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光器件应用改性Ge的能带结构模型∗

杨雯† 宋建军 任远 张鹤鸣

(西安电子科技大学微电子学院, 宽禁带半导体材料与器件重点实验室, 西安 710071)

( 2018年 6月 12日收到; 2018年 7月 24日收到修改稿 )

Ge为间接带隙半导体, 通过改性技术可以转换为准直接或者直接带隙半导体. 准/直接带隙改性Ge半导
体载流子辐射复合效率高, 应用于光器件发光效率高; 同时, 准/直接带隙改性Ge半导体载流子迁移率显著
高于Si半导体载流子迁移率, 应用于电子器件工作速度快、频率特性好. 综合以上原因, 准/直接带隙改性Ge
具备了单片同层光电集成的应用潜力. 能带结构是准/直接带隙改性Ge材料实现单片同层光电集成的理论基
础之一, 目前该方面的工作仍存在不足. 针对该问题, 本文主要开展了以下三方面工作: 1)揭示了不同改性条
件下Ge材料带隙类型转化规律, 完善了间接转直接带隙Ge实现方法的相关理论; 2)研究建立了准/直接带
隙改性Ge的能带E-k模型, 据此所获相关结论可为发光二极管、激光器件仿真模型提供关键参数; 3)提出了
准/直接带隙改性Ge的带隙调制方案, 为准/直接带隙改性Ge单片同层光电集成的实现提供了理论参考. 本
文的研究结果量化, 可为准/直接带隙改性Ge材料物理的理解, 以及Ge基光互连中发光器件有源层研究设计
提供重要理论依据.

关键词: 改性Ge, 能带结构, 带隙调制, 光电集成
PACS: 85.30.De, 85.30.Pq, 85.30.Tv DOI: 10.7498/aps.67.20181155

1 引 言

Ge为间接带隙半导体, 通过改性技术可以转
换为准直接或者直接带隙半导体. 与间接带隙
的Ge相比, 准/直接带隙改性Ge半导体载流子辐
射复合效率高, 应用于光器件发光效率高; 同时,
准/直接带隙改性Ge半导体载流子迁移率显著高
于Si半导体载流子迁移率, 应用于电子器件工作速
度快、频率特性好. 鉴于改性Ge半导体在光器件和
电器件两方面的应用优势, 其具备了单片同层光电
集成的应用潜力, 已成为该领域内研究的热点和重
点 [1−6].

目前实现Ge改性的技术主要有两种: 一种是
施加双轴张应力使得Ge发生应变从而实现改性;
另外一种就是掺Sn通过合金化的方法来实现改
性 [7−9]. 是否还有别的方法来实现Ge改性? 为了
解决这一问题, 本文在研究改性Ge材料应变张量

模型的基础上, 揭示不同改性条件下Ge带隙类型
转化的规律, 拟建立准/直接带隙改性Ge带隙类型
转化模型, 完善间接转直接带隙Ge实现方法的相
关理论.

准/直接带隙改性Ge具备单片同层光电集成
的应用潜力, 且其工艺与Si兼容, 为高速器件与电
路提供了新的技术发展途径. 能带结构是准/直接
带隙改性Ge材料实现单片同层光电集成的理论基
础之一, 但据我们所知, 目前该方面的工作仍存在
不足. 有鉴于此, 我们在建立准/直接带隙改性半导
体应变张量和形变势模型的基础上, 采用kp微扰

法, 拟建立准直接带隙改性Ge能带E-k模型以及
直接带隙弛豫Ge1−xSnx合金 8带kp模型, 据此所
获相关结论可为发光二极管 (LED)、激光器件仿真
模型提供关键参数.

Ge与GeSn做光电器件已具有很大的竞争优
势 [7−10], 但是目前为止尚未做出成熟的Ge基同层
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单片光电集成. 实现Ge基光互连要求其中发光
管、探测器、波导有源层材料的禁带宽度必须满足:
Eg,波导 > Eg,发光管 > Eg,探测器. 因此, 为实现同层
单片光电集成, 必须对器件各部分有源层材料的能
带结构进行调制. 但遗憾的是缺乏该方面的文献报
道. 有鉴于此, 本文基于固体能带理论, 研究不同
改性条件下Ge半导体在单轴应力作用下禁带宽度
的变化规律, 提出改性Ge单轴应力禁带宽度调制
方案, 为准/直接带隙改性Ge单片同层光电集成的
实现提供理论参考.

