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非对称双轴张应变对锗能带的影响∗

戴中华 钱一辰 谢耀平† 胡丽娟 李晓娣 马海涛

(上海大学材料科学与工程学院材料研究所, 微结构重点实验室, 上海 200072)

( 2017年 3月 18日收到; 2017年 6月 5日收到修改稿 )

采用第一性原理方法系统地研究了沿 (001)、(101)和 (111)面施加晶面内各方向应变不相等的双轴张应
变, 即非对称双轴张应变对锗能带结构的影响. 结果表明: 对于沿 (001)面施加非对称双轴张应变, 至少某一
个方向应变大于 2.95%, 间接 -直接带隙转变才能发生; 对于沿 (101)面施加非对称双轴张应变, 至少某一个方
向应变大于 3.44%, 间接 -直接带隙转变才能发生; 然而, 沿 (111)面施加非对称双轴张应变, 不发生间接 -直接
带隙转变. 另外, 研究还发现无论是施加对称双轴应变还是非对称双轴应变, 间接 -直接带隙转变得到的应变
Ge带隙值都与应变前后拉伸面面积变化大小成反比.

关键词: 应变Ge, 双轴张应变, 能带结构, 第一性原理
PACS: 71.22.+i, 71.55.Cn, 78.55.–m, 78.60.Fi DOI: 10.7498/aps.66.167101

1 引 言

利用硅基制造激光器件是光电集成的一个重

要方向, 硅基激光器件中发光材料有着至关重要
的作用. 硅自身是一种间接带隙材料, 其显著缺点
是发光效率低. 现有的 III-V化合物半导体材料虽
具有高发光效率, 但因与硅工艺不兼容, 器件制备
成本太大. 因此, 寻找一种既有高发光效率又易与
硅工艺兼容的发光材料成为该领域的一个热点课

题 [1−4]. Ge与Si晶格匹配度高, 与硅制备工艺兼
容性好, 且具有较高的载流子迁移率等诸多优异性
能, 被认为是一种潜在的发光材料. 近年来, 应变
Ge作为Si基发光材料日益受到关注 [5−9].

锗也是一种间接带隙半导体材料 (见图 1 ),
但室温下其直接带隙和间接带隙之差只有

0.14 eV [10], 被称作 “准直接带隙材料”. 无应变
条件下, Ge中大部分激发电子都填在导带的L谷

(L valley), 电子从L谷跃迁到价带顶是间接带隙

跃迁, 需要声子辅助, 因此发光效率很低 [11]. 在应

变条件下, 直接带隙和间接带隙之差会得以降低,
相当一部分电子可以从L谷转移到Γ谷 (Γ valley),
于是增加直接带隙电子空穴对辐照复合概率, 从
而可以实现高发光效率的直接带隙跃迁. 2009年,
Liu等 [6]首先实现了应变Ge直接带隙高效发光.
如果对Ge材料施加较大应变, 能进一步改变Γ谷

和L谷位置, 甚至导致Γ谷低于L谷, 发生间接 -直
接带隙转变, 使得Ge变成直接带隙材料 [12−14].

由于应变Ge能带结构对理解其发光性质有重
要作用,基于密度泛函理论 (density functional the-
ory, DFT)的第一性原理计算方法对能带结构研究
有很大优势, 许多学者采用第一性原理计算方法研
究了应变对Ge能带结构的影响. Hoshina等 [14]计

算了 6种典型张应变方式 (tensile strain)下电子结
构的演化行为, 六种张应变分别是沿 (001)、(110)
和 (111) 面的双轴拉伸 (biaxial tensile strain)和沿
[001]、[110]和 [111]晶向的单轴拉伸 (uniaxial ten-
sile strain). 他们指出, 除了沿 (111)面双轴拉伸外,
其他 5种张应变施加方式均导致Ge直接带隙皱缩
快于间接带隙; 通过在 (001)面施加2%的双轴张应
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变, 可使得Ge转变为直接带隙材料. Tahini 等 [15]

对沿 6种典型应变方式下的Ge能带结构进行了更
详尽的研究, 计算了−4%—4%应变下直接带隙和
间接带隙的大小, 发现沿 [111]方向施加单轴张应
变对间接 -直接带隙转变最为有效, 只需 1.05%的
张应变就能使得Ge转变为直接带隙材料. Yang
等 [16]采用杂化密度泛函研究了双轴拉伸对Ge带
隙的影响, 发现沿 (001)面较 (101)、(111)面的张应
变更有利于间接 -直接带隙转变. Liu等 [17]指出,
当Ge在被施加应力的情况下, 其晶格对称性受到
破坏, 因此导带中L点的电子态必然发生退简并,
而这种效应并没有在Tahini等 [15]的工作中得到体

现. 因此, 他们重新研究了沿 6 种典型张应变方式
下Ge的能带结构, 指出沿 (001)面的双轴拉伸对间
接 -直接带隙转变最为有效, 而沿 [111]方向施加单
轴张应变只是 3种单轴应变中对间接 -直接带隙转
变最为有效的方式. Inaoka 等 [18] 利用杂化密度泛

