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基于锡组分和双轴张应力调控的临界带隙应变

Ge1−xSnx能带特性与迁移率计算
∗

底琳佳 戴显英† 宋建军‡ 苗东铭†† 赵天龙 吴淑静 郝跃

(西安电子科技大学微电子学院, 宽带隙半导体技术国家重点学科实验室, 西安 710071)

( 2017年 9月 5日收到; 2017年 10月 20日收到修改稿 )

能带工程通过改变材料的能带结构可以显著提升其电学和光学性质, 已广泛应用于半导体材料的改性研
究. 双轴张应力和 Sn组分共同作用下的Ge1−xSnx合金, 不仅可以解决直接带隙转变所需高Sn组分带来的
工艺难题, 而且载流子迁移率会显著提升, 在单片光电集成领域有很好的应用前景. 根据形变势理论, 分析
了 (001)面双轴张应变Ge1−xSnx的带隙转变条件, 并给出了在带隙转变临界点Sn组分和双轴张应力的关系;
采用 8k · p 方法, 得到了临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx在布里渊区中心点附近的能带结构, 进而计算得到
电子与空穴有效质量; 基于载流子散射模型, 计算了电子与空穴迁移率. 计算结果表明: 较低 Sn组分和双轴
张应力的组合即可得到直接带隙Ge1−xSnx合金, 且直接带隙宽度随着应力的增大而减小; 临界带隙双轴张
应变Ge1−xSnx具有极高的电子迁移率, 空穴迁移率在较小应力作用下即可显著提升. 考虑工艺实现难度和
材料性能两个方面, 可以选择 4% Sn组分与 1.2 GPa双轴张应力或 3% Sn组分与 1.5 GPa 双轴张应力的组合
用于高速器件和光电器件的设计.

关键词: 双轴张应变Ge1−xSnx, k · p方法, 能带结构, 迁移率
PACS: 71.15.–m, 71.22.+i, 71.70.Fk, 72.10.–d DOI: 10.7498/aps.67.20171969

1 引 言

光电集成技术用CMOS工艺实现光子器件的
集成制备, 具有高集成度、高速率、低功耗的优
势. 目前, 已有研究表明, 锗 (Ge)的锡 (Sn)合金化
可以实现能带结构的调控, 在一定Sn组分条件下,
Ge1−xSnx合金的直接带隙宽度会小于间接带隙宽

度, 实现间接带隙到直接带隙的转变, 使Ge1−xSnx

合金在光电探测、光电导器件、发光二极管、激光器

等光电集成领域有更广泛的应用 [1−5].
此外, Ge1−xSnx合金在金属 -氧化物 -半导体

场效应晶体管 (MOSFET)器件中也表现出高迁移
率特性 [6−8]. 然而, Ge 中Sn的固溶度限制以及Ge
和Sn的晶格失配, 使Ge1−xSnx合金中Sn组分难

以任意增大, 并为Ge1−xSnx合金的制备带来了挑

战 [9,10]. 应变技术同样可以调控能带结构使Ge由
间接带隙转变为直接带隙, 其中以 (001) 面双轴张
应变所需的应力最小, 并且载流子迁移率, 特别是
空穴迁移率会显著增大 [11−13]. 因此, 考虑合金化
和双轴张应力共同作用下的Ge材料, 不仅可以有
效减小直接带隙转变所需的Sn组分和应力, 也可
进一步提升Ge1−xSnx合金的光学、电学性质.

对双轴张应变Ge1−xSnx合金能带结构的研

究是探索其光学、电学性质的理论基础. 本文根
据形变势理论分析了 (001)面双轴张应力作用下
Ge1−xSnx合金的带隙转变条件, 给出了带隙转变
临界状态下Sn组分和双轴张应力的关系; 采用
8k · p方法得到了临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx

在布里渊区中心点附近的能带结构, 根据得到的能
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带图, 由二阶函数拟合的方法得到了电子、空穴有
效质量; 基于载流子散射模型计算电子和空穴迁移
率. 相关结论可为高性能应变Ge1−xSnx电子器件

和光电子器件的设计提供参考.

