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Obliczenia parametréw transportowych kwantowego lasera
kaskadowego z wykorzystaniem sond Biittikera

Streszczenie. W pracy zaprezentowano nowy, efektywny sposob obliczerr parametréw transportowych, kwantowych laseréw kaskadowych, z
wykorzystaniem sond Biittikera. Obliczenia przeprowadzono dla modelu nieskoriczonego supersieci pofprzewodnikowej, wykorzystujacego
wiasciwosci funkcji Wanniera. Zastosowanie formalizmu nieréwnowagowych funkcji Greena oraz dwoéch baz stanéw kwantowych: bazy Wanniera i
bazy Wanniera — Starka pozwolito na doktadng ocene poprawnosci i efektywnosci uzyskiwanych rezultatébw w odniesieniu do publikowanych

wczesniej prac prezentujgcych inne metody symulacji laseréw kaskadowych.

Abstract. In the paper an efficient method of quantum cascade laser (QCL) simulation is presented. The calculations of selected QCL parameters
are realized by using Bilittiker probes. The numerical study were made for the infinite model of semiconductor superlattices using properties of
Wannier functions. Formalism of non-equilibrium Green's functions (NEGF) is used in order to determine the transport parameters in the researched
device. The density of states and occupation functions as well as the current-voltage characteristic are presented, as the results of simulations for
the typical structure of terahertz laser. Calculations of the QCL transport parameters using Buttiker probes

Stowa kluczowe: Kwantowy laser kaskadowy, formalizm NEGF, sondy Bittikera, funkcje Wanniera.
Keywords: Quantum cascade laser, NEGF formalism, Butttiker probes, Wannier functions.

Wstep

Kwantowe lasery kaskadowe to jedne z najnowszych, a
jednoczeénie jedne z najbardziej dynamicznie rozwijajgcych
sie kwantowych przyrzgdéw pétprzewodnikowych. Swojg
duzg popularnos¢ wsréd naukowcow i inzynieréw
zawdzieczajg mozliwosci emitowania spojnej wigzki swiatta
w szerokim spektrum czestotliwosci w potaczeniu z jej
stosunkowo duzg mocg. Dlatego cho¢ od czasu jak po raz
pierwszy zaprezentowano dziatajgcy laser tego typu, mineto
dwadziescia lat [1], to przegladajgc czasopisma naukowo-
techniczne mozemy znalez¢ wiele prac na ich temat.
Przewazajg ws$réd nich pozycje poswiecone problemom
zwiekszania zakresu czestotliwosci i mocy promieniowania
emitowanej wigzki sSwiatta [2-6], chociaz mozna tez trafi¢ na
artykuty pokazujgce mozliwosci ich zastosowania [7-8].

Bardzo istotng role w procesach poznawczych opisy-
wanych tu przyrzgdéw odgrywajg symulacje i modelowanie
[9]. Prace naukowe z tego zakresu mozna podzieli¢ na dwie
zasadnicze grupy: pierwsza z nich bazuje na metodzie
Monte Carlo [10]; druga natomiast, o potencjalnie wiekszych
mozliwosciach, wykorzystuje formalizm nieréwnowagowych
funkcji Greena w reprezentacji energetycznej [11-12] oraz
potozeniowej [13-15].

Niniejsza praca przedstawia wybrane wyniki badan
numerycznych, idgcych w kierunku stworzenia efektywnego
symulatora kwantowych laseréw kaskadowych [16-19] i
koncentruje sie na zastosowaniu sond Buttikera w procesie
obliczania parametréw transportowych tych przyrzaddw.
Symulacje parametréw transportowych dla opisywanego tu
podejscia, wymagajg wdrozenia formalizmu nieréwno-
wagowych  funkcji Greena oraz procedury samo-
uzgodnionego rozwigzania réwnan Daysona i Keldysha, co
w pewnych warunkach moze by¢ bardzo ziozone i
czasochtonne. Zastosowanie sond Bittikera jest pewna
alternatywa, ktéra upraszcza ten proces i znacznie
przyspiesza obliczenia. W celu potwierdzenia efektywnosci
ww. podejscia, przeprowadzono obliczenia funkcji gestosci
stanow, funkcji obsadzen tych stanéw przez elektrony, a
takze symulacje charakterystyki prgdowo-napieciowej dla
badanej struktury lasera. Bardzo szybkie dziatanie
stworzonej w ramach pracy aplikacji byto mozliwe dzieki
implementacji sond Bittikera w ramach nieskonczonego
modelu supersieci potprzewodnikowej, ktory wykorzystuje
wiasciwosci funkcji Wanniera. Polega to na transformac;ji
Hamiltonianu  badanego przyrzadu z reprezentacji
potozeniowej do reprezentacji energetycznej, w efekcie
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czego otrzymujemy duzo mniejsze rozmiary przetwa-
rzanych w ramach symulacji macierzy.

