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压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴散射与

迁移率模型∗

白敏 宣荣喜 宋建军† 张鹤鸣 胡辉勇 舒斌

(西安电子科技大学微电子学院, 宽禁带半导体材料与器件重点实验室, 西安 710071)

( 2014年 7月 12日收到; 2014年 9月 14日收到修改稿 )

应变Ge材料因其载流子迁移率高, 且与硅工艺兼容等优点, 已成为硅基CMOS研究发展的重点和热点.
本文基于压应变Ge/(001)Si1−xGex价带结构模型, 研究了压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各散射概率、空穴
迁移率与Ge组分 (x)的关系, 包括空穴离化杂质散射概率、声学声子散射、非极性光学声子散射、总散射概率
以及空穴各向同性、各向异性迁移率, 获得了有实用价值的相关结论. 本文量化模型可为应力致Ge改性半导
体物理的理解及相关器件的研究设计提供有重要的理论参考.

关键词: 锗, 应变, 散射, 迁移率
PACS: 85.30.De, 85.30.Pq, 85.30.Tv DOI: 10.7498/aps.64.038501

1 引 言

应变Ge材料载流子迁移率高, 且与硅工艺兼
容, 将其应用于MOS沟道是硅基CMOS延续摩尔
定律的重要技术手段 [1−6]. 应变Ge空穴散射及迁
移率等基本物理属性是研究、设计应变Ge材料与
器件的重要理论基础, 具有重要的研究价值 [7−8].

目前, 国外有关应变Ge的文献报道, 集中于应
变Ge沟道材料致器件性能增强的应用方面, 而对
应变Ge空穴散射及迁移率等基本物理属性的研究
仍然缺乏 [9−12]. 为此, 本文采用kp能带理论 [13],
首先研究了压应变Ge/(001)Si1−xGex((001)晶向
弛豫Si1−xGex虚拟衬底上的压应变Ge)价带结
构模型, 在此基础上, 进一步获得了压应变
Ge/(001)Si1−xGex空穴各散射概率、空穴迁移率
与Ge组分 (x)的关系, 包括空穴离化杂质散射概
率、声学声子散射、非极性光学声子散射、总散射概

率以及空穴各向同性、各向异性迁移率.
通过给出量化的理论模型, 旨在为应力致Ge

改性半导体物理的理解及相关器件的研究设计提

供有重要的理论参考.

2 理论模型

研究压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴散射与迁
移率模型, 需要首先给出其价带结构E-k关系 [14],

E1
V = 2
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3
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Q = (p2 − 3q)/9,

p = ∆− (a11 + a22 + a33),

R = (2p3 − 9pq + 27r)/54,

Θ = cos−1(−R/
√
Q3),

q = a11a22 + a22a33 + a33a11 − a212 − a213
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2
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2
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2
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+ a33a11 − a212 − a213 − a223), (1)

式中, 各参量物理意义详见文献 [14], 其具体数值
见文献 [3]和 [6].

基于压应变Ge/(001)Si1−xGex价带结构E-k
关系, 可获得空穴沿不同晶向的电导率有效质量.
由于应力作用下, 应变材料价带带边和亚带边发生
分裂, 空穴主要占据带边, 因此, 带边方向有效质量
为压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴电导率有效质量.

同时, 基于压应变Ge/(001)Si1−xGex价带结
构E-k关系, 考虑压应变Ge/(001)Si1−xGex价带
劈裂能, 依据

m∗
d =

[
(m∗

a
)
3/2
h + (m∗

a
)
3/2
l

× exp(−∆EV,Split/kBT )
]2/3

(2)

可进一步给出压应变Ge/(001)Si1−xGex价带顶空
穴态密度有效质量 (m∗

d), 该参量是下一步计算压
应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各散射概率的重要参
数 [15]. (2)式中, (m∗

a
)h和 (m∗

a
)l分别为 “重”“轻”平

均有效质量, ∆EV,Split为 “重”“轻”空穴带分裂能.
压应变Ge/(001)Si1−xGex与未应变Ge相比,

虽然二者所属晶系不同, 但应变未引起空穴散射机
理类型的变化, 仅仅改变了各散射概率的量化数
值. 所以, 压应变Ge/(001)Si1−xGex与未应变Ge
散射机理的类型应该是一致的.

