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对应变 ()*+,-!()! . !*异质结系统，考虑理想界面突变势垒，引入简化相干势近似，采用变分法讨论了流体静

压力下外界电场对束缚于界面附近的浅杂质态结合能的影响 /对 ()*为衬底的闪锌矿应变异质结，分别计算了
（$$!）和（!!!）取向时杂质态的结合能随压力、杂质位置、电场强度以及组分的变化关系 /结果表明，杂质态结合能随
流体静压力呈近线性变化 /电场对杂质态的 01)23效应则随杂质位置不同而呈现谱线蓝、红移动 /此外，还讨论了在
不同压力情况下，,-组分对杂质结合能的影响 /当杂质处于 ()*材料中且距界面较远时，,-组分的增加使电子的
二维特性增强，从而使结合能增大，且压力加剧增幅的增加；当杂质处于 ,-!()! . ! *材料中，,-组分的增加削弱了

杂质与电子间的库仑相互作用，故而结合能降低 /
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! E 引 言

近年来，以 ()*为代表的!族氮化物半导体材
料由于具有较大的禁带宽度和优良的光、电特性，从

而在光电器件、大功率和高温电子器件等方面有着

极其广泛的应用［!—6］/随着晶体生长技术的提高，人
们已经可以制备出有较大晶格失配而不产生位错的

材料 /由于外界流体静压力以及异质结材料在界面
处存在晶格失配所导致的应变效应会改变半导体的

基本行为，如电学和光学特性，因而应变异质结构引

起人们越来越浓厚的兴趣 /人们不仅可以通过合金
组分的变化和量子尺寸效应来调节材料和器件的性

能，而且可以通过晶格失配引入的平面双轴应变来

调节材料和器件的性能 /所以，对应变宽带隙半导体
材料的研究对其物性改进和理论发展有着非常重要

的实际意义，并可为半导体器件的设计提供新的

思路 /
()*和 ,-*晶体可以形成六方对称纤锌矿和立

方对称闪锌矿两种结构 /长久以来，由于闪锌矿结构
氮化物在生长过程中的不稳定，使其不具有由晶格

结构非理想性所引起的自发极化，并且在目前普遍

采用的蓝宝石衬底上所生长的!族氮化物也为纤锌
矿结构 / 因此，人们对氮化物材料的理论和实验研
究主要集中在纤锌矿结构的材料特性方面［’—%］/ 虽
然闪锌矿结构 ()*材料的晶体质量劣于六角相，但
却因其较小的能带间隙，较高的饱和电子迁移率，高

对称性以及易于解理等优于纤锌矿材料的特点而受

到人们的广泛关注［&—!!］/现在的半导体激光器和半
导体激光放大器主要是（$$!）衬底取向，由于难于自
然解理的原因，对其他取向的半导体光电器件研究

的较少，若利用半导体材料的各向异性，改变衬底取

向可能得到性能更好的光电器件 /
近年来，高压，强电场，强磁场等作为一种对低

维材料的强有力的探测手段成为人们研究的热点，

(FG<等人［!"］由实验给出了闪锌矿和纤锌矿结构的
()*与 ,-*中声子频率的压力效应 / HI)F等人曾计
算了闪锌矿 ()*+,-!()! . !*量子阱中杂质态的压力

效应［!6］，本文作者也曾对磁场下的杂质态和束缚极

化子进行了研究［!’，!4］/但尚未见有关于压力以及电
场对不同取向的应变闪锌矿实际异质结势中杂质态

结合能影响的相关报道 /
本文选取 ()*+,-!()! . ! * 异质结系统，考虑理
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想界面突变势垒，引入简化相干势近似，利用变分法