2 计算方法

2.1 形变势模型

在 (001)面双轴张应力作用下, Ge1−xSnx合金

的带隙类型和禁带宽度会随着Sn组分和应力而变
化, 其导带能谷能量可由形变势理论确定 [11], 导带
∆能谷因在 (001)面双轴张应力作用下不会成为带
边能级而未被考虑,

EΓ
g = EΓ

0 + aΓ−
2
(εxx + εyy + εzz) , (1)

EL
g = EL

0 +

(
ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5

)
× (εxx + εyy + εzz) , (2)

式中EΓ
0 和EL

0 分别为弛豫状态下Γ和L能谷能量,

aΓ−
2
和ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5
为对应能谷的形变势参

数, εij (i, j = x, y, z)为应变张量. 根据弹性理论,
(001)面双轴应变张量可表示为

εxx = εyy =
c11

c211 + c11c12 − 2c212
σ, (3)

εzz = − 2c12
c211 + c11c12 − 2c212

σ, (4)

式中 c11, c12为弹性劲度系数; σ为双轴应力, 当
σ > 0时为双轴张应力, σ < 0时为双轴压应力.

为了能够准确预测Ge1−xSnx合金能谷能量随

Sn组分的变化情况, 还需要用弯曲系数 b对其进行

二次修正 [14],

EGeSn(x) = ESnx+ EGe(1− x) + bx(1− x), (5)

式中x为Sn组分含量, EGe和ESn分别为Ge和Sn
某一能谷能量, 对于Γ , L能谷, 相应的弯曲系数分
别为−2.15和−0.91 eV. 其他参数的取值以线性插
值的形式给出, 对于Ge和Sn, 相应参数取值列于
表 1中 [15].

表 1 形变势模型所需参数取值

Table 1. The parameter values of deformation poten-
tial model.

Parameter Ge Sn
c11/GPa 128.7 69.0
c12/GPa 47.7 29.3
EΓ

0 /eV 0.898 −0.410
EL

0 /eV 0.76 0.12
a
Γ−
2
/eV −9.78 −7.65

ΞL
d +

1

3
ΞL

u − a
Γ+
5
/eV −3.5 −1.0

2.2 8kkk · ppp方法

应力作用下的金刚石型半导体, 其哈密顿算符
可简单表示为

H = Hk +Hε, (6)

式中Hk为k · p哈密顿量, Hε为应力引起的应变

哈密顿量. 对于直接带隙的Ge1−xSnx合金, 由于
导带、价带之间存在明显的耦合作用, 为了得到准
确的能带结构, 由微扰理论和空间群对称性, 可将
Hk转换为一个 8阶k · p矩阵, 用来建立包含自旋
轨道耦合在内的导带和价带能量色散关系, 矩阵形
式为 [16,17]

Hk =



Ac 0 V ∗ 0
√
3V −

√
2U −U

√
2V ∗

0 Ac −
√
2U −

√
3V ∗ 0 −V

√
2V U

V −
√
2U −Pv +Qv −S∗ R 0

√
3

2
S −

√
2Qv

0 −
√
3V −S −Pv −Qv 0 R −

√
2R

1√
2
S

√
3V ∗ 0 R∗ 0 −Pv −Qv S∗ 1√

2
S∗ √

2R∗

−
√
2U −V ∗ 0 R∗ S −Pv +Qv

√
2Qv

√
3

2
S∗

−U
√
2V ∗

√
3

2
S∗ −

√
2R∗ 1√

2
S

√
2Qv −Pv −∆v 0

√
2V U −

√
2Qv

1√
2
S∗ √

2R

√
3

2
S 0 −Pv −∆v



, (7)
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其中

Ac = Ec +
~2

2m0

(
k2x + k2y + k2z

)
, (7a)

Pv = − Ev + γ1
~2

2m0

(
k2x + k2y + k2z

)
, (7b)

Qv = γ2
~2

2m0

(
k2x + k2y − 2k2z

)
, (7c)

R = −
√
3

~2

2m0

[
γ2

(
k2x − k2y

)
− 2iγ3kxky

]
,

(7d)

S = 2
√
3

~2

2m0
γ3kz (kx − iky) , (7e)