本文在核实验证未应变Ge空穴各散射机理
后 [7], 确定了压应变Ge/(001)Si1−xGex应主要考
虑离化杂质散射、声学声子散射及非极性光学声

子这几种空穴散射机理 (分别用PII, Pac, Pin表示),
其数理模型如下:

PII =
Ni e4

16π(2m∗)1/2(ε0ε)2E3/2

× ln
(
12m∗k2BT

2ε0ε

e2~2Ni

)
, (3)
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m ∗3/2 Ξ2kBT (2E)1/2

π~4c1
, (4)
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D2

0(m
∗)3/2

21/2π~3ρω0

(
nop +

1

2
∓ 1

2

)
× (E ± ~ω0)

1/2, (5)

式中各参数物理意义详见文献 [7, 8], 其具体数值
见文献 [16].

需要说明的是, 各散射机理同时存在, 故压应
变Ge/(001)Si1−xGex空穴总散射概率应为

P =
∑
i

Pi = PII + Pac + Pop. (6)

基于 (6)式, 采用 (7)式和 (8),

µ = q⟨τ⟩/mc, (7)

和

µp =
q

mc,h

[
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(
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1

2
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2

)
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1/2

]−1∣∣∣∣
E=1.5kBT, T=300K

, (8)

可计算获得压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴沿
不同晶向迁移率与空穴平均迁移率随应力变化的

关系.

3 结果与讨论

图 1为 压 应 变Ge/(001)Si1−xGexΓ 点 处 价
带各能级、分裂能与Ge 组分 (x) 的关系,由图可
见,在应力的作用下, 压应变Ge/(001)Si1−xGex价
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图 1 (网刊彩色)压应变Ge/(001)Si1−xGexΓ 点处价带各能级、分裂能与Ge组分 (x)的关系 (a) Γ 点价带能级; (b)分裂能
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带Γ 点处简并消除, 能带发生了分裂, 且分裂
能随应力的增加而增大. 图 2至 4为压应变
Ge/(001)Si1−xGex沿不同晶向的价带结构, 通过
与未应变Ge 价带结构的比较, 我们可以清晰的发
现, 压应变Ge/(001)Si1−xGex价带Γ点处简并消

除, 以及价带对称性的变化情况.
图 5为压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各有效

质量与Ge组分 (x)的关系, 包括空穴平均有效质
量、空穴电导率有效质量及空穴态密度有效质

量. 由图可见, 压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各
有效质量 (除 “轻”空穴平均有效质量外)随应力变

化明显, 均显著减小. 需要特别说明的是, 压应
变Ge/(001)Si1−xGex沿 [100]和 [110]晶向空穴电
导率有效质量在应力的作用下均显著降低, 利于压
应变Ge/(001)Si1−xGex空穴迁移率的增强. 当应
力达到一定程度时, 压应变Ge/(001)Si1−xGex空
穴电导率有效质量各向异性程度降低.

此外,为了便于分析压应变Ge/(001)Si1−xGex
空穴有效质量的变化情况, 本文还给出了压应变
Ge/(001)Si1−xGex空穴方向有效质量随应力的量
化关系 (见表 1 ).
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图 2 (网刊彩色)未应变Ge、压应变Ge/(001)Si0.4Ge0.6[k, 0, 0]与 [0, 0, k]晶向价带结构 (a)未应变Ge; (b)压
应变Ge/(100)Si0.4Ge0.6
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图 3 (网刊彩色)未应变Ge、压应变Ge/(001)Si0.4Ge0.6[kk̄0]与 [k̄0k]晶向价带结构 (a) 未应变Ge; (b)压应变
Ge/(100)Si0.4Ge0.6

(a) (b) @x=1 Ge @s-Ge/Si0.4Ge0.6

-2.0

-1.5

-1.0

-0.5

0

0.5

E
/
e
V

-2.0

-1.5

-1.0

-0.5

0

0.5

E
/
e
V

♭֓k֒k֒k♯ ♭֒֒♯ ♭k֒֓k֒k♯ ♭֓k֒k֒k♯ ♭֒֒♯ ♭k֒֓k֒k♯

EV
1

EV
2

EV
3

EV
1

EV
2

EV
3

EV
1

EV
2

EV
3

EV
1

EV
2

EV
3

图 4 (网刊彩色)未应变Ge、压应变Ge/(001)Si0.4Ge0.6[k̄kk]与 [kk̄k]晶向价带结构 (a)未应变Ge; (b) 压应变
Ge/(100)Si0.4Ge0.6

