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强激光照射对6H-SiC晶体电子特性的影响∗
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( 2016年 1月 16日收到; 2016年 2月 15日收到修改稿 )

使用基于密度泛函微扰理论的第一性原理赝势法, 模拟研究了纤锌矿 6H-SiC晶体在强激光照射下电子
特性的变化. 研究结果表明, 电子温度Te在升高到 3.89 eV及以上后, 6H-SiC由间接带隙的晶体变为直接带
隙的晶体; 带隙值随电子温度Te升高先是增大后又快速减小, 当电子温度Te大于 4.25 eV以后, 带隙已经消
失而呈现出金属特性.

关键词: 6H-SiC, 电子特性, 激光照射, 密度泛函微扰理论
PACS: 71.20.–b, 71.15.–m, 61.72.uj, 63.10.+a DOI: 10.7498/aps.65.107101

1 引 言

Van Vechten等 [1]用强激光辐射金刚石结构的

半导体物质时观察到晶体结构变得不稳定, 分析认
为当超强激光与半导体物质相互作用时, 因电子吸
收而存储到半导体物质中的超强激光能量, 会在
几十飞秒时间内使半导体物质中的电子被加热到

热力学温度为 104 K的高温 (K代表国际温标单位
开尔文), 并通过电子与电子、电子与空穴的急速
碰撞, 快速达到其电子温度Te导致晶格非热熔化.
近年来, 大量的实验和理论研究已经证实在强激
光照射下, 半导体物质存在非热能的影响. 科学家
们对用强激光辐照半导体材料如硅、砷化镓、锑化

铟、镓等晶体后发生的非热相变进行了讨论 [2−5];
基于密度泛函理论的从头开始分子动力学方法, 对
半导体材料硅、锑化铟、闪锌矿结构的碳化硅等在

强激光作用下其电子特性与晶格稳定性进行了模

拟研究 [6−9]. 通过分析声子谱对电子温度的演变,
Recoules等 [10]讨论了在高强度激光辐照下半导体

和金属的晶格稳定性. 基于从头计算方法, Zijlstra
等 [11]研究了锑化铟激光诱导前期的超快非热熔

化. Shen 等 [12,13]基于密度泛函理论, 模拟研究了
Al2Au, Cu和Ag在强激光辐射下的电子特性、晶格
稳定性和热容量等物理特性的变化.

激光诱导半导体超快速物理变化不同于传统

的热过渡物理变化, 它是一个非热性质的物理变
化, 电子和空穴的有效质量将发生变化, 同时半导
体的电子特性也将明显地发生变化. 由于非热能的
熔化, 在电子激发下半导体物理性质的变化已经引
起了物理学和材料科学的科学家们的广泛关注和

浓厚的兴趣. 碳化硅 (SiC)是一种重要的结构材料
和间接宽带隙的半导体晶体材料 [14], 因其特殊的
物理化学特性而在高频、高温、高功率和抗辐射器

件、存储器件以及光电集成器件等方面有特殊的应

用. 研究也发现, 在恶劣环境下SiC作为一种较理
想的短波发光材料, 其优越的性能是传统半导体材
料如Si, GaAs等无法比拟的 [15]. 近年来, SiC在微
电子和光电子领域的应用研究也是热点, 其研究成
果越来越广泛地应用在紫外探测器、薄膜发光二极

管及光致发光材料和光电集成器件等方面 [16,17].
据我们所知, 近年来关于纤锌矿结构材料之

一的 6H-SiC晶体的报道有常温常压下 6H-SiC晶
体几何结构与电子结构研究 [18]、用飞秒激光研究
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6H-SiC晶体表面制备纳米微结构 [19], 6H-SiC高反
压台面pn结二极管电学特性研究 [20], N型6H-SiC
MOS电容的电学特性研究等 [21], 而很少有关于不
同强度的激光照射后对 6H-SiC晶体电子特性有何
影响的研究. 为了调查 6H-SiC在不同强度的激光
照射下电子特性的变化, 本文采用密度泛函微扰
理论 (the density functional perturbation theory,
DFPT)和平面波赝势方法, 计算了 6H-SiC晶体在
不同电子温度Te下的能带结构和总的电子态密度

