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将平均键能方法推广应用于应变层异质结的带阶研究’通过流体静压力应变和单轴应变对带阶参量!()作用
的仔细研究，发现平均带阶参量!()，*)+!(,!)，*)在不同应变状态下基本上保持不变’因此，在应变层带阶参量

!()的计算中，只需计算其发生应变前体材料的带阶参量!()，-值并引用形变势"和#$裂距!$的实验值，通过简

便的代数运算得到应变层的!()值，从而方便地预言不同应变层异质结的带阶’该简化计算方案计算量小，并更直
接地引用材料实验参量值以提高计算结果的可信度’
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# 引 言

通过改变衬底材料的晶格常量，使外延生长层

处于不同的应变状态，从而改变应变层的能带结构

和调节应变层异质结的带阶，是目前“能带工程”中

用于设计、剪裁应变层异质结的带阶的主要方法’带
阶是设计异质结、超晶格新型材料和器件的电子特

性的重要参量，因而如果能方便准确地预测出不同

应变情况下的应变层异质结的带阶，无疑对新型器

件的设计和优化将有重要意义’4*5678*997等［#］

将异质结带阶的“固体模型”理论计算方法（(-679
:-9;6<=7->?，简写为 @AB）推广应用于应变层异质
结的带阶的计算并报道了他们系统的研究结果［1］；

C=97>等［!］最近也采用与上述类似的做法，将B7>D
:-EE［/］建立的异质结的带阶的“中性能级”理论计算
方法（F=*>G757H<>*9;<?97)79简写为IJK）应用于应
变层异质结带阶的计算；本文根据我们建议的异质

结带阶“平均键能”理论计算方法［%］的特点，通过应

变状态对其带阶参量影响途径的仔细研究，提出应

变层异质结带阶的简化计算模型，该模型在确保带

阶计算结果准确性的前提下，大大地减少了计算工

作量，从而可以更方便地应用于应变层异质结带阶

的剪裁与设计’

1 异质结带阶理论计算的平均键能
方法

平均键能方法［%］是我们根据平均键能!(在异
质结中“对齐”的研究结果而建立的异质结带阶理论

计算方法，该方法已在一系列的半导体异质结带阶

的实际计算中获得比较准确的结果［"］’在平均键能
方法中，我们采用某种能带计算方法分别计算得到

2，L两种材料的能带结构!%（&）之后，把2材料
（或L材料）!%（&）的/个价带与/个较低导带的本
征值对整个布里渊区求和取平均值，并称之为2材
料（或L材料）的平均键能!(，即

!(’
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%’#
"
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!%（&）+ （#）

把价带顶!)到!(的能距!()称为带阶参量，
!()’!(,!)+ （1）

根据平均键能!(在异质结界面两侧相互“对齐”，
就可以由两种材料的带阶参量!()值确定2／L异
质结的价带带阶：

!!)（2／L）’!()（2）,!()（L）+ （!）
（!）式表示，如果在异质结中!()（2）+!(（L），价
带带阶就是!!)（2／L）+!)（L）,!)（2），这是以材
料2的价带顶作为带阶的能量参考点给出的!!)
值，如果将构成2／L异质结的两种材料中禁带宽度
比较大的那一种材料指定为2材料，就可以使构成
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!型超晶格的异质结价带带阶的"!!为正值"
（"）式表明，异质结的价带带阶由两种体材料的
带阶参量!#!决定，因此，要了解应变层异质结在不
同应变条件下的"!!值，首先要研究带阶参量!#!
随应变状态的变化规律"对于应变层异质结，因其应
变层的能带结构随着应变情况改变，因而价带顶

!!，平均键能!#以及带阶参量!#!均与应变状态
有关"

" 应变状态下的带阶参量!#!表达式

如果$和%是两种晶格常量#&不同的半导体
材料，以%为衬底沿［&&’］方向生长$／%应变层异
质结时，$材料将发生形变，由弹性力学得到其形变
后的平行和垂直于异质结面的晶格常量#!和#"
为［(］

