希望能夠將結構實現，並且結合磊晶的技術，來改善功率太小

的問題。或是朝向 365nm 的半導體雷射做設計，都是未來可以繼續

的課題。 
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Appendix A. Basic software user guides 

LASTIP 軟體主要的操作程序是利用輸入元件的材料系統、結構設定以

及一些初始參數，再經過檔案轉換的過程將原始的輸入檔轉成程式內部計

算用的語言後，便可以執行模擬。詳細的操作流程如下圖所示，其中方框

內的文字敘述與軟體面板上操作按鈕的文字均一致。直得注意的是，在操

作 LASTIP 軟體模擬元件之主要發光波長時，.gain 檔是可先行獨立被操作，

亦即使用者可執行有關於.gain 檔的步驟，來決定元件在此發光波長下活性

層該如何設計，而後再將此一活性層設計(包含量子井寬度與材料各成分比

濃度)輸入至.layer 檔內，再依如下所示步驟進行模擬，即可得到模擬結果。 
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(1) Setup .layer file

(2) Process .layer file

(3) Generate Mesh file

View Mesh file 

Setup .gain file 

View gain 
spectrum 

(4) Setup .sol file 

(5) Start the simulation

(6) Setup .plt file 

(7) View results 

將.layer 檔轉換成程式內部計

算用的語言。此一步驟將產生

四個與材料以及結構有關的檔

案：.geo、.mater、.doping、.
mplt。

利用圖形操作介面或是直接撰

寫的方式建立最初始的輸入

檔：.layer 檔。 

執行.geo 檔，以建立微方程計

算時的分隔區域。此一步驟會

產生.msh 檔。 

建立.sol 檔。設定元

件模擬的初始參數

以及運算方式。

正式開始模擬，產

生.out_i 檔；這些檔

案是所有模擬結果

之數據所在。 

將所要輸出的圖形

或數據建立在 .plt
檔中。 

執行.plt 檔，輸出所

需要結果的圖形或

數據。 

以圖檔的方式顯示

出.msh 檔所建立的

區域。此一步驟可

以省略。 

設定元件的增益

檔，.gain 檔。 

執行.gain 檔，輸出

該材料系統之增益

頻譜以及自發輻射

頻譜。 

附註： 

斜線方框指的是模擬所

必備的步驟。白色方框則

是執行與否均不會影響

到最後模擬結果的步驟。 
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A.1 步驟一：建立.layer 檔 