本文的研究结果量化, 可为准/直接带隙改性
Ge材料物理的理解以及Ge基光互连中发光器件
有源层研究设计提供重要理论依据.

2 改性Ge带隙类型转化的规律

本节以改性Ge为研究对象, 基于广义胡克定
律、形变势原理, 考虑各种改性致Ge带隙类型转化
的情况, 全面揭示改性Ge带隙类型转化的规律, 建
立准/直接带隙改性Ge带隙类型转化模型, 完善间
接转直接带隙Ge实现方法的相关理论.

2.1 应变张量与形变势模型

计算、分析Ge半导体间接转直接带隙, 首先
需要计算Ge及其合金半导体以应力为自变量的应
变张量模型 [11]. 基于广义胡克定律, (001)衬底、
(101)衬底和 (111)衬底双轴应变张量结果如 (1)式
所示, 单轴应变张量结果如 (2)式所示.

εxx = εyy =
c11

c211 + c11c12 − 2c212
T,

εzz = − 2c12
c211 + c11c12 − 2c212

T,

εxy = 0, εzx = 0, εyz = 0,

εxx = εzz =
c11 − 2c12

2(c211 + c11c12 − 2c212)
T,

εyy =
c11

c211 + c11c12 − 2c212
T,

εxy = 0, εzx = − 1

2c44
T, εyz = 0,

εxx = εyy = εzz

=
2(c11 − c12)

3(c211 + c11c12 − 2c212)
T,

εxy = εzx = εyz = − 1

3c44
T ;

(1)



εxx =
cos2 θc11 + cos 2θc12
c211 + c11c12 − 2c212

T,

εyy =
sin2 θc11 − cos 2θc12
c211 + c11c12 − 2c212

T,

εzz = − c12
c211 + c11c12 − 2c212

T,

εxy =
sin 2θ

2c44
T,

εxz = εyz = 0,

εxx =
cos2 θc11 − 2 sin2 θc12
2(c211 + c11c12 − 2c212)

T,

εyy =
sin2 θc11 − 2 cos2 θc12
2(c211 + c11c12 − 2c212)

T,

εzz =
c11

2(c211 + c11c12 − 2c212)
T,

εxy =
sin 2θ

4c44
T,

εxz = −cos θ
2c44

T,

εyz = −sin θ

2c44
T,

εxx =
2 cos2 θc11 + (1− 4 sin2 θ)c12

3(c211 + c11c12 − 2c212)
T,

εyy =
2 sin2 θc11 − (3− 4 sin2 θ)c12

3(c211 + c11c12 − 2c212)
T,

εzz =
1

3(c11 + 2c12)
T,

εxy =
1

3

sin 2θ

c44
T,

εxz = −
√
2

3

cos θ
c44

T,

εyz = −
√
2

3

sin θ

c44
T.

(2)

式中 c11, c12, c44为弹性劲度系数; εxx, εyy, εzz,
εxy, εxz, εyz, εxx为应变张量; T为应力. 式中参
数的具体数值见文献 [11]. 为了直观地描述应力
施加方式, 我们给出 (001)衬底、(101)衬底和 (111)
衬底单轴应力示意图, 如图 1所示, {x′, y′, z′}为
辅助坐标系, {x, y, z}为原胞坐标系, θ为x与x′

间夹角.
Ge半导体在应力作用下导带各能级变化可由

形变势模型给出, 合金化作用可由Sn和Ge相关参
量的线性插值表征 [12,13]. (001), (101), (111)双轴
应变Ge 导带各能级变化公式如下 (式中各参量物
理意义和数值详见表 1 ):
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(001)

z

y

x

zϕ

xϕ

y ϕ

T
x

θ

z

y

x

T
zϕ

y ϕ xϕ

x

(111)

z

y

x

(101)

zϕ

y ϕ
xϕ

T

x
θ

θ

图 1 单轴应力示意图

Fig. 1. Diagram of uniaxial stress.



