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(100) Si基应变p型金属氧化物半导体[110]晶向
电导率有效质量双椭球模型∗
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( 2015年 6月 27日收到; 2015年 9月 19日收到修改稿 )

利用应变技术和沟道晶向工程技术, 均可有效增强 Si基金属氧化物半导体器件的性能. 本文提出了
(100) Si p型金属氧化物半导体 (PMOS) [110]晶向电导率有效质量双椭球模型, 从理论上解释了 Si PMOS
[100]晶向沟道空穴迁移率为 [110]晶向沟道空穴迁移率 1.15倍的原因. 基于 (100) Si基应变PMOS反型层
E-k关系, 拓展应用该模型, 首先获得了 (100) Si基应变PMOS 反型层价带第一子带等能图, 然后给出了
(100) Si基应变PMOS器件反型层 [110]晶向空穴电导率有效质量模型. 本文的模型方案合理可行, 可为Si 基
应变PMOS器件的研究与设计提供有价值的参考.

关键词: 应变, 电导率有效质量, 双椭球, 模型
PACS: 85.30.De, 85.30.Pq, 85.30.Tv DOI: 10.7498/aps.65.018501

1 引 言

随着Si基微电子技术的发展, 为了延续摩尔
定律, 一系列新技术应运而生, 典型的如应变技
术 [1−4], 其可增强沟道载流子迁移率, 且与Si工
艺兼容, 已经广泛应用于提升金属氧化物半导体
(MOS)器件的性能. 通过采用不同晶向衬底以及
不同晶向沟道 [5−8], 即晶向工程技术, MOS器件
性能也可得到有效的提升. 例如, 业界 ⟨100⟩晶向
衬底Si p型金属氧化物半导体 (PMOS)沟道通常
采用 [110]晶向, SunEdison公司将沟道晶向旋转
45◦(图 1 )——采用 [100]晶向作为其沟道晶向, 后
者Si PMOS沟道空穴迁移率是前者的1.15倍 [9].

晶向工程技术可增强空穴迁移率的本质, 是由
于沿不同晶向Si空穴有效质量不同, 采用低有效
质量的晶向作为沟道晶向, 自然其载流子迁移率

也会相应地得到提升. 然而理论研究滞后于应用
研究, 依据现有文献 [10, 11], Si [110]晶向空穴有
效质量约为0.6m0, 而 [100]晶向空穴有效质量约为
0.29m0, 前者约为后者的两倍, 与上述 1.15倍增强
的实际效果明显不符.

<100> <100>

<100>

<110>

45O

<110>

图 1 SunEdison公司晶向工程技术示意图
Fig. 1. Schematic diagram of orientation engineering
technique of SunEdison company.

观察图 2所示Si PMOS反型层第一子带等能
图, 不难发现, 当所施加电场方向为 [110]晶向时,
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需要综合考虑 [110]晶向长箭头方向空穴有效质量
以及短箭头方向空穴有效质量两部分. 我们通常
认为的 [110]晶向空穴有效质量0.6m0的数值, 仅能
代表长箭头方向空穴有效质量. 因此, 如何将短箭
头方向空穴有效质量考虑进来, 将是解决该问题的
关键.

ky

♭♯

kx

图 2 (网刊彩色) Si PMOS反型层第一子带等能图
Fig. 2. (color online) Equal-energy surface of the first
subband of inversion layer in Si PMOS.

值得注意的是, 当应变技术与晶向工程技术同
时用于提升Si MOS性能时, 无论是单轴应变器件,
还是双轴应变器件, 该问题不可避免地也同样存
在. 从理论上解决该问题, 将有利于应变MOS器
件性能增强的研究与设计. 为此, 本文基于 (100)
Si PMOS器件反型层价带第一子带等能图, 提出
(100) Si PMOS 反型层 [110]晶向空穴电导率有效
质量模型, 并验证其正确性. 进一步拓展应用该方
法, 先获取 (100) Si基应变PMOS器件反型层价带
第一子带等能图, 然后给出 (100) Si基应变PMOS
器件反型层 [110]晶向空穴电导率有效质量模型.