分别讨论（!!"）和（"""）取向时，闪锌矿 #$%基应变
异质结中的杂质态的压力和电场效应 &结果表明，当
考虑压力对双轴及单轴应变的调制及对禁带宽度、

有效质量和介电常数等参数的影响时，杂质态结合

能随流体静压力的增大而近线性增加 &当杂质位于
沟道区时，电场的增加使得杂质态结合能随杂质位

置出现的极大值向界面方向移动，我们还比较了在

不同杂质位置和压力情况下，铝组分的变化对结合

能的影响 &

’ ( 模型及理论

将 #$%)*+!#$" , !%单异质结系统之界面选为 !-
" 平面，# . !半空间为衬底 #$%（材料 "），# / !半空
间为 *+!#$" , !%（材料 ’），且沿着 # 轴正方向加一恒
定电场 $ &设一电量为 % 的施主杂质位于 # 轴任意
处 #!，则电量为 , % 的传导电子受异质结势和杂质
共同作用的哈密顿量可写为

& 0 &!, " 1 &# 1 &2， （"）
这里

&!, " 0
’’
! 1 ’’

"

’(!"
!（ #）1

’’
! 1 ’’

"

’(!’
!（, #）， （’）

&# 0
’’
#

’(""
!（ #）1

’’
#

’("’
!（, #）

1 )（ #）1 %$#， （3）

&2 0 , %’

"（ #，#!）［!’ 1 "’ 1（ # , #!）’］")’
，（4）

其中，&!- "，&# 分别表示 !-" 平面和 # 方向的哈密顿
量，&2 表示库仑相互作用的哈密顿量 &介电常数

"（ #，#!）由位置决定，即

"（#，#!）0

"!"， #! . !，# . !，

"!" 1"!’

’ ， #! / !，# . !或 #! . !，# / !，

"!’， #! / !，# /










!&
（5）

在（’），（3）式中，(!#和 ("#分别为电子在材料#（#
0 ’）中，在 !-" 平面和 # 方向的有效质量 &"!#为材料

#（#0 "，’）的静态介电常数 &!（ #）为阶跃函数，（3）
式中的异质结势可写为［"6］

)（ #）0 )!!（, #）1 )7（ #）1 )8（ #）， （6）
式中，)! 是势垒高度 & )7（ #）和 )8（ #）分别是电子浓
度和掺杂浓度对异质结势的贡献 & 为了得到杂质态
的基态能量，我们选择下面的电子变分波函数：

$（!，"，#）0%（!，"）&（ #）， （9）
其中%（!，"），&（ #）分别代表 !-" 平面和 # 方向的电
子波函数，具体表达式如下［"6］：

%（!，"）0
*
’( )!

")’

:, *’)’， （;）

&（ #）0
+,")’（,# 1(）:

, ,#)’， # . !，
-.")’ :.#)’， # / !{

，
（<）

这里，’0 !’ 1 "# ’为电子在 !-" 平面的极坐标，*，
,，. 是三个独立的变分参数 &通过&（ #）和&（ #）的
一阶导数在 # 0 !处的连续性，可将(，+，- 表为 *，
,，. 的函数，+ 0［(

’（" 1 , ).）1 ’(1 ’］, ")’，- 0 +(
（, ).）")’，(0 ’, )（, 1 .）&应该指出，若在 , # 方向施
加强电场时，需数值求解&（ #）&
通过计算，可得杂质态的基态能量

/ 0〈$ &: 1 &# 1 &2 $〉

0 /: 1〈0〉1〈)!〉1〈)8〉1〈)7〉1 /:=> 1 /2，

（"!）
其中

/: 0)
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（’ 1 ’( 1(

’）+’ 1)
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;(!’
-’， （""）

〈0〉0)
’

’［（+,）
’（" 1( ,(

’ )’）)’("" ,（-.）’ )4("’］， （"’）

〈)!〉0 )! 1’， （"3）

〈)8〉0 4!%’ 28［, -’ )."!’ 1 +’（6 1 4( 1(
’）) ,"!"］， （"4）

〈)7〉0 4!%’ 2 7［-’（" , -’ )’）)."!’ 1 +4（33 1 5!( 1 34(
’ 1 "’(

3 1 ’(
4）)4,"!"］， （"5）
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’ 1 4+’
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这里，!!"#为外加电场所附加的能量 $
!% &〈! "% !〉

& ’〈! !
!