函理论研究了沿着 6种低密勒指数晶面和晶向的张
应变下的Ge电子结构, 研究中考虑了泊松效应和
内应变对电子结构的影响, 即对Ge超胞进行面内
拉伸时考虑垂直方向应变和超胞内部原子位置的

相对位移. Inaoka等的研究表明泊松效应或内应变
的引入都能导致带隙转变延缓甚至被完全禁止, 而
且揭示了能带各向异性与拉伸方向的协同作用对

带隙大小和转变点有较大影响. 另外, 戴显英等 [19]

采用k · p微扰理论对应变Ge各向异性性质进行了
详细研究.
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图 1 (网刊彩色) 采用GGA+U 方法计算得到的锗能带

结构

Fig. 1. (color online) The band structure of germa-
nium calculated by GGA+U .

如上所述, 应变Ge能带结构得到了广泛研究.
一方面, 由于实际器件中双轴拉伸下应变Ge在面

内各方向的应变经常是不同的; 另一方面, 目前文
献中双轴张应变研究工作都只考虑了沿晶面内各

个方向张应变相等时Ge的能带性质, 却未见文献
报道晶面内各方向应变不相等时双轴张应变Ge能
带性质. 因此, 本文采用密度泛函理论系统研究沿
(001)、(101)和 (111)晶面内各方向应变不相等的双
轴张应变对Ge能带结构和间接 -直接带隙转变点
的影响.

2 计算方法

2.1 计算方法

本文中所有能带结构计算均采用基于DFT
的第一性原理方法 (first-principles method), 通过
Vienna ab-initio simulation package (VASP软件
包)实现 [20,21]. 交换关联泛函采用广义梯度近似
(generalized gradient approximation, GGA)下的
Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)泛函 [22]. 电子波
函数用平面波基组展开, 所有计算中平面波的截
断能设置为 400 eV. 采用投影缀加平面波方法来
描述价电子与离子实之间的相互作用 [23]. 赝势
中将Ge4s24p2的电子作为价态电子来处理. 采用
Monkhorst-Pack方法来进行布里渊区k点网格采

样, 计算中采用惯用的晶胞模型, 对应k点网格为

9×9×9. 由于GGA方法计算带隙值不准确, Tahini
等 [24,25]曾经利用GGA+U方法计算了Ge能带结
构. GGA+U方法中, Hubbard U值代表有效库仑
排斥作用, J代表有效交换能. Tahini等研究发现,
当J = 0 时, 即使U增到 12 eV计算得到的能带中
依然没有带隙. 当U = 0.4 eV, J = 4 eV, 计算
得到的带隙值为 0.67 eV; 当U = 0, J = 3.33 eV,
计算得到的带隙值为 0.745 eV. 通过计算所得能
带结构显示 [24], GGA+U方法校正了p能带位置,
使该能带能量降低, 从而打开了能带中的带隙.
另外, Heyd-Scuseria-Ernzerhof (HSE06)泛函方法
计算得到的带隙值为 0.85 eV [26], 而实验得到带
隙值为 0.744 eV [27]. 由这些数据可知, 当U = 0,
J = 3.33 eV时, GGA+U方法可以得到比HSE06
方法更好的结果. 因此综合考虑计算量和精度, 采
用了GGA+U方法, 并选用U = 0, J = 3.33 eV为
参数进行所有计算.
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2.2 应变施加方法

为了表述方便, 本文将沿晶面内各方向应变不
相等的双轴张应变称为 “非对称双轴张应变”, 而
将晶面内各方向应变相等的双轴张应变称为 “对
称双轴张应变”. 施加非对称双轴张应变, 采用的
做法是在特定晶面内其中一个方向上施加固定应

变, 而逐步增加与其垂直方向的应变. 例如, 对
于 (001)面 (图 2 (a)), 分别固定 [010]方向上应变为
1%, 2%, 3%和 4%, 然后以 0.5%或 1%的应变增量
逐步增加 [100]方向上的应变, 直至两个方向应变
相等. 对于 (101)面 (图 2 (b)), 由于该晶面内原子
晶格不具有 4◦旋转对称性, 晶面内两个相互垂直
的 [010]和 [1̄01]晶向上有着不同晶格周期, 于是分

别固定 [010]或 [1̄01]方向上的应变为 1%, 2%, 3%
和 4%, 然后以 0.5%或 1%的应变增量逐步增加相
应垂直方向上的应变, 直至两个方向应变相等. 同
理, (111)面 (图 2 (c))内两个相互垂直的晶向 [1̄10]
和 [1̄1̄2]也有着不同的晶格周期, 因此计算方法与
(101)面类似. 另外, 本文所有张应变计算中都考虑
泊松效应和内应变效应. 泊松效应具体计算方法是
沿着某晶面施加应变时, 同时对与该晶面垂直方向
的层间距进行优化. 例如, 在 (001)面沿着 [100]和
[010] 方向上施加应变时, 同时调节 [001]方向的层
间距, 以优化得出能量最低的结构. 考虑内应变效
应的方法是在应变施加时允许超级原胞中各个原

子进行弛豫, 使得整个结构达到最优.

