
� � � � Acta Phys. Sin. Vol. 61, No. 9 (2012) 097103

������������ Si ������������������������������*

���† ��� ��� ��� ��� ���

( �������������, ����������������, �� 710071 )

( 2011 � 7 � 25 ���; 2011 � 9 � 20 ������ )

���� k · p ����, �����������������, �����������������
�X�� Δ1 � Δ2′ ����������������������, ������������������
��. ������������	��, ���������������������. ���������
��� Si ��������������������������������	���
�.

���: ����, �� Si, k · p ��, ����

PACS: 71.20.−b, 73.20.At

1 � �

Si ���������������, 
��
���������������	�����

�����, ���������������
�����	�����	�. ��������
�����
��������, ���	���
�	���/���������
����
	
�� [1].

���������, 	�	���� Si ��
���� SiGe ���	
�	����� Si �
�, 

�����������
�	�
��
���, ��
�����
� Si MOSFET ��
	������������� [2]. ������
��������� Si MOSFET �������
��
���	, ��������������
���. ��
���� Si CMOS �����

��	, 	�
����� Si ���������
�
�����.

��
�	�����, ���

����
�� Si �������	������� [3]; �
���� Si �������	�	
��, ��
������������ [4] �	, 
����
�� Si �����������. 
	����
��

���nMOSFET ����������

���� [5,6], 
��
�����������
� Si ������������������

���, �	�����	�����, 
���
����������������� E(k)-k �
�

�	��. ���, ���� k · p �
��,

�����
�	���������	���
�����������������. ����
�, �����������	��, ���
�
�
�
	��
/�������������
����. ����������� Si MOSFET

����	����	���
�.

2 ����

k · p �

��������������
�������
	��
, ���������
������������
. 
������ Si

������, ���������������
� E(k)-k ��. ���	��
, �������
������	�, �� k · p �

, ���� ν

��������� Hε,ν , ����� Si ���
����� E(k)-k �� (���� [3])

Eν(k) =Eν(k0) + Hε,ν +
�

2

2

[
(kx − k0x,ν)2

mt
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+
(ky − k0y,ν)2

mt
+

(kz − k0z,ν)2

ml

]
. (1)

� �, Eν(k0) � � � ν � 
 � � �, k0,ν =
(k0x,ν, k0y,ν , k0z,ν) ���������, mt, ml

�����
�	���. ����: �� Si ��
�
, �������������������
���	�. ���, ������������,

ml ����� [7−8], ����������, ��
������
���� mt, ml ��� (���
�����	��). ����	��������

, ��������������

Hε,ν = Ξd(ε11 + ε22 + ε33) + Ξuενν . (2)

ν = 1, 2, 3 ���� [100], [010] � [001] ��. �
�	 [001] ���������,

E3(k) = Hε,3 +
�

2

2

[
k2

x

mt
+

k2
y

mt
+

(kz − k0)2

ml

]
. (3)

(0,0,k0) ��������� k �, εij ���
�.

�� Ξd � Ξu ������, ����� [4] ��.

��, 
������, 
����� Δ �
�	 5 �������, ��� Δ1, Δ2, Δ1′ , Δ2′

� Δ5, ���������X�� Δ1 � Δ2′ �
���. ������	�� Si �������
����
��	�, 
����� εij �= 0 ��
��������, X�� Δ1 � Δ2′ �����
	
�, ��	�
, 
��
��, 
��	�
�����������	�. �������
���, 	�� (6) �������	�����
	 Δ1 � Δ2′ ���������. �����, 

�� [001] ���	 (
 1), ����������
������ k ������, ��������
�������������������.