(!#)

"（ $，$*）%) !’ +!
·（ "’ #）

!〉

& ’ #) &,

"（ $，$*）"
-

*

.% /
（&) 0 %)）,1)

2〈#（ $） !’ % $’ $* #（ $）〉$ （/3）
对 !（&，’，(）’〈)4〉1)求变分极小，可得到杂

质态的基态能量 !5，还可通过上述方法求得自由电

子的基态能量 ! 6，但此时（(）式中的 "% & *，并且用

$（%）& !+$·!1#*代替（7）式 $
杂质态的基态结合能为

!8 & ! 6 ’ !5 $ （/7）

,9 应变及流体静压力对参数的影响

由于两种材料存在一定程度的晶格失配，会在

异质界面处产生应变在压力的作用下，不仅使体材

料的能隙、介电常数、晶格振动频率以及电子的有效

质量等参数发生变化，还会对应变带来调制，从而使

异质结构中的物理参数发生变化 $这里给出 :;<和
=><材料随应变和压力的变化关系，由简化相干势
近似［/3］可得到 =>+:;/ ’ +<材料的相应参数调制 $

!"# $ 静力学应变和平面双轴应变

对于应变异质结，除了考虑外部流体静压力造

成的应变之外，还需考虑由于晶格失配造成的内部

应变 $流体静压力导致的双轴应变"$（ &"++ &",,）

与单轴应变张量"%（ &"$$）的分量相等，总应变为静

力学应变与平面双轴应变之和，即

"-. &"（?）-. 0"（@）-. ， （/A）
其中"（?）-. 为流体静压学应变中的非零分量

"（?）-. &"（?）++ 0"（?）,, 0"（?）$$

&
&（/）’ &*

&*

& ’ /
,0， （)*）

"（@）-. 为由于晶格失配所造成的外延层和衬底之间的
平面双轴应变

"（@）（1）&"（@）++ &"（@）,, &
&)（/）’ &/（/）

&/（/） ，

"（@）$$ & ’ 23/ 3) 3,"
（@）
++ ， （)/）

这里，&-（ /）为材料 - 随压力变化的晶格常数 $
23/ 3) 3,
为不同晶向的应变模量，依赖于弹性常数

2**/（/）& )
4/)（/）
4//（/）， （))）

2///（/）& ’
4//（/）0 )4/)（/）0 (4((（/）
)4//（/）0 (4/)（/）’ (4((（/）$

（),）
上式中，4-.（/）为随压力变化的闪锌矿晶体的独立
弹性常数［/7］$
体积的相对改变量为

"&
& & BC（"&）& ’ /

0 0 )"（@）++ 0"（@）$$ $ （)(）

!"% $ 对晶格常数的影响

晶格常数随压力的变化满足 DECF;5?;F 状态
方程［/A］

&-（/）& &-（*）/ ’ /
,0*，-（/( )） （ - & /，)），

（)G）
其中 0*，-为材料 - 随压力变化的体弹性模量，可通
过 H+F!#状态方程［)*］表示为

0*，- & /
,（4//，- 0 )4/)，-）$ （)I）

!"! $ 对禁带宽度的影响

考虑压力和应变时，材料 - 的禁带宽度

!5，-（1，"&）& !5，-（1）0（&% ’ &J）
"&( )&

0（’% ’’J）
"&( )&

)
（- & /，)），（)3）

其中’%，’J 分别为表征导带、价带静力学形变势的

二次项系数，&%，&J 为导带、价带的静力学形变势 $
流体静压力对带隙的影响可以表示为［)/］

!5，-（1）& !5，-（*）0(-1 0)-1) （- & /，)）$（)7）
三元混晶化合物 =>+:;/ ’ +<的禁带宽度可选用

简化相干势近似（KLM=）［/3］

!BDL &
!*!0

+!* 0（/ ’ +）!0
， （)A）

其中，!*，!0 分别代表 :;<和 =><两种材料的禁带
宽度 $

!"& $ 对有效质量的影响［%%］

压力下，材料 - 中电子的有效质量满足
5*，-

5-（1）& / 0
4-

!5，-（1）（ - & /，)）， （,*）
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其中，常数 !" 则由常压下的#!，"，$"，"来确定 #

