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ZnMgO/ZnO异质结构中二维电子气的研究*
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论文根据 ZnMgO/ZnO异质结构二维电子气的能带结构及相关理论模型,采用一维 Poisson-Schrodinger方程的

自洽求解,模拟计算了 ZnMgO/ZnO异质结构中二维电子气的分布及其对 ZnMgO势垒层厚度及Mg组分的依赖关

系.研究发现该异质结构中 ZnMgO势垒层厚度存在一最小临界值:当垒层厚度小于该临界值时,二维电子气消失,

当垒层厚度大于该临界值时,其二维电子气密度随着该垒层厚度的增加而增大;同时研究发现 ZnMgO势垒层中Mg

组分的增加将显著增强其二维电子气的行为,导致二维电子气密度的明显增大;论文对模拟计算获得的结果与相关

文献报道的实验结果进行了比较,并从极化效应和能带结构的角度进行了分析和讨论,给出了合理的解释.
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1 引 言

与成熟的宽禁带 III 族氮化镓基半导体一样,

氧化锌基半导体具有与之极其相似的晶体结构和

优越的光电性能, 并更具有较高的激子束缚能, 被

认为是制备光电子器件特别是激光二极管器件的

优选材料. 氧化锌基半导体同样具有较高的击穿电

压、电子漂移速度和很强的抗辐射能力,也是制作

高温、大功率、高频电子器件的理想材料. 此外,

纳米结构的氧化锌由于其独特构型,也引起了人们

的极大兴趣 [1−3]. 尽管如此, 由于氧化锌导带底的

电子有效质量比较大, 低场迁移率较低, 影响了由

它们制作的器件的高频性能.

在具有纤锌矿结构的 GaN晶胞中, Ga和 N的

子晶格分别构成六方密堆结构, 各层交错形成的

GaN晶体晶格对称性较低. 与之类似, ZnO同样具

有纤锌矿结构和 Zn与 O的子晶格的交错排列,因

此 ZnO基异质结构材料也可以在其异质界面附近

产生很强的自发极化和压电极化, 感生出极强的

界面电荷和电场, 导致氧化锌基与氮化镓基异质

结构一样,在其异质界面产生具有高迁移率的高浓

度二维电子气. 应用该极化效应, Kawasaki小组采

用分子束外延技术成功制备出界面陡峭的高性能

ZnO/ZnMgO 异质结构, 观察到整数和分数量子霍

尔效应 [4,5]. Ye 等人采用金属有机源化学气相外

延技术制备出界面组分缓变的 ZnMgO/ZnO异质结

构,并成功观测到 ZnMgO/ZnO异质结构中的二维

电子气, 揭示了二维电子气的磁输运行为, 研究了

相关参数对于二维电子气浓度的影响 [6,7].

目前关于氮化镓基异质结构中二维电子气的

实验和理论计算方面均已有大量的研究报道 [8−13].

氧化锌基异质结构中二维电子气的研究尽管如上

所述在实验方面已有相关报道 [14−19],但关于其理

论计算的模拟研究却报道甚少,这严重妨碍了人们

对 ZnMgO/ZnO异质结构中二维电子气行为和特性

的深入认识,也不利于人们利用其二维电子气行为

开展高性能电子器件的应用研究及其电学性能的

优化. 基于此, 本论文重点开展了 ZnMgO/ZnO 异

质结构中二维电子气的理论计算研究, 计算探讨

了二维电子气浓度对其异质结构参数的依赖关系,

并将理论计算结果与已报道的实验结果进行了分
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析比较.

2 能带结构与理论计算模型 [20,21]

ZnO为六方纤锌矿结构. 由于 Zn中 O沿 c轴
的周期性层排列,加上 Zn与 O本身电荷正负、极
化能力的不同, ZnO沿 c轴方向存在着自发的极化.
同时,纤锌矿型晶体结构沿 [0001]方向缺少反演对
称性, 当外力在该方向产生应力时, 晶格的形变会
在其中产生感应电场, 从而产生压电极化. 这些极
化电荷, 可以感应出浓度很高的电子 (或空穴), 因
此, 即使在势垒层掺杂浓度很低的时候, 也能在界
面处得到很高的二维电子气 (空穴气)浓度.如图 1
所示,考虑在厚的 ZnO层上异质外延薄的 ZnMgO
层,由于两者的晶格常数不同, ZnMgO层中将产生
应变,只要 ZnMgO层的厚度小于其临界厚度,它将
构成赝配结构而不发生晶格弛豫.

