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压缩应变载荷下氮化镓隧道结微观压电特性

及其巨压电电阻效应∗
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电子器件可控性研究在日益追求器件智能化和可控化的当今社会至关重要. 基于第一性原理和量子输运
计算, 本文研究了压缩应变载荷对氮化镓 (GaN)隧道结基态电学性质和电流输运的影响, 在原子尺度上窥视
了氮化镓隧道结的微观压电性, 验证了其内在的巨压电电阻 (GPR)效应. 计算结果表明, 压缩应变载荷可以
调节隧道结内氮化镓势垒层的电势能降、内建电场、电荷密度和极化强度, 进而实现对隧道结电流输运和隧穿
电阻的调控. 在−1.0 V的偏置电压下, −5%的压缩应变载荷将使氮化镓隧道结的隧穿电阻增至 4倍. 本研
究展现了氮化镓隧道结在可控电子器件中的应用潜力, 也展现了应变工程在调控电子器件性能方面的光明
前景.

关键词: 应变调控, GaN隧道结, 微观压电性, 巨压电电阻效应
PACS: 77.65.–j, 77.80.bn, 73.50.Dn, 77.84.Bw DOI: 10.7498/aps.65.107701

1 引 言

21世纪以来, 基于压电效应和半导体效应的压
电电子学迅猛发展, 2009年已被评为十大新兴科技
之一. 目前, 结合纳米科技, 压电电子学已成为一
大热点前沿, 引起广泛关注. 它广泛研究微纳尺寸
下压电半导体材料和器件的物理性能、影响因素、

性能改善和调控、理论机理和发展应用等.
氮化镓 (GaN)作为第三代半导体 (宽禁带半导

体)材料的代表, 其禁带宽度高达 3.4 eV, 具有高热
导、高击穿场强和稳定化学性等诸多优点, 其抗辐
射腐蚀和耐高温高压能力很强, 广泛应用于高温大
功率设备 [1,2]. GaN还具有很好的光学性质, 可应
用于发光器件, 如蓝光、白光发光二极管 [3,4]. 此外,
GaN还是压电材料, 具有很强的极化电场, 其异质

结界面可以形成高浓度高迁移率的二维电子气, 广
泛应用于高频晶体管和场效应管中 [5,6]. GaN 已成
为现代半导体研究热点领域之一.

众所周知, 在材料和器件的生产、制备、组装
和加工应用过程中, 应力应变很难避免. 它会伴随
着器件中缺陷的存在, 界面晶格的失配, 外界力学
载荷的加载等因素而引入. 应力应变的存在必然
会对器件, 特别是压电功能器件的性能产生影响.
研究应力应变对材料和器件的影响并加以利用, 从
而实现材料和器件性能的改善或调控, 这已成为一
种方法并发展成一门热点工程 (应力、应变工程).
它在日益追求器件智能化和可控化的当今社会更

加显示出重要的科研价值和现实意义, 并取得了
不少成果. 比如, 在铁电领域, Zheng和Woo [7]从

理论上提出了基于力学载荷的方式调控铁电隧道
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结隧穿电阻, 首次发现其巨压电电阻 (GPR)效应,
即力学载荷可以显著调节隧道结隧穿电阻使其发