[100]

[010]

(a)

[010]

(b) (c)

[110]
-

[112]
- -

[101]
-

图 2 沿低密勒指数晶面的双轴张应变模型示意图 (a) (001) 面; (b) (101)面; (c) (111)面
Fig. 2. The illustration of models for biaxial tensile strain along low Miller index planes: (a) (001) plane;
(b) (101) plane; (c) (111) plane.

2.3 带隙的计算与能带退简并

由于应变施加时晶体对称性常受到破坏, 许多
电子态会发生退简并. 本文主要关注Ge能带中与
带隙相关的三个点: 价带顶Γ点、导带底L点和Γ

点 (见图 1 ). 导带底L点需特别注意, 因为在施加
不同张应变时, 8个不同L点的对称性变化并不一

致, 所以通常会发生电子态退简并行为. Ge导带
底L点电子态的退简并情况分析如下: 简约布里
渊区有 8个等价L点, 分别为 (0.5, 0.5, 0.5), (−0.5,
−0.5, −0.5), (0.5, −0.5, 0.5), (−0.5, 0.5, −0.5),
(−0.5, −0.5, 0.5), (0.5, 0.5, −0.5), (−0.5, 0.5, 0.5),
(0.5, −0.5, −0.5), 记为 l1, l2, l3, l4, l5, l6, l7, l8.
在沿 (001)面施加对称和非对称双轴张应变时, 8个
L点依然保持相同的对称性, 因此L点电子态依然

保持原来的简并状态. 然而在 (101)面施加对称双
轴张应变后, 根据对称性L点可分为两组, L点电
子态也会出现退简并; 其中一组为 (l1, l2, l3, l4),

记为L1;另一组为 (l5, l6, l7, l8),记为L2. 在 (101)
面施加非对称双轴张应变时, 相比施加对称双轴张
应变, L点对称性没有变化, 因此没有发生进一步
退简并. 在 (111) 面施加对称双轴张应变时, 根据
对称性L点也可分为两组: 其中一组为 l1, l2, 记为
L1; 另一组为 l3, l4, l5, l6, l7, l8, 记为L2. 在 (111)
面施加非对称双轴张应变时L2继续分裂为 l5, l6
和 l3, l4, l7, l8 两种情况, 分别记为L21和L22. 本
文中直接带隙用EΓ

g 表示, 其值为导带Γ点与价带

顶Γ点电子态能量差; 对于沿着 (001)面实施加双
轴张应变情况,间接带隙用EL

g 表示,其值为导带底
L 点与价带顶Γ点电子态能量差; 对于沿着 (101)
面施加双轴张应变情况, 间接带隙用EL1

g , EL2
g 表

示, 其值为导带底L1, L2点与价带顶Γ点电子态

能量差. 对于沿着 (111)面施加双轴张应变间接带
隙用EL1

g , EL2
g (或EL21

g 和EL22
g )表示, 其值为导带

底L1, L2(或L21和L22) 点与价带顶Γ点电子态

能量差.
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表 1 对称双轴拉伸临界应变转变点对应的应变 (∆lt)和带隙 (Et)
Table 1. The strain (∆lt) and band gap (Et) of Ge at indirect-to-direct-band-gap-transition-point under
symmetric biaxial tensile strain parallel to different planes.

应变方式
本文结果GGA+U 文献结果GGA+U [17] 文献结果杂化泛函 [18]

∆lt Et ∆lt Et ∆lt Et

(001) 2.95% 0.321 eV 2.91% 0.33 eV 1.7% ∼ 0.5 eV

(101) 3.44% 0.086 eV 3.5% 0.06 eV 2.5% ∼ 0.25 eV

(111) 无转变点 — 无转变点 — 无转变点

带隙计算结果分别如图 3 , 图 5和图 7所示,
为了方便比较, 也将对称双轴张应变下Ge带隙
列于上述各图中. 另外, 表 1列出了对称双轴拉
伸下间接 -直接带隙转变点处对应的应变 (∆lt)和
带隙 (Et), 并将其与Liu等 [17]和 Inaoka等 [18]的研

究结果进行比较. 比较发现, 本文结果与Liu等
GGA+U方法结果符合较好, 因此验证了本文计
算结果的准确性. 虽然GGA+U方法在 (001)和
(101)面转变点处的应变大于杂化泛函方法, 但是
这两种方法趋势相同, (001)面转变点处的应变最
小, (101)面其次, (111) 面无转变点.