利用簡單的程式語言架構起元件的結構、材料成份，是最初始的輸入

檔。建立.layer 檔的方法常用的有兩種，一種是先利用程式內建的圖形操作

介面（直接執行〝Draw GUI〞，就會開啟此一介面。）架構起整個結構，再

轉換檔案成.layer 檔；另外一種方式則是直接撰寫.layer 檔。一般而言，如

果是要建立新的結構，往往會使用前者的方式；如果只是要對舊結構作稍

許的修改或調變材料成份，則直接修改.layer 檔會比較方便（在 LASTIP 軟

體中，所有參數的單位均設定為 MKS 制）。 

 
A1.1 直接撰寫.layer 檔 

程式中以 column 代表元件的縱向橫截面特性；大部份的光電半導體元

件只需要一個 column 即足以描述其系統結構，但是在某些特殊結構的情況

下（如氮化物元件的脊狀結構）則需要用到兩個或以上的 column。其中 w

指的是 column 的寬度，mesh_num 與 r 則是指電腦在進行差分計算時所區

分的網目數目以及網目分佈的等比級數，網目的數目越多則模擬結果越準

確，但所需要的計算時間也就越多，而且有時設定過大的網目數目時，在

執行程式時有時會因為記憶體不足而無法進行模擬，一般而言網目數目大

多設定在 10 以下。在.layer 檔第一行指令內 column 這一段中所輸入的網目

數值代表整個 column 橫向的網目分佈，而在元件中各結構層中所輸入的數

值(如 n = 3)則代表各層縱向的網目分佈。程式會依據我們所輸入的

mesh_num 與 r 值來對網目進行等比分佈（由下到上、由左至右），因此若

輸入的 r 值為 1，則代表網目均勻分佈，若 r 值小於 1，則表示網目分佈越

來越密。一般來說，我們常將活性區下方薄膜的 r 值設定為小於 1，活性區

上方薄膜的 r 值則設為大於 1，以增加活性區邊界區域的計算（其他區域，

包括活性區，都將 r 值設定為 1。）。 

程式中的電極設定以 bottom_contact 以及 top_contact 表示；我們可以在
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這裡設定電極的橫向範圍（from、to），邊界參數（contact_num）以及電極

型式（contact_type）等等，其中電極型式可以設定為 ohmic 以及 schottky

兩種。 

LASTIP 程式在設定結構時主要是依據由下到上、由左至右的原則，將

整體結構分成各層（layer）來加以個別設定。在各層中可以輸入材料名稱

（macro_name）、成份比例（var1、var2…）以及該層厚度（d）、摻雜濃度

（n_doping1 或 p_doping1）等參數；由於程式會依據所輸入的材料名稱自

動至 crosslight.mac 檔案中載入所有的材料參數，因此這裡所輸入的材料名

稱必須跟巨集檔內該檔案中的名稱設定一致，如以巨集檔名稱 ingaasp_xy

為例，於.layer 中使用此一結構層時，就必須輸入 var1 =, var2 =，其中 var1

與 var2 分別表示 ga 與 as 的成分比濃度，否則在執行程式轉檔時就會出現

錯誤訊息，使用者必須熟練程式，當程式出現各種錯誤訊息時要有能力找

出錯誤所在加以修正。 

此外，在某些層中會特別設定 xp1 以及 xp2 兩個參數，其所代表意義是

指對邊界進行額外更詳細的計算（extr_mesh_point）；其中 xp1 代表的是此

一層的下邊界，xp2 則為上邊界。將此一數值設定為 1 則代表開啟此一額外

計算功能，設定為 0 或者根本不設定此一參數則代表不使用額外計算功能。

在正常的情況下，我們只在活性區以及最靠近活性區的邊界使用此一功能。 

活性層的設定跟上述各層的設定極為相似，只是要多設定活性材料

（active_macro）及其成份比例（avar1、avar2…）。其中活性材料若為塊材，

則直接輸入其材料名稱；活性材料若為量子井結構，則需以 A/B 的形式輸

入，A 為活性層材料(well)，B 為披覆層材料(barrier)。相關的材料名稱可參

考 crosslight.mac 檔或使用手冊之說明。 

A.1.2 步驟二：Process .layer file 

此一步驟是將初始的輸入檔（.layer 檔）轉換成 LASTIP 內部所使用的語
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言，經由此一步驟會產生.geo 檔、.mater 檔、.doping 檔以及.mplt 檔四個檔

案。這些檔案個別描述元件的結構、材料、摻雜濃度…等特性，並且會被

使用在之後的正式模擬中。 

 
A.1.3 步驟三：Generate Mesh file 

此一步驟是將上述的.geo 檔轉換成.msh 檔，也就是將網目分佈的資料轉

換成電腦所能運算的檔案。完成後還可以利用〝View Mesh file〞的步驟來

觀看元件的網目分佈（此一步驟的完成與否並不會影響到模擬結果，因此

往往被省略掉）。 

 