#!$#!%， （)）

#"$#&’%(
&’(
&’’
（#!／#&%’［ ］）， （*）

其中#!%为衬底%材料平行于异质界面的晶格常
量，#&，#!和#"分别是$材料的平衡晶格常量及
其发生形变后的平行和垂直于异质结界面的晶格常

量，&’’和&’(是$材料的弹性系数"由（)），（*）式可
以看到，&’’，&’(和#&都是一些由材料决定的常
量，#"的取值决定于#!值，因此表征应变状态的独
立变量只是#!一个"上述（)），（*）式表示的应变状
态包含着晶体体积和形状两方面的变化，其应变量

可由应张量元表征，即

!!$#!／#&%’， !"$#"／#&%’，

’(（!）$(!!)!"#"／"&%’， （+）

!#*$!"%!!$（#"%#!）／#&， （,）
其中"&和" 分别表示形变前和形变后的原胞体
积；’(（!）是晶体因体积改变的流体静压力应变量，
它只改变晶体体积而不改变晶体对称性，因此主要

引起能带本征值的移动而不会引起简并能带的分

裂；!#*是单轴应变量，它使晶体偏离立方结构，改变
了晶体的对称性而不改变晶体体积，因而引起简并

能带的分裂，而不改变其分裂能带的平均值"
以%为衬底沿［&&’］方向生长$／%应变层异质

结，衬底材料%在异质结界面上的晶格常量#!%保
持不变，$材料平行于异质结界的晶格常量#!将
发生变化使异质结界面两侧的平行晶格常量都等于

#!%值（见（)）式）"在不计及自旋+轨道（-.）分裂的
能带中，应变层$材料形变前价带顶!!，&是"度简
并的，单轴形变使其"度简并价带分裂成非简并能
带!!（’）和(度简并能带!!（(），!!（’）与!!（(）的
平均值［(!!（(）/!!（’）］／"称为平均价带!!，0!"令

#!&&’1
(
"
（!!（’）2!!（(）），则与单轴应变引起价

带分裂相应的切形变势,定义为

#!&&’$(,!#*" （3）
上述的能带结构没有考虑到自旋+轨道（-.）分

裂，在同时计入（&&’）单轴形变和-.分裂的作用
时，(度简并价带!!（(）将进一步分裂成非简并价
带，引用文献［(］给出在（&&’）单轴形变和-.分裂
的同时作用下，"个分裂价带相对于平均价带!!，0!
的能距"!!-的计算公式，
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其中#&是-.分裂作用的裂距"在同时计及形变和

-.分裂情况下，价带顶!!为

!!$!!，0!)"!!-，#05， （’(）
其中"!!-，#05取自（4）—（’’）式中的最大值，上式代
入（(）式得到相应的带阶参量为

!#!$!#!，0!)"!!-，#05， （’"）
其中!#!，0!1!#2!!，0!，称为平均带阶参量"

引入#与,两个形变势分别描述’(（!）（流体
静压力应变）和!#*（单轴应变）对平均价带!!，0!和
平均键能!#的作用，可以将应变层中的!!，0!和

!#值表示为

!!，0!$!!，&)#!，0!’(（!）),!，0!!#*，

!#$!#，&)##’(（!）),#!#*，

!#!，0!$!#!，&)##!，0!’(（!）),#!，0!!#*，（’)）
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其中!!"，#$!!，#%!"，#，"!"，&"$"!%""，&"，#!"，&"
$#!%#"，&"，!"，#和!!，#是形变前的价带顶和平均
键能$将（’(）式代入（’)）式得到

!!"%!!"，#&"!"，&"’(（!）&#!"，&"!")*!!"+，!&*$
（’+）

这就是同时计及晶体应变和,-分裂时确定带阶参
量的表达式$在（’+）式中，!!"，#是形变前的带阶参
量，"!"’(（!）是流体静压力应变引起价带带阶参量
的改变量，#!"，&"!")是垂直于（##’）界面的单轴应变
引起价带带阶参量的改变量$
下面对于一些典型的半导体材料，研究它们发