图 1 ZnMgO/ZnO异质结构与能带结构示意图

ZnMgO层临界厚度的大小与Mg含量有关,一
般小于 10 nm 量级, 如果进一步增加厚度会引起
结构弛豫, 导致界面处的位错线密度大大增加, 从
而会使器件特性退化. 根据 ZnO层的生长方向,表
面形成的极化电荷可正可负. 研究表明, 沿 [0001]
方向生长的 ZnO 和 ZnMgO 的界面质量较好, 制
作器件一般选择该方向. 这时表面的极化电荷为
正,将在界面沟道处感应出电子来屏蔽这些极化电
荷.而底部的 ZnO层比较厚,不考虑其中的压电极
化效应.
因此, ZnMgO/ZnO 中存在自发极化以及压电

极化,总的极化效应表示为两者之和, P = PSP +PPE.
而由公式 ∇P = −ρP 知, 在 ZnMgO/ZnO 结构的接
触面必定存在着极化电荷.其浓度为

σZnMgO/ZnO = σZnMgO −σZnO = PZnO −PZnMgO.

受极化电荷作用, 大量电子在异质结界面处
积累, 电子运动在晶体生长方向 (即 c 轴方向) 受

到限制, 而在垂直于 c 轴的平面运动时不受限制.
这些电子群即为二维电子气. 如图 1 所示为蓝宝
石衬底上生长的 ZnMgO/ZnO异质结构,其表面假
设为 Zn面.
我们将电子看作是 x和 y两个方向上的布鲁赫

波与 z方向上的一维波包的乘积,其分布满足(
− h̄2

2m∗
d2

dz2 +V (z)
)

ψ(z) = Eψ(z),

其中 h̄为普朗克常数, m∗为量子阱中电子的有效质

量, V (z)为电子势能, E 为电子的本征能量, ψ 为电
子的本征波函数.
一维泊松方程为

d
dz

(
ε

d
dz

)
ϕ(z) =−q[ND(z)−n(z)],

其中, ε 为相对介电常数, ϕ(z)为静电势, q为电子

电荷, ND(z)为离化施主杂质浓度, n(z)为电子浓度.
电子势能与静电势满足

V (z) = ϕ(z)+ζ (z),

其中 ζ (z)为异质界面处导带能量偏移值.
波函数 ψ(z)与电子浓度 n(z)关系为

n(z) =∑
i

ni|ψi(z)2|

=∑
i

m∗kT
πh̄2 |ψi(z)2|

× ln
[

1+ exp
(

E f −Ei

kT

)]
.

需要采用迭代的方法得到电子浓度的解. 具体
过程如下:
首先假定一个初始势能V0(z),代入薛定谔方程

解得各个子带的波函数 ψi(z)和能量 Ei;将 ψi(z)和

Ei 代入电子浓度 n(z)的表达式得到 n(z);再将所得
n(z)代入泊松方程得到 ϕ(z), 从而得到 V (z). 所得
V (z)可以进行下一次迭代.每次迭代可以得到一个
电子浓度, 将最后两次所得电子浓度相比较, 若相
差小于 10−6,可认为迭代结束,得到所求结果.采用
有限微分法可以计算得到结果 [22−24]. 本文采用的
是 Gerg Snider的 1D Poisson软件求解.

3 模拟结果与分析

理论模拟可以用来解释与之相关的实验结果,
并以之为基础进一步指导实验工作.但理论模拟的
应用首先必须依赖于其计算的可靠性和准确性. 因

150202-2



物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 62, No. 15 (2013) 150202

此本文的理论模拟工作主要以目前已发表的相关

的异质结构的材料与结构参数为基础,通过理论模

拟的结果与文献报道的实验结果的比较分析,验证

程序计算的准确性和可靠性,并对其存在的差异给

予合适的分析和解释.

首先按照参考文献 [25] 中的相关材料与结

构参数, 该文献中 ZnO 表面 ZnMgO 垒层厚度为

30 nm, Mg 组分为 0.43, 其器件结构示意图如图 1

所示. 在进行模拟时异质结构表面设为欧姆接触,

其异质结构界面量子阱中二维电子气分布的模拟

结果如图 2中实线所示. 与此同时, 图中也给出了

文献 [25]中所报道的通过电容电压方法测量获得

的二维电子气的浓度分布, 如图 2 中的点线所示.

图中 ZnMgO表面被取为模拟计算的坐标零点.