A.1.4 步驟四：Setup .sol file 

此一檔案是模擬過程中最主要的輸入檔，大部份的計算時間都會花費在

這裡。.sol 檔的建立可以利用程式內建的交談式介面（直接執行〝Setup .sol 

file〞即可開啟此一介面），依其指示一步一步輸入，或者是直接撰寫的方式。

由於.sol 檔的內容比較簡單且沒有變化，因此我們大部份都利用舊有的檔案

來直接加以修改，再變更檔案名稱即可。 

檔案的一開始是在載入之前已經設定好的結構與參數，如.msh 檔、.mater

檔以及.doping 檔，並將模擬結果資料設定為以.out 檔的型式輸出。接著再

設定牛頓法的非線性參數（newton_par），如 damping_step、max_iter 等；除

非特殊需要，否則這些參數不會被改變。 

init_wave 的設定則是在輸入解波方程時的一些初始值，其中 point_ll 與

point_ur 代表解波方程時所要計算的方形區域（point_ll 為下方、左邊的邊

界點，point_ur 則為上方、右邊的邊界點），此一區域必須小於或等於之前

所輸入的元件大小；fld_center 則是預計的光學模式中心（optical mode 

center），此一數值僅僅只是一個初始值，程式在執行的過程中會自動調整

至之正確的數值；length 指的是雷射腔長度，由於之前的結構設計與參數設
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定均是二維的，因此加上此一參數後，就能夠架構成完整的三度空間元件；

backg_loss 則為系統的背景損失參數（background loss coefficient），各層的

吸收…等效應都包含在此一參數內；init_wavel 與 wavel_range 分別代表預

估的雷射輸出波長以及可能的雷射波長範圍，程式會從 init_wavel 的數值開

始計算波方程，並在 wavel_range 的範圍中尋找真正的增益波峰；front_back

則是在設定雷射前後反射鏡的反射率，如果此一參數改成 mirror_ref，則表

示前後反射鏡的反射率均一致。 

接下來所要設定的則是程式作運算時之電壓或電流條件（scan）。如果

我們選擇的是電壓，則程式會從初始電壓依不定的間隔（bias step 或 bias 

interval）增加至最終電壓，並在每一個指定間隔均輸出模擬資料。value_to

指的是計算過程中的運算終點；print_step 則是上述所謂的指定間隔（電壓

間隔或電流間隔…等），程式會在每個指定間隔將模擬所得的資料輸出至電

腦中（以.out 檔的型式輸出）；min_step 以及 max_step 則是模擬所允許的最

小與最大的條件間隔。 

跟 A.1 小節一樣，本小節的內容是選擇較常用在.sol 檔中的參數來加以

說明，如果需要用到其他的參數或指令，可以在使用手冊中找到相關的說

明。 

A.1.5 步驟五：Start the simulation 

在執行此一步驟後，LASTIP 程式開始正式進行模擬，並將模擬所得的

結果以.out 檔的型式紀錄在硬碟中。當程式進行運算的時候，所有的運算進

度會以及時顯示或存成 report 檔的方式顯示出來，因此如果程式執行的過程

中有任何的錯誤、問題都可以從其中看出端倪，再依 report 黨所告知之錯誤

或原因對.layer 或.sol 檔進行修改即可。Crossligh 公司也額外提供當使用者

遇到模擬上的困難而無法解決時的線上詢問功能，不過只要使用者熟悉此

一軟體，任何問題必可自行解決。 
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A.1.6 步驟六：Setup .plt file 

此一步驟是在設定欲輸出模擬結果的輸入檔。在上一步驟中我們已經獲

得全部的模擬結果資料（.out 檔），而在這裡則是要設定哪些資訊是我們所

想要的，然後在下一個步驟將這些選定的資訊從.out 檔中解析出來，並以圖

形或資料點的方式呈現在我們面前。 

要設定 .plt 檔仍然有兩種主要方式，一種就是直接執行程式中的

Setup .plt file 以開啟程式內建的交談式介面，並依其指示一步步輸入；另外

一種方式則是手動撰寫.plt 檔。跟.layer 檔一樣，如果是要建立新的.plt 檔，

則建議使用前者的方式；相反的，如果所要取得的資訊都一樣，則建議以

直接修改.plt 檔的方式會比較方便。 

A.1.7 步驟七：View results 

執行上述的.plt 檔以取得.out 檔中所紀錄的資料。 
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Appendix B. code for AlInGaN as electron blocking layer for 

