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从实际测量和单粒子()*+,-./0)模拟两个方面研究了12345-的电子输运规律，在模拟中考虑了12345-主要
的散射机理，模拟的结果体现了12345-具有良好的高温和高场特性以及迁移率的各向异性，其横向迁移率和纵向
迁移率相差近&倍6模拟结果和实验数据的对比说明了对12345-输运特性的模拟是正确的6
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" 引 言

45-优异的物理特性决定了它必然存在着强大
的应用潜力6最近几年，45-单晶生长和薄膜外延技
术取得了长足的进步，高质量的45-芯片和45-器
件已经投入使用，这也促进了45-及其器件理论方
面的研究6在45-／459%界面上，12345-的导带和

459%的导带相距较大，这使12345-成为了对高可
靠功率(94:;<最为重要的一种45-多型体［%］，再
加上12345-的单晶质量最好，所以在所有的45-多
型体中12345-最能引起人们的关注［’，=］6对一种半
导体材料和器件而言，人们最为关心的应该首先是

其载流子的输运问题，但是和常规半导体材料（如

45）相比，12345-有着特异的性质，它的迁移率表现
为各向异性［"，$］6所以对12345-器件模型的建立和
电路设计来说研究其载流子迁移率的各向异性是必

要的，这将对通过选择一个合适的晶向来优化器件

性能提供理论依据6当前，对45-输运特性的理论研
究主要集中在’-和=2345-上［%，=］，从直接测量和
理论模拟两方面针对12345-迁移率各向异性的研
究还未见报道6
本文通过45-中几种主要的散射机制，在考虑

掺杂浓度对迁移率的影响的条件下，用()*+,-./0)
方法研究了12345-的载流子输运特性6得出了123
45-电子迁移率随温度的变化和高场下的输运规
律6结果表明，12345-纵向迁移率和横向迁移率相

差近&倍，在高场下漂移速度趋于饱和，其饱和漂移
速度为%>"#!?@／A6

% 12345-的材料特性及散射机制

12345-的晶体结构是六角密堆积的纤锌矿结
构，第一布里渊区呈六角柱状6通过对12345-能带
结构的分析可以看出，12345-为间接带隙半导体，
它的导带极小点位于 ! 能谷和" 能谷的连线
上［&］6目前12345-有效质量的测量和计算有许多
报道，但差异较大，而电子回旋共振（;-B）测量得出
的12345-横向有效质量（#C=%##），纵向有效质量
（%C###）能被较多12345-材料和器件的研究者所
采用6为了模拟的方便，本文采用六等效非抛物线能
谷模型6对于高场下运动的电子，能带非抛物线的影
响是不可忽视的，它可影响态密度6另外在模拟中作
如下假设："）12345-的电子输运不考虑量子效应6
%）椭球等能面近似6那么色散关系为

!%$%
%#?%

"（#）%#（"&$#）， （"）

其中!为普朗克常数，$为波失，!为电子能量，#?
为电导有效质量，"为非抛物线因子6
对于12345-中的散射机制，主要考虑如下几

种6

123 电离杂质散射

电离杂质以其库仑势散射载流子，库仑势使载
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流子的运动轨道发生偏折!!"##$%和&’""()*近似
（!&）可以用来很好描述电离杂质的散射，在这种模
型中 采 用 了 !#") 近 似 和 散 射 势 屏 蔽 因 子

’+,（-!"）
［./］，其中.／!为屏蔽长度，"为距离!如

果作非抛物线和椭球等能面近似，那么电离杂质散

射率为［0］
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电离杂质浓度，%为电子电荷，"/为真空介电常数，

"为材料的相对介电常数，’4为态密度有效质量，

+为载流子浓度，,!为玻耳兹曼常数，-为温度!

!"! 声学波形变势散射

纵声学波会引起晶体体积周期性的膨胀和压

缩，从而导致带边周期性的移动，产生形变势，引起

声学声子的弹性散射，其散射率可表示为［0］
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其中’为晶体密度，.%为声速，&为声学声子形变
势!