U =
1√
3
P0kz, (7f)

V =
1√
6
P0 (kx − iky) , (7g)

式中∆v为价带自旋轨道分裂能; Ec, Ev分别为

未应变的导带和价带能量; ~为约化普朗克常数;
m0为电子有效质量; γ1, γ2, γ3为修正的Luttinger
参数, 它们与 6k · p方法中Luttinger 参数γL

1 , γL
2 ,

γL
3 的关系为 γ1 = γL

1 − Ep
3Eg

, γ2 = γL
2 − Ep

6Eg
,

γ3 = γL
3 − Ep

6Eg
, 其中Eg 为带隙宽度, Ep为描述导

带与价带耦合作用的Kane能量, 与动量矩阵参数
P0有关, Ep = 2m0P

2
0 /~2.

(6)式中第二项Hε具有与 (7)式类似的形
式 [16,17],

Hε =



aΓ−
2
ε 0 −v∗ 0 −

√
3v

√
2u u −

√
2v∗

0 aΓ−
2
ε

√
2u

√
3v∗ 0 v −

√
2v −u

−v
√
2u −pv + qv −s∗ r 0

√
3

2
s −

√
2qv

0
√
3v −s −pv − qv 0 r −

√
2r

1√
2
s

−
√
3v∗ 0 r∗ 0 −pv − qv s∗

1√
2
s∗

√
2r∗

√
2u v∗ 0 r∗ s −pv + qv

√
2qv

√
3

2
s∗

u −
√
2v∗

√
3

2
s∗ −

√
2r∗

1√
2
s

√
2qv −avε 0

−
√
2v −u −

√
2qv

1√
2
s∗

√
2r

√
3

2
s 0 −avε



, (8)

其中

pv = av (εxx + εyy + εzz) , (8a)

qv = bv

[
εzz −

1

2
(εxx + εyy)

]
, (8b)

r =

√
3

2
bv (εxx − εyy)− idvεxy, (8c)

s = − dv (εxz − iεyz) , (8d)

u =
1√
3
P0

∑
j

εzjkj , (8e)

v =
1√
6
P0

∑
j

(εxj − iεyj) kj , (8f)

ε = εxx + εyy + εzz, (8g)

式中av, bv, dv为价带形变势参数, j = x, y, z.
根据 (6)—(8)式, 通过对角化两个哈密顿矩阵

的和可以得到应变Ge1−xSnx在布里渊区中心Γ点

附近的能带结构. 表 2列出了计算所需参数的具体
数值 [18].

表 2 应变Ge1−xSnx能带结构计算所需参数取值
Table 2. The parameter values of energy band struc-
ture calculation for strained Ge1−xSnx.

Parameter Ge Sn

∆v/eV 0.296 0.800

γL
1 13.38 −15.00

γL
2 4.24 −11.45

γL
3 5.69 −8.55

Ep/eV 26.3 24.0

av/eV 1.24 1.55

bv/eV −2.9 −2.7

dv/eV −4.8 −4.1
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2.3 载流子散射模型

载流子从状态k散射到状态k′的跃迁率Pk,k′

可由费米黄金法则给出 [19]:

Pk,k′ =
2π

~
|Mk,k′ |2 δ (~ω′

k − ~ωk ∓ ~ωq) , (9)

式中~ωk与~ω′
k分别为载流子初态和终态能量,

~ωq为引起散射的量子能量, ∓符号中 “+”和 “−”
分别表示吸收或发射一个量子的能量, δ函数则表
明在散射过程中能量守恒. Mk,k′为散射矩阵元,
其形式为

Mk,k′ =

∫
Ω

φ∗
k′V (r)φ

k
dr, (10)

式中Ω为晶格体积, V (r)为散射势, φk为波函数.
任何改变晶格周期性势场的附加势都会引起

载流子的散射 [20]. 其中一类散射势, 如晶格振动引
起的各种散射势, 表现为随时间 t简谐变化的波的

形式:

V (r, t) = A+(q) exp [i(q · r − ωqt)]

+A−(q) exp [−i(q · r − ωqt)] , (11)