3 结果与讨论

3.1 (001)面非对称双轴张应变对带隙
的影响

图 3 (a)—(d)显示了在 (001)面施加非对称双
轴张应变时直接带隙和间接带隙值的变化, 为了方
便比较, 将对称双轴张应变的带隙变化情况也在
图 3 (e)中给出, 间接 -直接带隙转变点所对应的应
变与带隙值皆列于表 2中. 由图 3可知, 与对称双
轴张应变的带隙变化情况类似, 当施加非对称双轴
张应变时, 直接带隙 (EΓ

g )的下降速率都大于间接
带隙 (EL

g )的下降速率. 进一步分析发现, 当随着
[010] 方向张应变的增大, [100]方向上单位拉伸长
度所引起的带隙皱缩量也增大. 当双轴拉伸两个方
向的应变都小于或者等于 2%时, 任何非对称双轴
张应变Ge间接带隙都小于直接带隙, 说明间接 -直
接带隙转变不会发生在上述应变区间. 当 [010] 方
向上应变超过 3% 时, 有两个间接 -直接带隙转变
点: 应变分别为∆l[010] = 3.00%, ∆l[100] = 2.90%
和∆l[010] = 4%, ∆l[100] = 2.02%; 转变点带隙分别
为 0.320 eV和 0.304 eV. 通过分析发现, 除了上述

的两个转变点外, 将出现一系列的间接 -直接带隙
转变点, 其两个方向张应变应有以下特征: 一个方
向的张应变大于 2.95%时, 而转变点处另一个方向
的张应变阈值将小于 2.95%. 如图 3所示, 随着固
定于 [010]方向张应变的增大, 沿着 [100]方向张应
变阈值则会变小.
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图 3 (001)面施加非对称和对称双轴张应变带隙值与应
变的关系, 其中实线表示EΓ

g , 虚线表示EL
g

Fig. 3. The dependence of band gap on strain for
Ge under asymmetric and symmetric biaxial tensile
strain parallel to (001) plane: solid line denotes EΓ

g
and dashed line denotes EL

g .

最低占据态Γ 点与L点的电子态能量差值

(EΓ − EL)的变化情况决定了Ge能否转变为直
接带隙材料, 间接 -直接带隙转变条件是EΓ − EL
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小于 0. 图 4给出了EΓ − EL与应变之间的关系.
从图中依然可以看出, 要使转变发生, 非对称双轴
张应变两个方向的应变必须有一个大于 2.95%, 这
与前面的分析结果一致. 在 (001) 面施加非对称双
轴张应变时, 当 [100]方向的应变一定时, EΓ − EL

是随着 [010] 方向的应变增大均匀减小; 当 [010]
方向应变取各个固定值时, 在 [100] 方向的应变与
EΓ −EL也是成线性关系. 总之, Ge在非对称双轴
张应变下EΓ − EL是随着应变均匀变化的. 更进
一步, 将双轴拉伸在不同方向的张应变换算成拉伸
前后拉伸面面积变化 (∆St), 则可以直接比较非对
称和对称双轴张应变两种方式中应变程度的大小.
由表 2可知, 间接 -直接带隙转变点∆St既可以取

与对称双轴拉伸相等的值, 也能取大于对称双轴拉
伸的∆St. 当非对称和对称双轴张应变在转变点处
的∆St相等时, 其带隙相等; 当非对称双轴张应变
在转变点处的∆St大于对称双轴张应变时, 其带隙
则更小. 这说明, 无论是非对称还是对称双轴拉伸,
应变程度越大则带隙越小. 另外, 对于对称双轴张
应变和非对称双轴张应变转变点各个方向上的张

应变阈值各不相同, 但是拉伸面面积变化 (∆St)阈
值却基本一致. 这是由于Ge晶体具有较高的对称
性, 在不同方向拉伸均能使键长键角得到等效的变
化量, 因此同样的晶体结构变化可以通过不同方向
的应变来得到. 拉伸面面积变化则可以反映双轴拉
伸的晶体应变总量, 因此转变点具有相同的拉伸面
应变阈值. 综上, 沿着 (001)面的双轴拉伸情况下,
间接 -直接带隙转变点可以通过非对称双轴拉伸的
组合方式来调节, 但是转变发生后材料的直接带隙
值与∆St成反比.

表 2 (001)面双轴张应变间接 -直接带隙转变点处 [010]
和 [100]方向应变 (∆l[010]t, ∆l[100]t), 带隙 (Et)和拉伸
前后 (001)拉伸面面积变化 (∆St)
Table 2. The strain along [010] and [100] orien-
tations (∆l[010]t, ∆l[100]t), band gap (Et) and the
changes of area in (001) plane compared to that of un-
strained Ge (∆St) at the indirect-to-direct-band-gap-
transition-point under biaxial tensile strain parallel to
(001) plane.