(the total density of states, DOS), 分析6H-SiC晶
体在不同强度的激光照射下电学特性发生的变化.
可用电子温度Te的大小来反映激光强度的强弱,
同时也可反映出激光超快作用于晶体而使晶体达

到的热力学温度. 这是因为在等离子体理论中, 电
子温度Te通常指的是等离子体中电子运动的动能,
常用电子伏特 (eV)作为电子温度Te的单位; 在高
温度时, 可以大概从电子温度Te估计开尔文温度:
因1 eV所代表的能量1.602 × 10−19 J, 将电子温度
转化为以焦耳为能量单位后, 除以玻耳兹曼常数
1.381 × 10−23 J·K−1, 便得到所对应的开尔文温度
(K), 由此可算得其换算关系是 1 eV等效于热力学
温度1.16 × 104 K.

本文首先测试了不同电子温度下的晶格参数

a和 c, 然后利用该电子温度Te下的晶格参数a和 c

在同一电子温度Te下测试晶体的电子特性, 由此
表明在该电子温度Te下的强激光照射时晶体所呈

现的电子特性; 由于不同强度的激光作用于晶体
后, 晶体的晶格参数和电子特性同时发生了变化,
因此只有将同电子温度下的晶格参数a和 c 与同电

子温度Te下的电子特性 (用能带来反映)进行测试
才有意义, 即将参数a和 c和Te 设置在同电子温度

下对应的值来测试其电子特性才有意义.
在电子温度为0—5.0 eV范围的强激光照射下,

检测到 6H-SiC晶体平衡晶格参数a和 c随电子温

度的升高在逐渐增大. 研究发现, 随电子温度的升
高 6H-SiC晶体能带结构中的价带顶位置位于高对
称点Γ点处且不发生移动, 但导带底位置随电子温
度的升高发生了移动; 其中, 电子温度在 0—2.5 eV
范围内升高时, 导带底位于高对称点的M点与L

点之间的中间点附近处, 6H-SiC仍是间接带隙的
半导体晶体; 当电子温度在 2.5—3.87 eV范围内继
续升高时, 导带底位于高对称点的M点与L点的

中间偏向L一侧附近处, 6H-SiC仍是间接带隙的

半导体晶体; 当电子温度再继续升高到 3.89 eV及
以上后, 导带底则移动到位于高对称点的Γ点处,
6H-SiC 变为直接带隙的晶体了.

研究发现, 导带底和价带顶的能级能量随电
子温度的升高而发生了变化. 其中, 电子温度在
0—1.75 eV范围内时, 导带底的能级能量随电子
温度升高向低能量方向移动; 电子温度在 1.75—
3.85 eV范围内时, 导带底的能级能量随电子温度
升高向高能量方向移动; 电子温度在 3.85—4.0 eV
范围内时, 导带底的能级能量随电子温度升高向
低能量方向移动; 电子温度超过 4.0 eV以后, 导带
底的能级能量随电子温度升高又向高能量方向移

动. 电子温度在 0—1.75 eV范围内时, 价带顶的
能量随电子温度升高向低能量方向移动; 电子温
度在 1.75—3.85 eV范围内时, 价带顶的能级能量
随电子温度升高向高能量方向移动; 电子温度在
3.85—3.89 eV范围内时, 价带顶的能级能量随电子
温度升高略向低能量方向移动; 电子温度超过约
3.89 eV 以后, 价带顶的能级能量随电子温度升高
向高能量方向移动且快速地靠近费米能级; 当电子
温度Te大于 4.25 eV以后, 随电子温度升高价带顶
的能级能量大于0 eV, 费米能级穿越了价带顶.