EΓ = E
Γ

0 + aΓ−
2
(εxx + εyy + εzz),

E⟨111⟩ = EL
0 +

(
ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5

)
(εxx + εyy + εzz),

E[001] = E∆
0 + (Ξ∆

d − aΓ+
5
)(εxx + εyy + εzz) +Ξ∆

u εzz,

E[100],[010] = E∆
0 + (Ξ∆

d − aΓ+
5
)(εxx + εyy + εzz) +Ξ∆

u εxx;

EΓ = E
Γ

0 + aΓ−
2
(εxx + εyy + εzz),

E[111],[11̄1] = EL
0 +

(
ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5

)
(εxx + εyy + εzz) +

2

3
ΞL

u εzx,

E[111̄],[1̄11] = EL
0 +

(
ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5

)
(εxx + εyy + εzz)−

2

3
ΞL

u εzx,

E[100],[001] = E∆
0 + (Ξ∆

d − aΓ+
5
)(εxx + εyy + εzz) +Ξ∆

u εxx,

E[010] = E∆
0 + (Ξ∆

d − aΓ+
5
)(εxx + εyy + εzz) +Ξ∆

u εyy;

EΓ = E
Γ

0 + aΓ−
2
(εxx + εyy + εzz),

E[111] = EL
0 + 3εxx

(
ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5

)
+ 2ΞL

u εzx,

E[111̄],[1̄11],[11̄1] = EL
0 + 3εxx

(
ΞL

d +
1

3
ΞL

u − aΓ+
5

)
− 2

3
ΞL

u εzx,

E⟨100⟩ = E∆
0 + (Ξ∆

d − aΓ+
5
)(εxx + εyy + εzz) + Ξ∆

u εxx.

(3)

表 1 IV族半导体导带形变势参数 (所有物理量单位均为 eV) [12,13]

Table 1. Deformation potential parameters of IV semiconductors (all units of physical quantities are eV) [12,13].

Γ ∆ L 形变势

E
Γ

0 E∆
0 EL

0 ΞL
d +

1

3
ΞL

u − a
Γ+
5

a
Γ−
2

Ξ∆
d +

1

3
Ξ∆

u − a
Γ+
5

Ξ∆
u ΞL

u

Si 3.34 1.12 2.10 −3.4 −10.1 1.86 8.88 15.2

Ge 0.898 1.16 0.76 −3.5 −9.78 −1.86 9.46 17.2

Sn −0.41 3.68 0.12 −1.0 −7.65 2.11 −2.87 −2.5
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2.2 带隙类型转化规律模型

Ge为间接带隙半导体, 通过改性技术可以转
换为准直接或者直接带隙半导体. 改性是指通过一
定的方法与技术, 调制Ge布里渊区中心的导带底
和决定其禁带宽度处于布里渊区边界 [111]方向的
导带底能级相对位置, 使其由间接带隙材料变为直
接带隙材料.

2.2.1 应力致Ge带隙类型转化
在应力作用下, Ge半导体导带L能谷能级与

Γ能级之间相对位置会发生变化, 进而引起Ge带
隙类型的转变 [14−17], Γ能谷能级与L能谷能级交

叉处即为带隙转化交叉点. 本节首先讨论 (001),
(101), (111)双轴张/压应变Ge导带各能级随应力
的变化关系, 如图 2 (a)—(c)所示. 由图可知, (001)
双轴张应变作用下, Ge半导体可实现间接转直接
带隙. 图 2 (d)和图 2 (e)给出了 (001)单轴 0◦-[100]
晶向、(001)单轴 45◦-[110]晶向张/压应变导带各能
级随应力的变化关系. 由图可知, (001)单轴 0◦张
应变可实现带隙类型转化, 说明除双轴张应力外,
单轴张应力也可实现带隙类型的转化. 由图 2 (f)可
知, “较低强度”单轴力+ “较低强度”双轴力的复
合应力模式下, 也可实现带隙类型转化, 这为我们
实现Ge改性提供了新的方向.

(b)
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图 2 张/压应变Ge导带各能级随应力的变化关系 (a) (001) 双轴; (b) (101)双轴; (c) (111)双轴; (d) (001)单轴
0◦-[100]晶面; (e) (001) 单轴 45◦-[110]晶面; (f) (001)单轴 0◦+双轴
Fig. 2. The relationship between conduction band energy levels of the tensile/compressive strained-Ge and stress
intensity: (a) (001) biaxial strain; (b) (101) biaxial strain; (c) (111) biaxial strain; (d) (001) uniaxial strain 0◦-[100]
crystal surface; (e) (001) uniaxial strain 45◦-[110] crystal surface; (f) (001) uniaxial strain 0◦ + biaxial strain.
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图 3 (001)单轴 0◦+双轴张应变Ge导带能级随应力的变化 (a)单轴; (b)双轴; (c)二维等能图
Fig. 3. The relationship between conduction band energy levels of the (001) uniaxial 0◦ + biaxial tensile strained-Ge
and stress intensity: (a) Uniaxial strain; (b) biaxial strain; (c) two-dimensional equal energy graph.