Model numeryczny

Jak wczesniej wspomniano, proponowana metoda
obliczeniowa, zostata oparta na modelu nieskohczonym
supersieci potprzewodnikowej, ktora traktuje strukture la-
sera jako nieskonczony cigg periodycznego potencjatu,
uksztattowanego przez odpowiedni ukfad bardzo cienkich
warstw heterostruktury. Specyfika dziatania opisywanego tu
przyrzadu polega na tym, ze wszystkie najwazniejsze z
punktu widzenia jego dziatania procesy fizyczne majg
miejsce w obrebie pasma przewodnictwa. Dlatego oblicze-
nia i symulacje koncentrujg sie wokét tego zakresu energii.
Na rysunku 1A pokazano przebieg dna pasma przewod-
nictwa dla symulowanej w pracy struktury lasera kaska-
dowego [21], wraz z elementami jego nieskonczonego
modelu numerycznego. Zaktada on nieskonczone rozmiary
supersieci w kierunku transportu nosnikéw. Jest to uprosz-
czenie, ktére pozwala obliczy¢ okresowe funkcje Blocha w
badanym obszarze, a w konsekwencji, umozliwia wyzna-
czenie maksymalnie zlokalizowanych stanéw Wanniera,
ktére sg niezbedne do okreslenia Hamiltonianu przyrzadu.
Rozmiar macierzy Hamiltonianu w opisywanej metodzie,
jest zdeterminowany przez ilos¢ uwzglednionych w nim
stanow kwantowych, co w praktyce oznacza rozpatrywanie
wszystkich stanéw podstawowych oraz w zaleznosci od
planowanej dokfadnosci obliczen, ustalonej liczby stanéw
wzbudzonych. Obszar ich wystepowania ograniczany jest
do trzech sasiadujgcych ze sobg okreséw supersieci, co
daje w naszym przypadku w sumie pietnascie stanéw - po
pie¢ na kazdy okres struktury. Modut prezentowanej
supersieci sktada sie¢ z o$miu naprzemiennych warstw
GaAs/Alp 15Gag ssAs o] grubosciach odpowiednio:
7.8/2.4/6.4/3.8/14.8/2.4/9.4/5.4 nm; co pozwala na wytwo-
rzenie czterech studni kwantowych w miejscach wyste-
powania GaAs oraz czterech barier potencjatu o wysokosci
150 meV w miejscach wystepowania Alp.15Gap gsAS.

W czesci opisywanego tu rysunku 1 oznaczonej jako B)
zZilustrowano podstawowe Zjawiska kwantowe,
obserwowane w trakcie dziatania kwantowego lasera
kaskadowego. W ramach kazdego modutu supersieci
mozna wyrézni¢ dwa obszary: pierwszy z nich to obszar
aktywny, w ktéorym nastepuje emisja fotonow, drugi
natomiast to obszar wstrzykiwania (ang. injector), gdzie
obserwujemy tunelowe przejscia nosnikéw przez bariery
potencjatu do nastepnego okresu supersieci oraz przejscia
pomiedzy stanami potgczone z emisjg fononow.
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A) Przebieg dna pasma przewodnictwa dla badanej struktury kwantowego lasera kaskadowego, z uwzglednieniem elementéw

jego nieskonczonego modelu numerycznego. B) llustracja podstawowych zjawisk kwantowych zachodzacych strukturze lasera, strzatki

wskazujg kierunek przejs¢ pomiedzy stanami kwantowymi.