��� [9] ��	: X �� k ���
�,

��
��� Δ1 � Δ2′ ����������
������, ����, �
 Δ � [001] ���
�������
��� pz,ii ������, ��
� pz,11 = −pz,22 = p, �
 1(a) 	�. �����
����������� k ���, � (3) ���,


� k · p �
����
��� [001] ��� X

����� E(k)-k ���

Eii(k) =
�

2

2

(
k2

x

mt
+

k2
y

mt
+

k2
z

ml

)
+

�

m0
kzpz,ii, (4)

��, i = 1, 2 ���� Δ1 � Δ2′ ��. �
��
���
�, �� Δ1 � Δ2′ � X �����, �
� Eii(k) �����
��
. 
�� Δ1 ���
��, ������� k = (0, 0,−k0) � (�� X

��
�, −k0 = −0.15(2π/a0)), 		

∂E11(k)
∂kz

∣∣∣
k=(0,0,−k0)

= 0 ⇒ p

m0
=

�k0

ml
. (5)

��	�, Δ1 � Δ2′ � X �����, 
�
��
����, Eii(k) �����
��
, 

������
������, ��������
�. ����
���� Si ���X������
����, 	��	
��
. X�������
� 2 × 2 ����	�� [10]

H0 ≡
⎡
⎣H11 H12

H21 H22

⎤
⎦ =

⎡
⎣E11(k) Pkxky

Pkxky E22(k)

⎤
⎦ , (6)

�� P = �
2/M , 
� M = 0.235m0 �� k =

(0, 0,−k0) ��	����
��. ������
��
��� Pkxky 	��� Δ1 � Δ2′ � X �
�������.


 1 X ��� Δ1 � Δ2′ ������
 (a) 
��; (b) ������
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�
 1(b) 	�, �����	� X ����
�
�. ������, ���������	, �
���������
�������, �	�
��
������ ( ����) �	�����
��. ����
�, �� [6], ��������
� (6) �������, �

Hε =

⎡
⎣ Hε,3 −Ξ ′ε12

−Ξ ′ε12 Hε,3

⎤
⎦ , (7)

�� Ξ′ = 14 eV. �� (4),(5) 
�, �� H0 + Hε

�������� Si �� [001] ��� X ���
�����

Ei(k) =Hε,3 +
�

2

2

(
k2

x

mt
+

k2
y

mt
+

k2
z

ml

)

− (−1)i−1
[(

�
2kzk0

ml

)2

+ (Pkxky − Ξ ′ε12)2
]1/2

, (8)

��, i = 1, 2 ���� Δ1 � Δ2′ ��. �
��
��, ���		������������ (	
�
 (001) � [100] �	���). ���, ����
��������	 X �����
. ����
��������
� εij = 0, 	
 X �� Δ1

� Δ2′ 
���, ��
����, � (6) ���
������
��� Pkxky = 0, �� (8) �
���

Ei(k) =Hε,3 +
�

2

2

(
k2

x

mt
+

k2
y

mt
+

k2
z

ml

)

− (−1)i−1

(
�

2kzk0

ml

)2

. (9)


� (4) �� (9) �, �������������
���, X ��������

�������
������, ������	��������
	�.

�� [001] ��, 
� (8) �, �������
����

k0(ε) = −k0

[
1 − (Pkxky − Ξ ′ε12)2

(
2

ΔE0

)2 ]1/2

,

(10)

�� ΔE0 = 2�
2k2

0/m0 = 0.53 eV � Δ1 � Δ2′

��� k = (0, 0,−k0) �����. � (10) �
� kx = ky = 0 	��� [001] ��������.

����
� ε12 	����������. ��
�� [001] ����� k0(ε) ���������,

� (8) �� k0 (ε) ����	������, ��
������:

E(k) = A + B(kx, ky) + C(kz), (11)

��

A =Hε,3;

B(kx, ky) = −
[
(Pkxky − Ξ ′ε12)2

+
(

�
2k0k0(ε)

ml

)2 ]1/2

+
�

2

2

(
k2

x + k2
y

mt
+

k2
0(ε)
ml

)
;

C(kz) = − �
2k0(ε)(kz − k0(ε))

ml

+
�

2(kz − k0(ε))2

2ml
.