405nm LD 

*.layer 
begin_layer 
$ 
column column_num=1 w=2. mesh_num=5 r=1. 
column column_num=2 w=2 mesh_num=10 r=1 
column column_num=3 w=2. mesh_num=5 r=1. 
column column_num=4 w=2 mesh_num=2 r=1. 
column column_num=5 w=2 mesh_num=5 r=1. 
top_contact column_num=2 from=0 to=2 contact_num=1 contact_type=ohmic  
top_contact column_num=5 from=0 to=2 contact_num=2 contact_type=ohmic  
$ 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=1 var1=300 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=2 var1=300 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=3 var1=300 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=4 var1=300 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=5 var1=300 
layer d=2.5 n=5 r=1 n_doping1=2.00e+024 n_doping2=2.e+24 n_doping3=2.e+24 && 
 n_doping4=2.e+24 n_doping5=2e+24  
$ 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=1 var1=300 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=2 var1=300 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=3 var1=300 
layer_mater macro_name=air column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.5 n=5 r=1. n_doping1=2.e+24  n_doping2=2.e+24 n_doping3=2.e+24 
$ 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=2  
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=3 
layer_mater macro_name=air column_num=4  
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=1.0 n=5 r=1 n_doping1=2.e+24 n_doping2=2.e+24 n_doping3=2.e+24 
$ 
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layer_mater macro_name=gan.temp column_num=1 var1=300. 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=2 var1=300. 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=3 var1=300. 
layer_mater macro_name=air column_num=4  
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.1 n=5 r=1.00 xp2=1 n_doping1=2.e+24 n_doping2=2.e+24 && 
  n_doping3=2.e+24 
$ 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=1 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=2 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=3 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=air column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.005 n=10 r=1 xp1=1  xp2=1 n_doping1=2.e+23 n_doping2=2.e+23 && 
  n_doping3=2.e+23 
$ 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=1 var1=0.1 var2=300. && 
   active_macro=InGaN/InGaN avar1=0.1 avar2=0.02 avar3=300. 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=2 var1=0.1 var2=300. && 
   active_macro=InGaN/InGaN avar1=0.1 avar2=0.02 avar3=300.  
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=3 var1=0.1 var2=300. && 
   active_macro=InGaN/InGaN avar1=0.1 avar2=0.02 avar3=300. 
layer_mater macro_name=air column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5  
layer d=0.0025 n=10 r=1.00 xp1=1 xp2=1 n_doping1=2.e+23 n_doping2=2.e+23 && 
  n_doping3=2.e+23 
$ 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=1 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=2 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=3 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=air column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.005 n=10 r=1 xp1=1  xp2=1 n_doping1=2.e+23 n_doping2=2.e+23 && 
  n_doping3=2.e+23 
$ 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=1 var1=0.1 var2=300. && 
   active_macro=InGaN/InGaN avar1=0.1 avar2=0.02 avar3=300. 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=2 var1=0.1 var2=300. && 
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   active_macro=InGaN/InGaN avar1=0.1 avar2=0.02 avar3=300.  
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=3 var1=0.1 var2=300. && 
   active_macro=InGaN/InGaN avar1=0.1 avar2=0.02 avar3=300. 
layer_mater macro_name=air column_num=4  
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.0025 n=10 r=1.00 xp1=1 xp2=1 n_doping1=2.e+23 n_doping2=2.e+23 && 
  n_doping3=2.e+23 
$ 
$ 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=1 var1=0.02 var2=300 
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=2 var1=0.02 var2=300.  
layer_mater macro_name=ingan.temp column_num=3 var1=0.02 var2=300.   
layer_mater macro_name=air column_num=4  
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.005 n=10 r=1 xp1=1  xp2=1 n_doping1=2.e+23 n_doping2=2.e+23 && 
  n_doping3=2.e+23 
$ 
layer_mater macro_name=algan.temp column_num=1 var1=0.2 var2=300. 
layer_mater macro_name=algan.temp column_num=2 var1=0.2 var2=300. 
layer_mater macro_name=algan.temp column_num=3 var1=0.2 var2=300. 
layer_mater macro_name=air column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.02 n=5 r=1.  p_doping1=1.e+23 p_doping2=1e+23  p_doping3=1.e+23 
$ 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=1 var1=300. 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=2 var1=300. 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=3 var1=300.  
layer_mater macro_name=air column_num=4  
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.1 n=5 r=1 p_doping1=1.e+23 p_doping2=1.e+23  p_doping3=1.e+23 
$ 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=2 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=3 
layer_mater macro_name=air column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.5 n=5 r=1.00 p_doping1=1.e+23 p_doping2=1.e+23 && 
   p_doping3=1.e+23  
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layer_mater macro_name=void column_num=1 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.07 var2=300 column_num=2  
layer_mater macro_name=void column_num=3 
layer_mater macro_name=void column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.2 n=5 r=1.00 p_doping2=1.e+23  
$ 
layer_mater macro_name=void column_num=1 
layer_mater macro_name=gan.temp column_num=2 var1=300.  
layer_mater macro_name=void column_num=3 
layer_mater macro_name=void column_num=4 
layer_mater macro_name=void column_num=5 
layer d=0.1 n=5 r=1. p_doping2=0.5e+24 
$ 
end_layer 
 