Aby opisaé w przyblizeniu mechanizm transportu
nosnikdw w spolaryzowanej strukturze prezentowanego tu
lasera, rozwazamy pie¢ najnizej potozonych w dziedzinie
energii stanow kwantowych, dla kazdego okresu struktury.
Elektron, ktory jest wstrzykiwany z podstawowego poziomu
1" poprzedniego okresu, lokuje sie na poziomie 5
(najwyzszym) kolejnego okresu, skad nastepuje emisja
fotonu potaczona z przejsciem na poziomy nizsze (3, 4). Po
tym fakcie, rozwazany nosnik emituje fonon, przechodzac
na poziom podstawowy 1, skad pole elektryczne wymusza
na nim tunelowe przejscie do nastepnego okresu, na
najwyzszy poziom 5”. Przedstawiony powyzej schemat
przypomina kaskade, stad nazwa opisywanych tu
przyrzgdow, zas$ fakt wielokrotnej emisji fotonow przez
jeden elektron wigze sie z ich stosunkowo duzg moca.

Zastosowana teoria oraz metody obliczeniowe

Symulacje dziatania kwantowego lasera kaskadowego z
uzyciem opisywanej tu metody, to proces ztozony zaréwno
od strony teoretycznej, jak i praktycznej. Swiadczy o tym
fakt, iz wymaga on rozwigzania niejednego problemu z
zakresu fizyki kwantowej, a realizowane w jego trakcie
obliczenia, to ukfad wielu roznych wspotdziatajacych ze
sobg metod numerycznych. Majac to na uwadze, w
niniejszej pracy skoncentrowano sie na opisie tylko tego
fragmentu teorii, ktéry bezposrednio odnosi sie do jej
tematu oraz prezentowanych rezultatéw. Pozostatg czesé
metody zaprezentowano skrotowo, korzystajgc z faktu
naszych wczesniejszych publikacji, w ktérych mozna
znalez¢ pominigte szczegdty. Pierwszym z etapow,
niezbednym podczas wszystkich obliczen, majgcych na
celu wyznaczenie parametréw lasera, to opisany w pracy
[16], proces wyznaczenia stanéw kwantowych wewnatrz
badanego przyrzadu]. Rozpoczyna go rozwigzywanie
rébwnania Schrdodingera ze zmienng masg efektywng
m,(2) [17]:

(1) __m 4 _ :
{ 2m€(z)dzz+V(Z)}[j(Z) E¥Y(z)

gdzie V(z) oznacza periodyczny potencjat, wytworzony
przez warstwy supersieci potprzewodnikowej, wchodzgce w

sktad struktury badanego lasera. Woynikiem tego
rozwigzania sg funkcje Blocha w postaci:

_ ik (E)z—z;) —ik;(E)z-z;)
(2) v, (z)=4e +B e ;

gdzie z; jest wspotrzedng przestrzenng w kierunku
transportu no$nikéw tadunku dla j-tej warstwy supersieci,
ki(E) - to wektor falowy liczony zgodnie z zaleznoscia:
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lzmjiE_V/_ i/h2 , W ktérej m; i V; to odpowiednio masa

efektywna elektronu oraz potencjat w j-tym obszarze
heterostruktury. Dla modelu nieskofnczonego supersieci,
funkcje w postaci (2) zwane stanami Blocha majg charakter
okresowy i sg zgrupowane w obrebie dozwolonych
minipasm energetycznych. Dlatego w literaturze [11-12]
czesto oznacza sie je jako funkcje z dwoma indeksami

@, (2) gdzie indeks v oznacza numer minipasma,

natomiast g to wektor Blocha zmieniajgcy sie w zakresie
_ , W ktorym d jest okreslone przez dtugosé
(-7 ) ym d ] presz. dhug

okresu supersieci.

Jednym z gtéwnych elementéw prezentowanego
modelu obliczeniowego lasera jest transformacja stanow
kwantowych z reprezentacji energetyczno-potozeniowej
(stany Blocha - (p;(z)) do reprezentacji czysto

energetycznej (stany Wanniera- /" (z)), ktéra nastepuje
zgodnie z zaleznoscig [11]:

©) W (z—nd)= |2 [0} (2)-e™dg
2z &

Otrzymane w wyniku powyzszej transformacji stany
Wanniera muszg by¢ jednak maksymalnie zlokalizowane,
co uzyskujemy poprzez zastosowanie  procedury
numerycznej, polegajgcej na ciggtej zmianie fazy
poczgtkowe]j zespolonych funkcji Blocha, az do momentu
uzyskania maksymalnie zlokalizowanej funkcji Wanniera dla
danego minipasma. Zostato to przez nas szczegétowo
opisane w pracach [18-19].