!"# 极化光声子散射

在0&89(:这种极性晶体中，由于不同极性的原
子作相对运动产生极化，长光学纵波就可以通过极

化势引起散射，计入能带的非抛物线性和椭球等能

面近似，那么极化光声子散射率为［0］
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其中：(,#,为极化光声子的角频率，";为高频介电常
数，"为低频介电常数，&=为极化光声子热平衡数
目!
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!"$ 等价零级谷间散射

格波可以引起电子由一个能谷到另一能谷的散

射，散射可以发生在等价的能谷之间也可以发生在

不等价的能谷之间!0&89(:的能带结构可看作包含
着六个能谷，为了研究方便，认为它们都是等价的!
虽然参与谷间散射的声子种类决定于选择定则，但

它们的能量变化通常较小，因此可将其视为固定!等
价零级谷间散射的散射率为［@］
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其中（4C5）(为谷间声子散射的形变势常数，6B为
末态等价能谷数目，(A(为谷间声子的角频率，&(为
谷间声子热平衡的数目!

!"% 等价一级谷间散射

当由于对称选择规则而使等价零级谷间散射受

到限制时，一级谷间声子散射在谷间散射中就会占

主导地位，其散射率为［D］
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其中4.为一级谷间散射的形变势，(B(为一级谷间
声子的角频率!

5 0&89(:E#)C’:6"<#模拟的方法

#"& 可变的!方案

在E#)C’:6"<#方法作粒子输运的模拟中，散
射率#（%）对电子能量%的复杂依赖关系使自由飞
行时间7B的解析值不可能得到，于是包括自散射的
恒定散射率*就必须引入!但在高场情况下，电子
能量的变化很大，如果*在模拟过程中始终不变，
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就会使自散射的机会明显增大!为了克服这种情况，
我们使!随着电子的能量而变化［!］!
设｛""，"#⋯，"#｝是电子自由飞行的一个时间序

列（如果$!%，则"$!"%），｛!"，!#，⋯，!#｝是和这个
时间序列相对应的!的序列，其中!%是（"%$"，"%）
之间的恒定散射率!则在"%&时刻受到散射的电子
在"""’("时间内受到散射的概率为
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（-）式表示在时刻"之前发生散射的概率，应取值为
［&，"］之间的均匀随机数)&，结合（!）式可得
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)为［&，"］之间的均匀随机数，则电子的自由飞行时
间为
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!"# $%&&’()*+,)-变换

123456由于有效质量的各向异性，这使得自由
飞行和散射的处理变得复杂，2)7750839:8;变换可
以将等能面为椭球的+ 空间变为等能面为球形的
令一个+&空间［1，"&］，即239空间!变换矩阵为
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在239空间中，电场变为/&%,/，电子的位移变
换为0&%,$"0，速度变为1&%,$"1!

!"! 平均散射角近似

为了提高模拟的收敛速度，可以将每次散射后

的散射角余弦用它的数学期望<:=#代替［1］!在239
空间中，谷间散射和声学波形变势散射属于各向同

性的，因此可取<:=#%&!对于电离杂质散射，由其散
射角的分布函数可求得
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当2&+"即屏蔽很强时以及电子能量很低时，电离
杂质散射趋向于各向同性，而当电子能量较大时，决

大部分电离杂质散射是小角度散射!在极化光声子
散射中
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其中4%#（"’&%）#（"’&%3）#’#>&
#%%3（"’&%）（"’

&%3）!可以看出电子能量愈高，中小角度散射愈占有
优势!

? 模拟结果和讨论

大多数123456的材料参数至今没有细致统一
的测量和研究的结果，在我们的 @:0;)6A7/:模拟
中，所采用的参数来自于一些对123456模拟和测量
的结果［#—B，-］!表"列出了本文用于模拟的123456
的主要参数!

表" 123456

,,,

模型参数

,,,

参数名称 参数值 参数名称 参数值

横向有效质量-& &C?# 纵向有效质量-&

,,,

#C&

密度／8／<D> >C"11 非抛物线因子／)9$"

,,,

&C>#>

高频介电常数 1C1# 低频介电常数

,,,

-C11

声子速度／"&1<D／= "C>!> 声学形变势／

,
,,,

)9 "!C>

零级谷间耦合
常数／)9／<D ,E"&,

一级谷间散射形
变势／)9

,
,,,

BC1

零级谷间散射声子
能量／)9 !-F!