生弹性应变（即发生（)），（+）式所表示的应变状态）
时，决定带阶参量!!"值的关键因素$

) 应变层带阶参量的主要决定因素

在应变层异质结中，应变层的形变同时包含着

流体静压力应变和单轴应变，也就是’(（!）和!")都
不等于零，应该考虑两者对带阶参量的影响（见（’+）
式）$为进一步了解这些应变效应对带阶参量!!"的
作用，我们对,.，/0，123，1245，/&45，4645等7种
半导体材料，先计算出它们的带阶参量形变势

"!"，&"，#!"，&"和切形变势#，然后在异质结的实际应
变状态下，计算并比较其"!"，&"’(（!），#!"，&"!")及

!!"+，!&*等作用项的大小$为便于同-8609等
［:］最新

研究结果进行比较，计算中用到的有关材料参量直

接取自他们用于计算的输入数据（见表’）$

形变势的具体计算方法如下：’）保持晶体面心
立方结构不变的情况下（即"!$""，!")$#），在该
材料平衡晶格常量"#附近选取;个不同值（即’(
（!）在%#$#+至<#$#+范围内取值），采用第一原
理赝势能带计算方法分别计算出;种不同应变状态
下的能带结构，然后求出它们各自的平均价带带阶

参量!!"，&"，并根据这些!!"，&"的计算结果，采用
（’)）式线性拟合得到"!"，&"值；(）在保持晶体体积
不变（’(（!）$#）情况下，适当改变""和"!的数
值，即!")在%#$#+至<#$#+范围内选取;个不同
的单轴应变状态，采用第一原理赝势能带计算方法

分别计算出不同单轴应变状态下的能带结构，计算

它们的平均价带带阶参量!!"，&"值和价带分裂

"!##’值，然后分别用（’)）和（=）式线性拟合得到

#!"，&"值和#值$表(列出7种典型半导体材料在平
衡情况下的 !!"，#值及带阶参量形变势"!"，&"，

#!"，&"和#值的计算结果$将形变势#的计算值同
表’中#的实验值比较可以看到，本文的计算结果
接近于实验结果$
为了更简捷地表达应变层异质结中的衬底和应

变层，对异质结符号约定如下：处于下斜线“#”或上
斜线“／”上方为应变层，下方为衬底$也就是4／>表
示以>为衬底，4是应变层，而4#>表示以4为衬
底，>是应变层$表:由标出,.#/0，,.／/0，/&45#
1245，/&45／1245，4645#1245，4645／1245，/&45#
123，/&45／123等=种应变层异质结的应变层和衬
底材料，应变层的""取值为衬底材料平衡晶格常

表’ 本文理论计算用到的材料参量（晶格常量"#、弹性系数,’’,’(、自旋%轨道分裂裂距"#
和剪切形变势#的实验值，上述数据均转引自文献［:］）

半导体 "#／2! ,’’／’#’’3& ,’(／’#’’3& "#／0? #实验值／0?

,. #@+): ’7@;+ 7@+ #@#) %(@’#
/0 #A+7+ ’:@’+ )@B) #@:# %(@=7
123 #A+B# ’#@(( +@;7 #@’’ %’@7
1245 #A7#7 =@:: )@+: #@:= %’@=#
/&45 #A+7+ ’(@(: +@;’ #@:) %’@;#
4645 #A+7+ ’(@+# +@:) #@(= %’@+#

表( 平衡带阶参量!!"，#，形变势"!"，&"，#!"，&"和#的本文计算结果，以及CDE方法
［:］和

F,G［(］方法中与本文形变势"!"，&"相对应的%""值的计算结果

半导体 !本文!"，#／0? "本文!"，&"／0? #本文!"，&"／0? #本文／0? %""／0?
［:］ %""／0?