式中r, q分别为位矢和格波波矢, ωq为振动角频

率, A+(q) 与A−(q)互为复共轭. 另一类散射势,
如电离杂质的库仑势、混合晶体的无序势等, 不随
时间变化, 傅里叶展开后具有如下形式:

V (r) =
∑
q

A(q) exp (iq · r), (12)

式中A(q) = 1
Ω

∫
V (r) exp (−iq · r) dr (此处假设

散射终态的占有概率为零) [19]. 将散射势 (不含时
间的部分)和布洛赫波函数 exp (ik · r)uk(r)代入

(10)式可得

Mk,k′ =
∑
q

A (q) Ik′kδ (q − k′ + k)

= A (k′ − k) Ik′k, (13)

式中 Ik′k =

∫
Ω

u∗
k′ (r)uk (r) dr为重叠积分, 对于

抛物线能带, Ik′k ≈ 1. 根据求得的散射矩阵元, 可
计算出跃迁率Pk,k′ . 由Pk,k′对所有终态求和, 可
得散射概率为

P =
2π

~

∫
|A (k′ − k)|2 I2k′k

V

(2π)
3

× δ (~ω′
k − ~ωk ∓ ~ωq) dk′. (14)

应变对载流子迁移率的影响体现在对电导有

效质量和动量弛豫时间的调控中, 但并没有改变载

流子的散射机理. 因此, 在应变Ge1−xSnx合金中,
导带Γ能谷存在离化杂质散射、声学声子散射以及

合金无序散射, 价带存在离化杂质散射、声学声子
散射、非极性光学声子散射以及合金无序散射 [21].

根据各散射机理的散射势, 由 (14)式可以分别
建立离化杂质散射、声学声子散射、非极性光学声

子散射以及合金无序散射的物理模型 (分别用PII,
Pac, Pop, Palloy表示) [19,22,23]:

PII =
Nie

4

16π(2m∗)1/2(ε0εr)2E3/2

× ln
(
12m∗k2BT

2ε0εr
e2~2Ni

)
, (15)

Pac =
m∗3/2Ξ2kBT (2E)1/2

π~4cl
, (16)

Pop =
D2

0m
∗3/2

21/2π~3ρω0

(
nop +

1

2
∓ 1

2

)
× (E ± ~ω0)

1/2, (17)

Palloy =
21/2m∗3/2x(1− x)∆E2(2π)4E1/2

π~4N
, (18)

式中Ni为离化杂质浓度, 在计算中假设其为
1017 cm−3; m∗为态密度有效质量, e为自由电子

的电荷量, ε0为真空介电常数, εr为相对介电常数,
kB为玻尔兹曼常数, T为温度, Ξ为声学声子形变
势, D0 为非极性光学形变势, cl = ρv2l 为纵向弹性

常数, nop = {exp [~ω0/ (kBT )]− 1}−1
为平均光学

声子数, ∆E为Ge与Sn的带隙差, N为单位体积

内的原子数. 由于Ge1−xSnx合金中Sn组分含量较
小, 因此Ξ和D0近似采用Ge的形变势值 [24]. 对
于导带Γ能谷, Ξ为 7.5 eV; 对于价带, Ξ 和D0分

别为3.5 eV和2.4×108 eV/cm. 其他参数的具体含
义和数值见表 3 .

表 3 Ge1−xSnx载流子散射概率计算所需参数取值
Table 3. The parameter values for Ge1−xSnx carrier
scattering rate calculation.

Parameter Ge Sn

纵向声子声速 vl/105 cm·s−1 5.31 [25] 5.55 [26]

相对介电常数 εr 16.2 [15] 24 [15]

长波光学声子能量 ~ω0/meV 37.04 [25] 28.5 [27]

材料密度 ρ/g·cm−3 5.32 [25] 5.771 [28]

根据电子和空穴的总散射概率Ptotal以及

µ =
e

mc
· 1

Ptotal

∣∣∣∣
E=1.5kBT,T=300 K

, (19)
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可计算得到应变Ge1−xSnx在Γ点处的电子、空穴

迁移率, 式中mc 为电导有效质量.