本文的模型方案合理可行, 可为Si基应变
PMOS器件的研究与设计提供有价值的参考.

2 模型方案

如上所述, 如何将短箭头方向空穴有效质量考
虑进来, 将是解决该问题的关键. 本文另一个关键

点是如何获取 (100) Si基应变PMOS器件反型层
价带第一子带等能图, 其关键在于给出 (100) Si基
应变PMOS反型层E-k关系. 为此, 下面先推导给
出 (100) Si基应变PMOS反型层E-k关系 (当应变
量取零时, 即为未应变PMOS反型层E-k关系); 再
提出 (100) Si PMOS反型层 [110]晶向空穴电导率
有效质量求解方案, 并验证方案的正确性.

2.1 应变PMOS反型层E-k关系

应变PMOS反型层能带色散关系 (E-k关系)
的计算较为复杂, 需要数值计算. 将应变材

料价带k空间矢量分为两个部分, kz (与纵向
电场方向平行)和 k// (面内k矢量模值). 这样,
考虑量子化效应, 应变材料价带总哈密顿量
H(kz, k//, s)退化为H0(kz = i∂/∂z, k// = 0, s)

和H(kz = i∂/∂z, k//, s) 两部分. 其中, s代表应

变项; H0为布里渊区中心哈密顿量, 表征布里渊
区中心能级; H包含k//项, 反映面内有效质量的
情况.

计算MOS反型层E-k关系时, 通常采用三角
形势阱近似 [12,13], 价带布里渊区中心各限制态由
下式描述:

1

2m∗
i

∂2fim
∂z2

+ EV ifim = Eimfim. (1)

求解薛定谔方程 (1)式可得包络函数 fim的形

式为艾里函数. 布里渊区中心能级的解析表达式为

Eim(k// = 0)

=Ei +

(
~2

2m∗
i

)1/3

×
[
3

2
πqFS

(
n+

3

4

)]2/3
n=0,1,2···

, (2)

(2)式中Ei和m∗
i 的数值可通过哈密顿矩阵

(HKP +HStr +HSO)本征值的求解获得 [14], 其中,

H ′ =


Lk2x +M(k2y + k2z) Nkxky Nkzkx

Nkxky Lk2y +M(k2z + k2x) Nkykz

Nkzkx Nkykz Lk2z +M(k2x + k2y)

 , (3)

H
′′
=


lεxx +m(εyy + εzz) nεxy nεzx

nεxy lεyy +m(εxx + εzz) nεyz

nεzx nεyz lεzz +m(εyy + εxx)

 , (4)
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HKP =

 H ′ 03×3

03×3 H ′

↑

↓

,

HStr =

H ′′ 03×3

03×3 H ′′

↑

↓

,

�HSO = −∆

3



0 i 0 0 0 −1

−i 0 0 0 0 i

0 0 0 1 −i 0

0 0 1 0 −i 0

0 0 i i 0 0

−1 −i 0 0 0 0


. (5)

对于 (100)面来说, Ei和m∗
i 的值见 (6)和 (7)

式, (3)—(7)式中各符号的物理意义详见文献 [14].
E1 = s,

E2 = −1

2
[s+∆+

√
9s2 +∆2 − 2s∆],

E3 = −1

2
[s+∆+

√
9s2 +∆2 − 2s∆];

(6)


1/m∗

1 = −(γ1 − 2γ2),

1/m∗
2=−(γ1+γ2)−

9γ2s−γ2∆√
9s2+∆2−2s∆

,

1/m∗
3 = −(γ1+γ2) +

9γ2s−γ2∆√
9s2+∆2−2s∆

.

