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直接带隙Ge1−xSnx本征载流子浓度研究
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( 2014年 6月 25日收到; 2014年 7月 22日收到修改稿 )

通过合金化改性技术, Ge可由间接带隙半导体转变为直接带隙半导体. 改性后的Ge半导体可同时应用
于光子器件和电子器件, 极具发展潜力. 基于直接带隙Ge1−xSnx半导体合金 8带Kronig-Penny模型, 重点
研究了其导带有效状态密度、价带有效状态密度及本征载流子浓度, 旨在为直接带隙改性Ge半导体物理的
理解及相关器件的研究设计提供有价值的参考. 研究结果表明: 直接带隙Ge1−xSnx合金导带有效状态密度

随着Sn组分x的增加而明显减小, 价带有效状态密度几乎不随Sn组分变化. 与体Ge半导体相比, 直接带隙
Ge1−xSnx合金导带有效状态密度、价带有效状态密度分别低两个和一个数量级; 直接带隙Ge1−xSnx合金本

征载流子浓度随着Sn组分的增加而增加, 比体Ge半导体高一个数量级以上.

关键词: Ge1−xSnx, 直接带隙, 本征载流子浓度
PACS: 85.30.De, 85.30.Pq, 85.30.Tv DOI: 10.7498/aps.63.238502

1 引 言

Ge为间接带隙半导体, 改性可致其转变为准
直接带隙, 甚至是直接带隙半导体. 目前, 国内
外直接带隙Ge改性实现方法主要有以下两种: 第
一种是施加高强度张应力, 使Ge转变为直接带隙
半导体; 第二种是采用合金化的手段 (如典型的
Ge1−xSnx合金), 获得直接带隙改性Ge半导体. 改
性后的Ge半导体可应用于光子器件, 其转换效率
高, 直接带隙发光效率与 III-V族半导体相当 [1−4].
同时, 直接带隙情况下Ge载流子迁移率增强, 该改
性半导体还可应用于电子器件, 具有工作速度高、
频率特性好的优点. 因此, 对直接带隙改性Ge半导
体的相关研究已成为当前国内外研究的热点和重

点之一 [5−8].
本征载流子浓度是半导体材料的重要物理参

数, 也是决定半导体器件电学性能的重要参量 [9].
目前尚未见有关直接带隙改性Ge半导体本征载流
子浓度的相关报道. 本文以直接带隙Ge1−xSnx合

金半导体为例, 首先基于直接带隙Ge1−xSnx半导

体合金 8带 kp模型, 获得计算本征载流子浓度的
各能带参量. 在此基础上, 进一步给出直接带隙
Ge1−xSnx合金电子、空穴态密度有效质量模型, 并
最终仿真获得直接带隙Ge1−xSnx合金导带、价带

有效状态密度, 以及本征载流子浓度模型. 本文直
接带隙Ge1−xSnx合金半导体本征载流子浓度模型

推导细致, 所得模型数据量化, 可为直接带隙改性
Ge半导体物理的理解及相关器件的研究设计提供
有价值的参考.

2 能带结构模型

建立直接带隙Ge1−xSnx合金半导体本征载流

子浓度 (ni)模型, 需要首先研究其能带结构. 基于
直接带隙Ge1−xSnx合金半导体能带结构, 给出建
立本征载流子浓度模型所需的能带参量, 如直接
带隙Ge1−xSnx合金禁带宽度Eg, 电子/空穴有效
质量.

鉴于kp能带理论的特点, 尤其是所建模型解
析的优点, 本文基于kp理论框架建立了直接带隙
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Ge1−xSnx合金能带结构模型. 建模之前, 需要首先
说明的是, 通常 IV族半导体 (如Si, Ge) kp能带模

型包括导带和价带两部分, 且它们可分别建模给出
相应的解析模型 [10,11]. 而对于直接带隙Ge1−xSnx

合金而言, 由于Sn掺杂对Ge能带结构的调制作用,

导带和价带之间存在明显的 “耦合作用”[12,13]. 在
建模过程中, 必须对其予以考虑. 也就是说, 直接
带隙Ge1−xSnx合金能带 kp本征值模型需同时包

括导带和价带两部分, 本征值矩阵维数至少为8, 具
体表达式如下:
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式中,
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此外, (10)式中Luttinger参数γL
1 , γL

2 , γL
3 对应 6带

kp模型参数 [14]; EΓ
g 为Ge半导体Γ点导带底与价

带顶能级差 [14]; ∆为Ge半导体旋轨分裂能 [14]; mc

为Ge半导体导带Γ点电子有效质量 [14]; kx, ky,
kz为倒易空间波矢量, 分别对应 [001], [010], [100]
晶向.