应变施加方式 ∆l[010]t, ∆l[100]t Et ∆St

对称双轴张应变 2.95%, 2.95% 0.321 eV 5.99%

非对称双轴张应变 3.00%, 2.90% 0.320 eV 5.99%

4.00%, 2.02% 0.304 eV 6.10%

0 1 2 3 4
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图 4 (网刊彩色) (001)双轴张应变下EΓ − EL与应变

之间的关系

Fig. 4. (color online) The dependence of EΓ − EL

on strain for Ge under biaxial tensile strain parallel to
(001) plane.

3.2 (101)面非对称双轴张应变对带隙
的影响

图 5 (a)—(d)显示了在 (101)面施加非对称双
轴张应变时直接带隙和间接带隙值的变化, 图 5 (e)
为 (101)面施加对称双轴张应变时带隙的变化情
况. 在 (101)面施加双轴张应变, 由于导带L谷退

简并, 间接带隙有两个取值, EL1
g 和EL2

g . 由图 5可
知, EL1

g 值始终小于EL2
g , 而实现间接 -直接带隙转

变EΓ
g 应同时小于EL1

g 和EL2
g , 所以只需关注EL1

g

与EΓ
g 的变化情况. 由于施加非对称双轴张应变时,

晶面中 [010]和 [1̄01]两个晶向不等价, 所以本文考
虑两种情况.

第一种应变情况: [010]方向上的应变固
定, 逐渐增大 [1̄01]方向上的应变, 相应带隙如
图 5 (a)—(d)中黑线所示. 当施加非对称双轴张
应变时, 直接带隙下降速率也都大于间接带隙下
降速率. 进一步分析发现, 随着 [010]方向张应变
的增大, [1̄01]方向上单位拉伸长度所引起的带隙
皱缩量也增大, 这与 (001)面双轴张应变产生的效
应类似. 当双轴拉伸两个方向应变都小于或者等
于 3%时, 任何非对称双轴张应变Ge的间接带隙
都小于直接带隙, 说明间接 -直接带隙转变不会发
生在上述应变区间. 当 [010]方向应变为 4%时, 出
现一个转变点, 转变点对应的应变为∆l[010] = 4%,
∆l[1̄01] = 2.76%, 带隙值为0.112 eV.

第二种应变情况: [1̄01]方向上的应变固定,
逐渐增大 [010]方向上的应变, 相应的带隙如
图 5 (a)—(d)中红线所示. 当施加非对称双轴张
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应变时, 直接带隙下降速率也都大于间接带隙下降
速率. 进一步分析发现, 随着 [1̄01]方向张应变的增
大, [010]方向上单位拉伸长度所引起的带隙皱缩量
也增大. 当双轴拉伸两个方向应变量都小于或等
于3%时, 任何非对称双轴张应变下Ge的间接带隙
都小于直接带隙, 说明间接 -直接带隙转变不会发
生在上述应变区间. 当 [1̄01]方向上应变为 4%时,
在该区间也出现一个转变点, 转变点对应的应变为
∆l[1̄01] = 4%, ∆l[010] = 2.98%, 带隙值为0.061 eV.

以上两种情况具有类似趋势, 分析可知在
(101)面施加非对称双轴张应变依然将出现一系
列间接直接带隙转变点, 其特征是: 一个方向张
应变大于 3.44%时, 另一个方向张应变阈值将小于
3.44%. 同样可以推论出, 随着固定于一个方向的
张应变的增大, 沿其垂直方向的张应变阈值则会变
小. 但是由于 [010]和 [01]晶向晶格周期不同, 所以
当分别固定 [010]和 [1̄01]方向的应变后, 在其垂直
方向张应变阈值也有所不同.
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图 5 (网刊彩色) (101)面施加非对称和对称双轴张应变
带隙值与应变的关系, 其中实线表示EΓ

g , 虚线和点线分
别表示EL1

g 和EL2
g

Fig. 5. (color online) The dependence of Band gap on
strain for Ge under asymmetric and symmetric biaxial
tensile strain parallel to (101) plane: solid line denotes
EΓ

g , dashed line and dot line denote EL1
g and EL2

g .

图 6显示了在 (101)面施加双轴张应变直接导
带谷Γ谷与能量最低间接导带谷L谷的能量差值

(EΓ − EL)的变化情况. 依然是EΓ − EL为 0时,
发生间接 -直接带隙转变, 要使转变发生, 非对称双
轴张应变两个方向的应变必须有一个大于 3.44%,
这与前面的分析结果一致. 如图 6所示, 在 (101)面
施加对称双轴张应变时, 当两个方向上的应变都
小于 3%时, EΓ − EL呈下降趋势, 都大于 3%时,
EΓ − EL出现上升的趋势. 另外, 类似于 (001)面,
对于对称双轴张应变和非对称双轴张应变转变点

各个方向上的张应变阈值各不相同, 但是拉伸面面
积变化 (∆St)阈值基本一致. 由表 3分析∆St可得

到与沿 (001)面双轴张应变一样的结论: 间接 -直接
带隙转变点可以通过非对称双轴张应变的组合方

式来调节, 但是转变发生后材料的直接带隙值与
∆St成反比.