�����, (11) �������������
�����, ����
� [001] ���	. ��
� [001] ��� k ���	����	, �� [001]

����		��

k =
[
kx ky kz

]T
,

���������	�����. ������,

k ���	��� [001] ����	

���:

kν = Tνk,

���	 ν ������������, Tν ��
�����	����. ��,

T1 =

⎡
⎢⎢⎣

0 1 0

0 0 1

1 0 0

⎤
⎥⎥⎦ , T2 =

⎡
⎢⎢⎣

0 0 1

1 0 0

0 1 0

⎤
⎥⎥⎦ ,

T3 =

⎡
⎢⎢⎣

1 0 0

0 1 0

0 0 1

⎤
⎥⎥⎦ .

������	��������, �����
��	��, z������	�������. �
�������� (8) �, �� [100] ��, ��

� εij = ε23; �� [010] ��, ��
� εij = ε13,

��� (8) ����������� [100] � [010]

��������. ���	���������
������
��� (11) �, �
������
���������, ����������
�
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������. ������, ������� Hε

�������:⎡
⎢⎢⎣
Hε,1

Hε,2

Hε,3

⎤
⎥⎥⎦ =Ξd(ε11 + ε22 + ε33) × Î + Ξu

⎡
⎢⎢⎣
ε11

ε22

ε33

⎤
⎥⎥⎦

− Ξ′2

(2�2k2
0/ml)

×

⎡
⎢⎢⎣
ε2
23

ε2
13

ε2
12

⎤
⎥⎥⎦ , (12)

��, Î =
[
1 1 1

]T
. �� (8),(9),(10) ������

������	����, ��������� Si

�����������.


	, 
� (8) ��������, �����
���������
�	������. �
 2

	� (������, 
 2 � (001) � [001] ���
	), ���
��	� (x, y, z) �� θ 
����
��	� (x′, y′, z′), ���	��� k ���	�
����

k =
[
kx ky kz

]T
=U

[
kx′ ky′ kz′

]T
= Ukε. (13)

U ������	�����, ��
�	 εij �=
0. ��
���	�����, �����	
� (x′, y′, z′) ���
�������, �

ε̂ �→ UTε̂U .

� (13) ��� (8) �� X ���� Δ1 ����
��, ����	��, 	

E(kε) =Hε,3 +
�

2

2
(kT

ε UT)M̂(Ukε)

−

⎡
⎢⎢⎢⎣
[
0 0

�
2k0

ml

]
Ukε +

⎛
⎜⎜⎝(kT

ε UT)

⎡
⎢⎢⎣
0 P 0

0 0 0

0 0 0

⎤
⎥⎥⎦ (Ukε) − Ξ ′ε12

⎞
⎟⎟⎠

2⎤⎥⎥⎥⎦
1/2

, (14)

��

M̂ ≡

⎡
⎢⎢⎣

m−1
t

m−1
t

m−1
l

⎤
⎥⎥⎦

� [001] �����	���
�. ������
��� (001) 
�������, 
� (10) �, 	


 [001] ���
�	�����

mi(ε) =
(

1
�2

∂2E(kε)
∂k2

i

)−1

k=(0,0,−k0(ε))

,

(i = x′, y′, z′) (15)


����.


 2 (001) ������ [001] ������������
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3 �����

	�	����

	����� MOSFET

���, 
�����
� [110]/( 001) CMOS �
��������. ��, ��
 [110] �	�

��
� Si ��
�����������, �
������ MOSFET �������	���
��
/���, ��
����
�	�
��
� (VLSI) ���. ���	�� Si ��	���
��
�
	, ����, ��������, ��
����
�� [001] ��, 	� [110]/(001) ��
��
���� ( �����������) . �
���
�
�����
	�, (001) ����

	��� Si ��
�� (���� σ ����

��, ��	�����)

ε11 =
(

cos2 θc11 + cos 2θc12

c2
11 + c11c12 − 2c2

11

)
σ,

ε22 =
(

sin2 θc11 − cos 2θc12

c2
11 + c11c12 − 2c2

11

)
σ,

ε33 = −
(

c12

c2
11 + c11c12 − 2c2

11

)
σ,

ε12 =
(

sin 2θ

2c44

)
σ, ε13 = 0, ε23 = 0,

�� c11, c12, c44 �������, ����� [3]

��. �� [110]/(001) ����, θ = π/4. 
� (3)

��
�	�������������, ��

�	������, �����	�������
�, �����			��, 	�
���
��
��
, 
���.