生巨大变化, 这在可控电子器件和传感器等方面
具有很大的应用前景. Luo等 [8]从第一性原理上

也验证了铁电隧道结的力学调控效应. 而在压电
领域, Zhang等 [9]从第一性原理上实现了应变载荷

对氧化锌 (ZnO)隧道结电学性质和隧穿电流的调
控, 揭示了其GPR 效应. 实验上, Yang等 [10]基于

ZnO的压电性制备了高灵敏度的压电传感器; 而文
献 [11 − 15]研究了力学载荷对ZnO 纳米线、纳米
带电子输运的影响并组装了各式各样力学调控电

子器件, 同时对其内在影响调节机理进行系统理论
计算和模拟研究并创立了压电电子学和压电光电

子学.
然而, 对于与ZnO具有相同纤锌矿结构的

GaN而言, 早期研究更多集中于微电子和光电子
领域, 主要研究其光、电性能, 而对其压电性能也
集中于其体材料的能带、极化、弹性、介电等宏观

基本性质的研究 [16−18], 但对其纳米压电性的研究
则相对较少. 最近, 随着GaN纳米结构的研发和制
备, 有关GaN纳米结构压电性能的研究逐渐取得
进展. Agrawal和Espinosa [19]2011年对比研究了
GaN和ZnO纳米线的巨压电特性尺寸效应, 发现
GaN巨压电特性与纳米线尺寸的相互关系比ZnO
更为显著. 同时, Zhang等 [20]研究了GaN纳米线
压电性质在温度和尺寸下的行为. 此外, 2012年Yu
等 [21]针对GaN纳米带输运性质的压电效应进行
了研究. 随后, 其所在的王中林科研组研究了GaN
纳米带的压电电子行为, 成功研制GaN压电晶体
管并用以组装相应的逻辑器件 [22,23]. 最近, 他们
又发现GaN纳米线的压电电子行为受极性取向的
影响 [24]. 现在, 人们越来越关注GaN纳米材料及
其器件的压电性能, 开始探索其影响因素并做相
应的调控尝试和研究, 取得了一定成果, 如纳米发
电机 [25], 微型发光二极管 [26], 光电探测器和传感
器 [27] 等. 与ZnO有着诸多相似性能的GaN也将
是纳米压电电子学研究的候选对象, 有望在纳米压
电电子领域独占一席之地, 急待科研工作者的进一
步研究.

本文将以Ag-GaN-Ag隧道结为例, 采用第一
性原理和量子输运方法, 研究压缩应变载荷对GaN
隧道结基态电学性质 (如电势能、电场、电荷密度与
极化强度)和电流输运的影响, 一窥其微观压电行
为, 探索其应变载荷影响、调节规律, 最终实现应变

载荷对其电学性能的调控.

2 计算模型与方法

本文构建的Ag-GaN-Ag隧道结原子结构示意
图如图 1所示. 它由 (0001)取向的GaN势垒薄膜
夹在两个Ag(111)电极之间而构成, 其中GaN的 c

轴沿 z轴负方向. 图中虚线方框为GaN隧道结的晶
胞单元, 在x-y平面周期性扩展. 图 1 (a)和图 1 (b)
分别给出隧道结的侧面图和仰视图, 图 1 (c)给出压
缩应变载荷下的隧道结, 显示了应变加载方式: 沿
着x-y平面内晶胞的基矢方向均匀施加压缩应变.
这里应变大小定义为 ε = (a − a0)/a0, 其中a和a0

分别表示施加压缩应变时和未加应变时隧道结x-y
平面内晶胞晶格常数. 基于传统处理方法 [9,28]和

GaN及Ag的软硬质地, 此处隧道结x-y平面内晶
格常数以GaN为基准. 故a0设定为计算所得的无

应变载荷下GaN晶胞的a 值晶格常数, 为3.216 Å.
本文所有隧道结的结构优化弛豫和基态性

质计算都采用基于密度泛函理论和平面波基

组的Vienna ab-initio simulation package (VASP)
软件 [29]. 电子间交换关联势采用广义梯度

近似 (GGA)的Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 方
案 [30], 而赝势则采用Projector-Augmented Wave
method (PAW) [31]来描述. 在结构优化弛豫

和基态性质自洽计算时布里渊区数值积分采

用Monkhorst-Pack方法 [32]分别划分k点网格为

9 × 9 × 3和 13 × 13 × 3. 在结构优化弛豫过程中,
能量收敛判据提高到10−4 eV. 此外, 对于不同应变
载荷下的每个GaN隧道结, 其晶格常数 c和各个原