表 3 (101)面双轴张应变间接 -直接带隙转变点处 [010]
和 [1̄01] 方向应变 (∆l[010]t, ∆l[1̄01]t), 带隙 (Et)和拉伸
前后 (101)拉伸面面积变化 (∆St)
Table 3. The strain along [010] and [1̄01] orien-
tations (∆l[010]t, ∆l[1̄01]t), band gap (Et) and the
changes of area in (101) plane compared to that of un-
strained Ge (∆St) at the indirect-to-direct-band-gap-
transition-point under biaxial tensile strain parallel to
(101) plane.

应变施加方式 ∆l[010]t, ∆l[1̄01]t Et ∆St

对称双轴张应变 3.44%, 3.44% 0.086 eV 7.00%

非对称双轴张应变 4.00%, 2.76% 0.112 eV 6.87%

2.98%, 4.0% 0.061 eV 7.10%
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Fig. 6. (color online) The dependence of EΓ − EL

on strain for Ge under biaxial tensile strain parallel to
(101) plane.
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3.3 (111)面非对称双轴张应变对带隙
的影响

图 7 (a)—(d)显示了在 (111)面施加非对称双
轴张应变时直接带隙和间接带隙值的变化, 图 7 (e)
为 (111)面施加对称双轴张应变各带隙变化情况.
在 (111)面施加双轴张应变, 导带L谷发生退简并,
对于对称双轴张应变, 间接带隙值有两个, EL1

g 和

EL2
g , 对于非对称双轴张应变间接带隙值有三个

EL1
g , EL21

g , 和EL22
g , 同样本文只需关注间接带隙

值最小的EL1
g 与直接带隙EΓ

g 的变化情况. 由于施
加非对称双轴张应变时, 晶面中 [1̄10]和 [1̄1̄2]两个
晶向不等价, 所以也考虑两种情况.
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图 7 (网刊彩色) (111)面施加非对称和对称双轴张应变
带隙值与应变的关系, 其中实线表示EΓ

g , 虚线和点线分
别表示EL1

g , EL2
g (或EL21

g 和EL22
g )

Fig. 7. (color online) The dependence of Band gap
on strain for Ge under asymmetric and symmetric bi-
axial tensile strain parallel to (111) plane: solid line
denotes EΓ

g , dashed line and dot line denote EL1
g , EL2

g
(or EL21

g and EL22
g ).

第一种应变情况: [1̄10]方向上应变固定, 逐渐
增大 [1̄1̄2]方向上的应变, 相应带隙如图 7 (a)—(d)
黑线所示, 在 (111)面施加该非对称双轴张应变与
对称双轴张应变情况类似, Ge直接带隙 (EΓ

g )和间
接带隙 (EL1

g )随着应变的增大而下降, 但两者下降

速率几乎一致, 即L1间接导带谷能量值始终在直
接导带谷之下, 因此在 (111)面施加该非对称双轴
应变不能将Ge转变为直接带隙材料.

第二种应变情况: [1̄1̄2]方向上应变固定, 逐渐
增大 [1̄10]方向上应变, 相应带隙如图 7 (a)—(d)红
线所示, 同样, 在 (111)面施加该非对称双轴张应变
与对称双轴张应变情况类似, 随着 [1̄10]方向上应
变增大, 直接带隙 (EΓ

g )和间接带隙 (EL1
g )下降速

率也几乎一致, 因此在 (111)面施加该非对称双轴
应变也不能将Ge转变为直接带隙材料.

综上, 在 (111)面无论施加非对称还是对称双
轴张应变都不能将Ge转变为直接带隙材料.

图 8给出了在 (111)面施加双轴张应变直接导
带谷Γ谷与能量最低间接导带谷L谷的能量差值

(EΓ − EL)的变化情况. 依然是EΓ − EL为 0时,
发生间接 -直接带隙转变, 然而由图 8可知, 所有非
对称和对称双轴张应变方式下, Ge的EΓ − EL保

持水平趋势, 且都大于 0.20 eV, 因此都不能将Ge
转变为直接带隙材料, 与之前的分析结果相一致.
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图 8 (网刊彩色) (111)双轴张应变下EΓ − EL与应变

之间的关系

Fig. 8. (color online) The dependence of EΓ − EL

on strain for Ge under biaxial tensile strain parallel to
(111) plane.

3.4 双轴张应变对导带和价带结构的影响

图 9给出了无应变Ge以及沿 (001)面施加 4%
的对称双轴张应变下Ge的能带结构. 从图中可以
看出, 应变引起导带中L点和Γ点的相对能量位置

发生改变; 施加 4%的对称双轴张应变, 导带Γ点

的能量已经低于L点的能量, 因此实现了Ge的间
接 -直接带隙转变. 对比分析应变对导带和价带结
构的影响可知, 应变对导带影响仅会引起L点和Γ
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点相对能量的位置改变, 而对价带结构的影响则比
较复杂.