(7)

面内有效质量是应变PMOS价带E-k关系包
含的另一重要参量, 对其进行求解需要将微扰项
H(kz = i∂/∂z, k//, s)考虑进来. 总哈密顿项中

Ui各态

(
3

2
,±3

2

)
,
(
3

2
,±1

2

)
,
(
1

2
,±1

2

)
之间由于

H(kz = i∂/∂z, k//, s) 项而产生耦合作用

⟨Ui|H ′|Uj⟩ = H ′
ij . (8)

子带之间的互作用由 ⟨ϕim|H ′|ϕjn⟩决定. 将
两个因素同时考虑进来, 布里渊区中心态对角矩阵
元由下式确定:

⟨Uifkm|H ′|Uiflm⟩

=



−1

2
(γ1 + γ2)k

2
//, i = 1,

−1

2
(γ1 − γ2)k

2
//, i = 2,

−1

2
γ1k

2
//, i = 3,

(9)

此外,

⟨Uifkm|H ′|Uifln⟩ = 0, m ̸= n. (10)

现在考虑非对角矩阵元, 其表达式如下:

⟨Uifkm|H ′|Uifln⟩

=αγ3k//⟨fkm|∂/∂z|fln⟩+ βγk2//⟨fkm|fln⟩. (11)

仍然基于哈密顿矩阵模型 (HKP + HStr +

HSO), 利用中心态对角矩阵元及非对角矩阵元
表达式, 可构建仅包含k//项的 6N阶本征值矩阵
(由于矩阵规模庞大, 这里仅给出矩阵元表达式, 详
细矩阵未予列出). 基于 (2), (9), (10)和 (11)式, 数
值求解矩阵本征值即可获得应变 (100) PMOS反型
层价带子带E-k关系.

2.2 双椭球模型方案

基于 2.1节Si PMOS反型层E-k关系模型, 可
获得Si PMOS反型层第一子带等能图 (见图 2 ). 如
上所述, 如何将图 2中短箭头方向空穴有效质量考
虑进来, 将是解决本文核心问题的关键.

观察发现, 图 2等能图可类似为图 3双椭球图
案, 即可将等能图等效为两个椭球的叠加. 在计算
[110]晶向有效质量时, 可用椭球横有效质量 (即短
箭头方向空穴有效质量)和纵有效质量 (即长箭头
方向空穴有效质量)进行等效.

mt

mt

ml

图 3 (网刊彩色)双椭球模型示意图
Fig. 3. (color online) Schematic diagram of the double
ellipsoid model.

具体为, 施加电场方向为 [110]晶向, 两个椭球
有效质量均有贡献, 但贡献各不相同. 沿 [110]晶
向的椭球, 由于短轴与电场方向垂直, 而长轴与电
场方向平行, 所以贡献的是纵有效质量ml; 与之垂
直的另一个椭球, 由于长轴与电场方向垂直, 而短
轴与电场方向平行, 所以贡献的是横有效质量mt.
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所以, (100) Si PMOS反型层 [110]晶向电导率有效
质量为

1

mc
=

1

mt
+

1

ml
, (12)

化简后可得

mc =
mtml

mt +ml
, (13)

其中ml为 [110]晶向空穴有效质量. mt的值可通

过椭球几何原理计算获得, 其与能带系数相关的表
达式如下:

1

mt
=

γ1 − (7γ2
2
− 3γ2

3)√
γ2

2
+ 3γ2

3

. (14)

计算可得mt为 0.26m0, 将ml和mt代入 (13)
式,可得 (100) Si PMOS反型层 [110]晶向电导率有
效质量为0.34m0, 该结果与SunEdison公司的报道
结果符合.

3 模型拓展应用

基于第 2节双椭球模型, 进一步拓展应用该
方法. 先获取 (100) Si基应变PMOS器件反型层
价带第一子带等能图, 包括双轴应变Si、双轴应
变Si1−xGex和单轴压应变Si 三类器件, 然后给出
(100) Si基应变PMOS器件反型层 [110]晶向空穴
电导率有效质量模型.

图 4为应变Si PMOS在不同组分下第一子带
等能图. 由图 4可见, 应变Si PMOS第一子带等能
图为球形, 应变状态下Si PMOS反型层无需使用
本文提出的双椭球模型, 即可直接计算获得 [110]
晶向空穴电导率有效质量模型. 图 7 (a)为 (100)应
变Si PMOS器件反型层 [110]晶向空穴电导率有效
质量与应力 (Ge组分x表征)的关系模型.