*.sol 
begin 
self_consistent  wave_range=0.001 
$ 
interface model=charge fix_charge= -3e15 y=4.1 
interface model=charge fix_charge= -1.2e16 y=4.105  
interface model=charge fix_charge=+1.2e16  y=4.1075  
interface model=charge fix_charge= -1.2e16  y=4.1125  
interface model=charge fix_charge= +1.2e16 y=4.115 
interface model=charge fix_charge= +1.26e+16  y=4.12  
interface model=charge fix_charge= -9.5e15  y=4.14   
temperature temp=300 
active_temper ref_temper=300 delta_active_loss=4500 
contact num= 1 type=ohmic thermal_type=1 lattice_temp=300 
contact num= 2 type=ohmic thermal_type=1 lattice_temp=300 
set_active_reg  active_loss=4500 thickness=0.0025   
$ 
load_mesh mesh_inf=a0526a.msh           
include file=a0526a.mater         
include file=a0526a.doping        
output sol_outf=a0526a.out           
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newton_par damping_step=5 max_iter=100  print_flag=3 
optical_field profile=effective_index 
sor_par  max_iter=3000 print_sor=noprint 
equilibrium 
wave_boundary point_ll=[ 0 3 ] && 
 point_ur=[ 6  5.04 ] 
init_wave  length=500 backg_loss=4500 && 
  boundary_type=[1 1 1 1]  init_wavel= 0.41  front_back=[0.18  0.5] && 
  wavel_range=[  0.38  0.43 ] 
direct_eigen  
multimode mode_num=3 
newton_par  damping_step=5  && 
  max_iter=150  opt_iter =75 stop_iter=20  print_flag=3 
scan var=voltage_2 value_to= -0.35E+01 print_step=  0.35E+01 && 
  init_step=  0.4E+00 min_step=1.e-3 max_step=0.8 
scan var=current_2 value_to=350 print_step=35 && 
  init_step=0.5  min_step=1.e-4 max_step=10 
end 
 