一级谷间散射声子
能量／)9

,,,

?&C&

极化光声子能量／)9 ""-C,

."/ 0$*1’2的低场迁移率

在123456的低场电子输运中，本文主要分析了
人们对456最关心的温度特性!由于考虑的是低场
输运，在模拟中取电场为>C&G9／<DF图"是一组对

1234562A//迁移率的测量结果和模拟值的比较!
图中测量的是123456的纵向电子迁移率!为了从试
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验上获得!"#$%&材料电学特性随温度的变化关系，
我们使用了变温测量系统来对样品的迁移率进行测

量，测量温度为’’(—)**(，+型!"#$%&样品来自
美国&,--公司，在测量中取".//系数!"为常数0"
从图0中可以看出测量值和模拟值基本相符，说明
了我们的模拟过程反映了!"#$%&微观粒子输运的
机制"

图0 !"#$%&纵向迁移率和温度的关系

图1是!"#$%&的纵向迁移率和横向迁移率随
温度的变化"从图中可以看出!"#$%&迁移率与温度
之间基本体现了文献所报道的#21的关系［0，1］"图
中模拟值和测量结果［0］相符"!"#$%&的纵向迁移率
和横向迁移率之间相差近3倍，这说明了在!"#$%&
材料和器件的分析研究中，不注明晶向而笼统地用

&.456-7#869:.;方程来表述!"#$%&的电子迁移率
势必会造成结果的偏差"

图1 !"#$%&迁移率随温度的变化

为了更进一步地分析!"#$%&迁移率的各向异
性，图<显示了!"#$%&横向迁移率和纵向迁移率比
值的模拟结果和测量值［0］"从图中可以看出，在温

度低于1**(时，模拟值和测量值有一定的偏差，这
归因于一些与晶向有关的散射，如空间电荷散射、缺

陷散射等，在文中没有考虑其晶向因素"另一个原因
是有效质量与温度的关系在本文的模拟中没有体现

出来"

图< 横向迁移率与纵向迁移率比率的温度变化

图=是在不同的掺杂情况下，!"#$%&的横向迁
移率随温度的变化，由图中可以看出，迁移率随掺杂

浓度的增加而降低，这是由于掺杂浓度的提高引起

了电离杂质散射的增强"当掺杂浓度为0>0*0!

?:2<和<>0*0’?:2<时，迁移率的模拟结果和测量
值［1］相一致，在掺杂浓度高达0>0*0@?:2<时，模拟
的结果高于测量值，这归因于由于掺杂浓度过高而

形成了杂质带，从而导致了复杂的电子输运机理"根
据文献［00］，!"#$%&在掺杂浓度为0*0@?:2<这个
数量级时可以形成杂质带，而本文的模拟没有涉及

这种情况"

图= 不同掺杂对迁移率温度关系的影响

!"# $%&’()的高场特性

!"#$%&高场特性的模拟使用了表0的参数，图

@)’0@期 尚也淳等：!"#$%&电子输运的A9+B-&.,/9模拟



!是"##$时%&’()*电子横向平均漂移速度随电
场的变化规律，图中模拟结果和测量结果［+］相符,
由图中可以看出，%&’()*的电子饱和的临界电场较
大，饱和漂移速度较高，为+-.#/01／2，这和许多文
献的报道都相一致［+，!］,

图! %&’()*饱和漂移速度与高场的关系

! 结 论

本文在理论上分析了%&’()*能带结构的特点，
在能带的非抛物线近似和椭球等能面近似的基础

上，给出%&’()*中主要散射机制的散射率，其中包
括电离杂质散射，极化光声子散射，声学形变势散

射，等价零级谷间散射和等价一级谷间散射,在六等
效非抛物线能谷的假设下，用单粒子的34567*89:4
方法模拟了人们对%&’()*最为关心的迁移率的温
度特性，模拟的结果体现了%&’()*迁移率的各向异