［(］

,. %#@:: #@:= #@#’B %(@:7 (@+B %(@)7
/0 %#@;# #@:’ #@##; %(@=+ )@=) %’@()
123 #@(7 #@’+ %#@#’+ %’@7# ’@7= %’@’7
1245 #@#: #@’’ %#@##7 %’@== ’@(B %’@##
/&45 %#@’) #@(= #@#:( %’@B( (@() %(@);
4645 #@(+ %#@(( #@#() %’@7; (@:) %’@(;
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表! 异质结中应变层的!"#，$#"#（!），$"#，$#!!%和!&#’，"$%的计算结果（&’()）

应变层 衬底 !!* "#（!） !!% !"#，$#"#（!） $"#，$#!!% !&#’，"$%

+& ,- ./0! (1/1023 1/1324 (1/1). 1/11) 1/450

,- +& ./3. 1/1053 (1/1641 1/1)5 (1/11) 1/!10

789: +$9: ./3. (1/13)6 1/)0)4 (1/116 (1/11) 1/!54

+$9: 789: 3/13 1/1660 (1/)01! 1/144 (1/110 1/.33

789: 9;9: ./3. (1/13)6 1/)0)4 (1/116 (1/11) 1/!54

9;9: 789: 3/13 1/12!) (1/)!03 (1/1)2 1/11! 1/064

78< +$9: ./3. (1/1!46 1/1656 (1/11. (1/11) 1/)30

+$9: 78< ./26 1/10). (1/16.! 1/1)4 (1/114 1/!!!

量（见（0）式），由（.）式计算出应变层的!"之后，由
（3），（6）式计算其应变量"#（!）和!!%值，引用表4
的!"#，$#和$"#，$#计算值最后得到!"#，$#"#（!）和

$"#，$#!!%的计算结果列于表!中；与此同时，引用表

4的$计算值和表!的!!%值的计算结果，由（2）式
得到"&11)值，再引用表)的,=分裂"1值，然后通
过（5）—（))）式的计算，求得其中的最大值

!&#’，"$%，计算结果也列于表!中(
表!的计算结果表明，带阶参量计算（).）式的

!个应变作用项!"#，$#"#（!），$"#，$#!!%和!&#’，"$%
中，$"#，$#!!%值最小，完全可以忽略，!&#’，"$%值最
大，是决定应变层带阶参量&"#值的主要项，!"#，$#
"#（!）值也比较小(将（).）式中的$"#，$#!!%略去，计
算应变层带阶参量&"#的表达式简化为

&"#)&"#，1*!"#，$#"#（!）+!&#’，"$%(（)3）
将表4的&"#，1计算值与表!的!&#’，"$%值进行比
较可以看到，它们的量值比较接近，两者都是决定

&"#值的主要因素，而!"#，$#"#（!）值比它们小得
多，这是平均键能方法的一个重要特点，对此，下面

将进一步了解!"#，$#"#（!）项对（)3）和（!）式计算结
果的影响(

. 应变层带阶!&#的理论计算与本
文方法的特点

目前，“固体模型”（>,?）［)］和“中性能级”
（@AB）［0］是有影响性的两种重要的异质结带阶理
论计算方法，’$8C&D$;;［4］和=E;&F等［!］分别于

)525年和)552年将它们推广应用于应变层异质结
带阶的理论计算(>,?和@AB方法与本文的平均
键能方法都是采用“某种统一的参考能级确定带阶”

的同一类型的理论方法，且在应变层异质结带阶研

究中，其能带的计算都是采用第一原理赝势法，因

此，本文采用与上述两种方法类似的途径，将“平均

键能方法”推广应用于应变层异质结带阶的理论计

算(本文用于计算带阶参量&"#的表达式（)3）是借
鉴于 >,?和@AB方法得到的，其中等式右边的

!&#’，"$%项直接引用>,?中的计算方法，本文带阶
参量&"#G&"(&#和平均带阶参量&"#，$#G&"(
&#，$#就是>,?和@AB中以参考能级（"HC&;#$IJK
J";&#&;和IE$FL&8&JMF$;-MN;&#&;）作为能量原点给
出的&#和&#，$#值，本文的形变势!"#，$#对应于

>,?和@AB中的(!#值(为方便比较起见，表4
中同时列出>,?［4］和@AB［!］方法的(!#值的计算
结果(
从表4可以看到，本文的!"#，$#计算值大约比