同时,我们还发现电子温度Te在0—4.25 eV范
围内变化时, 带隙随电子温度升高发生了变化. 其
中, 带隙随电子温度Te在 0—2.75 eV范围内升高
而增大; 电子温度Te在2.75—3.0 eV范围内升高时
带隙稍有减小; 当电子温度在 3.0—4.25 eV范围内
时, 带隙随电子温度升高而迅速减小; 当电子温度
Te超过 4.25 eV以后, 因价带顶穿越费米能级而带
隙消失, 晶体呈现出金属导体的特性, 表明 6H-SiC
晶体的金属性随电子温度Te 的继续升高而增强了,
晶体经历了一个熔化过渡到金属状态.

在Te = 0和Te = 5 eV处, 计算了 6H-SiC晶体
总的电子态密度. 电子结构表明Te = 0 eV时 6H-
SiC是一个带隙约为 2.1 eV的半导体, 在Te = 5 eV
时带隙已经消失. 6H-SiC晶体在强激光照射下所
表现出的上述电学特性, 可以为制作 6H-SiC晶体
特殊功能的电子器件提供第一性原理的基础数据.

2 计算描述

本文计算采用ABINIT程序包 [22,23], 选取了
广义梯度近似 (generalized gradient approxima-
tion, GGA)作为赝势 [24]. 首先我们选取模守恒
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GGA赝势对平面波截止能量和晶胞中 k点网格

进行收敛检测, 以确保这两个参数的选取能使计
算结果有很好的收敛性. 经过测试, 我们得到在
截止能量取 18 Hartree (1 Hartree的能量约等于
27.2114 eV的能量)和晶胞中k点网格取 3 × 3 × 3
时, 体系的总能量得到很好的收敛. 然后我们再对
平衡晶格常数进行优化, 利用优化好的平衡晶格常
数再去计算 6H-SiC 的电子特性. 电子温度Te 的

大小用ABINIT程序包的变量 tphysel设置 (tphy-
sel值的大小反映了激光强度的强弱), 用以模拟强
激光对晶体辐照在超快时间内使晶体达到其对应

的电子温度.
在下面的计算中, 由体系总能量最小化而优化

得到平衡晶格参数, 使用基于DFPT的线性响应方
法计算 6H-SiC能带和电子态密度, 能带计算选取
了沿布里渊区的Γ -A-H-K-Γ -M -L-H高对称点.

3 结果与讨论

3.1 晶格优化

6H-SiC具有纤锌矿晶体结构、属于P63mc空

间群 (群号 186). 其中, Si的价电子态是 3s23p2, C
的价电子态是 2s22p2. 首先, 6H-SiC的基态结构参
数的确定. 通过晶胞体积和总能量的最小化我们
得到平衡时晶格参数. 体积直接关系到平衡晶格
参数a和 c, 由于 6H-SiC具有很高的对称性, 因此
不必优化原子的位置. 交换相关的相互作用采用
GGA.我们计算的平衡晶格参数a的值是3.0937 Å,
c的值是 15.1699 Å, 与实验值 [25] a = 3.0817 Å和
c = 15.1173 Å非常接近, 其中a的值与实验数据比

较高估了 0.39%, c的值比实验值高估了 0.35%; 也
与实验值 [26] a = 3.081 Å和 c = 15.120 Å非常接
近, 其中a的值与实验数据 [26]比较高估了0.41%, c
的值比实验值 [26] 高估了 0.33%; 也与用范数不变
赝势法计算值 [25] a = 3.051 Å和 c = 14.976 Å结
果非常接近, 这在很大程度上足以保证对电子特性
做进一步研究的正确性.