值得注意的是, 图 2 (f)采用的是 (001)单轴
0◦+双轴张应变的复合应力模式, 并不是复合应
力施加的最优模式, 下面对该问题做进一步探讨.
图 3 (a)和图 3 (b)分别为 (001)单轴 0◦+双轴复合
应变Ge Γ能谷能级与L能谷能级随单轴、双轴应

力变化的关系. 由于变化率不同, Γ能谷能级与L

能谷能级在带隙转化时将发生交叉, 交叉处各单轴
与双轴应力点的组合均可实现Ge带隙类型转化,
更为直观的结果可参阅复合应力下Ge带隙类型转

化等能图 (图 3 (c)).

2.2.2 Sn合金化致Ge带隙类型转化
本小节将给出Sn合金化致Ge带隙类型转化

的量化结论. 图 4 (a)为弛豫Ge1−xSnx(Sn组分
0—0.2)导带各能级合金化作用条件下的变化情
况. 由图可见, 合金化约 8%左右, Ge半导体可实
现带隙类型转化, 该结论与目前报道的结果基本
一致. 图 4 (b)为 (001) 双轴张应变Ge1−xSnx合金
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图 4 Ge1−xSnx致Ge带隙类型转化示意图 (a) 弛豫Ge1−xSnx导带各能级随合金化变化; (b)张应变Ge1−xSnx带隙转化情况
Fig. 4. Diagram of bandgap conversion of Ge1−xSnx: (a) The relationship between conduction band energy levels of the
relaxation Ge1−xSnx and alloying; (b) the bandgap conversion of tensile strained-Ge1−xSnx.
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导带各能级变化情况, 图中Γ能谷能级与L能谷能

级交叉处即为带隙转化交叉点. 由图可见, 合金化
与张应力共同作用情况下, Ge半导体也可实现带
隙类型转化, 这为我们实现带隙类型转化提供了又
一新的思路.

综合 2.2.1及 2.2.2小节的相关讨论, 我们得出
结论: 除了传统的施加双轴张应力或掺Sn合金化
的方法来实现Ge改性之外, 还可以通过单轴张应
力、单双轴复合应力、合金化与张应力共同作用来

实现Ge改性. 本节所获结论为我们实现Ge带隙转
化提供了新的途径, 比如单轴应力可以通过微加工
技术在 (100) GOI薄膜上引入; 再比如应力与合金
化共同作用实现的改性Ge由于特殊的能带结构,
其禁带宽度可通过控制Sn组分来改变, 且GeSn合
金的光吸收系数高, 可满足Ge材料探测器件整个
通信波段的要求.

3 准/直接带隙改性Ge的能带结构

能带结构是光互连各分立器件以及光互连整

体兼容设计的理论基础, 而要获得改性Ge材料的
能带结构, 重点是研究建立改性Ge材料能带结构
的E-k关系. 本节在前节准/直接带隙改性半导体
应变张量和形变势模型的基础上, 采用kp微扰法,
建立准直接带隙改性Ge 能带的E-k模型以及直
接带隙弛豫Ge1−xSnx合金 8带kp模型, 据此所获
相关结论可为LED、激光器件仿真模型提供关键
参数.

3.1 准直接带隙改性Ge的能带结构

准直接带隙改性Ge导带、价带E-k关系解
析模型分别如 (4)和 (5)式所示, 相关参数见文
献 [14—17].

εi(k) = εc(k0) + ∆εic +
~2

2

[
(kx − ki0x)

2

m∗
x

+
(kx − ki0y)

2

m∗
y

+
(kx − ki0z)

2

m∗
z

]
; (4)

E1
V =

2

3

√
(p2 − 3q) cos

[
cos−1(−(2p3 − 9pq + 27r)/54

√
((p2 − 3q)/9)3)

3

]
− p

3
,

E2
V =

2

3

√
(p2 − 3q) cos

[
cos−1(−(2p3 − 9pq + 27r)/54(

√
((p2 − 3q)/9)3)− 2π)

3

]
− p

3
,

E3
V =

2

3

√
(p2 − 3q) cos

[
cos−1(−(2p3 − 9pq + 27r)/54(

√
((p2 − 3q)/9)3) + 2π)

3

]
− p

3
;

(5)



p = ∆− (a11 + a22 + a33),

q = a11a22 + a22a33 + a33a11 − a212 − a213 − a223 − (2∆/3)(a11 + a22 + a33),

r = a11a
2
23 + a22a

2
13 + a33a

2
12 − a11a22a33 − 2a12a23a13,

+(∆/3)(a11a22 + a22a33 + a33a11 − a212 − a213 − a223).