3 结果与讨论

根据形变势理论, 通过计算导带Γ与L能谷之

间的能量差可以判断双轴张应变Ge1−xSnx的带隙

类型. 即当EΓ
g − EL

g > 0时, 为间接带隙; 反之, 为
直接带隙. 图 1所示为 (001)面双轴张应力作用下,
Ge1−xSnx Γ与L能谷能量差随应力和Sn组分的
变化情况. 由图可见, 随着双轴张应力从 0增加至
2.45 GPa, Ge1−xSnx带隙特性转变所对应的Sn组
分含量将由7.6%变为0, 计算结果与文献 [11,29]一
致. 若单独考虑合金化或双轴张应力作用, 带隙类
型转变需要较大的Sn组分或应力, 这会给工艺实
现带来诸多难题, 而在合金化与双轴张应力共同作
用的情况下, 低Sn组分和应力的组合便可得到直
接带隙Ge1−xSnx. 在带隙类型转变的临界状态下,
由EΓ

g − EL
g = 0可以得到Sn组分和双轴张应力近

似呈线性关系:

x = −0.031σ + 0.076, (20)

式中σ > 0, 单位为GPa. 基于这一临界条件, 计
算直接带隙Ge1−xSnx(称为临界带隙双轴张应变
Ge1−xSnx)的电学性质, 提出具有高载流子迁移率
的Sn组分与双轴张应力的组合.

/GPa     

S
n
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L

图 1 (001)面双轴张应变Ge1−xSnx Γ 与L能谷能量差

EΓ
g − EL

g 等值线图 (能量单位为 eV)
Fig. 1. Contour plot of Ge1−xSnx bandgap difference
between EΓ

g and EL
g for biaxial tensile strain on the

(001) plane. All energies are in eV.

图 2所示为 (001)面临界带隙双轴张应变
Ge1−xSnx Γ点处的各能级偏移和禁带宽度随应

力的变化情况, 图中EcΓ , EV1, EV2, EV3分别表示

导带带边能级、价带带边能级、价带亚带边能级和

自旋分裂能级. 由图 2可见, 由于双轴张应力的引
入, 价带带边和亚带边能级发生分裂, 且分裂能随
着应力的增大而增大, 禁带宽度则随着应力的增大
而减小. 价带顶能级的分裂将改变带边和亚带边能
级间的耦合作用, 影响能带结构及有效质量. 此外,
空穴也会随着价带顶的分裂而重新排布, 随着分裂
能的不断增大, 空穴越来越集中于价带带边能级,
这有利于减小态密度有效质量和散射概率, 提升空
穴迁移率.
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图 2 (001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx Γ 点处各

能级偏移和禁带宽度 (a)能级偏移; (b)禁带宽度
Fig. 2. Energy level shift and bandgap of critical
bandgap Ge1−xSnx at Γ for biaxial tensile strain on
the (001) plane: (a) Energy level shift; (b) bandgap
width.

为了探究双轴张应力对能带结构的影响, 以
(001)面临界带隙双轴张应变Ge0.96Sn0.04 为例 (应
力约为 1.16 GPa), 给出其沿不同晶向的能带结
构, 如图 3所示. 从图 3可以清楚地看到, 双轴张应
力引起的Γ点处价带简并的消除和晶体对称性的

改变.
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图 3 Ge0.096Sn0.04沿典型晶向的能带结构 (a) 未应变情况; (b) (001)面双轴张应变情况
Fig. 3. Energy band structure of critical bandgap Ge0.096Sn0.04 along typical crystal orientations: (a) Un-
strained Ge0.096Sn0.04; (b) biaxial tensile strained Ge0.096Sn0.04 on the (001) plane.

图 4所示为 (001)面临界带隙双轴张应变
Ge1−xSnx导带Γ能谷、价带带边能级和价带亚带

边能级的 40 meV三维等能图, 其中Sn组分和双轴
张应力的组合分别为 7.6%-0 GPa, 5.0%-0.84 GPa,
4.0%-1.16 GPa, 3.0%-1.48 GPa. 等能面的曲率
可以直观反映出有效质量的各向异性, 特别是在
(001)面双轴张应力作用下, 各向异性更加显著. 因
此, 在计算电子与空穴的输运特性时, 为了获得准
确的结果, 必须考虑能带的各向异性.