3.2 晶格参数a和c随电子温度Te的变化

由于强烈的激光脉冲照射, 在极短的时间内半
导体 6H-SiC的电子将被加热到极高的温度. 分别
测试了电子温度Te 从 0—5.0 eV范围内的 23组晶

格参数a和 c的数据, 如图 1所示. 从图 1可以看出,
在Te = 0 eV时, 平衡晶格参数a值为 3.0937 Å, c
值为15.1699 Å, 电子温度在0—5.0 eV范围内时, a
值略有增大; c 值在电子温度在0—1.0 eV范围内时
稍有增大, 当Te大于 1.0 eV以后, c值增加较明显.
在强激光照射时, 6H-SiC晶体晶格快速吸收了能
量, 越来越多的价电子激发进入导带, 削弱了原子
间的吸引力, 导致原胞内的硅原子和碳原子在自身
平衡位置附近的非简谐热振动加剧, 原子间的相互
斥力加大, 晶格的力学平衡被打破, 并伴随着晶格
参数修复到一个新的值以保持新的晶格力学平衡;
随着电子温度的增大, 平衡晶格参数a和 c也就随

电子温度Te的升高而明显增大. 在强激光辐照下,
得到 6H-SiC平衡晶格常数随电子温度升高而增大
的情况与Feng等 [27]对金刚石结构的碳计算结果

非常类似, 和文献 [28, 29]对硅晶体的实验结果也
十分类似.
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图 1 6H-SiC平衡晶格参数 a和 c随电子温度 Te的变化

Fig. 1. Changes of the equilibrium lattice parameter
a and c along with the electron temperatures Te for
6H-SiC.

3.3 电子特性

3.3.1 能带结构随电子温度Te的改变
而变化

晶体的电子特性可由其能带结构来反映. 我们
选择了电子温度分别为 0与2.0 eV, 3.0与4.0 eV的
两组能带结构图进行对比分析, 以便说明 6H-SiC
晶体在强激光照射下能带结构随电子温度Te的增

大而发生较大变化.
如图 2所示, 其中实线是Te = 0 eV的能带结

构图, 虚线是Te = 2.0 eV 的能带结构图, 费米能级
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图 2 6H-SiC在两个不同电子温度下的能带, 其中实线是
Te = 0 eV, 虚线是 Te = 2.0 eV, 费米能级设在 0 eV
Fig. 2. The energy bands of 6H-SiC at two different
electron temperatures (the solid lines, Te = 0 eV and
dashed lines, Te = 2.0 eV), the Fermi level is set to
0 eV.

设为0 eV. 为了能清晰地观察能带结构、价带顶、导
带底的能量和位置随电子温度变化的情况, 图 3给
出了图 2 的局部放大图. 从图 2和图 3可以看出,
6H-SiC晶体具有间接带隙纤锌矿材料能带的典
型特征, 价带顶位于布里渊区的Γ点, 是三重简
并的; 导带底位于布里渊区的M点与L点之间;
Te = 0 eV时的间接带隙值为Eg = 2.0616 eV, 与
实验值 [30,31] 3.02 eV相差较大. 这是由于在局域
密度泛函理论中, 求解Kohn-Shan方程没有考虑
体系激发态的情况, 使得激发态电子间的关联作
用被低估, 所以理论计算值一般要小于实验值约
30%—50%; 但对于同一体系而言, 比较在不同电
子温度下电子特性变化得到的结果仍是有意义的.
Te = 2.0 eV时的间接带隙值为Eg = 2.2581 eV,
比Te = 0 eV时带隙值增大了; 同时也检测到能带
结构发生了变化, 一方面, Te = 2.0 eV的能带结
构的高能量区相对于Te = 0 eV的高能量区发生
了整体明显的下移, 低能量区中能量在−8—0 eV
范围内的能带相对于Te = 0 eV低能区对应的部
分整体发生了下移, 而低能量区中能量在−10.0—
−8 eV范围内的能带则相对于Te = 0 eV低能区对
应的部分几乎上移了; 另一方面, Te = 2.0 eV 的
价带顶能量值−1.5401 eV与Te = 0 eV的价带顶能
量值−1.1883 eV相比向能量低方向发生了能量为
0.3518 eV的偏移, 而Te = 2.0 eV的导带底能量值
0.7180 eV与Te = 0 eV的导带底能量值 0.8733 eV
相比向低能量方向发生了能量为0.1553 eV的偏移,
发现两偏移量相差为 0.1965 eV, 表明 6H-SiC晶体

在Te = 2.0 eV的间接带隙值相比于Te = 0 eV的间
接带隙值增大了0.1965 eV.
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图 3 6H-SiC在两个不同电子温度下的能带, 其中实线是
Te = 0 eV, 虚线是 Te = 2.0 eV, 费米能级设在 0 eV
Fig. 3. The energy bands of 6H-SiC at two different
electron temperatures (the solid lines, Te = 0 eV and
dashed lines, Te = 2.0 eV), the Fermi level is set to
0 eV.