Baza maksymalnie zlokalizowanych stanow
kwantowych Wanniera jest niezbedna do okreslenia
Hamiltonianu spolaryzowanej struktury lasera, ktérego
macierzowg posta¢ mozna zapisac jako [12]:

—efRM™a"at, —neéds, ata, —
4 _ 0 nk “nk uv 2 nk “nk
@H, =>> { ,

uv vt v ~vi ~v
k| +edR] [an+l,kan,k+an-l,kan,k]

gdzie e to tadunek elektronu, & oznacza warto$é natezenia
pola elektrycznego, n okresla numer rozpatrywanego
okresu supersieci o dlugosci d, k jest wektorem falowym,

natomiast parametry 5:1 i a’, to operatory stanow

odpowiednio: kreacji i anihilacji. Wystepujgca w wyrazeniu
(4) zmienna R/ obliczana jest na podstawie zaleznosci:
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(5) R = [dz W (z=1d)zW" (2) »

zwanej catkg naktadania stanow. Relacja ta uwzglednia
oddziatywanie zaréwno pomiedzy dozwolonymi
minipasmami (indeksy ,v) jak i okresami (indeks /)
supersieci. Opisywana tu metoda pozwala na traktowanie
macierzy Hamiltonianu jako sume macierzy
reprezentujgcych okreslone stany lub efekty kwantowe
zachodzgce w badanym przyrzgdzie. Mozemy wiec
zapisa¢: H=H,+H, [11], gdzie macierz H,

reprezentuje sume standéw dla niespolaryzowanej (HSL)

oraz spolaryzowanej (Hg) supersieci, natomiast macierz

H, zawiera wszystkie efekty zwigzane z rozpraszaniem

elektronéw. Szczegdly dotyczace sposobu okreslania
Hamiltonianu oraz zwigzanych z tym rezultatow
numerycznych przedstawiliSmy w artykule [19].

Przeprowadzone obliczenia pokazaty, ze opisywana tu
metoda umozliwia wybor optyki otrzymywanych wynikow
poprzez zastosowanie réznych baz stanéw kwantowych. W
pewnych sytuacjach wygodniej jest stosowa¢ baze stanow
Wanniera i to wiasnie w tej bazie prezentowane sg wyniki
naszych poprzednich publikacjach [19-20]. W niniejszej
pracy pokazano za$ przypadek, gdy lepsze efekty
uzyskujemy poprzez zamiane bazy standéw kwantowych
Wanniera na baze stanéw Wanniera-Starka. Jest kilka
sposobow aby tego dokonaé. W opisywanym tu przypadku
cel ten osiggnieto poprzez diagonalizacje Hamiltonianu,
wyznaczonego w bazie Wanniera. Dla tak przygotowanej
bazy stanéw zrealizowano obliczenia parametrow
transportowych badanej struktury, stosujac formalizm
nierownowagowych funkcji Greena. Implementacja ww.
teorii w ramach opracowanego przez nas modelu
numerycznego zostata zaprezentowana w pracy [19], w tym
miejscu jedynie nadmienig, ze bazuje ona na samo-
uzgodnionym rozwigzywaniu rownan kinetycznych Dysona i
Keldysha [23]. Pierwsze z tych réwnan mozemy zapisa¢ w
postaci macierzowej jako [22]:

(6) (EI-H-X")G* =1,

gdzie: £ oznacza energie, H to macierz Hamiltonianu
badanej struktury, I jest macierzg jednostkowa, =* to
macierz energii wtasnych, natomiast G® oznacza macierz
opéznionych funkcji Greena, definiowanych zgodnie z
zaleznoscig [23]:

(7) GME)= 31_)13’1 G(Z=E+in),

gdzie n=h/r jest interpretowane jako rozproszenie

nieelastyczne z czasem rozpraszania okres$lonym przez
parametr t . Rownanie Keldysha ma natomiast postac [24]:

(8) G =Gfz Gt ,

gdzie G~ oznacza macierz nieréwnowagowych funkcji
Greena, zwanych tez funkcjami gestosci lub korelaciji, ktére
dajg nam informacje o obsadzeniu stanéw okreslonych
przez  funkcje G w  warunkach nieréwnowagi
termodynamicznej. Elementy macierzy energii wtasnych PR
i £~ sg wyznaczane w procedurze samouzgodnienia wraz z
elementami macierzy G~ i G odpowiednio dla
poszczegdlnych mechanizméw rozpraszania i zgodnie z
relacjami, kitére sg czesto bardzo skomplikowane. Dla
przyktadu, elementy diagonalne macierzy =fw przypadku
uwzgledniania rozpraszania elektronéw na fononach op-
tycz-ych (ang. LO-phonon), sg obliczane wedtug wzoru [12]:

Yo=Y,
Lk

G, (E~E,)+[,(E,)G",,

vk { 13 (E,)+1]

(E+E )+

ph
1< <
+§[Gﬁﬁ,k, (E-E,)-G;,, (E+Eph)]},

gdzie indeksy a i f okreslajg stany kwantowe Wanniera,
zarbwno w odniesieniu do ich potozenia (w réznych
okresach supersieci), jak tez ich energii (odpowiadajg
réznym minipasmom). Widoczna w opisywanym wzorze
funkcja  f,(E) =1/[exp(E - E, /k,T)-1], gdzie Er
oznacza poziom Fermiego, a T jest temperaturg otoczenia,
natomiast wystepujacy w tym samym wyrazeniu parametr
V7% (k,k') jest okreslony zaleznoscia:

Map(q:jz :

o) VoK) = 2wquz

{ 1 _ 9,8 }
VB -4kk' ~B-4kk']’
w  ktorej C:Eler[n(a)[U)+%i}é]/4ﬂ'gp, gdzie E, to

energia fononu (36.7 meV), e jest oznaczeniem tadunku,

g, odnosi sie do wspétczynnika  przenikalno$ci

elektrycznej, natomiast n(%) jest reprezentowane przez
funkcie f,(E). Parametr B=(q’ +k” + k" +q,), 9dzie gy

to tzw. dlugos¢ Debye a ¢. to sktadowa wektora Blocha w
kierunku prostopadtym do heteroztacza. Z kolei
wystepujgcy opisywanym tu wyrazeniu (10) sktadnik
Ma,@(qz) okresla relacja:

L,
A M,(q.)= [dz W] ()W, (2) -
0

Elementy diagonalne macierzy energii wiasnych £~ mozna
natomiast zapisac¢ jako:

> E)=Y
Bk

G (E-E)+[f(E) 4G, (E+E,)|.

To wszystko decyduje o numerycznej ziozonoSci
zagadnienia i sprawia, ze w badaniach numerycznych
rzeczywistych struktur nanoelektronicznych, w ktérych
oprécz opisanego powyzej zjawiska, wystepujg jeszcze
inne efekty kwantowe (rozpraszanie na fononach
akustycznych, rozpraszanie na jonach domieszek),
formalizm nierébwnowagowych funkcji Greena stosowany
jest zazwyczaj z pewnymi uproszczeniami. Przyktadowo w
pracy [12], procedury wyznaczania funkgc;ji G'iG® dziatajg
niezaleznie, przy jednoczesnym uproszczeniu obliczen
energii wlasnych. Catkowania w réwnaniu (10) zastepuje
sie wtedy ,typowymi” wartosciami wektora k, co znacznie
przyspiesza obliczenia.

Proponowane w ramach niniejszej pracy podejscie,
polega na innym niz wyzej opisane sposobie ustalenia
funkcji G® i G~ oraz macierzy energii wtasnych.
Wprowadzana jest wielkos¢ I, =i (Zb—Z;) [25], ktora

opisuje wymiane elektrondw pomiedzy kazdym stanem
kwantowym modu b i kazdym rezerwuarem elektronow
aktywnego urzadzenia, uwzgledniajac przy tym rozwazane

VIO %, (E,y) -

(12)
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efekty rozpraszania. Definicja macierzy funkcji spektralnych
dla takiego podejscia przyjmuje wowczas postaé [25]:

(13)  A) =G/T,G}",

gdzie N indeksuje wszystkie rezerwuary elektronéw. Nalezy
tu wspomnie¢, ze elementy diagonalne opisywanej tu
macierzy A dajg informacje o lokalnej gestos¢ stanow, ktérg
definiujemy jako:

14 1 vy 1 RPN

(14) D,,—E(Ab)—E‘Gb‘ r.