图 2 ZnMgO 厚度为 30 nm, Mg 组分为 0.43 的突变结 Zn-
MgO/ZnO异质结构电子浓度分布图 (图中实线为模拟结果,点
线为文献 [25]中的实验结果,理论计算时表面取欧姆接触)

从图中可以看出该异质结构中二维电子气的

理论模拟结果与文献报道的实验数据具有一定的

相似性, 但明显存在以下差别: 1)二维电子气分布

的峰值位置存在偏移; 2) 峰值大小有较大不同; 3)

体内 ZnO的本征电子浓度也明显不同.为此将理论

计算模拟设定的初始条件和材料参数与文献 25的

相关参数进行比较分析,对理论模拟与实验数据之

间的差异提出了如下解释: 1)实验数据的峰值偏差

是由测量手段造成的. 实际的 ZnMgO/ZnO样品中,

其电子浓度是通过C-V 曲线获得. 而由C-V 曲线获

取电子浓度的过程中,作者简单的将 ZnMgO, ZnO

取相同的介电常数进行计算 [25],导致 ZnMgO介电

常数偏小, 从而增加了有效物理厚度. 2)二维电子

气分布的峰值大小不同可能与不同的表面接触情

况有关. 由于文献 [25]中所报道的实验所采用的表

面电势大小未知,所以这里模拟计算中采用了欧姆
接触的假设. 理论模拟计算表明, 与表面肖特基接
触的假设相比,表面欧姆接触将显著减小异质结构
中二维电子气分布的峰值大小. 3) 至于体内 ZnO
的电子浓度不同,这应该是理论模拟中采用的理想
衬底 ZnO的材料结构与电学参数和文献 [25]中的
实际的材料与结构参数不同所致.由于在文献 [25]
中没有给出他们所生长 ZnO薄膜的电学性质,因此
无法准确设定计算的初始条件.尽管理论的模拟结
果与实际的测量结果之间存在一定的差异,但并不
影响人们对理论模拟结果可靠性的认定,因为定性
的变化规律依然符合较好.如果能获得准确的初始
条件将可以大幅度的降低这种差异, 事实上, 在后
面的模拟计算中,我们将表面接触改为了肖特基接
触后,模拟计算的结果与文献报道的实验结果符合
得很好.

以此为基础, 本文继续开展了 ZnMgO势垒层
厚度对 ZnMgO/ZnO 异质结构二维电子气分布的
影响的理论模拟计算研究. 在该模拟计算过程中,
ZnMgO/ZnO 异质结构的 Mg 组分始终为 0.37, 且
异质结构表面假设为肖特基接触 (并设肖特基电势
为 0.8 eV). 通过改变 ZnMgO 势垒层的厚度, 模拟
计算得到相应的二维电子气密度,其模拟结果如图
3所示,其中图中的实心点为文献 [25]中报道的实
验数据.

从图 3可以看出, ZnMgO层存在一临界厚度.
当 ZnMgO层厚度小于该厚度时, 二维电子气密度
随着 ZnMgO 层厚度的增加而增加. 当 ZnMgO 层
厚度大于该厚度时, 随着 ZnMgO 厚度的增加, 二
维电子气密度趋于不变. 整体上, 理论数据与实
验数据符合的很好, 并且其临界厚度也基本相同,
约为 10 nm.

图 3显示,对于固定的Mg组分,当 ZnMgO厚
度小于一定值时, 发现二维电子气密度趋近于零,
这一结果与文献报道的 AlGaN/GaN 基异质结构
中的情形一致 [21]. 在 AlGaN/GaN 基异质结构中,
人们从二维电子气的起源表面态给予了较好的解

释. 本文认为, 这同样适用于 ZnMgO/ZnO 基异质
结构体系, 其基本原理如图 4 所示. 也就是说, 当
ZnMgO 厚度小于一定值时, 表面态位于费米能级
之下,不发射电子,从而没有二维电子气的形成. 随
着 ZnMgO厚度的增加,极化电场随之增大,导致表
面态能级相对于费米能级升高, 从而发射电子, 电
子浓度增大.当 ZnMgO厚度增加到某一值时,表面
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态电子全部发射, 二维电子气浓度达到极值. 此时
若继续增大 ZnMgO厚度,由于表面态电子已全部
发射完毕,二维电子气浓度维持不变.