��	������, �� (11) ��� E(k)-k
������, 
 3�
 4 �������
/��
������ Si ������
�� kx-ky 
�

���
. 
 3 ���
/��� Si �� 40 meV

���������������, ������
����������� Si 
�
	���	�
�����. �
��, ���
�������,

〈110〉 
	� 〈100〉 
	����
����


�����. ���	� 40 meV(∼ 3kBT/2) ��
�����	���, ����, �� kx-ky 	��
	� MOSFET ��
	�, ���		����
	��.


 3 ��������	�������� Si �� [001] �� 40 meV �����

�
 4 ��, �
�� Si �� kx-ky 
��
�
�
, ��
�� Si ��
���
��
������	������, ����
��
�
. ����
���, ��
�� Si ��


���
�� [110] 
	����, 	���	
��������	���. ����� Si �
� kx-ky 
�
���
����������

�� Si ��, ����
� “��” ��	�
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��
	��. ��������� Si ����
����� E(k)-k ���������	��
�����
�� Si(σ = 0 GPa) ��
���

� 40 meV �����, �
�	������
��� Si �������
, ������, 

��������, �����	��, �
�
�����. ��� 40 meV �, 
�� Si 
��

� 〈100〉 
	���	������

���

����, �	���	��������, �
��	�������
��� Si ������
����
�	������ Si E(k)-k ����
�. ���, ��	�
�� Si �������

���


�� Si �������	����
����.


 4 ��������	�������� Si �� [001] �� kx-ky 
�
���



 3 �
 4 �������
���
��
��������� [001] ����
�	���
���, ��
�������, �	���
�
�	� (x, y, z) ����	� (x′, y′, z′) ����
	��, [001] ��
�	���	�� (15) ��
�. 
 5 ���

���	
�	������.



 5 ���, ��������� (< 1 GPa), 


�	������������, ������,

��������, �������������
�	�� “
�	�������” ������
������ (������
, ���
���
�, 	
 k ·p �
����), ����
��� Δ1

� Δ2′ ��������
		������

���. ����
 4 �
���
	���	�
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 5 [110]/(001) 
����� [001] ��	��� (����
�� [11] ����, ����������)

��, 	��
 (�) ���	�
		��� mt‖
������ (
) ���	��		��� mt⊥,

���
/����
		����������
��. 
	, �
 2 	�, ���	�������
��, 
 [110]/(001) 
������� [001] ��

��		����	����.

4 � �

��� k · p �
����	�, ������
������������ X �� Δ1 � Δ2′ �
��������, �������������
��� Si ���������������. �
��������: ��
�� Si ����
�
�������	������, 	�����	
���, ���	� MOSFET ��
�
	�, �
��		����	��. �	, �
�	���
�����

� Si ���������
, ��
����, ��������������, ��
���	��. ���������������
� Si �������������������
��������	��
�. ��������
�������, ���� Si ��������	


�	.
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Analytical dispersion relation model for conduction
band of uniaxial strained Si∗
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Abstract

In this paper, based on the framework of k ·p method, the influence of uniaxial stress on the conduction band energy-band structure

of bulk-Si is analysed first, the coupling of Δ1 and Δ2′ bands at the X point, and the influence of that band-band coupling on the

minimum of energy valley are then separately discussed under the action of shear strain. On that basis, the dispersion relation close to the

minimum is obtained. Furthermore, the different valley orientations need to be taken into account. Using the coordinate transformation,

the modelling for dispersion relation of each valley with arbitrary uniaxial stress is finally achieved. The proposed analytical model in

this paper is also suited to the understanding of the physical properties of uniaxial strained Si material and may provide some references

for the study on bandstructure and electrical properties of the inversion layer in uniaxial strained Si nMOSFETs.

Keywords: uniaxial stress, strained-Si, k · p method, dispersion relation
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