*.plt 
begin_pstprc 
plot_data plot_device=postscript 
get_data  main_input=A0526a.sol           && 
  sol_inf=A0526a.out   xy_data=[12 12] scan_data=[1 12] 
plot_1d variable=band  from=[ 3   0.]     to=[ 3   5.341] && 
  data_file=band.txt 
plot_1d variable=band  from=[ 3   4]     to=[ 3  4.41] && 
  data_file=band-ex.txt  
plot_1d variable=real_index  from=[ 3  0]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=real_index.txt 
plot_1d variable=wave_intensity  from=[ 3   0]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=wave_intensity.txt   
plot_1d variable=elec_conc  from=[ 3   0]  to=[ 3  5.341] && 
    data_file=elec_conc.txt 
plot_1d variable=hole_conc from=[ 3   0]   to=[ 3   5.341] && 
   data_file=hole_conc.txt 
plot_1d variable=elec_curr_y   from=[ 3  0]   to=[ 3   5.341]  && 
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   data_file=elec_curr_y.txt 
plot_1d variable=joule_heat  from=[ 3   0]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=joule_heat.txt 
plot_1d variable=recomb_heat  from=[ 3   0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=recom_heat.txt 
plot_1d variable=recomb_rad  from=[ 3   0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=recom_rad.txt 
plot_1d variable=recomb_st  from=[ 3  0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=recom_st.txt 
plot_1d variable=local_gain  from=[ 3   0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=local_gain.txt 
plot_1d variable=optic_heat  from=[ 3   0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=optic_heat.txt 
plot_1d variable=thomson_heat  from=[ 3  0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=thomson_heat.txt 
plot_1d variable=peltier_heat  from=[ 3   0.]     to=[ 3   5.341] && 
   data_file=peltier_heat.txt 
$ 
plot_2d variable=wave_intensity  && 
  point_ll=[ 0  0 ] && 
  point_ur=[  10   5.341 ] data_file=wave_2d.txt 
plot_scan scan_var=current_2 scale_curr=2 && 
  variable=laser_power facet=front data_file=L_I.txt   
plot_scan scan_var=voltage_2 && 
  variable=total_curr_2 data_file=I_V.txt  
get_data  main_input=A0526a.sol           && 
  sol_inf=A0526a.out      && 
  xy_data=[ 1  12] convert_data=yes 
end_pstprc 
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Appendix C. code for 365nm LED structure using AlInGaN 

alloys 

*.layer 
$ ----  
begin_layer 
$ 
independent_mqw 
column column_num=1 w=200  mesh_num=10  r=0.85 
column column_num=2 w=100  mesh_num=8  r=1.15 
top_contact column_num=1 from=0.0 to=50 contact_num=2 
top_contact column_num=2 from=0 to=100 contact_num=1 
 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0 var2=300 column_num=2 
layer d=2  n=4   r=1 
$ 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0 var2=300 column_num=2 
layer d=0.5  n=4   r=0.8 n_doping1=5e24   n_doping2=5e24    
$ 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=void  column_num=2 
layer d=0.5  n=4   r=0.9 n_doping1=5e24    
$  cladding layer 
$ 
layer_mater macro_name=algan.temp grade_var=1 && 
grade_from=0.1 grade_to=0.14 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=void column_num=2 
layer d=0.05 n=5  r=1 n_doping1=5e24 
 
$ ----first barrier  
layer_mater macro_name=gaalinn.temp var1=0.05 var2=0.01 var3=300 && 
column_num=1 
layer_mater macro_name=void column_num=2 
layer d=0.003 n=8  r=1 xp1=1 xp2=1 n_doping1=8e22 
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$ 
include file=ganled.qw 
include file=ganled.qw 
include file=ganled.qw 
$ ---- 
$blocking layer 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0.19 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=void column_num=2   
layer d=0.025 n=4  r=1.0 p_doping1=8e23  
$p- 
layer_mater macro_name=algan.temp   var1=0.09 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=void column_num=2 
layer d=0.125 n=4  r=1.0 p_doping1=2e23   
$p+ 
layer_mater macro_name=algan.temp var1=0 var2=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=void column_num=2 
layer d=0.01 n=4  r=1.0 p_doping1=5e23    
$ 
end_layer 
 