基于 (1)式,可获得直接带隙Ge1−xSnx合金禁

带宽度Eg、电子/空穴有效质量随Sn组分x的变化

关系 (见图 1— 图 3 ). 同时, 为方便后续讨论, 给出
了直接带隙Ge1−xSnx合金的Eg、电子态密度有效

质量me,DOS、轻空穴有效质量mLH,a、重空穴有效

质量mHH,a的解析表达式:

Eg = 0.763− 2.61x,

me,DOS = 0.041− 0.1167x,

mLH,a = 0.0496− 0.157x,

mHH,a = 0.03 exp(−x/0.11) + 0.3.

(11)
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图 1 直接带隙Ge1−xSnx禁带宽度与 Sn组分的关系
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图 2 直接带隙Ge1−xSnx电子态密度有效质量与 Sn组
分的关系
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图 3 直接带隙Ge1−xSnx空穴平均有效质量与 Sn组分
的关系

由图 1和图 2可见, 直接带隙Ge1−xSnx合金

禁带宽度、导带电子有效质量 (由于导带Γ 点等

能面为球形, 该有效质量亦是电子态密度有效
质量me,DOS)随Sn组分的增加而线性减小. 由
图 3可见, 直接带隙Ge1−xSnx合金重空穴有效质

量mHH,a几乎不随Sn组分变化, 轻空穴有效质量
mLH,a随Sn组分的增加而略微减小.

基于图 3所示的直接带隙Ge1−xSnx合金轻、

重空穴有效质量数据, 采用下式

mH,DOS =
[
(mHH,a)

3/2 + (mLH,a)
3/2

]2/3
(12)

可进一步给出直接带隙Ge1−xSnx合金空穴态密度

有效质量随Sn组分的变化关系, 结果如图 4所示.
由图 4可见, 直接带隙Ge1−xSnx合金空穴态密度

有效质量随Sn组分的增加而减小.

m
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图 4 直接带隙Ge1−xSnx空穴态密度有效质量与 Sn组
分的关系

3 本征载流子浓度模型

在第二节直接带隙Ge1−xSnx合金能带结构建

模的基础上, 基于直接带隙Ge1−xSnx合金导带底

电子和价带顶空穴态密度有效质量模型, 利用 (11),
(12)式建立直接带隙Ge1−xSnx合金导带、价带有

效状态密度模型:NC = 2× (2πme,DOSkBT/h
2)3/2,

NV = 2× (2πmH,DOSkBT/h
2)3/2.

(13)

最后, 将 (11)和 (13)式所得结果代入 (14)式,
本文建立了直接带隙Ge1−xSnx合金本征载流子浓

度模型:

ni = (NCNV)
1/2 exp(−Eg/2kBT ), (14)

式中kB为Boltzman常量 (1.38 × 10−23 J·K−1).
图 5和图 6分别给出了218, 300, 393 K时直接

带隙Ge1−xSnx合金导带、价带有效状态密度与Sn
组分的函数关系. 由图 5可见: 直接带隙Ge1−xSnx

合金导带有效状态密度随着Sn组分x的增加而明

显减小; 温度T与直接带隙Ge1−xSnx合金导带有

效状态密度是正比关系, 随着温度的升高, 直接
带隙Ge1−xSnx合金导带有效状态密度相应增加.
此外, 与体Ge半导体相比, 直接带隙Ge1−xSnx合
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金导带有效状态密度低两个数量级. 而由图 6可

见, 当温度一定时, 直接带隙Ge1−xSnx合金价带

有效状态密度几乎不随Sn组分变化. 直接带隙
Ge1−xSnx合金价带有效状态密度随温度T的变化

情况与导带有效状态密度的变化规律一致. 与体
Ge半导体相比, 直接带隙Ge1−xSnx合金价带有效

状态密度低一个数量级.