子的所有坐标都进行了自由弛豫.
GaN隧道结结构优化后, 我们采用基于密度

泛函理论和非平衡格林函数方法 [33]的Atomistic
Toolkit package (ATK)软件 [34,35]研究隧道结在

应变载荷下的电流输运行为. 为屏蔽GaN势垒
对电极的影响, 在ATK中构建双电极体系时, 中
央散射区除了GaN势垒层外还左右分别包含了
4层和 3层Ag原子. 计算中电子间交换关联势仍
采用GGA·PBE. 为提高精度, 所有原子的局域数
值原子轨道基组采用双 ζ极化 (double zeta polar-
ized). 此外, 体系自洽计算时布里渊区k点取样采

用 18 × 18 × 100的网格, 而计算电流时, 则采用了
70 × 70的密集k点网格对垂直于电流输运方向上

二维布里渊区中的透射谱进行积分.
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图 1 (网刊彩色) Ag-GaN-Ag隧道结原子结构示意图 (a) 侧面图, 其中虚线方框为隧道结的单元晶格; (b) 未加
应变载荷时隧道结仰视图; (c) 隧道结应变载荷加载方式, 其中应变沿平行于面内晶格基矢a, b的方向施加
Fig. 1. (color online) Schematic atomic structure of the Ag-GaN-Ag tunnel junction: (a) Side view of the
tunnel junction, the unit cell of the junction is shown by the box; (b) top view of the junction without strain;
(c) scheme of strain how to apply into the junction, which is parallel to the in-plane lattice basic vectors, a
and b.

3 计算结果与分析

3.1 GaN隧道结电势能降及其应变调节

由于GaN晶体的非中心对称结构, 隧道结中
GaN势垒层左右原子端面各不相同, 势必会影响
其电子电势分布. 为此我们计算了零应变载荷
下Ag-GaN-Ag隧道结沿 z方向的电子静电电势能,

如图 2 (a)所示. 图中的平面平均 (planar average,
PA) 曲线是对计算所得的三维空间电势能分布沿
着 z方向在x-y平面进行积分平均而得到, 而红色
曲线则是采用了宏观双平均 (double macroscopic
average, DMA)方法 [36,37]对PA曲线进行了光滑
处理以过滤掉不相关的原子振荡信息. 可以看到,
由于GaN 势垒层左右端面的不同, 其电势能曲线
存在明显的电势能降, 进而具有相应的内建电场.
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图 2 (网刊彩色) GaN隧道结 z方向上静电电势能分布图 (a) 未加应变载荷下GaN隧道结 z方向静电势能分布

图; (b) 压缩应变载荷下隧道结中GaN势垒层内部区域的电势能分布图, 其中箭头给出了电势能随应变的演化趋势
Fig. 2. (color online) Electrostatic potential energy distribution of the GaN tunnel junction in the z direction:
(a) The electrostatic potential energy profile of the GaN tunnel junction without strain; (b) the double
macroscopic averages (DMAs) of the electrostatic potential energy in the central GaN region under different
compressive strains, the evolution trend of the DMA with applied strain is labeled by the arrows.
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通过对此电势能降进行线性拟合, 可以估算其内建
电场大概为 1.58 V/nm. 此外, 相对于远离界面处
更为光滑的电势能DMA曲线, 还可以看到界面处
因势垒和电极的相互作用而产生的电势能扰动, 具
有较为明显的界面效应.

我们知道, GaN为压电材料, 应变载荷势必
会对其物理性能产生影响. 为了研究应变载荷对
GaN势垒层电势能的影响, 图 2 (b)给出了不同压
缩应变载荷下GaN势垒层内部区域的电势能变化
情况. 为了方便不同应变载荷下隧道结电势能的比
较, 我们以隧道结内GaN势垒层的中心为统一的
零能量参考点. 可以看到, 应变载荷可以对GaN势
垒层的电势能降产生调控作用, 进而调节其内建电
场. 相对于零应变载荷时GaN势垒层因结构非对
称而导致的固有电势能降, 施加x-y平面内的压缩
应变可以减缓其电势能降, 从而减小其内建电场,
而且所加压缩应变载荷越大, 减缓程度越强. 当压
缩应变载荷增强到−5%时, 隧道结GaN势垒层内
建电场将降为 1.36 V/nm. 应变载荷下GaN势垒
层电势能降的演变意味着应变载荷下GaN势垒将
会产生一个压电电势和压电电场, 从而导致其电势
能的改变, 它来源于GaN的压电性.