@AB的(!#值小一个数量级，!"#，$#值也比 >,?
方法的(!#值（绝对值）小得多(因此，对于平均键
能方法，有必要进一步了解计入!"#，$#"#（!）项与
否，对应变层异质结的价带带阶!&#的计算结果影
响如何(我们对于上述2种应变层异质结的应变层，
由（)3）式保持!"#，$#"#（!）项（称方法)）和略去

!"#，$#"#（!）项（称方法4）计算它们的应变层带阶参
量&"#和异质结带阶!&#值(在应变层带阶参量

&"#计算中，&"#，1和!"#，$#"#（!）的数值分别取自表

4和表!，为便于与文献［!］的计算结果进行比较，

!&#’，"$%计算中用到的$值和"1均取表)的实验
值；计入,=分裂，衬底（未形变）的带阶参量&"#G

&"#，1(
)
!"1
，计算中&"#，1和"1的数据分别取自

表4和表)；最后根据应变层和衬底&"#值的计算
结果，采用（!）式得到应变层异质结价带带阶!&#
值(计入!"#，$#"#（!）项和略去!"#，$#"#（!）项的两
种!&#值的计算结果分别列于表0的方法)和方
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表! 本文!"（方法#和方法$）与中性能级方法（%&’）、模型固体方法（()*）的应变层异质结价带带阶!!+值

的计算结果和实验值（,"-#）

应变层

异质结
晶格常量#! 带阶能量参考点

!!+

方法# 方法$ %&’ ()* 实验值

)."/, 01!2 ). 3145 3140 314# 3166 315!7） 31627）

).／/, 0140 ). 31#8 31#5 3133 312$ 31#57） 31$$7）

/79:";<9: 0140 /79: 31#3 31#3 312$ 31!2 -313!7） 31#5=）

/79:／;<9: 4134 /79: -3102 -3100 -3122 -3123 -310$7）

9>9:";<9: 0140 9>9: 3103 3103 3153 #13$ 31$87） 310?）

9>9:／;<9: 4134 9>9: -31#3 -3138 31$2 31$8 -31#37）

/79:";<@ 0140 /79: -312! -3120 -31$0 -31## -31#57）

/79:／;<@ 0165 /79: -3140 -3145 -3143 -31!4 -31047）

7）转引自文献［2］；=）引自文献［5］；?）引自文献［6］1

法$栏中，表!中同时列出%&’［2］和()*［$］方法的

!!+值的计算结果和有关的实验值$
从表!本文方法#，方法$和 ()*，%&’方法

的!!+计算结果与有关实验结果比较中看到，本文
无论是方法#或方法$的计算结果与实验结果的符
合程度均不比()*，%&’方法差，其中前4个应变
层异质结的!!+值，本文的计算结果与实验结果更
为符合；从表!本文方法#和方法$的!!+值的两
种计算结果的比较中看到，在带阶参量计算（#4）式
中的#"+，7+%&（!）项略去前后，应变层异质结!!+
值的改变量不超过3$3$,A，其改变量比目前!!+
值的实验误差来得小，所以基于平均键能方法的应