性，其横向迁移率和纵向迁移率的比率接近!,对

%&’()*高场特性的模拟表明了%&’()*有着高的饱
和临界电场和高的饱和漂移速度,在 34567*89:4
模拟过程中，采用了可变的!方案以确定电子的飞
行时间，并针对%&’()*有效质量各向异性的特性，
对%&’()*的!空间进行了&799)5;’<4;6变换,
在实验上，完成了对5型%&’()*材料的高温

&8::测量，得出了//—=##$之间%&’()*&8::迁移
率随温度的变化,和实验测量数据对比说明，本文模
拟结果在+##—=##$范围内正确地反映了电子在

%&’()*中的输运规律，与实验值符合相当好,

［.］ >,?,(0@8AA79，B,&,C7;:7D，"#$%&’(%)*+%),-.%/0*+，!!"
（.EEF），!E!,
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".%.,
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［F］ L,G,?42@)，1%2..3%/4,(%，$#（.EE!），!!.=,
［!］ MJ’1)5;K@85;，M)’175K@85;，?)5’2@75;NJ4，2+$#/4,(6+#

)676+#，&’（.EE/），++.!（)5*@)5727）［张玉明、张义门、罗晋
生，物理学报，&’（.EE/），++.!,］

［%］ N)85;’O)JM7，34567*89:42)1J:86)454A218::2)P7271)045QJ0’

649Q7I)07（(0)7507G9722，.EE/），R,".=SF#+（)5*@)5727）［叶良

修，小尺寸半导体器件的 34567*89:4模拟（科学出版社，

.EE/），R,".=SF#+,］

［/］ T,(85;)49;)，U,L)004，8999$0#7(%:2;，$（.E==），+!E,
［=］ V,$,W799D，/4,(%&’<%，()&（.E/%），.%#!,
［E］ 3,(0@8Q6，B,G752:，2..3%/4,(%5’$$%，’*（.EEF），".+#,
［.#］ *,?804X45)，N,L7;;)85)，&’<%"*=%/4,(%，**（.E="），%F!,
［..］ (,$891855，>,2J6694R，1%2..3%/4,(%，$%（.EE+），!F"/,

#E/. 物 理 学 报 FE卷



!"#$%&’()"*+!,)’$+"#"-%)%&$("#$(’#*."($+#/01*2&

!"#$%&’()"*$ +"#$%&,(-’$ +"#$%&*(-,$%
（!"#$%&’&#($%)"#*+)*("(,(&，-"."/)0)"1&$*"(2，-"’/) ./00./，34")/）
（12324526782329:2;/<<<；;254=269>?@=3;4AB;2324526CD2:;@>;EF000）

#G!H1#)H
H29A2;>B@;2(>?62I23B;43J42I6(62A2?62?B2I23B;K?B;>?=AK;B4?L"(!4)M>=:22?=B@6426:E=4?NI2(A>;B43I2-K?B2)>;(

IKB23M?4O@2，>?6BM2">II2I23B;K?9K:4I4BE4?L"(!4)M>=:22?92>=@;26K52;BM2B29A2;>B@;2;>?N2..P!5!.00PQ
HM2AME=43>I9K62I@=264?BM2=49@I>B4K?4=6252IKA263K?=462;4?NBM29>4?=3>BB2;4?N923M>?4=9=4?62B>4I=QHM2;2=@IB=
=MKRBM22S32II2?BM4NM(B29A2;>B@;2>?6M4NMJ42I6A;KA2;B42=>=R2II>=>?4=KB;KAEKJ9K:4I4BEQHM2;>B4K!"#／!##4?L"(
!4)4=?2>;IE7，>?6BM2=>B@;>B4K?52IK34BE1=4=FT/0.39／=QHM2=49@I>B26;2=@IB=>;24?NKK6>N;2292?BR4BM92>=@;26
6>B>4?>R462;>?N2KJB29A2;>B@;2>?62I23B;43J42I6Q

3456789:：L"(!4)，-K?B2)>;IK=B@6E，9K:4I4BE，2I23B;K?=3>BB2;4?N
.’&&：.F/0，.FU0，.FF08

/<./<期 尚也淳等：L"(!4)电子输运的-K?B2)>;IK模拟