(6)

图 5给出了低强度双轴张应变Ge导带、价带
各能级随应力变化的物理模型. 由 5(a)可知, 低强
度张应变Ge半导体导带Γ能谷能级与L能谷能级

之间带差减小. 图 5 (b)为导带Γ与L能谷能级之

差随应力强度变化的关系, 当应力强度达到 0.3%
时, 二者之间的带隙差减小约17%. 由图 5 (c)可知,
双轴低强度张应变Ge材料的带边 (“重空穴带”)和
亚带边 (“轻空穴带”)发生分裂; 同时随着应力的增
大, 双轴低强度张应变Ge的带边、亚带边、次带边
Γ点处的能级均随之增加. 图 5 (d)为禁带宽度随
应力强度的变化规律, 当应力强度达到0.3% 时, 低
强度双轴张应变Ge材料禁带宽度减小约0.714 eV.

图 6为弛豫Ge价带, 0.1%, 0.2%和 0.3%双轴
张应变Ge价带结构. 由图 6 (a)可见, 弛豫Ge价带
顶两个最高的带 (重空穴带和轻空穴带)在Γ点处

4◦简并, 第三支带 (旋轨劈裂带)为 2◦简并. 弛豫
Ge重空穴带、轻空穴带等能面虽为扭曲面, 但同
一晶向族内各晶向价带结构相同. 由图 6 (b)—(d)
可见, 低强度双轴张应变Ge材料在应力的作用下
价带顶简并消除, 且其劈裂能随着应变的增加而逐
渐增大. 与k矢相关的 “重空穴带”和 “轻空穴带”
价带结构也发生了变化, 同一晶向族内沿 [001]和
[100]两个晶向的价带结构在应力的作用下不再对
称, 相应的空穴有效质量亦不相同, 各向异性显著.
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图 5 双轴低强度张应变能带结构 (a)各个导带能级随应变的变化关系; (b)导带 Γ 能谷与L能谷能级之差; (c)价带 Γ 点

能级随应力的变化关系; (d)禁带宽度随应力的变化关系
Fig. 5. The band structure of biaxial tensile strain with low strength: (a) The relationship between conduction
band energy levels and stress intensity; (b) the difference between the conduction band Γ and L energy valley;
(c) the relationship between valence band point Γ energy level and stress intensity; (d) the relationship between the
bandgap width and the stress intensity.
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图 6 双轴低强度张应变Ge价带结构 (a)弛豫; (b) 0.1%应变; (c) 0.2%应变; (d) 0.3%应变
Fig. 6. The valence band structure of biaxial tensile strained-Ge with low strength: (a) Relaxation; (b) 0.1% strain;
(c) 0.2% train; (d) 0.3% train.

L yz xy yz xy  Γ 

图 7 双轴低强度张应变Ge导带 Γ 能谷与L能谷电子有效质量等能图

Fig. 7. Equal energy graph of the conduction band Γ and L energy valley electron effective mass of biaxial tensile
strained-Ge with low strength.

低强度张应变Ge导带电子有效质量、价带空
穴有效质量是后续光器件与电子器件仿真需要的

重要物理参量, 等能面可以直观地反映其各向异

性. 图 7 (a)和图 (b)分别为低强度张应变Ge导带
L能谷与Γ能谷电子有效质量等能图. 由图可知,
L 能谷电子有效质量等能图仍为椭球型, 其有效质
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量由横、纵有效质量两个指标表征; Γ能谷电子有
效质量等能图仍为球形, 其有效质量为各向同性.
图 8 (a) —(c)分别给出了不同应力强度下双轴张应
变Ge材料带边、亚带边、次带边 40 meV的二维、三
维等能图, 其形状直观地反映了低强度双轴张应变
Ge材料带边、亚带边、次带边空穴各向异性有效
质量.