Wspotczynnik transmisji pomiedzy dwoma rezerwuarami
elektronéw m i n jest okre$lony zalezno$cig [25]:

(15) ;.

T," = Trace [[/G TG |=T)|GE

Znajgc lokalng gestos¢ stanow, uwzgledniajgcg efekty
rozpraszania reprezentowane przez wielko$é 1", mozemy
okresli¢ lokalng koncentracje elektronow:

ka

(18) -
n\ 2x

Z(AV)XFI z(ﬂN _Ez) ’

gdzie F jest funkcjg rozktadu obsadzen, okreslong przez
poziomy Fermiego sond Bittikera uy i normalizowang przez
czynnik k,T . Podobnie prad ptyngcy przez dang sonde do
stanu kwantowego b mozna wyrazi¢ jako [25]:

me k T -
(17) Iy :hizz § ZT [FI/Z
b

_F—l/z(lun _Ez

gdzie poziomy Fermiego dla sond Buttikera u,, oraz u, sg
wyznaczane z warunku ciggtosci pradu:

-E.)-

(18) ISB = IISB(Ez)dEz =O’

Prowadzi to do iteracyjnego rozwigzywania zaleznosci [25]:
X{aFl/Z(ﬂm _Ez)zThnm}dEZ .

ka

(19)

m

ou,, -
mn 6138 e I m:'kaT
o) oI
X{T:m a}v_‘—l’Z(/ln _Ez )}dEl ,
ou,
i korekcji w kazdej iteracji wartosci potencjatow

chemicznych kazdej z sond Bittikera zgodnie z relacjg:

@1)  Ap®=-3I,

az do zaniku zmian ,uSB Majac uzgodnione wartosci
potencjatéw chemicznych sond Buttikera, mozna okresli¢
energie wiasne PN D jako macierze diagonalne z
elementami odpowiednio w postaci i oraz infz(E), gdzie
fo(E)=1/[exp(E — p1, / k,T)—1]. Korzystajac nastepnie z
réwnania Dysona (6) i Keldysha (8), mozna wyliczy¢
wartosci  funkcji G® i G, niezbedne w dalszych
obliczeniach  parametrow transportowych. Procedura
dochodzenia do tych wartosci jest wiec ostatecznie o wiele
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szybsza, niz w przypadku stosowania aproksymacji Borna,
wymagajgcej uzgadniania réwnan (6-12). Fakt ten jest
szczegolnie istotny w przypadku symulacji charakterystyki
prgdowo-napieciowej przyrzadu, gdzie kazdy jej punkt
wymaga samouzgodnienia funkcji Greena.

Zgodnie z zatozeniami wykorzystywanej tu metody,
gestos¢ pragdu w spolaryzowanej strukturze lasera mozemy
zapisa¢ podobnie jak miato to miejsce w przypadku
Hamiltonianu jako: J=J,+Jr [11], gdzie J, jest prgdem
balistycznym nie uwzgledniajgcym efektdw rozpraszania
elektronéw, natomiast J; jest sktadowa, ktora je
uwzglednia. Jak pokazujg autorzy publikacji [26] dla
rozpatrywanej tu struktury Jr zanika i wéwczas catkowita
gestos¢ pradu moze byé przyblizona wartoscig J
definiowang jako [12]:

1= S (5o l2], Gy

a,pk

(22)

gdzie macierz lHO,QJ moze by¢ tworzona w bazie stanéw

Wanniera lub Wanniera-Starka, natomiast zmienna ¢
oznacza objeto$¢ spolaryzowanej struktury. Korzystajgc z
tej zaleznosci dokonano obliczen, ktérych wyniki opisano w
kolejnym rozdziale.

Wyniki symulacji

Prezentacje wynikdw symulacji rozpoczyna rysunek 2.
ilustrujgcy transformacje stanéw kwantowych z bazy
Wanniera do bazy Wanniera-Starka. Baza Wanniera sktada
sie z maksymalnie zlokalizowanych funkcji Wanniera i jest
tworzona dla niespolaryzowanej struktury badanego lasera.
Poszczegdlne stany kwantowe tej bazy wykreslono przy
pomocy linii przerywanych na poziomach energetycznych,
odpowiadajgcych energiom $rodka dozwolonych minipasm.
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Rys. 2. llustracja transformacji stanéw kwantowych z bazy

Wanniera do bazy Wanniera-Starka dla napigcia polaryzacji
struktury o wartosci 50 mV/okres.