图 5为应变Si1−xGex PMOS在不同组分下第
一子带等能图. 由图 5可见, 应变Si1−xGex PMOS
第一子带等能图为双椭球型, 需利用本文模型求
解. 求解之前, 有必要对应变Si和应变Si1−xGex材
料空穴等能图的形成及应变导致等能图发生畸变

的物理机理予以简要说明. 半导体材料物理性质具
有各向异性, 等能图可直观反映半导体材料沿各晶
向的载流子有效质量. 通过哈密顿能量本征值二阶
微分求解, 可获得Si PMOS反型层空穴第一子带
等能图 (图 2 ), 该等能图可反映Si沿各晶向空穴有
效质量的不同.

对于应变材料来说, 无论是应变Si还是应变
Si1−xGex材料, 其获得等能图的方法与Si的类似,
只是需要将应变因素考虑进来. 当考虑应变因素
后, 应变Si 和应变Si1−xGex材料空穴等能图就与
Si的明显不同, 即应变致等能图畸变. 当然, 对于
Si1−xGex材料来说, 与Si材料相比, 等能图还需考
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图 4 (网刊彩色)双轴应变 Si PMOS在不同组分下第一子带等能图 (a) 应变 Si/Si0.9Ge0.1; (b)应变 Si/Si0.8Ge0.2;
(c) 应变 Si/Si0.7Ge0.3; (d)应变 Si/Si0.6Ge0.4
Fig. 4. (color online) Equal-energy surfaces of the first subband of inversion layer in biaxially strained Si PMOS:
(a) Strained Si/Si0.9Ge0.1; (b) strained Si/Si0.8Ge0.2; (c) strained Si/Si0.7Ge0.3; (d) strained Si/Si0.6Ge0.4.
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虑Ge合金化的因素. 所以, 从结果上看, 应变Si、
应变Si1−xGex和Si三者的等能图各不相同, 所反
映的空穴有效质量各向异性情况也不相同.

首先将图 5等能图近似为双椭球 (见图 6 ), 然
后基于ml数值, 利用椭球几何关系获得mt, 最后
利用 (10)式计算获得mc(结果见图 7 ).
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图 5 (网刊彩色)应变 Si1−xGex PMOS在不同组分下第一子带等能图 (a)应变 Si0.9Ge0.1/Si; (b)应变 Si0.8Ge0.2/Si;
(c)应变 Si0.7Ge0.3/Si; (d)应变 Si0.6Ge0.4/Si
Fig. 5. (color online) Equal-energy surfaces of the first subband of inversion layer in biaxially strained Si1−xGex
PMOS: (a) Strained Si0.9Ge0.1/Si; (b) strained Si0.8Ge0.2/Si; (c) strained Si0.7Ge0.3/Si; (d) strained Si0.6Ge0.4/Si.
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图 6 (网刊彩色)应变 Si1−xGex PMOS反型层第一子带等能图椭球近似 (a)应变 Si0.9Ge0.1/Si; (b)应变
Si0.8Ge0.2/Si; (c) 应变 Si0.7Ge0.3/Si; (d)应变 Si0.6Ge0.4/Si
Fig. 6. (color online) Double ellipsoid model for equal-energy surfaces of the first subband of inversion layer in
strained Si1−xGex PMOS: (a) Strained Si0.9Ge0.1/Si; (b) strained Si0.8Ge0.2/Si; (c) strained Si0.7Ge0.3/Si;
(d) strained Si0.6Ge0.4/Si.
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图 7 Si基应变PMOS [110]空穴电导率有效质量 (a)应变 Si; (b)应变 Si1−xGex
Fig. 7. Hole conductivity effective masses along [110] direction in Si-based PMOS: (a) Strained Si;
(b) strained Si1−xGex.