!"# $对介电常数的影响

材料的介电常数随压力的变化关系随材料而不

同，我们选用 $%&’等人［()］给出的关系，考虑压力对
高频介电常数!*的影响时，则有

!!*（%）
!% + ,

-（!* , .）
)&!
（!/0 , ’"）， （).）

其中 ’" 为材料离子性参数 #通过 123关系可以得到
静态介电常数!!，

!! +!*
"14

"( )
34

(

# （)(）

这里，"14，"34分别表示闪锌矿晶体中 14声子和 34
声子的本征频率，对于二元化合物半导体，声子频率

随压力的变化可以由 $5678’987参数#( 描述
［(:］，即

#( + &!
.
"(

$"(（%）
$% （ ( + 14，34）# （))）

三元混晶的介电常数也采用简化相干势近似

（2;<=）［.>］

!3?; +［（（. , )）#&!(
* @ )#*!(

&）

A（) B#* @（. , )）B#&）］
.B(， （):）

其中，下标 *，& 分别代表 $CD和 =ED两种材料 #

: / 结果与讨论

本文分别对杂质位置为 +! F !和 +!!!的情形

给出数值计算结果 #且仅考虑 ) F !/-)，这时，$CD
（阱区）和 =E)$C. , ) D（垒区）均为直接带隙半导

体［(-］#计算中所选用的主要参数如表 .，(所示 #

表 . 计算所用参数

材料 ,BG $" B8H ,I B8H ,J B8H !.. B$<C !.( B$<C !:: B$<C !*

$CD :/-!C） )/)C） , (/(C） , -/(C） (K>L） .-KL） .-0L） -/:.I）

=ED :/)KC） :/0C） , M/!C） , )/:C） )!.L） .MML） .0!L） :/:MN）

C）文献［(M］；L）文献［.K］；I）文献［(K］；N）文献［(0］#

表 ( 计算所用参数

材料 %B（O8HB$<C） &B（O8HB$<C(） "14BIO, . "34BIO, . #14 #34

$CD )08） , !/)(8） >).P） --.P） ./!("） ./.0"）

=ED :!8） , !/)(8） 0!KP） M-:P） !/K0"） ./.:"）

8）文献［(.］；P）文献［(>］；"）文献［(:］#

图 . 不同电场情况下，应变闪锌矿（!!.）取向 $CDB=E)$C. , )D异质结中杂质态结合能随杂质位置的变化关系

图 .给出以 $CD为衬底的应变闪锌矿（!!.）取
向的 $CDB=E)$C. , )D异质结，当电子面密度 - 9 + :/!
A .!.( BIO(，=E组分 ) + !/)时，在不同外电场情况下

杂质态结合能 $Q 随杂质位置 +! 的变化关系 #图 .
（C）为杂质位置在 + 轴正向时的情形 #可以看到，随
杂质位置的增大，结合能先增大后减小，相关讨论可
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见文献［!"］#需要指出的是：此时，随着电场的增加，
结合能的极大值点增高（谱线蓝移）且向界面方向移

动 #这是由于当电子波函数的最大值位于杂质左侧
（右侧）时，电场的作用使得杂质与电子间的距离减

小（增大），库仑有效吸引作用增强（减弱）所致，谱线

分别显示为蓝移和红移 #图 !（$）为杂质位置在 ! 轴
负方向时的情形，可以看到随着电场的增加，结合能

呈现单调递增的趋势（谱线蓝移），这是由于杂质位

于垒区，而电子位于沟道区，电场使得电子向界面和

杂质位置靠近，从而使库仑作用增强，结合能增大

（谱线蓝移）#

图 % 压力为 &和 % ’()下，杂质位置分别为：（)）!& * + , -.；（$）!& * / -.，在（&&!）和（!!!）取向时，结合能 "0（单位：.12）

随 34组分的变化关系

图 , （&&!）和（!!!）取向时，对不同杂质位置，结合能 "0 随电场

#的变化关系

图 ,给出了应变 ’)5634$’)! + $5异质结中不同

衬底取向时（这里分别选取（&&!）和（!!!）方向），当
杂质处于 ! 轴正方向不同位置，在给定电子面密度
% 7 * %8& 9 !&!, 6:.,，34组分 $ * &8;时，结合能 "0 随

电场 # 的变化关系 #当电场的取值范围从 & <26:.