Taki sposob prezentacji uktadu, pomaga zilustrowac
zjawiska kwantowe, wystepujgce w strukturze. Nalezy
jednak pamietaé, ze stany Wanniera nie sg stanami
wiasnymi uktadu, a wiec nie reprezentujg pojedynczego
poziomu energetycznego, a catle minipasmo. Druga
prezentowana tu baza stanéw, to stany Wanniera-Starka,
ktére otrzymano po diagonalizacji Hamiltonianu w bazie
Wanniera, okreslonego dla struktury spolaryzowanej
napieciem 50 mV na okres.

Widoczne na opisywanym tu rysunku 2 réznice w
rozktadzie przestrzennym i poziomach energetycznych dla
odpowiednich stanéw obu baz, mozna wyjasni¢ jako efekt
dziatania pola elektrycznego. Poszczegdélne stany
przemieszczajg sige czesciowo lub w catosci do sasiednich
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studni kwantowych, zmieniajgc przy tym swoje potozenie w
dziedzinie energii. Dzigki temu, regulujgc napieciem
polaryzacji, mamy wptyw na wzajemne dopasowywanie sie
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poziomoéw kwantowych z sgsiednich okreséw supersieci, co
umozliwia z kolei, opisany wczesniej kaskadowy transport

elektronéw, potgczony z emisjg fotonéw i fononow
Cc
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Rys. 3. Wykresy funkcji gestosci stanéw oraz funkcji obsadzen tych stanéw przez elektrony, obliczone dla napiecia polaryzacji 50
mV/okres, z wykorzystaniem dwéch baz stanéw kwantowych: A) zalezno$¢ Im[fo 0 ( E)] (jednowymiarowa funkcja gestosci stanéw)

R
i k

obliczona dla bazy stanéw Wanniera; B) funkcja Im[G

- (E)] obliczona dla bazy stanéw Wanniera-Starka; C) funkcje gestosci stanéw

N(E) oraz funkcje obsadzen tych standéw n(E), sporzadzone z uwzglednieniem trzech wymiaréw geometrycznych, dla przypadkéw
zastosowania aproksymacji Borna, z uwzglednianiem rozproszen LO-phonon (oznaczenie Loph) oraz wykorzystania sond Bittikera

(oznaczenie SB).

Majac okreslong baze standw kwantowych, mozna przy
uzyciu formalizmu nieréwnowagowych funkcji Greena,
wyznaczy¢ parametry transportowe badanego przyrzadu. W
ramach niniejszej pracy, parametry te obliczono dla obu
prezentowanych wczesniej baz stanéw kwantowych, a
pierwsze wyniki z tego zakresu przedstawiono na

rysunku 3, gdzie wida¢ funkcje Im[Glfk:O(E)], nazywane

jednowymiarowymi funkcjami gestosci stanéw (ang. 1DOS).
Funkcje te mozna analizowaé, albo jako superpozycje
wszystkich stanéw kwantowych ukfadu, bgdz tez jak zostato
to zilustrowane na opisywanym tu rysunku 3 - wzajemnie
niezalezne czesci, zwigzane z odpowiadajgcymi im stanami
kwantowymi. W przypadku drugiego z wymienionych
podejs¢, otrzymujemy nie tylko ogding informacje o ilosci i
zakresie dostepnych pozioméw energetycznych dla danego
napiecia polaryzacji, ale takze umiejscowienie w dziedzinie
energii poszczegoélnych stanéw kwantowych. Z tego punktu
widzenia baza stanéw Wanniera-Starka (patrz Rys. 3B.)
wydaje sie by¢ lepsza do oceny stanu ukfadu od bazy
Wanniera, gdyz w wyniku jej zastosowania dostajemy
wyraznie wyodrebnione, zwigzane z poszczegolnymi
stanami, pojedyncze piki funkcji 1DOS. Zastosowanie bazy
Wanniera (Rys. 3A.) sprawia, ze przebiegi pikéw tej funkgciji,
pochodzgce od poszczegdlnych stanéw kwantowych sg
skomplikowane i wzajemnie sie pokrywajg, uniemozliwiajgc
w zasadzie lokalizacje poszczegodlnych stanéw w dziedzinie
energii.