Ge1-xSnx@ x > 0.11
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图 5 直接带隙Ge1−xSnx导带有效状态密度与 Sn组分
的关系
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图 6 直接带隙Ge1−xSnx价带有效状态密度与 Sn组分
的关系

基于已建立的直接带隙Ge1−xSnx合金导带

有效状态密度NC、价带有效状态密度NV及禁带

宽度模型, 下面分析直接带隙Ge1−xSnx合金本征

载流子浓度模型. 图 7为室温 300 K下直接带隙
Ge1−xSnx合金本征载流子浓度与Sn组分x的关

系. 由图 7可见, 虽然直接带隙Ge1−xSnx合金导

带、价带有效状态密度随着Sn组分x的增加而减

小, 但其本征载流子浓度却随着Sn组分x的增加

而增加. 这主要是因为本征载流子浓度与禁带宽度
Eg成负指数关系, 禁带宽度随Sn组分的增加而减
小, 导致本征载流子浓度随着Sn组分x的增加而

增加. 同时值得注意的是, 虽然与体Ge半导体相

比, 直接带隙Ge1−xSnx合金导带、价带有效状态密

度分别低两个、一个数量级, 而直接带隙Ge1−xSnx

合金本征载流子浓度相对于体Ge半导体却高一个
数量级以上, 该物理现象亦由直接带隙Ge1−xSnx

禁带宽度随Sn组分的增加而减小引起.
此外, 为了验证本文模型的准确性, 本文还分

析了Sn组分为 0时即体Ge半导体的价带有效状态
密度模型, 所得结果与文献 [15]结果一致, 据此可
以间接说明本文直接带隙Ge1−xSnx合金本征载流

子浓度模型的正确性.

Ge1-xSnx@ x > 0.11
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图 7 室温 300 K下直接带隙Ge1−xSnx 本征载流子浓
度与 Sn组分的关系

4 结 论

Ge为间接带隙半导体, 改性可致其转变为直
接带隙半导体, 应用于光子器件, 转换效率高, 应用
于电子器件, 工作速度高、频率特性好, 对该半导体
的研究是当前国内外研究的热点和重点之一. 本征
载流子浓度是半导体材料的重要物理参数, 也是决
定半导体器件电学性能的重要参量. 本文以直接带
隙Ge1−xSnx合金半导体为例, 首先基于直接带隙
Ge1−xSnx半导体合金 8带kp模型, 获得计算本征
载流子浓度的各能带参量. 在此基础上, 进一步给
出了直接带隙Ge1−xSnx合金电子、空穴态密度有

效质量模型, 并最终仿真获得直接带隙Ge1−xSnx

合金导带、价带有效状态密度, 以及本征载流子浓
度模型. 研究结果表明: 直接带隙Ge1−xSnx合金

导带有效状态密度随着Sn组分x的增加而明显减

小, 价带有效状态密度几乎不随Sn组分变化. 与体
Ge半导体相比, 直接带隙Ge1−xSnx合金导带、价

带有效状态密度分别低两个和一个数量级; 直接带
隙Ge1−xSnx合金本征载流子浓度随着Sn组分的
增加而增加, 比体Ge半导体高一个数量级以上. 本
文直接带隙Ge1−xSnx合金半导体本征载流子浓度
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模型推导细致, 所得模型数据量化, 可为直接带隙
改性Ge半导体物理的理解及相关器件的研究设计
提供有价值的参考.
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Study on intrinsic carrier concentration of direct
bandgap Ge1−xSnx
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Abstract
Indirect bandgap Ge can be turned to a direct bandgap semiconductor by the alloy-modified technique, which

can be applied to advanced photonic devices and electronic devices. Based on 8 bands Kronig-Penny Hamilton, this
paper focuses on the physical parameters of direct bandgap Ge1−xSnx, such as conduction band effective density of
states, valence band effective density of states and the intrinsic carrier concentration, and aims to provide valuable
references for understanding the direct bandgap modified Ge materials and device physics as well as their applications.
Results show that: conduction band effective density of states in direct bandgap Ge1−xSnx alloy decreases obviously
with increasing Sn fraction, while its valence band effective density of states almost does not change with increasing Sn
fraction. Compared with bulk Ge, the conduction band effective density of states and valence band effective density
of states in direct bandgap Ge1−xSnx alloy are lower by two and one orders of magnitude respectively; the intrinsic
carrier concentration in direct bandgap Ge1−xSnx alloy increases with increasing Sn fraction, and its value is an order
of magnitude higher than that of bulk Ge.

Keywords: Ge1−xSnx, direct bandgap, intrinsic carrier concentration
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