表 1 , 压应变Ge/(001)Si 1−xGex空穴方向有效质量

(a)带边 (b)亚带边
晶向 [001] [11̄1] [11̄0] [010] [1̄01] [001] [11̄1] [11̄0] [010] [1̄01]

x = 1.0 0.23 0.527 0.41 0.23 0.41 0.05 0.047 0.048 0.05 0.048
0.9 0.23 0.149 0.11 0.09 0.16 0.03 0.033 0.034 0.036 0.033
0.8 0.23 0.118 0.09 0.077 0.13 0.024 0.024 0.024 0.025 0.024
0.7 0.23 0.108 0.083 0.073 0.121 0.02 0.020 0.019 0.02 0.02
0.6 0.23 0.103 0.08 0.072 0.115 0.017 0.017 0.016 0.017 0.017
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图 5 压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各有效质量与Ge组分 (x)的关系 (a)平均有效质量; (b)态密度有效质量;
(c)电导率有效质量
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图 6 压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各散射概率与Ge组分 (x)的关系 (a)离化杂质散射; (b)声学声子散射;
(c)非极性光学声子散射; (d)总散射概率
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图 7 压应变Ge/(100)Si1−xGex空穴迁移率与Ge组分 (x)的关系 (a)平均迁移率; (b) [100], [110] 晶向空穴迁移率

图 6为压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各散射
概率与Ge组分 (x)的关系, 包括离化杂质散射概
率、声学声子散射、非极性光学声子散射、及总散

射概率. 由图可见, 压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴
声学声子散射概率与非极性光学声子散射概率随

应力的增加而显著减小. 特别是声子散射概率, 降
低约一个数量级. 总散射概率方面, 在应力的作
用下, 压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴总散射概率
亦随应力的增加而显著减小. 这意味着, 压应变
Ge/(001)Si1−xGex空穴迁移率较未应变Ge空穴迁
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移率将有较大幅度的提升.
图 7为压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各向同

性、各向异性迁移率与Ge组分 (x)的关系. 由图
可见, 在应力的作用下, 压应变Ge/(001)Si1−xGex
空穴各向同性、各向异性迁移率均显著增强. 值
得注意的是, 即使由Ge 组分表征的应力达到 0.6
时, 沿 [100]和 [110]晶向二者的空穴迁移率之差仍
约为 2000 cm2/V·s, 压应变Ge/(001)Si1−xGex空
穴面内沿各晶向迁移率各向异性依然显著. 此外,
本文未应变Ge空穴平均迁移率 (Ge组分为1时)约
为2000 cm2/V·s, 与文献报道一致 [17], 可间接说明
本文模型的正确性.

4 结 论

应变Ge材料因其载流子迁移率高, 且与硅工
艺兼容等优点,已成为硅基CMOS研究发展的重点
和热点. 本文重点研究压应变Ge/(001)Si1−xGex
空穴各散射概率、空穴迁移率与Ge组分 (x)的理论
关系.

结果表明: 1)压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴
声学声子散射概率与非极性光学声子散射概率随

应力的增加而显著减小. 特别是声子散射概率, 降
低约一个数量级. 总散射概率方面, 在应力的作
用下, 压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴总散射概率
亦随应力的增加而显著减小. 2) 在应力的作用下,
压应变Ge/(001)Si1−xGex空穴各向同性、各向异
性迁移率均显著增强. 当应力持续增大时, 压应
变Ge/(001)Si1−xGex空穴面内各向异性迁移仍然
明显.
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Abstract
Strained Ge attracts attention of researchers for its high mobility and compatibility with Si technology. Based on the

valence band model for compressively strained Ge/(001)Si1−xGex, the relationships between hole scattering, mobility,
and Ge content (x) are established in this paper, including ionized impurity, acoustic phonon, non-polar optical phonon,
total scattering rates, and the averaged and directional mobility of holes. Our quantitative data gained within the models
can provide valuable references for the research of modified Ge materials physics and the design of the related devices.
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