3.2 GaN隧道结微观压电电荷及其极化
强度的应变演化

下面将进一步研究微观原子尺度上GaN隧道
结的压电性. 利用泊松方程∇2U = −ρ/ε, 可以从
电势能曲线上求得体系的电荷密度分布 [38]. 为了
简化计算, ε取为真空介电常数. 为了提高精度, 在
上述电势能计算过程中, 隧道结 z轴方向上总共计

算了 1000个电势能数据点. 图 3 (a)给出了压缩应
变载荷下隧道结中GaN势垒层内部的压电电荷密
度分布演化情况. 压电电荷密度定义为应变载荷和
零应变载荷下体系电荷密度之差. 图中用点线同时
标出各原子层的位置. 可以看到势垒层内微观压电
电荷密度分布并不均匀, 与原子位置密切相关, 具
有振荡性, 且端面处的压电电荷密度相对较大. 此
外, 从图 3 (a)可以看到明显的压电效应, 即随着应
变载荷的增强, 势垒层内压电电荷密度随之单调
增大.

在GaN晶体结构中, 每个原子 (Ga或N)都被
四个另一种原子 (N或Ga)包围形成四面体. 然而
由于GaN的非中心对称结构, 在 c轴方向上四面体

的正负离子中心并不重合, 从而导致无外加载荷

情况下GaN仍存在自发极化. 这是一种因结构非
对称性而诱导的极化, 简称结构极化. 通过密度
泛函微扰理论 [39]计算GaN各原子玻恩有效电荷
后, 乘以单位体积中GaN四面体内正负离子中心
的相对位移便可计算出GaN的自发离子位移极化
强度. 基于此方法我们估算了零应变载荷下隧道结
中GaN 势垒层的平均极化强度为 0.12 C/m2. 当
施加应变载荷时, 由于压电效应, 其极化将发生变
化. 图 3 (b)展示了压缩应变载荷下隧道结GaN势
垒层平均极化演化情况. 可以看到, 压缩应变载荷
将会逐渐削弱GaN势垒层的平均极化强度. 当所
加载压缩应变载荷足够强时, 甚至会扭转势垒层中
的极化, 使其发生反转. 事实上, 这意味着GaN势
垒层中存在某种因应变而诱导的压电极化, 它与因
结构非对称而产生的结构极化叠加在一起而形成

了最终的总极化.
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图 3 (网刊彩色) 隧道结中GaN势垒层压电电荷密度及其极
化强度 (a)应变载荷下隧道结中GaN势垒层内部压电电荷
密度分布演化情况, 其中点线标出了各原子层的位置; (b) 应
变载荷下隧道结GaN势垒层平均极化强度演化情况
Fig. 3. (color online) Piezocharge density and average
polarization of the GaN barrier in the tunnel junction:
(a) Piezocharge density distribution of the GaN barrier
in the tunnel junction under strain. The position of each
atomic layer is labeled by the dotted line; (b) strain inter-
related evolution trend of the average polarization of GaN
barrier in the tunnel junction.
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3.3 GaN隧道结电流输运的应变调控

上文研究了压缩应变载荷对GaN隧道结静电
势能、电荷密度和极化强度的影响, 在原子尺度上
窥视了GaN隧道结的微观压电性 (压电电势、压电
电场、压电电荷和压电极化). 基于这些影响, 应变
载荷势必会进一步对隧道结的电流输运产生影响.
为此, 我们利用ATK软件研究了压缩应变载荷下
隧道结的电流输运行为.