由 图 7可 见, 无 论 是 应 变 Si还 是 应 变
Si1−xGex, 其PMOS器件反型层 [110]晶向空穴电
导率有效质量均随着应力的增加而减小. 其中, 应
变Si1−xGex PMOS器件反型层 [110]晶向空穴电
导率有效质量明显小于应变Si的相关数值. 该结
果提示我们, 不考虑空穴散射机制, 若选用双轴应
变技术时, 应变Si1−xGex PMOS性能将明显优于
应变Si PMOS性能.
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图 8 (网刊彩色)单轴应变 Si PMOS在不同应力下第一
子带等能图

Fig. 8. (color online) Equal-energy surfaces of the first
subband of inversion layer in uniaxially strained Si
PMOS.

进一步讨论单轴应变Si PMOS不同应力状态
下的情况, 图 8为 [110]单轴应变Si PMOS在不同
组分下第一子带等能图. 由图 8可见, [110]单轴应

变Si PMOS第一子带等能图可由两个大小不同的
椭球进行近似 (见图 9 ).
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图 9 (网刊彩色)单轴应变 Si PMOS第一子带等能图椭
球近似

Fig. 9. (color online) Double ellipsoid model for equal-
energy surfaces of the first subband of inversion layer
in uniaxially strained Si PMOS.

4 结 论

应变技术和晶向工程技术是Si基CMOS延续
摩尔定律的重要技术手段. 本文针对其理论上存在
的问题, 提出采用双椭球模型近似的方案, 从理论
上合理解释了Si PMOS [100]晶向沟道空穴迁移率
为 [110]晶向沟道空穴迁移率1.15倍的原因.

进一步拓展应用该模型, 获得了 (100)应变Si
和应变Si1−xGex PMOS器件反型层 [110]晶向空
穴电导率有效质量与应力 (Ge组分x表征)的关系
模型. 本文的模型方案合理可行, 结论数据量化,
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可为Si基应变PMOS器件的研究与设计提供有价
值的参考.
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Double ellipsoid model for conductivity effective mass
along [110] orientation in (100) Si-based strained
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Abstract
The performance of a Si metal-oxide-semiconductor field-effect transistor can be enhanced effectively by the strain

technology and the orientation engineering. For example, the [110] direction is usually used as the channel direction in
the Si p-channel metal-oxide-semiconductor (PMOS) on ⟨100⟩ oriented substrate. While SunEdison company rotates
the channel direction 45 degrees to the [100] direction, its hole mobility is 1.15 times larger than the hole mobility of the
former.

The orientation engineering is based on the anisotropy of the hole effective mass along different directions. The
enhancement of carrier mobility naturally occurs when we choose the direction with the smaller carrier effective mass as
the channel direction.

However, according to the reported results in the literature, the hole effective mass values along the [110] and [100]
orientation are about 0.6m0 and 0.29m0, respectively. The former is twice larger than the latter, which cannot explain
that the experimental result increases 1.15 times.

We find that the effective mass values along both the long axis and the short axis should be taken into consideration,
and the value of 0.6m0 can only represent the long axis term by observing the equivalent energy diagram of the first
sub-band in Si PMOS.

In view of this, the double ellipsoid model is given for the conductivity effective mass along the [110] direction in
(100) Si PMOS, which explains the reason why the hole mobility along the [100] direction is 1.15 times larger than that
along the [110] direction in Si PMOS. And then, based on the E-k relation of the inversion layer in Si-based strained
PMOS, we study the conductivity effective mass along the [110] direction in (100) Si-based strained PMOS by the above
method.

The results show that 1) the [110] oriented hole conductivity effective mass of biaxially strained Si PMOS can be
calculated directly by its spherical equivalent energy diagram; 2) in the case of biaxially strained Si1−xGex PMOS, its
conductivity effective mass needs to be calculated by the double ellipsoid method; 3) the [110] oriented hole conductivity
effective mass of uniaxially strained Si PMOS should be solved approximately by two different sizes of ellipsoid.

Our valid models can provide the valuable references for studying and designing the Si-based strained PMOS device.

Keywords: strain, conductivity effective mass, double ellipsoid, model
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