图 ; （&&!）和（!!!）取向时，对不同杂质位置，结合能 "0 随压力

&的变化关系

变化到 /& <26:.，对于（!!!）和（&&!）不同取向，当杂
质位置 !& * = -. 时，结合能分别增大 ;8/%>和

;8=?>；当杂质位置 !& * / -.时，结合能分别减小

/8/=>和 /8"=> #
图 ;给出当杂质处于 ! 轴正方向不同位置，在

给定电子面密度 % 7 * %8& 9 !&!, 6:.,，34组分 $ * &8;
时，结合能 "0 随流体静压力 & 的变化关系 #可以看
到，对不同的衬底取向，结合能均随压力近线性增

大，且变化的幅度基本相同 #
图 % 给出了闪锌矿（&&!）和（!!!）取向时，应变

’)5634$’)! + $5异质结中杂质态结合能在电子面密
度 % 7 * %8& 9 !&!, 6:., 和压力分别为 &和 % ’()时随
34$’)! + $5材料中 34组分的变化关系 #
图 %（)）为杂质位置 !& * + , -.时的计算结果，

可以看到，随 34 组分的增加杂质态结合能逐渐下
降 #这是由于 34组分的增大将导致异质结势变高，
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对垒区电子的排斥作用增强，波函数向垒区隧穿减

小，垒区杂质与阱区电子间的库仑相互作用被削弱，

因而结合能减小 !依据文献［"#］，当 $% 组分大于
&’(#时，$%!)*+ , !-将转变为间接带隙半导体，因此
我们只考虑组分 ! . &’(#的情形 !从图中还可以看
到，对于以 )*-为衬底的（&&+）取向，当 $% 组分由
&’+增加到 &’(，结合能在 &和 / )0*压力下将分别
降低 +1’23和 #4’#3 !由此可知，压力的增加加剧
了结合能随组分的变化，使之更为显著 !在相同的情
况下，对于（+++）取向而言，结合能则分别下降
4’4/3和 +#’53 !
图 /（6）为杂质位置 "& 7 2 89时的计算结果，可

以看到，随 $%组分的增加杂质态结合能呈现单调递
增的趋势 !同样是由于界面势垒的升高，由于电子的
平均位置位于杂质左端而靠近势垒，其增高将排斥

电子靠近杂质，使得二维特性增强，杂质结合能增

大 !对 )*-为衬底的（&&+）取向，在与图 /（*）相同的
变化情况下，结合能在 & 和 / )0*压力下将分别增
大 1’553和 +#’"3；而在（+++）取向时，结合能则分

别增大 4’&13和 1’&43 !
可见，（+++）取向时，结合能对于组分的变化不

如（&&+）取向时敏感 !

( ’ 结 论

本文采用简化相干势近似，对应变 )*-:
$%!)*+ , !-异质结系统的（&&+）和（+++）不同取向，用

变分法讨论了电场和流体静压力对施主杂质态结合

能的影响，研究了结合能随杂质位置、电场强度、压

力以及 $%组分的变化关系 !我们发现流体静压力使
结合能呈近线性变化趋势，随着压力的增大，结合能

明显增大 !当杂质处于 )*- 材料中时，随着外加电
场的增大，结合能的极大值向界面方向移动；当杂质

处于 $%!)*+ , !-材料中时，随着电场的增加，结合能

呈现单调递增的趋势 !对于给定杂质位置，（&&+）取
向的结合能随 $%组分的变化要比（+++）取向更为明
显，而且压力也加剧了这种变化趋势 !
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