在ATK软件中, 隧道结隧穿电流是通过
Landauer-Büttiker公式求出 [37,40]:

I =
2e

h

∫
T (E)[f(E − µL)− f(E − µR)]dE,

其中µL, µR和 f分别是左、右电极的化学势和隧

道结的费米分布函数, 而T (E)则是隧道结的电子

透射谱函数. 计算所得的应变载荷下GaN隧道
结电流输运如图 4 (a)所示. 当隧道结左电极所加
电势高于右电极电势时定义为正向偏压.可以看到,
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图 4 GaN隧道结的隧穿电流 (a) 应变载荷下隧道结的
隧穿电流; (b) 不同电压下标度电流随应变的变化情况
Fig. 4. Tunneling current of the GaN tunnel junction:
(a) Tunneling current as a function of bias voltage un-
der different strains and (b) dependence of the rescaled
tunneling current on the applied strain at different bias
voltages.

电流随电压的变化并非线性. 在较大电压下电流增
长减缓, 有饱和的倾向. 而且由于GaN势垒层的结
构非对称性, 正负电压下的电流输运也稍有不同,
呈现出一定的电流非对称性. 此外, 还可以清晰地
看到应变载荷对隧道结电流输运的调控. 随着所
加载压缩应变载荷的减小, 隧道结隧穿电流逐渐增
强. 因而可以利用应变载荷调节GaN隧道结的隧
穿电流.

从图 4 (a)还可以看到, 应变载荷对GaN隧道
结隧穿电流的调节能力还与所加电压大小有关. 为
了更清晰地展示应变载荷对隧穿电流的调控能力,
我们以反向偏压为例给出了不同电压下隧穿电流

随应变的变化情况, 如图 4 (b)所示. 图中的隧穿
电流以−5%压缩应变载荷时隧道结的电流为基准
(即标度电流, Is/I−5%). 总体而言, 随着压缩应变
载荷的减弱, 隧穿电流逐渐增强. 此外, 不同电压
下应变载荷对隧穿电流的调节能力不同, 较大电压
下GaN 隧道结隧穿电流的应变调控能力更强.

3.4 GaN隧道结的巨压电电阻效应

为了表征压缩应变载荷对GaN隧道结隧穿电
阻的调控能力, 我们绘制了不同压缩应变载荷下
隧道结隧穿电阻随外加电压的变化曲线, 如图 5 (a)
所示. 从图 5 (a)可以看到, 由于隧道结GaN势垒
结构的非对称性, 隧道结隧穿电阻随正负电压的变
化呈现出明显的非对称性. 同时, 在任一应变载荷
下, 隧道结隧穿电阻并非固定不变, 而与所加电压
大小有关, 电压越强, 隧穿电阻越大. 此外, 应变载
荷可以调节隧道结隧穿电阻. 在任一电压下, 随着
应变载荷的逐渐增大, 隧穿电阻也逐渐增大. 在较
大的电压下, 应变载荷对隧道结隧穿电阻的调控能
力更强.

为了定量表征应变载荷对GaN隧道结隧穿
电阻的调控能力, 我们引入巨压电电阻 (giant
piezoelectric resistance, GPR)比值 [7−9], 定义为
GPR = (Rs − R0)/R0, 其中Rs和R0分别表示应

变载荷下和零应变载荷下GaN隧道结的隧穿电
阻. 同时我们将应变载荷调节隧道结隧穿电阻发
生显著变化的现象称之为GPR 效应. 它是一种
总效应, 包含了压电效应和压阻效应两部分的贡
献 [9,13]. 图 5 (b)以反向偏压为例给出了GaN隧道
结的GPR比值随压缩应变载荷的演化情况. 可以
看到, 在任一电压下, GPR比值随应变载荷的增强
而增大. 而且应变载荷越大, GPR比值增长得越
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快. 此外, 较大的电压也能获得更快的GPR比值增
长. 在−1.0 V的偏压和−5%的应变载荷下, GaN
隧道结的GPR比值将接近 400%. 可见GPR比值
对应变载荷的响应较为强烈, 应变可调控GaN隧
道结的隧穿电阻, 在隧道结内呈现出GPR效应.
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图 5 (网刊彩色) GaN隧道结隧穿电阻及其GPR效应
(a) 不同应变载荷下GaN隧道结的隧穿电阻; (b) 不同电
压下隧道结的GPR比值随应变的演化情况
Fig. 5. (color online) Tunneling resistance and the
GPR effect of the GaN tunnel junction: (a) Tunnel-
ing resistance of the GaN junction as a function of
bias voltage under different strains; (b) GPR ratio as
a function of applied strain for the tunnel junction un-
der different bias voltages.