图 5所示为 (001)面临界带隙双轴张应变
Ge1−xSnx Γ能谷沿不同晶向的电子有效质量以

及Γ能谷电子态密度有效质量和电导有效质量随

应力的变化情况. 由图 5 (a)可以看出, 未受应力作
用时, Ge1−xSnx Γ能谷是各向同性的, 而在双轴张
应力作用下, 呈现明显的各向异性. 这一点也可从
等能图 (图 4 (a))中得到印证: Γ能谷由原来的球形

等能面转变为椭球等能面. 因此, 可采用类似于∆

和L能谷的计算方法来计算Γ能谷电子态密度有

效质量和电导有效质量, 如图 5 (b)所示. 由图 5 (b)
可见, Γ能谷电子态密度有效质量和电导有效质

量随应力的增大而减小, 这有利于增强电子输运
特性.
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图 4 (001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx (a) 导带 Γ 能谷, (b)价带带边能级和 (c)价带亚带边能级 40 meV三维等能图
Fig. 4. Constant energy surface of critical bandgap Ge1−xSnx at 40 meV for biaxial tensile strain on the (001) plane: (a) Γ
valley; (b) the first valence band edge level; (c) the second valence band edge level.
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图 5 (001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx Γ 能谷电子有效质量 (a)沿典型晶向的电子有效质量; (b)电子态密度有效质量和
电导有效质量

Fig. 5. Γ valley electron effective mass of critical bandgap Ge1−xSnx for biaxial tensile strain on the (001) plane: (a) Electron
effective mass along typical crystal orientations; (b) electron density of states and conductance effective masses.

图 6所示为 (001)面临界带隙双轴张应变
Ge1−xSnx Γ点处不同晶向的价带带边能级和亚

带边能级空穴有效质量随应力的变化情况. 同样,
双轴张应力也增强了空穴有效质量的各向异性. 对
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于带边能级, 沿不同晶向的空穴有效质量均显著减
小并趋于平缓, 其中以沿 [001] 晶向有效质量最低.
对于亚带边能级, 除 [001]晶向空穴有效质量在应
力作用下明显增大外, 其他晶向空穴有效质量先增
大后减小, 但总体变化并不明显. 空穴有效质量的
显著减小归功于应力对晶格对称性的破坏, 价带带
边能级和亚带边能级的分裂改变了它们之间的耦

合作用, 使得能带发生翘曲, 进而影响有效质量.
建立价带顶空穴态密度有效质量和电导有效

质量, 需要价带带边能级和亚带边能级的各向同性
有效质量. 因此, 采用球形近似的方法 [30], 得到了
(001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx Γ点处价

带带边能级和亚带边能级的各向同性近似有效质

量, 如图 7 (a)所示. 由图 7 (a)可见, 在双轴应力的
作用下, 价带带边能级各向同性近似有效质量显著
减小, 而亚带边能级各向同性近似有效质量略有增
大. 此外, 当双轴张应力增大到一定程度时, 带边
能级的各向同性近似有效质量已经小于亚带边能

级, 与弛豫状态相比, 传统的重空穴、轻空穴的概念
已失去意义. 图 7 (b)所示为 (001)面临界带隙双轴
张应变Ge1−xSnx价带顶空穴态密度有效质量和电

导有效质量, 两种有效质量均随应力增大而显著减
小, 最终趋于平缓. 可以看出, 略大于 1 GPa的双
轴张应力足以得到较低的空穴态密度有效质量和

电导有效质量, 从而增强空穴输运特性.
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图 6 (001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx Γ 点处价带各向异性空穴有效质量 (a)价带带边能级空穴有效质
量; (b)价带亚带边能级空穴有效质量
Fig. 6. Hole anisotropic effective mass of critical bandgap Ge1−xSnx at Γ for biaxial tensile strain on the
(001) plane: (a) Hole effective mass of the first valence band edge level; (b) hole effective mass of the second
valence band edge level.
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图 7 (001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx Γ 点处空穴各向同性近似有效质量、态密度有效质量和电导有效质

