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利用应变 *+# , !-.! /（###）*+材料价带 "（ #）0 # 关系，研究获得了沿不同晶向的空穴有效质量，并在此基础上，建

立了空穴各向同性有效质量模型 1结果表明，与弛豫材料相比，应变 *+# , ! -.! /（###）*+材料价带带边空穴有效质量

各向异性更加显著，带边空穴各向同性有效质量随 -.组分明显减小 1该研究成果可为 *+基应变 234*器件导电沟
道的应力与晶向设计提供有价值的参考 1
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# I 引 言

*+材料在半导体器件与集成电路中占据主导地
位，缩小特征尺寸一直是提高 *+器件与集成电路的
主要技术途径 1但随着器件特征尺寸不断减小，器件
的物理性能和工艺技术已经接近了极限，如何在现

有条件下提高器件的性能显得尤为重要 1 *+ 基（*+，
-.，*+# , !-.!）应变材料具有带隙可调、载流子迁移
率高等优越的物理特性，已经成为高速/高性能半导
体器件与集成电路的研究发展重点［#—(］1

*+基应变器件性能的增强主要得益于材料载流
子迁移率的提高，而载流子迁移率的增强与其电导

率有效质量的减小密切相关 1因此，建立 *+ 基应变
材料空穴有效质量模型是研究其空穴迁移率增强机

理和实现应用的理论基础，意义重大 1目前，国内外
对该理论的研究报道多集中于 *+ 基（#$$）应变材
料，且没有考虑空穴有效质量的各向异性，因此，其

作为 *+基应变 234*器件导电沟道的应力与晶向设
计的理论依据缺乏深入性和完整性［’—5］1事实上，*+
基应变材料空穴有效质量与应力类型及晶向密切相

关，在不同类型应力的作用下其各向异性显著不同 1
因此，本文基于 *+基应变材料能带结构 "（ #）0# 关
系模型，探索研究了应变 *+# , !-.! /（###）*+材料沿不
同晶向的空穴有效质量，获得了有实用价值的相关

结论 1该研究拓展了用于器件设计的 *+基应变材料
的选择范围，并为 *+基应变 234*器件及电路的研
究与设计提供了理论参考 1

% I 物理模型

空穴有效质量决定于它们所处状态下的能带结

构即 "（ #）0# 关系，由不同晶向价带 "（ #）0# 关系
中能量 "（#）的二阶微分表征［"］，即

#
!%
!% "
!#( )% J #

$!K
， （#）

式中，$!K 为空穴有效质量，!为普朗克常数 1

上式表明，获得应变 *+# , !-.! /（###）*+空穴有效

质量的关键是建立应变 *+# , !-.! /（###）*+的能带结

构 "（#）0# 关系模型 1本文基于薛定谔方程，通过引
入应变哈密顿微扰项，采用 L2微扰理论，获得了应
变 *+# , !-.! /（###）*+价带 "（ #）0# 关系模型（由于本

文重点讨论空穴有效质量，价带 "（ #）0# 关系模型
详见文献［8］）1同时，考虑到应变 *+# , ! -.! /（###）*+
材料带边和亚带边在应力的作用下发生了分裂，空

穴主要占据带边能级，可以忽略亚带边空穴有效质

量的贡献 1本文重点研究应变 *+# , !-.! /（###）*+材料

价带带边的空穴有效质量，其 "（ #）0# 关系模型见
下式［8］：
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式中，!!
" 为价带带边（“重空穴带”）的能量，#，$ 和 % 由下式确定：
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符号!，)，,，1，/，0，2，&01! $ +23+
，#（!!!）的数值（见

表 !）由相应的 01，23参数线性插值获得 /
基于上述应变 01! $ + 23+ ,（!!!）01 价带带边 !

（*）4* 关系，可以获得沿不同 * 矢方向的价带带边

能带结构 /再利用（!）式，可得应变 01! $ +23+ ,（!!!）01

材料沿不同晶向的带边空穴有效质量 /

表 ! 文中所用参数说明及其具体数值［&］

晶格常数（01，23） &01，&23,5 -6.%!，-67-8

泊松比（01，23） #（!!!） #6#+-，#67&!