图 4中实线是Te = 3.0 eV的能带结构图, 虚线
是Te = 4.0 eV的能带结构图. 图 5是图 4的局部
放大图. Te = 4.0 eV时的能带隙是 1.9007 eV, 相
比于Te = 3.0 eV时的能带隙值2.3117 eV明显减少
了. 能带结构的变化表现在, 一方面是导带底能量
和位置的变化, Te = 3.0 eV的导带底位于布里渊区
高对称点M点与L点之间, 其能量值为 1.1052 eV,
6H-SiC晶体仍是间接带隙的半导体; Te = 4.0 eV
的导带底位置移动到位于布里渊区高对称点Γ点,
其能量值为 1.4072 eV, 表明电子温度升高后其导
带底位置发生了移动且能量也升高了, 因价带顶
与导带底同时位于高对称点Γ点导致 6H-SiC晶体
变为直接带隙的半导体; 另一方面, Te = 4.0 eV
的价带相对于Te = 3.0 eV的价带整体向高能量
方向发生了移动, 而Te = 4.0 eV的导带相对于
Te = 3.0 eV的导带在布里渊区的Γ点处附近整体

向低能量方向发生了移动; 其中, Te = 4.0 eV的价
带顶能量值−0.4935 eV与Te = 3.0 eV 的价带顶能
量值−1.2065 eV相比向高能量方向发生了能量为
0.7130 eV的偏移, 而Te = 4.0 eV 的导带底能量值
1.4072 eV与Te = 3.0 eV的导带底能量值1.1052 eV
相比向高能量方向发生了能量为0.3020 eV的偏移,
由此导致Te = 4.0 eV时相比于Te = 3.0 eV时的导
带底与价顶之间能量间隔减少为 0.4110 eV, 表明
6H-SiC晶体在Te = 4.0 eV的直接带隙值1.9007 eV
相比于Te = 3.0 eV的间接带隙值2.3117 eV减小了
0.4110 eV.
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图 4 6H-SiC在两个不同电子温度下的能带, 其中实线是
Te = 3.0 eV, 虚线是 Te = 4.0 eV, 费米能级设在 0 eV
Fig. 4. The energy bands of 6H-SiC at two different
electron temperatures (the solid lines, Te = 3.0 eV
and dashed lines, Te = 4.0 eV), the Fermi level is set
to 0 eV.
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图 5 6H-SiC在两个不同电子温度下的能带, 其中实线是
Te = 3.0 eV, 虚线是 Te = 4.0 eV, 费米能级设在 0 eV
Fig. 5. The energy bands of 6H-SiC at two different
electron temperatures (the solid lines, Te = 3.0 eV
and dashed lines, Te = 4.0 eV), the Fermi level is set
to 0 eV.

3.3.2 价带顶与导带底位置随电子温度Te
的变化

为了研究 6H-SiC晶体的价带顶和导带底在强
激光照射下的位置变化情况, 我们测试了电子温度
在0—5.0 eV范围时23组能带结构并分析能带结构
的变化, 检测到随着电子温度在 0—5.0 eV范围内
的升高, 6H-SiC晶体的价带顶仍位于高对称点的
Γ点处, 价带顶的位置不变化, 但导带底的位置随
电子温度的升高却发生了变化. 其中, 电子温度在
0—2.5 eV范围内升高时, 导带底位于高对称点的
M点与L点之间的中间点附近处; 当电子温度在
2.5—3.87 eV范围内继续升高时, 导带底位于高对
称点的M点与L点的中间偏向L一侧附近处; 当

电子温度再继续升高到 3.89 eV及以上后, 导带底
则移动到位于高对称点的Γ点处. 由此表明, 电子
温度在0—3.87 eV范围时, 6H-SiC是间接带隙的半
导体晶体, 当电子温度升高到3.89 eV及以上后, 因
导带底和价带顶同时位于高对称点Γ点处而导致

6H-SiC变为直接带隙的晶体.