图 3 ZnMgO垒层的厚度对于 ZnMgO/ZnO异质结构二维电
子气密度的影响 (图中实线为计算结果,实心点为文献 [25]中
的实验结果).其中, Mg组分均为 0.37. 材料表面假设为肖特基
接触,电势为 0.8 eV

图 4 表面态在二维电子气形成中的作用 [25,26]

进一步,本文研究了 ZnMgO/ZnO基异质结构
的重要参数: Mg组分对二维电子气分布的影响.在
该模拟计算过程中, 同样采用图 1 中的材料结构.
ZnMgO势垒层厚度始终为 30 nm,材料表面假设为
肖特基接触 (肖特基电势为 0.8 eV). 在不同的 Mg
组分情形下,模拟计算了异质结构中二维电子气的
浓度分布,计算获得的二维电子气密度如图 5中实
线所示,图中的实心点为文献 [25]报道的实验数据.
从图 5 可以看出, 理论计算结果与实际结

果 [25] 符合得很好. 两者均呈线性关系, 显示出
ZnMgO/ZnO 异质结构中的二维电子气密度随着
Mg组分的增大而增大.这一结果与文献报道的 Al-
GaN/GaN基异质结构中的理论模拟与实验结果也
完全一致,并从Al组分对极化效应和能带结构的调
制获得了较好的解释 [21]. 类似的, 在 ZnMgO/ZnO
基异质结构中, Mg组分的增大将导致 ZnMgO/ZnO
异质结构中自发极化和压电极化效应的显著增强,
同时由于 MgO的禁带宽度大于 ZnO的禁带宽度,

导致 ZnMgO/ZnO 异质界面处导带偏移量显著增

大, 从而显著降低量子阱的阱底能量, 因此导致二

维电子气浓度的显著增加.

图 5 不同 Mg组分对 ZnMgO/ZnO二维电子气密度影响 (图
中实线为计算结果, 实心点为文献 [25] 中的实验结果). 其中,
ZnMgO 势垒厚度为 30 nm, 材料表面为肖特基接触, 电势为
0.8 eV

以上模拟理论计算中并没有考虑 ZnMgO/ZnO

基异质结构中的一个重要参数, 即 ZnMgO势垒层

中的应变状态对计算结果的影响, 因为实际上, 即

使不考虑应变的释放所导致的材料结构与质量的

变化对二维电子气性质的巨大影响,压电极化的大

小本身对整个极化电荷具有非常重要的贡献. 实际

上, 在 AlGaN/GaN 基异质结构中, 由于 GaN 衬底

上 AlGaN 垒层的应变临界厚度较小, 而实验中的

实际薄膜生长厚度往往非常接近该临界值,特别是

对于较高 Al组分的情形,因此在 AlGaN/GaN基异

质结构的二维电子气的模拟计算中其 AlGaN层的

应变程度是一个非常重要的参数. 对 ZnMgO/ZnO

基异质结构而言, 应变的影响变得更为显著. 实际

上, ZnMgO 中存在的巨大的压电极化效应导致了

其 ZnMgO垒层中的应变量大小对二维电子气性能

具有更为显著的影响 [16],因此对 ZnMgO垒层中应

变大小的影响的研究具有更加重要的意义和价值,

也是研究组下一步需要继续开展的研究工作.

4 结 论

论文采用一维 Poisson-Schrodinger方程的自洽

求解,模拟计算了 ZnMgO/ZnO异质结构中二维电

子气的分布, 揭示了该二维电子气性质对 ZnMgO

势垒层厚度及 Mg组分强烈的依赖关系.研究发现

该异质结构中 ZnMgO 势垒层厚度存在一最小临
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界值:当垒层厚度小于该临界值时, 二维电子气消
失, 当其垒层厚度大于该临界值时, 其二维电子气
密度随着该垒层厚度的增加而增大;同时研究发现
ZnMgO势垒层中 Mg组分的增加将显著增强其二
维电子气的行为,导致二维电子气密度的明显增大;

论文对模拟计算获得的结果与相关文献报道的实

验结果进行了比较,从极化效应和能带结构的角度
给出了合理的解释. 同时, 论文需要进一步的深化
讨论 ZnMgO势垒层应变大小等参数对二维电子气
的影响,以使理论计算模型更加接近实际的实情况.
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Abstract
Based on the band structure and related theoretical model of two-dimensional electron gas (2DEG), the dependence of the distri-

bution of 2DEG on the thickness of ZnMgO barrier and related Mg content in ZnMgO/ZnO heterostructures has been computed by
self-consistently solving the coupled Schrodinger and Poisson equations. Computation results reveal a critical thickness of the ZnMgO
barrier for 2DEG formation, with no 2DEG occurring as the barrier thickness is below the critical value. When the thickness is above
the value, the density of the 2DEG increases linearly with the thickness of ZnMgO barrier and saturates finally. The density of the
2DEG also shows a strong dependence on the Mg content in the ZnMgO barrier, with an obvious increase obtained as the Mg content
enhances. At the same time, we compare the computed results with experimental data reported in the references with a certain degree
of consistence obtained. Explanations and discussions of the above comparison have been presented in the study from the views of
polarization effects and band structure.

Keywords: ZnO, 2DEG, heterostructure, theoretical calculation
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