为了研究不同张应变对价带结构的影响, 分
别计算了沿 (001)、(101)、(111)面双轴张应变下Ge
的价带结构, 如图 10所示. 由图 10可见, 未施加
应变的Ge价带由两条重空穴带和一条轻空穴带
组成, 价带顶在Γ点, 为三度简并. 施加双轴张应
变引起价带出现一定程度的退简并现象. 对于沿
(001)面施加双轴张应变的情况下, 对称双轴张应
变使得二度简并的重空穴带发生退简并, 一条重空
穴带 (HH1)上移, 另一条重空穴带 (HH2)与轻空穴
带 (LH)在价带顶依然保持二度简并; 当施加非对
称双轴张应变时, 除二度简并的重空穴带发生退简
并外, HH2和LH在价带顶也发生退简并. 对于沿
(101)面施加对称双轴张应变的情况下, 价带顶两
条重空穴带发生退简并, 价带顶HH2和LH依然保
持二度简并,而HH1和HH2在 [111]和 [100]方向上
随着动量增大劈裂程度逐渐减小; 当施加非对称双

轴张应变时, 在价带顶除了两条重空穴带发生退简
并, HH2和LH也发生退简并, 但是∆l[010] = 1%,
∆l[1̄01] = 0.5%与∆l[1̄01] = 1%, ∆l[010] = 0.5%相
比, 后者的两条重空穴带HH1和HH2在 [111]方向

֓









E
n
er
g
y
/
eV

XGL

↼↽̺

图 9 无应变Ge以及沿 (001)面施加 4%的对称双轴张
应变下Ge的能带结构
Fig. 9. Band structures of unstrained Ge and Ge with
4% symmetric biaxial tensile strain parallel to (001)
plane.
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图 10 (网刊彩色) 无应变Ge以及沿 (001), (101), (111)面双轴张应变下Ge价带结构: HH1和HH2分表表示两条重空穴带, LH
表示轻空穴带

Fig. 10. (color online) Valance band structures of unstrained Ge and Ge with biaxial tensile strain parallel to (001) plane,
(101) plane, and (111) plane: HH1 and HH2 denote the two heavy hole bands and LH denotes the light hole band.
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上的劈裂程度更大一些. 对于沿 (111)面施加对称
双轴张应变的情况下, 价带顶两条重空穴带发生退
简并, HH2和LH在价带顶依然保持二度简并, 还
发现虽然HH1和HH2在 [100]方向上发生退简并,
但是在 [111]方向上却保持简并状态; 当施加非对
称双轴张应变时, HH2和LH并不发生进一步的退
简并行为. 综上, 非对称双轴张应变比对称双轴张
应变导致的价带退简并更明显: 对称双轴张应变一
般只导致了重空穴带发生退简并, 而在 (001)面和
(101)面非对称双轴应变除了导致重空穴带发生退
简并外, 还会引起轻空穴带和重空穴带在Γ点进一

步退简并.
本文计算结果与以前GGA+U方法 [17]得到的

结果一样: 对于无应变的情况下, Ge 的LH, HH1
和HH2 处于简并状态; 对于对称双轴张应变HH1
和HH2发生了劈裂现象, 而其中HH2则依然和LH
保持简并. 这与考虑了自旋轨道耦合 (SOC)的杂
化泛函计算方法 (HSE06) [16]所得结果有明显差别:
HSE06-SOC方法在无应变情况下, HH1和HH2并
没有简并, 具有 0.30 eV的能带劈裂, HH2和LH保
持简并; 在对称双轴应变情况下, HH1和HH2劈裂
继续增大, 而HH2和LH也开始退简并. 比较Yang
等 [16]的HSE06-SOC方法对间接 -带隙转变的结果
可发现, 对沿着不同晶面施加双轴张应变引起转
变的难易程度, 其结果与GGA+U方法一致; 但
是HSE06-SOC所得转变应变阈值更低, 如 (001)面
需要 2.3%, 转变点处的带隙值为 0.53 eV, 而本文
中GGA+U方法则需要 2.91%, 转变点处带隙值为
0.321 eV. 但是, 也应注意到HSE06-SOC所得未拉
伸Ge带隙值比实验值高 0.106 eV, 而GGA+U方

法所得结果与实验一致. 因此, 这两个方法计算间
接 -直接带隙转变点带隙必然有所差别.