3.3.3 价带顶与导带底能量随电子温度Te
的变化

在图 2和图 4中, 能带结构随不同的电子温度
Te而发生了相对移动, 随电子温度的升高能带结构
相对移动的方向并不一致, 但价带顶和导带底的移
动方向可以近似地反映能带结构随电子温度升高

而发生的变化. 为了更清楚地反映这种变化, 我们
计算了价带顶和导带底在电子温度Te为0—5.0 eV
范围内的 23组能量值并做图, 如图 6所示. 图 6中
粗实线表示的是价带顶能量随Te的变化, 细实线
表示的是导带底能量随Te的变化, 费米能级设为
0 eV.由图 6可以看出,电子温度在0—1.75 eV范围
内时, 导带底的能量随电子温度升高向低能量方向
移动; 电子温度在 1.75—3.85 eV范围内时, 导带底
的能量随电子温度升高向高能量方向移动; 电子温
度在 3.85—4.0 eV范围内时, 导带底的能量随电子
温度升高向低能量方向移动; 电子温度超过 4.0 eV
以后, 导带底能量随电子升高则又向高能量方向移
动; 电子温度在 0—1.75 eV范围内时, 价带顶的能
量随电子温度升高向低能量方向移动; 电子温度在
1.75—3.85 eV范围内时, 价带顶的能量随电子温度
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图 6 6H-SiC价带顶 (粗实线)、导带底 (细实线)能量随电
子温度 Te的变化, 费米能级设为 0 eV
Fig. 6. Changes of the energy values along with Te

at the top of valence band (the solid curves) and bot-
tom of the conduction band (the dashed curves) for
6H-SiC. The Fermi level is set to 0 eV.
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升高向高能量方向移动; 电子温度在 3.85—3.89 eV
范围内时, 价带顶的能量随电子温度升高略向低能
量方向移动; 电子温度超过约 3.89 eV以后, 价带顶
的能量随电子温度升高向高能量方向移动且快速

地靠近费米能级; 当电子温度Te大于 4.25 eV以后,
随电子温度升高价带顶的能级能量大于 0 eV, 费米
能级穿越了价带顶.

以上结论表明当电子温度升高到超过 4.25 eV
后, 价带内有大量的电子被激发到高能量的导带
中, 导致导带内有大量的电子出现, 晶体的导电性
能明显地增强了. 由此表明 6H-SiC晶体在足够强
的强激光的照射下, 晶体的导电性能增强而共价键
变弱、金属键增强, 晶体经历了一个熔化过渡到金
属状态, 这与Wang等 [8]利用密度泛函从头计算的

方法对闪锌矿结构的锑化铟晶体的理论计算结果

相似.

3.3.4 能带结构的禁带宽度随电子温度Te
的变化

在图 6中, 检测到在同一电子温度Te下, 价带
顶和导带底能量相对移动量并不是相同的, 二者之
间的间隙随电子温度Te在 0—4.25 eV范围内在发
生变化; 为了能清晰地反映随电子温度升高带隙值
发生的变化, 我们选取了不同电子温度对应的 20
组带隙值做图, 如图 7所示. 从图 7中可以看出, 带
隙随电子温度Te在0—2.75 eV 范围内增大而加大;
电子温度Te在 2.75—3.0 eV范围内增大时带隙稍
有减小; 当电子温度超过 3.0 eV以后, 带隙随电子
温度升高而迅速减小, 这可能是在强激光的辐射作
用下, 6H-SiC晶体的原胞中 C 原子和 Si 原子周围
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图 7 6H-SiC带隙随电子温度 Te在 0—4.25 eV范围内
的变化

Fig. 7. The band gap of 6H-SiC changes with Te in
0—4.25 eV.