形变势（01，23） （ /，0，2）,39 （ $ :6!-，768.，$ -68&）、（:6#&，76-%，$ +67#）

34系数（01，23） （)，,，1） （ $ #-6-，$ !-6#，$ %86!）、（ $ !.%6%，$ ##6&，$ !7!6#）

旋轨劈裂能（01，23） !,39 :6:..，:6%

% 6 结果分析与讨论

图 !为所获得的应变 01! $ +23+ ,（!!!）01材料带
边沿不同晶向的空穴有效质量 /由图可见，应变
01! $ +23+ ,（!!!）01带边［!!!］，［::!］，［! !!］，［! !:］和
［!!:］晶向空穴有效质量在压应力的作用下变化明
显，与弛豫 01材料相比，带边空穴有效质量各向异
性更加显著 /其中，［! !!］，［! !:］和［!!:］三个晶向
的带边空穴有效质量随着 23组分的增加而显著减
小 /值得注意的是，虽然［::!］晶向带边空穴有效质
量没有其他晶向带边空穴有效质量随 23组分变化
显著，但在同样应变的情况下，其绝对数值是各晶向

中最小的，且与弛豫 01［::!］晶向带边空穴有效质
量相比，应变 01! $ + 23+ ,（!!!）01［::!］晶向带边空穴
有效质量随 23 组分明显减小 /因此，从减小空穴

图 ! 应变 01! $ +23+ ,（!!!）01带边各晶向空穴有效质量与 23组

分的关系

有效质量，增强空穴迁移率角度出发，基于应变
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!"# $ !%&! ’（###）!"材料的 ()*! 器件应以其［++#］晶
向作为导电沟道的首选方案 ,
应变 !"# $ !%&! ’（###）!"与弛豫 !"空穴有效质量

不同的物理现象可从微观上简单解释为：（###）压应
力作用使得弛豫 !"# $ !%&! 材料由立方晶系结构转变
为三角晶系结构，对称性的降低消除了价带顶简并，

引起了带边与亚带边的分裂 ,带边和亚带边能级之
间的相对移动改变了它们之间的“耦合互作用力”，

使得价带带边和亚带边在!点附近沿不同 " 矢方

向的曲率发生了变化，相应的空穴有效质量随之

改变 ,
等能面可以直观的反映出价带带边空穴有效质

量的各向异性 ,图 -为应变 !"# $ !%&! ’（###）!"价带带
边 .+ /&0三维等能图，图 -上所示等能面形状与图
#提供的数据能够很好地对应 ,此外，图中显示的应
变 !"# $ !%&! ’（###）!"材料等能图的扭曲性说明，在空
穴输运研究中，获得精确的应变 !"# $ !%&! ’（###）!"材
料空穴输运模型，必须考虑其价带结构的各向异性 ,

图 - .+ /&0应变 !"# $ !%&! ’（###）!"带边等能图

建立价带顶的态密度有效质量、状态密度、有效

状态密度及本征载流子浓度模型，需要建立应变

!"# $ !%&! ’（###）!"材料带边空穴各向同性有效质量
模型，即将应变 !"# $ !%&! ’（###）!"材料带边空穴各向
异性有效质量近似为各向同性有效质量 ,本文基于
图 # 所得数据，采用球形近似的办法［#+］，获得了应
变 !"# $ !%&! ’（###）!"材料带边（“重空穴带”）各向同

图 1 应变 !"# $ !%&! ’（###）!"带边各向同性空穴有效质量

性有效质量（见图 1）,图 1 表明，应变 !"# $ ! %&! ’
（###）!"带边各向同性有效质量随着 %&组分的增加
而显著减小，与弛豫 !"材料轻、重空穴有效质量相
比（重空穴有效质量 +231#+，轻空穴有效质量

+2#4#+），传统的“重空穴”和“轻空穴”概念对应变

!"# $ !%&! ’（###）!"材料失去意义 ,

. 2 结 论

空穴有效质量由不同晶向价带 $（ "）5" 关系中
能量 $（ "）的二阶微分表征，本文基于应变
!"# $ !%&! ’（###）!"价带 $（ "）5" 关系模型，研究获得
了其沿不同晶向的空穴有效质量 , 通过对应变
!"# $ !%&! ’（###）!"材料带边各向异性有效质量进行球

形近似，本文还建立了其带边各向同性有效质量模

型 ,结果表明：应变 !"# $ !%&! ’（###）!"带边各晶向空
穴有效质量在压应力的作用下变化明显，与弛豫 !"
材料相比，带边空穴有效质量各向异性更加显著 ,在
同样应变的情况下，［++#］晶向带边空穴有效质量绝
对数值是各晶向中最小的，且与弛豫 !"［++#］晶向
带边空穴有效质量相比，应变 !"# $ ! %&! ’（###）!"
［++#］晶向带边空穴有效质量随 %&组分明显减小 ,
因此，从减小空穴有效质量，增强空穴迁移率角度出

发，基于应变 !"# $ !%&! ’（###）!"材料的 ()*!器件应

以其［++#］晶向作为导电沟道的首选方案 ,此外，应
变 !"# $ !%&! ’（###）!"带边各向同性有效质量随着 %&
组分的增加而显著减小，与弛豫 !"材料轻、重空穴
有效质量相比（重空穴有效质量 +231#+，轻空穴有

#期 宋建军等：应变 !"# $ !%&! ’（###）!"空穴有效质量模型 36#
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