3.2 弛豫GeSn合金能带结构

Sn合金化是实现Ge带隙类型转化的另一种
重要改性手段, 且通过控制Sn组分还可以调节改

性Ge的带隙宽度. 当Sn组分> 0.08时, Ge1−xSnx

合金可形成直接带隙改性Ge 半导体, 将其应用于
光器件, 发光效率将显著提升; 同时, Ge1−xSnx合

金载流子迁移率高, 应用于电子器件, 可有效提高
器件的工作速度与频率特性. 本节重点研究建立直
接带隙Ge1−xSnx合金 (Sn组分>0.08)能带结构模
型, 包括导带、价带各能级以及禁带宽度随应力变
化的物理模型.

直接带隙Ge1−xSnx合金能带 kp本征值模型

需同时包括导带和价带两个部分, 本征值矩阵维数
至少为8 [14−17] (如 (7)式).

H =



C 0
1√
2
P ∗
− −

√
2

3
PZ − 1√

6
P ∗
− 0 − 1√

3
PZ − 1√

3
P ∗
+

0 C 0
1√
6
P ∗
− −

√
2

3
PZ − 1√

2
P ∗
+ − 1√

3
P ∗
−

1√
3
PZ

1√
2
P− 0 HH S −R 0

S√
2

−
√
2R

−
√

2

3
PZ

1√
6
P− S∗ LH 0 −R −D −

√
2

3
S

− 1√
6
P− −

√
2

3
PZ −R∗ 0 LH −S −

√
2

3
S∗ D

0 − 1√
2
P+ 0 −R∗ −S∗ HH

√
2R∗ S∗

√
2

− 1√
3
PZ − 1√

3
P−

S∗
√
2

−D −
√

2

3
S

√
2R V 0

− 1√
3
P−

1√
3
PZ −

√
2R∗ −

√
2

3
S∗ D

S√
2

0 V



, (7)

其中

C = EΓ
g +

~2

2m0

[
1

mc
− Ep

3

(
2

EΓ
g

+
1

EΓ
g +∆

)]
× (k2

x + k2
y + k2

z), (8)

HH = − ~2

2m0
[(γ1 + γ2)(k

2
x + k2

y) + (γ1 − 2γ2)k
2
z],

(9)

LH = − ~2

2m0
[(γ1 − γ2)(k

2
x + k2

y) + (γ1 + 2γ2)k
2
z],

(10)

V = − ~2

2m0
γ1(k

2
x + k2

y + k2
z)−∆, (11)

S = − ~2

2m0
2
√
3γ3(−kx + iky)kz, (12)

R = − ~2

2m0

√
3[γ2(k

2
x − k2

y)− 2γ3 ikxky], (13)

D = − ~2

2m0

√
2γ2(k

2
x + k2

y − 2k2
z), (14)

P± = P0(kx ± iky), Pz = P0kz, (15)

γ1 = γL
1 − 2m0p

2
0

3~2Eg
, γ2 = γL

2 − m0p
2
0

3~2Eg
,

γ3 = γL
3 − m0p

2
0

3~2Eg
. (16)

上式中Luttinger参数γL
1 , γL

2 , γL
3 对应 6带kp模型

参数; EΓ
g 为Ge半导体Γ点导带底与价带顶能级

差; ∆为Ge半导体旋轨分裂能; mc为Ge半导体导
带Γ点电子有效质量; kx, ky, kz为倒易空间波矢

量, 分别对应 [001], [010], [100]晶向.
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图 8 双轴低强度张应变Ge价带 40 meV E3
V等能图 (a) 带边; (b)亚带边; (c)次带边

Fig. 8. Equal energy graph of the valence band 40 meV E3
V of biaxial tensile strained-Ge with low strength: (a) The

edge; (b) subband edge; (c) subband edge.
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图 9 直接带隙Ge1−xSnx合金导带结构 (a) (x > 0.08)导带各能级随 Sn组分 x的变化关系; 禁带宽度与 Sn组分 x的关系

Fig. 9. The conduction band structure of direct bandgap Ge1−xSnx alloy: (a) Relationship between (x > 0.08)
conduction band energy levels and x; (b) relationship between the bandgap width and x.