的价电子数因非热激发而快速减少, 在总价电子数
不变的情况下, 就会有部分价电子从C原子和Si原
子周围转移到原胞体积空间内成为游离状态的自

由价电子, 导致空隙区域游离状态的电子数量增
多, 电子在高温下空间均匀化加强, 这可能导致其
金属性增强, 带隙值也就快速减小. 同时检测到当
电子温度Te超过 4.25 eV以后, 6H-SiC晶体因导电
能力增强而表现为金属特性, 带隙失去了意义, 故
在作图处理中不考虑电子温度超过4.25 eV的部分.

3.3.5 电子态密度随电子温度Te的变化

当电子温度超过 4.25 eV的强激光照射后, 系
统经历了一个熔化过渡到金属态, 这种过渡表明随
电子温度Te的增加其总的电子态密度 (DOS)在发
生变化, 如图 8所示. 图 8分别给出了0和5.0 eV两
种电子温度下总的电子态密度图, 费米能级设为
0 eV. 显然, 电子态密度表明 6H-SiC在Te = 0 eV
时带隙值约为 2.1 eV; 在Te = 5.0 eV 时, 电子态密
度因其费米能缺少空带而完全显示出金属特性.
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图 8 6H-SiC晶体在两个不同电子温度 Te = 0 eV和
Te = 5.0 eV下的电子态密度. 费米能级设在 0 eV
Fig. 8. The electron density of states for the 6H-
SiC crystal at two different electronic temperatures:
Te = 0 eV and Te = 5.0 eV. The Fermi level is set to
be 0 eV.

当电子温度Te升高到一定程度时, 晶体 6H-
SiC经历了熔化过渡到金属状态. 这也反映在当
InSb浸入到液态氮中, 用 10 ns激光脉冲激发, 最
终会导致 InSb结构相变成亚稳的金属状态的报
道 [32]; Silvestrelli等 [6,7]利用一种基于有限温度密

度泛函理论的从头计算分子动力学模拟晶体硅激

光加热, 发现了高强度的激发使电子的共价键明
显减弱, 结果系统经历熔化过渡到金属状态; 在
GaAs, InSb中也有类似的报道 [8,33], 我们的计算结
果与他们研究的结果是类似的.
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4 结 论

运用赝势的GGA和密度泛函微扰理论DFPT
方法, 分析了具有纤锌矿晶体结构的 6H-SiC在强
激光照射下电子特性的变化. 在Te = 0 eV时, 优
化平衡晶格参数得到最低能量在 a = 3.0937 Å,
c = 15.1699 Å处, 它们与实验值及其他方法的计算
结果很好地一致, 用这个晶格参数为起点来参与电
子特性的计算是可靠的.

在强激光照射下, 电子温度在 0—5.0 eV范围
时检测到平衡晶格参数a和 c随电子温度升高在逐

渐增大. 随电子温度的升高, 检测到 6H-SiC晶体
能带结构中的价带顶位置位于高对称点Γ点处且

不发生移动, 但导带底位置随电子温度的升高发生
了移动. 其中, 电子温度在 0—3.87 eV范围时, 因
导带底位于布里渊区的高对称点M点和L点之间,
6H-SiC仍是间接带隙的半导体晶体; 当电子温度
升高到 3.89 eV及以上, 因导带底位置移动到高对
称点Γ 点处而使6H-SiC变为直接带隙的晶体了.