量 (a) 价带带边和亚带边能级各向同性近似有效质量; (b) 空穴态密度有效质量和电导有效质量
Fig. 7. Hole isotropic approximate effective mass, density of states effective mass and conductance effec-
tive mass of critical bandgap Ge1−xSnx at Γ for biaxial tensile strain on the (001) plane: (a) Isotropic
approximate effective mass; (b) density of states and conductance effective masses.
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图 8所示为 (001)面临界带隙双轴张应变
Ge1−xSnx Γ能谷电子离化杂质散射、声学声子

散射、合金无序散射以及总散射概率随应力的变化

情况. 由于离化杂质散射处于主导地位, 总的电子
散射概率随着双轴张应力增大而增大, 这是由于电
子态密度有效质量的减小使得电子受到杂质中心

散射的概率增大.
图 9所示为 (001)面临界带隙双轴张应变

Ge1−xSnx Γ点处空穴离化杂质散射、声学声子

散射、非极性光学声子散射、合金无序散射以及总

散射概率随应力的变化情况, 除离化杂质散射外,
其他散射的散射概率随双轴张应力增大而减小, 显
著降低了空穴总散射概率. 相比于未应变情况, 临
界带隙双轴张应变Ge1−xSnx空穴迁移率将有较大

幅度的提升.
图 10所示为 (001)面临界带隙双轴张应变

Ge1−xSnx的电子和空穴平均迁移率随应力的变

化情况. 导带Γ能谷较小的有效质量使直接带隙

的Ge1−xSnx合金具有非常高的电子迁移率, 并且
电子迁移率随着双轴张应力的增大而增大. 空穴迁
移率在较小的双轴张应力作用下即得到显著提升.
因此, 较小的 (001)面双轴张应力不仅可以在低Sn
组分下实现Ge1−xSnx合金由间接带隙到直接带隙

的转变, 而且通过对能带的改性增强了载流子迁
移率.

将Ge1−xSnx合金生长在不同晶格常数的衬底

材料上, 可以实现Ge1−xSnx合金中双轴应力的引

入. 当Ge1−xSnx合金的晶格常数大于衬底材料

时, 会对Ge1−xSnx层引入压应力, 当Ge1−xSnx合

金的晶格常数小于衬底材料时, 会对Ge1−xSnx层

引入张应力. 如文献 [31]将Ge1−xSnx(Sn组分含量
4.7%±0.4%)通过分子束外延的方法生长在应力弛
豫的 InyGa1−yAs缓冲层上, 通过改变 In组分的大
小, 对Ge1−xSnx层引入了−0.2%—0.88%的双轴
应变量. 根据本文计算结果, 考虑工艺实现难度和
材料性能两个方面, 或可以选择 4% Sn组分含量与
1.2 GPa双轴张应力或 3% Sn组分含量与 1.5 GPa
双轴张应力的组合来得到具有高载流子迁移率的

直接带隙Ge1−xSnx合金.
此外, 为了验证本文所得结果的准确性,

表 4对比了不同 Sn组分和双轴应变组合下
Ge1−xSnx直接带隙宽度的实验值与本文计算值.
其中组合 4已使Ge1−xSnx 转变为直接带隙, 这与
本文计算所得的 6% Sn组分和 0.516 GPa(0.377%)
双轴张应力的组合基本一致, 间接说明了本文所得
结果的准确性.
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图 8 (001)面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx Γ 能谷电子散射概率 (a)离化杂质散射; (b)声学声子散射; (c)合金无序
散射; (d)总散射
Fig. 8. Γ valley electron scattering rates of critical bandgap Ge1−xSnx for biaxial tensile strain on the (001) plane:
(a) Ionized impurity scattering; (b) acoustic phonon scattering; (c) alloy scattering; (d) total scattering.
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学声子散射; (d)合金无序散射; (e)总散射
Fig. 9. Hole scattering rates of critical bandgap Ge1−xSnx at Γ for biaxial tensile strain on the (001) plane:
(a) Ionized impurity scattering; (b) acoustic phonon scattering; (c) non-polar optical phonon scattering; (d) alloy
scattering; (e) total scattering.
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Fig. 10. Carrier mobility of critical bandgap Ge1−xSnx for biaxial tensile strain on the (001) plane: (a) Electron;
(b) hole.
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表 4 本文计算值与文献实验值对比结果 (300 K)
Table 4. The comparison between the calculated val-
ues in this paper and the experimental values in liter-
atures (at 300 K).