变层异质结价带带阶!!+计算，可以将带阶参量计

算公式进一步简化为

!"+’!"+，3(!!+)，"7B$ （#5）
这样一来，在应变层异质结价带带阶!C+的计算
中，只要采用能带计算方法计算平衡时（形变前）体

材料的带阶参量!"+，3值，并在!!+)，"7B值的计算中
直接引用*和"3的实验值（只需通过（8）—（##）式
的代数运算），无须计算应变层的能带结构和带阶参

量形变势，因而大量地减少计算工作量，使应变层异

质结带阶的计算量减小到与通常晶格匹配的异质结

带阶的计算量相当$这是平均键能带阶方法的独特
优点，因为在()*和%&’方法中的#+（绝对值）都
比较大（见表$），不可能采用类似的简化$

［#］ %1/1A7<D, E7>>,，F1(1(7GH.<，+,-.$/01$，!"#
（#86!），6#0!1

［$］ %1/1A7<D,E7>>,，+,-.$/01$，!"$（#868），#65#1
［2］ %1IJ>,G，%1K7<.,>:，91LMG:HG，N1’OHJ，+,-.$/01$，!#%
（#886），564!1

［!］ P1*,G:MQQ，+,-.$/01$2033$，#&（#86!），!401
［0］ F1R1E7<S，(1%1NO7<S，4560750.678,67#（9），（#3）

（#88$），#352（.<%J.<,:,）［王仁智、黄美纯，中国科学（9
辑），（#3）（#88$），#352］1

［4］ )1N1T,，F1R1E7<S，(1%1NO7<S，9$+,-.$，!’(&
（#885），4#1

［5］ )1@1TMU7>?VWX，E1P1)?J7QQ,G，C191TG7OH，F1E1

/G7<H，:$"#5$456$%05,7;<$，&(（#86$），5301
［6］ P19GG.7S703#<$，+,-.$/01$，!)"（#88#），$3031
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!""##$%!&$’()’*!+,-!.,/0’(1/,(,-.23,&4’1$(
)&-!$(,1/#!2,-4,&,-’56(%&$’(0!(1’**),&!

!"#$%&’"() *+(),-(&.$" .$-()/0()&1-" 2+"#$%&$%" $-)%0&1"(
（!"#$%&’"(&)*+,-./0.，1/$’"(2(/3"%./&-，1/$’"( 345667，4,/($）

（,898:;8<3#8=>8?@8A5BBB）

+C#D,+2D
*8EF;88G>8H<8<>E8F;8AFI8&@JH<&8H8AIK?8>EJ<>J>E8L>M<KJNL>AF:H8<&OFK8AE8>8AJPMH9>:JH@FH<JNNL8>Q

DEAJMIEF9FA8NMOL>M<KJN>E88NN89>JNEK<AJL>F>:9L>AF:HFH<MH:FG:FOL>AF:HJH@FH<JNNL8>=FAF?8>8A5?;，R8N:H<>EF>
>E8F;8AFI8@FH<JNNL8>=FAF?8>8A5?;，F;（5?;，F;S5?T5;，F;）:LOFAI8OKU8=>MH9EFHI8<MH<8A<:NN8A8H>L>AF:H9JH<:>:JHLQ
#J，:H>E89FO9MOF>:JHJNL>AF:H8<&OFK8A@FH<JNNL8>=FAF?8>8A5?;，:>:LJHOKA8VM:A8<>E8MHL>AF:H8<@FH<JNNL8>=FAF?8>8A
5?;，6，F<8NJA?F>:JH=FAF?8>8A6FH<>E88G=8A:?8H>FO;FOM8JNL=:H&JA@:>L=O:>>:HI!6>J9FO9MOF>8>E8;FOM8JNL>AF:H8<&
OFK8A5?;@KL:?=O8FOI8@AF:9J=8AF>:JHQ0@;:JMLOK，:>R:OO@8;8AK9JH;8H:8H>>J9FO9MOF>8>E8;FO8H98@FH<JNNL8>JNE8>&
8AJPMH9>:JHQDE8L:?=O:N8<9FO9MOF>:JHL9E8?8EFL>E89EFAF9>8A:L>:9JNL?FOO9FO9MOF>:JHF?JMH>FH<>E89FO9MOF>:JHA8O:F@:O&
:>K9FH@8:?=AJ;8<@KML:HI>E88G=8A:?8H>FO;FOM8Q

789:;<=>：E8>8AJPMH9>:JH，F;8AFI8&@JH<&8H8AIK>E8JAK，;FO8H98@FH<JNNL8>
"!%%：35W6+，X557+，X5W7

!’AJP89>LM==JA>8<@K>E8YJ9>JAFO’AJIAF?ZJMH<F>:JHJN"HL>:>M>:JHJN$:IE8A-<M9F>:JHJN2E:HF（)AFH>(JQB73[\6B）FH<@K>E8(F>MAFO#9:&

8H98ZJMH<F>:JHJNZMP:FH’AJ;:H98，2E:HF（)AFH>(JQ-BB6667）Q
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