随着电子温度的升高, 检测到价带顶和导带底
的能量相对于费米能级向高能量或低能量方向发

生了移动, 从而导致了带隙值的变化; 其中, 随电
子温度Te在 0—2.75 eV范围内升高, 6H-SiC带隙
增大; 电子温度Te在 2.75—3.0 eV范围内升高, 带
隙稍有减小; 当电子温度在 3.0—4.25 eV范围内时,
带隙随电子温度升高而迅速减小; 同时检测到当
电子温度Te超过 4.25 eV以后, 因价带顶穿越费米
能级而带隙消失了, 呈现出导体的金属特性, 表明
6H-SiC晶体在电子温度超过4.25 eV强激光的照射
下, 晶体的金属特性增强, 晶体经历了一个熔化过
渡到金属状态.

在Te = 0 eV和Te = 5.0 eV处, 计算了6H-SiC
晶体总的电子态密度; 电子结构表明Te = 0 eV时
6H-SiC 是一个带有带隙约为 2.1 eV的半导体, 在
Te = 5.0 eV时带隙已经消失而呈现出金属特性.
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Abstract

By using first-principle with pseudopotential method based on the density functional perturbation theory, in this
paper we calculate the electronic properties of wurtzite 6H-SiC crystal under the strong laser irradiation and analyze
the band structure and the density of states. Calculations are performed in the ABINIT code with using the generalized
gradient approximation for the exchange-correlation energy. And the input variable tphysel is used to set up a physical
temperature of electrons Te. The value of Te is set to simulate the corresponding electron temperature of the crystal when
irradiated by intensive laser within an ultrafast time. The highly symmetric points selected in the Brillouin zone are
along Γ -A-H-K-Γ -M -L-H in the energy band calculations. After testing, we can always obtain a good convergence of
the total energy when choosing 18 Hartree cut-off energy and 3×3×3 k-point grid. By optimizing the structure and then
using the optimized equilibrium lattice constant, the structural parameters and the corresponding electronic properties
of 6H-SiC in the different electron-temperature conditions are studied. First of all, when the electron temperature stays
in a range between 0 eV and 5.0 eV, we choose 23 groups of different electron temperatures to respectively test the
values of equilibrium lattice parameters a and c of 6H-SiC. Within a temperature range between 0 eV and 4.25 eV, we
continue to test 20 groups of the electrical properties of 6H-SiC under different electron temperatures, calculating the
forbidden bandwidths at different electron temperatures and analyzing the changes of the bottom of conduction band
and the top of valence band as the electron temperature goes up. Meanwhile, taking for sample two groups of the band
structures in ranges of 0–2 eV and 3–4 eV, we comparatively analyze the changes of the energy and position of the
bottom of conduction band and the top of valence band with electron temperature. The calculation results indicate
that the equilibrium lattice parameters a and c of 6H-SiC gradually increase as electron temperature Te goes up. With
the electron temperature going up, the top of valence band still stays there, while the bottom of conduction band shifts
to the location between M and L point as electron temperature increases, leading to the fact that 6H-SiC is still an
indirect band-gap semiconductor in a range of 0–3.87 eV, and as electron temperature reaches 3.89 eV and even more,
the crystal turns into a direct band-gap semiconductor. With Te rising constantly, the bottom of the conduction band
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and the top of valence band both move in the direction of high energy or low energy. When Te is in excess of 4.25 eV,
the top of valence band crosses the Fermi level. When Te varies in a range of 0–2.75 eV, the forbidden bandwidth
increases with temperature rising, and when Te varies in a range of 2.75–3 eV, the forbidden bandwidth decreases slowly,
and when Te varies in a range of 3–4.25 eV, the forbidden bandwidth quickly reduces. This variation shows that the
metallic character of 6H-SiC crystal increases with electron temperature Te rising. The total densities of states (DOS)
are calculated at Te = 0 eV and 5 eV. The DOS figures indicate that 6H-SiC is a semiconductor and its energy gap
equals 2.1 eV. At Te = 5 eV, the gap disappears, presenting metallic properties. This result shows that the crystal
covalent bonds are weakened and metallic bonds are enhanced with temperature increasing and the crystal experiences
the process of melting, entering into metallic state.

Keywords: 6H-SiC, electronic properties, laser irradiation, density functional perturbation theory
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