Jesli zsumujemy jednowymiarowe funkcje gestosci
stanéw po wszystkich stanach i w catym zakresie wektora
falowego Kk, otrzymamy funkcje gestosci stanéw dla trzech
wymiaréw geometrycznych (ang. 3DOS). Funkcje t3
mozemy zapisa¢ jako N(E)= kalm[Gﬁ(E)]- Na

rysunku 3.C przedstawiono wykresy takich funkcji dla
dwdch sposobéw przeprowadzania symulaciji. W pierwszym
przypadku  zastosowano  aproksymacje Borna @z
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uwzglednieniem rozproszen LO-phonon, w drugim
natomiast wykorzystano procedure z zastosowaniem sond
Buttikera.

Jak wida¢ na opisywanym tu rysunku 3, przebiegi funkcji
gestos$ci stanéw dla obu przedstawionych tu przypadkow sg
zblizone, a bardziej ostre krawedzie ,schodkow” funkcji
uwzgledniajgcej proces Lo-phonon wynikajg z matych
czasow rozproszeh dla tego zjawiska, ktére generujg
bardzo waskie piki funkcji Greena. Znaczace roéznice widac
natomiast w przebiegach funkgji obsadzen

( n(E):2Z kG;(E)), gdzie duzo mniejsze wartosci dla

przypadku Lo-phonon zdajg sie potwierdzaé teze o
mniejszym udziale tego zjawiska w ogdélnym procesie
transportu nosnikéw, w rozpatrywanej strukturze [26].
Rozszerzeniem wynikéw prezentowanych na rysunku 3
sg mapy widoczne na rysunku 4, ktére ilustrujg funkcje
gestosci stanow oraz funkcje obsadzen definiowane

odpowiednio jako: N(E,kH)=lZIm(Tr([GR])) oraz
72. v

n(E, k)= %Z Im(Tr([G~])) dla obu przedstawionych

na rysunku 3.C przypadkéw. Prezentacja wynikéw
symulacji w takiej formie duzo dokfadniej uwidacznia
réznice jakie wystepujg dla prezentowanych tu podejs¢ oraz
umozliwia ocene warunkéw transportu dla obu
przypadkéw.Koncowym efektem symulacji badanego lasera
byta jego charakterystyka pragdowo-napieciowa. Zostata ona
zilustrowana na rysunku 5 w postaci zaleznosci gestosci
pradu J, od napiecia polaryzacji przeliczanego na jeden
okres supersieci i dla powierzchni probki o wymiarach
1180x150 um? [21].
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Rys. 4. Wykresy funkcji gestosci stanéw N(E k; ) oraz funkcji obsadzen tych standéw przez elektrony n(E k; ) obliczone dla napiecia
polaryzacji 50 mV/okres z wykorzystaniem sond Biittikera (ilustracie A i B) oraz za pomoca aproksymacji Borna z uwzglednianiem

rozproszen Lo-phonon (ilustracje C i D)
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Rys. 5. Charakterystyka prgdowo-napieciowa badanej struktury
lasera terahercowego [21], uzyskana przy uzyciu sond Buttikera

Uzyskana charakterystyka wykazuje duzg zbieznos$¢ z
wynikami prezentowanymi w pracach [26] i [21], co zdaje
sie potwierdzaé mozliwo$¢ zastosowania sond Buttikera w
symulacjach laseréw terahercowych, a zgodnie z tym co
napisano wczesniej, stosowanie tego podejscia znacznie
upraszcza i przyspiesza te symulacje.

Podsumowanie

W ramach pracy zastosowano teorie sond Biittikera do
efektywnych obliczen parametrow  transportowych
kwantowego lasera kaskadowego, w oparciu o model
nieskonczony supersieci, z wykorzystaniem witasciwosci
funkcji Wanniera. Jak pokazata praktyka, proponowane
podejscie daje zbiezne rezultaty z innymi, stosowanymi do
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tej pory metodami, opisanymi w literaturze. Zaletg
opracowanej procedury jest jej znacznie szybsze i prostsze
dziatanie w odniesieniu do wspomnianych w artykule
sposobow obliczania parametrow lasera, co sprawia ze
bedzie ona w dalszym ciggu przez nas rozwijana.
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