ganled.qw 
layer_mater macro_name=gaalinn.temp var1=0.06 var2=0.075 var3=300 && 
column_num=1 active_macro=GaAlInN/GaAlInN && 
avar1=0.06 avar2=0.075 avar3=0.05 avar4=0.01 avar5=300 
layer_mater macro_name=void column_num=2 active_macro=void 
layer d=0.0025 n=8  r=1 xp1=1 xp2=1 
$ 
layer_mater macro_name=gaalinn.temp var1=0.05 var2=0.01 var3=300 column_num=1 
layer_mater macro_name=void column_num=2 
layer d=0.003 n=8  r=1 xp1=1 xp2=1 
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*.sol 
$file:ganled.sol 
$ ******* 
begin 
self_consistent  wave_range=0.003 
$10% polarization charge 
interface model=charge fix_charge=-5.4e+15   y=3.05 
interface model=charge fix_charge= -1.086e+16  y=3.053 
interface model=charge fix_charge= +1.086e+16  y=3.0555 
interface model=charge fix_charge= -1.086e+16  y=3.0585 
interface model=charge fix_charge= +1.086e+16  y=3.061 
interface model=charge fix_charge= -1.086e+16  y=3.064 
interface model=charge fix_charge= +1.086e+16  y=3.0665 
interface model=charge fix_charge= +9.53e+15 y=3.0695 
interface model=charge fix_charge=-5.8e+15   y=3.0945 
temperature temp=300 
$new added   
active_temper ref_temper=300 delta_active_loss=1000 
heat_flow damping_step=1 
contact num=2 type=ohmic thermal_type=3 && 
thermal_cond=10. extern_temp=300 
contact num=1 type=ohmic thermal_type=1  lattice_temp=300 
set_active_reg active_loss=1000 thickness=0.0025 dip_factor=1  
load_mesh mesh_inf=ganled.msh 
output sol_outf=ganled.out 
$ ******* 
include file=ganled.doping 
include file=ganled.mater 
led_control wavelength=0.37 efficiency_model=uniform && 
refl_y1=0.18 refl_y2=0.18 delta_wavel=0.02 && 
  led_xrange=(0 200) group_index=2.34 
$ 
$ 
sor_par  max_iter=0 print_sor=noprint 
wave_boundary point_ll=(0, 0) point_ur=(200, 3.2295)  
init_wave length=300 backg_loss=1000 && 
  boundary_type=(1 1 1 1 )  init_wavel=0.37 mirror_ref=0.18 && 
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  wavel_range=(0.36, 0.39)  
optical_field profile=gaussian && 
  x_prof=(0 200  0.1 0.1) y_prof=(3 3.2295 0.1 0.1)  
$multimode mode_num=1 
$ 
$ start solvinge 
$ 
newton_par damping_step=5. max_iter=150 print_flag=3 
equilibrium 
newton_par damping_step=1. print_flag=3 var_tol=1.e-4 
scan var=voltage_1 value_to=-2.5 print_step=1.5 && 
  init_step=0.1 min_step=1e-3 max_step=1 
scan var=current_1 value_to=150.  print_step=5 && 
  init_step=0.1 min_step=1e-3 max_step=2 
end 

*.plt 
$file:ganled.plt 
$ ************** 
begin_pstprc 
plot_data plot_device=postscript 
$plot_data plot_device=data_file 
get_data  main_input=ganled.sol sol_inf=ganled.out && 
  scan_data=(1 13] 
 
plot_scan scan_var=voltage_1 variable=total_curr_1 scale_horizontal=-1 && 
data_file=total_curr_1.txt 
plot_scan scan_var=total_curr_1 variable=led_power && 
  data_file=led_power.txt 
plot_scan scan_var=total_curr_1 variable=led_effi && 
data_file=led_effi.txt 
get_data  main_input=ganled.sol sol_inf=ganled.out && 
  xy_data=(13 13] 
plot_1d variable=band from=(100. 1.04) to=(100. 1.08) && 
data_file=band.txt 
plot_1d variable=band from=(100. 1) to=(100. 1.2) && 
data_file=band2.txt 
$----------------------- 
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plot_1d variable=real_index  from=[ 100  0]     to=[ 100  2.4] && 
   data_file=real_index.txt 
plot_1d variable=wave_intensity  from=[ 100  0]     to=[ 100  2.4] && 
   data_file=wave_intensity2.txt  
plot_1d variable=elec_curr_y   from=[ 100  0]   to=[ 100   2.4]  && 
   data_file=elec_curr_y.txt 
 
led_spectrum data_file=spectrum.txt 
gain_spectrum variable=gain data_file=gain.txt 
 
end_pstprc 