4 结 论

采用基于密度泛函理论的第一性原理和非平

衡格林函数方法, 我们研究了Ag-GaN-Ag隧道结
中的电势能降、电荷密度与极化强度等基态电学性

质和电流输运在压缩应变载荷下的行为规律. 计
算结果表明, 由于GaN结构的非对称性, 隧道结内
GaN势垒层中存在固有的电势能降、内建电场和自
发极化. 压缩应变载荷可以调节隧道结内势垒层
的电势能降、内建电场、极化强度和电荷密度, 蕴
含着GaN势垒层内压电电势、压电电场、压电极化

和压电电荷的产生, 从中在原子尺度上窥视了GaN
隧道结的微观压电性. 同时, 我们还实现了压缩应
变载荷对GaN隧道结电流输运和隧穿电阻的调控,
展现出其内在的GPR效应. 具体而言, 随着压缩
应变载荷的增强, 隧道结中GaN势垒的压电电荷
密度逐渐增强, 电势能降逐渐变缓, 内建电场逐渐
减弱, 平均极化强度逐渐减小乃至反转. 同时隧道
结隧穿电流逐渐减弱, 隧穿电阻逐渐增强, 呈现出
明显的应变调控规律. 尤其是在较大的偏置电压
和较大的压缩应变载荷下, GaN隧道结的电流、电
阻调控能力更强. 在−1.0 V的偏置电压和−5% 的
压缩应变载荷下, GaN隧道结的GPR比值将接近
400%, 这有望应用于可控电子器件和力电传感器
中. 本研究将应变工程扩展到GaN器件性能调控
之中, 实现了应变载荷对隧道结基态电学性能和电
流输运的调控, 展现出应变工程在功能器件性能调
控中的无限潜能和灿烂前景.
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Abstract
It is an urgent and significant issue to investigate the influence factors of functional devices and then improve,

modify or control their performances, which has important significance for the practical application and electronic
industry. Based on first principle and quantum transport calculations, the effects of compressive strain on the current
transport and relative electrical properties (such as the electrostatic potential energy, built-in electric field, charge density
and polarization, etc.) in gallium nitride (GaN) tunnel junctions are investigated. It is found that there are potential
energy drop, built-in electric field and spontaneous polarization in the GaN barrier of the tunnel junction due to the
non-centrosymmetric structure of GaN. Furthermore, results also show that all these electrical properties can be adjusted
by compressive strain. With the increase of the applied in-plane compressive strain, the piezocharge density in the GaN
barrier of the tunnel junction gradually increases. Accordingly, the potential energy drop throughout the GaN barrier
gradually flattens and the built-in electric field decreases. Meanwhile, the average polarization of the barrier is weakened
and even reversed. These strain-dependent evolutions of the electric properties also provide an atomic level insight into
the microscopic piezoelectricity of the GaN tunnel junction. In addition, it is inspiring to see that the current transport
as well as the tunneling resistance of the GaN tunnel junction can be well tuned by the compressive strain. When
the applied compressive strain decreases, the tunneling current of the junction increases and the tunneling resistance
decreases. This strain control ability on the tunnel junction’s current and resistance becomes more powerful at large bias
voltages. At a bias voltage of −1.0 V, the tunneling resistance can increase up to 4 times by a −5% compressive strain,
which also reveals the intrinsic giant piezoelectric resistance effect in the GaN tunnel junction. This study exhibits the
potential applications of GaN tunnel junctions in tunable electronic devices and also implies the promising prospect of
strain engineering in the field of exploiting tunable devices.

Keywords: strain regulation, GaN tunnel junctions, atomic scale piezoelectricity, giant piezoelectric
resistance effect
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