3.5 非对称双轴张应变与应变Ge的制备

通过分析结果发现, 相比对称双轴张应变, 采
用非对称双轴张应变并不能使间接 -直接带隙转变
更为高效. 从另一方面看, 非对称张应变的研究结
果也说明间接 -直接带隙转变对拉伸方式并不敏感,
只要拉伸面的张应变达到一定程度, 即使是非对称
的拉伸也可以导致转变发生. 这说明应变Ge制备
中应变施加方式允许多样化, 制备条件的容错率较
大. 目前, 常用的应变锗制备方法主要有两种, 一
是通过施加外部机械应力使柔性衬底上的Ge产生

应变, 二是在硅衬底上生长缓冲层 (如, SixGe1−x,
GexSn1−x, InxGa1−xAs等), 再沉积锗单晶, 引入
应变. 对于柔性衬底上施加外部机械应力的制备方
法, 非对称双轴张应变的研究结果提供了当对称拉
伸没有得到精确控制情况下材料性质的偏差情况.
对于衬底缓冲层上通过晶格失配来引入应力的制

备方法, 非对称双轴张应变的研究结果则揭示当衬
底表面各个方向晶格周期不同时所制备应变Ge的
电子结构性质. 总之, 研究非对称双轴张应变对应
变Ge制备工艺的设计有着重要的意义.

4 结 论

本文采用第一性原理方法研究了晶面内各方

向应变不相等的双轴张应变, 即非对称双轴张应变
对Ge能带结构的影响, 具体计算了在 (001), (101)
和 (111)面施加非对称双轴张应变对锗能带结构的
影响, 给出了非对称双轴张应变条件下一些具有代
表性的间接 -直接带隙转变点所对应的应变值和带
隙值, 最后还分析了对称和非对称双轴张应变对
Ge价带电子结构的影响. 研究表明, 对于沿 (001)
面施加非对称双轴张应变, 只有某一个方向应变大
于 2.95%, 间接 -直接带隙转变才可能发生; 对于沿
(101)面施加非对称双轴张应变, 只有某一个方向
应变大于 3.44%, 间接 -直接带隙转变才可能发生;
而沿着 (111)面施加非对称双轴张应变, 不发生间
接 -直接带隙转变. 在 (001) 和 (101)面, 间接 -直接
带隙转变点是可以通过非对称双轴张应变的组合

方式来调节, 但是无论是施加非对称还是对称双轴
张应变, 转变发生后材料的直接带隙值与拉伸面拉
伸前后面积的变化 (∆St)成反比. 因此, 与对称双
轴张应变类似, 比较非对称双轴张应变各种情况而
言, 在 (001)面施加非对称双轴张应变是实现Ge从
间接 -直接带隙转变的最易方式. 另外, 通过分析发
现, 非对称双轴应变比对称双轴应变导致的价带退
简并更明显, 对称双轴应变一般只导致了重空穴带
发生退简并, 而对于沿 (001)和 (101)面施加非对称
双轴张应变, 还会引起价带顶三个电子态全部退简
并. 研究表明, 非对称双轴张应变也能引起间接 -直
接带隙转变, 而且转变点所对应的拉伸面应变阈值
与对称双轴张应变较为接近; 间接 -直接带隙转变
对应变对称性与方向性并不敏感, 因此存在着多种
张应力施加方式来制备直接带隙应变Ge.
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Abstract
The strain engineering is an effective method to modulate the optical properties of germanium. The biaxial tensile

strain has been extensively studied, most of the investigations focusing on biaxial tensile strain with equal in-plane strain
at different crystal orientations, namely symmetric biaxial tensile strain. However, the effect of biaxial tensile strain with
unequal in-plane strain at different crystal orientations, namely asymmetric biaxial tensile strain, has not been reported.
In this paper, we systematically investigate the effect of asymmetric biaxial tensile strain on the band structure of Ge
by using first-principle calculation.

We firstly calculate and analyze the dependence of band gap on strain for Ge with asymmetric biaxial tensile strain
along three low Miller index planes, i.e., (001), (101) and (111). Then, we present the values of band gap and strain for
some typical indirect-to-direct bandgap-transition-points under asymmetric biaxial tensile strain. Finally, we analyze
the influence of biaxial tensile strain on the valance band structure. For the asymmetric biaxial tensile strain along
the (001) plane, the indirect-to-direct band gap transition only occurs when the strain of one orientation is larger than
2.95%. For asymmetric biaxial tensile strain along the (101) plane, the indirect-to-direct band gap transition only occurs
when the strain of one orientation is larger than 3.44%. Asymmetric biaxial tensile strain along the (111) plane cannot
transform Ge into direct band gap material.

For asymmetric biaxial tensile strains along the (001) and (101) plane, the indirect-to-direct band gap transition
points can be adjusted by changing the combination of in-plane strain at different crystal orientations. The value of
bandgap of direct-band-gap Ge under biaxial tensile strain is inversely proportional to the area variation induced by
application of strain. The asymmetric biaxial tensile strain along the (001) plane is the most effective to transform Ge
into direct band gap material among the three types of biaxial strains, which are similar to the symmetric biaxial tensile
strains.

In addition, the symmetric biaxial tensile strain will remove the three-fold degenerate states of valance band maxi-
mum, leading to a removal of the degeneracy between one heavy hole band and the light hole band. For biaxial tensile
strain along the (001) and (101) plane, the asymmetric biaxial tensile strain could further remove the degeneracy between
another heavy hole band and the light hole band.

Keywords: strained Ge, biaxial tensile strain, band structure, first-principle methods
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