组合
Sn组分
含量/%

双轴

应变量/%
本文

计算值
文献值

组合 1 3.06 −0.513 0.728 0.730±0.005 [32]

组合 2 6.10 −0.760 0.645 0.610 [33]

组合 3 4.20 0.340 0.578 0.520±0.050 [34]

组合 4 6.00 0.400 0.541 0.569 [35]

4 结 论

研究了Ge1−xSnx合金在 (001)面双轴张应力
作用下带隙特性和迁移率的变化情况. 计算结果
表明, 在 (001)面双轴张应力作用下, 较小的Sn组
分和双轴张应力的组合便可实现Ge1−xSnx带隙特

性的转变, 在临界状态下, Sn组分和双轴张应力近
似呈线性关系x = −0.031σ + 0.076. 通过对 (001)
面临界带隙双轴张应变Ge1−xSnx能带结构的计算

发现, Ge1−xSnx合金的直接带隙宽度受到双轴张

应力的调制, 会随着应力的增大而减小; 直接带隙
Ge1−xSnx合金较小的电子有效质量使其具有极高

的电子迁移率, 并且双轴张应力的作用有效降低了
空穴有效质量和散射概率, 使得空穴迁移率显著提
升. 考虑工艺实现难度和材料性能两个方面, 可以
选择 4% Sn 组分与 1.2 GPa双轴张应力或 3% Sn
组分与1.5 GPa双轴张应力的组合用于高速器件和
光电器件的设计.
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Abstract
Optoelectronic integration technology which utilizes CMOS process to achieve the integration of photonic devices has

the advantages of high integration, high speed and low power consumption. The Ge1−xSnx alloys have been widely used
in photodetectors, light-emitting diodes, lasers and other optoelectronic integration areas because they can be converted
into direct bandgap semiconductors as the Sn component increases. However, the solid solubility of Sn in Ge as well as
the large lattice mismatch between Ge and Sn resulting from the Sn composition cannot be increased arbitrarily: it is
limited, thereby bringing a lot of challenges to the preparation and application of direct bandgap Ge1−xSnx.

Strain engineering can also modulate the band structure to convert Ge from an indirect bandgap into a direct
bandgap, where the required stress is minimal under biaxial tensile strain on the (001) plane. Moreover, the carrier
mobility, especially the hole mobility, is significantly enhanced. Therefore, considering the combined effect of alloying
and biaxial strain on Ge, it is possible not only to reduce the required Sn composition or stress for direct bandgap
transition, but also to further enhance the optical and electrical properties of Ge1−xSnx alloys.

The energy band structure is the theoretical basis for studying the optical and electrical properties of strained
Ge1−xSnx alloys. In this paper, according to the theory of deformation potential, the relationship between Sn component
and stress at the critical point of bandgap transition is given by analyzing the bandgap transition condition of biaxial
tensile strained Ge1−xSnx on the (001) plane. The energy band structure of strained Ge1−xSnx with direct bandgap
at the critical state is obtained through diagonalizing an 8-level k · p Hamiltonian matrix which includes the spin-orbit
coupling interaction and strain effect. According to the energy band structure and scattering model, the effective mass
and mobility of carriers are quantitatively calculated. The calculation results indicate that the combination of lower Sn
component and stress can also obtain the direct bandgap Ge1−xSnx, and its bandgap width decreases with the increase of
stress. The strained Ge1−xSnx with direct bandgap has a very high electron mobility due to the small electron effective
mass, and the hole mobility is significantly improved under the effect of stress. Considering both the process realization
and the material properties, a combination of 4% Sn component and 1.2 GPa stress or 3% Sn component and 1.5 GPa
stress can be selected for designing the high speed devices and optoelectronic devices.

Keywords: biaxial tensile strained Ge1−xSnx, k · p method, energy band structure, mobility
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