导带方面, 图 9 (a)为直接带隙Ge1−xSnx合

金 (Sn组分>0.08)导带结构随Sn组分x的变化关

系. 由图可知, 随着Sn组分x的增加, 直接带隙
Ge1−xSnx合金Γ能谷能级与L能谷能级均随之减

小, Γ能谷能级与L能谷能级之间的带差随之增

加; 图 9 (b)为禁带宽度随应力强度的变化规律, 随
着Sn组分的不断增大, 直接带隙GeSn合金禁带
宽度随之减小. 价带方面, 图 10 (a)—(d)分别为
直接带隙Ge0.92Sn0.08, Ge0.91Sn0.09, Ge0.90Sn0.10

和Ge0.89Sn0.11合金价带结构随Sn组分x的变化

关系, 由图可见, 价带带边和亚带边在Γ 点处

简并, 沿 [001] 和 [100]两个晶向的价带结构对
称, 同一晶向族内沿各晶向的空穴有效质量
相同.

图 11为直接带隙Ge0.92Sn0.08, Ge0.91Sn0.09,
Ge0.90Sn0.10和Ge0.89Sn0.11合金Γ能谷电子有效

质量 40 meV 二维、三维等能图. 由图可知, 直接带
隙Ge1−xSnx合金 (Sn组分>0.08)导带Γ能谷电子

有效质量等能图仍为球形, 有效质量为各向同性.
图 12 (a)—(c)分别给出了直接带隙Ge1−xSnx合金
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(Sn 组分>0.08)带边、亚带边、次带边40 meV的二
维、三维等能图. 由图可知, 直接带隙Ge1−xSnx 合

金 (Sn组分>0.08)价带 40 meV等能面为扭曲等能
图, 有效质量表现为各向异性.

本节主要解决LED、激光器件仿真模型等关键
参数缺乏问题. 通过建立准直接带隙改性Ge 能带

E-k模型以及直接带隙弛豫Ge1−xSnx合金 8带kp

模型, 我们提供了改性Ge 单片同层光电集成各种
器件的参数, 包括导带、价带各能级随应力的变化
关系、导带Γ能谷能级与L能谷能级之差、禁带宽

度、导带电子有效质量、价带空穴有效质量等, 其具
体结果见图 5 —图 12 .

[0,0,k] Γ ♭k֒֒♯ [0,0,k] Γ ♭k֒֒♯ [0,0,k] Γ ♭k֒֒♯ [0,0,k] Γ ♭k֒֒♯

E
/
e
V

0.5

-0.5

-1.0

-1.5

-2.0

0

0.5

-0.5

-1.0

-1.5

-2.0

0

0.5

-0.5

-1.0

-1.5

-2.0

0

0.5

-0.5

-1.0

-1.5

-2.0

0

E 1
V

E 2
V

E 3
V

E 1
V

E 2
V

E 3
V

E 1
V

E 2
V

E 3
V

E 1
V

E 2
V

E 3
V

(a) (b) (c) (d)

图 10 不同 Sn组分下直接带隙Ge1−xSnx合金价带结构 (a) Sn组分 0.08; (b) Sn组分 0.09; (c) Sn组分 0.10; (d) Sn组分 0.11
Fig. 10. The valence band structure of direct bandgap Ge1−xSnx alloy with different Sn component: (a) Sn component
0.08; (b) Sn component 0.09; (c) Sn component 0.10; (d) Sn component 0.11.
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图 11 不同 Sn组分下直接带隙Ge1−xSnx合金 40 meV 导带等能图
Fig. 11. Equal energy graph of the 40 meV conduction band of direct bandgap Ge1−xSnx alloy with different Sn component.

4 准/直接带隙改性Ge带隙调制模型

实现Ge基光互连, 要求Ge基光互连中发光
管、探测器、波导有源层材料的禁带宽度必须满足:
Eg,波导 > Eg,发光管 > Eg,探测器. 尤其对于同层单片
光电集成方式而言, 各器件的有源层采用同一种半
导体材料, 所对应的禁带宽度一致. 因此, 为实现
同层单片光电集成, 必须对器件各部分有源层材料
的能带结构进行调制 [16−20]. 本节基于固体能带理
论, 研究不同改性条件下Ge 半导体在单轴应力作
用下禁带宽度的变化规律, 提出改性Ge单轴应力
禁带宽度调制方案, 旨在为准/直接带隙改性Ge单
片同层光电集成的实现提供理论参考.

4.1 准直接带隙改性Ge禁带宽度调制

本节建立了准直接带隙改性Ge导带、价带Γ

点各能级与单轴应力之间的物理模型. 图 13 (a),

图 13 (b)和图 13 (c), 图 13 (d)分别为准直接带隙改
性Ge半导体 0◦和 45◦单轴应力作用下导带、价带
Γ点各能级的变化情况.

为了更清晰地观察单轴应力作用下准直接带

隙改性Ge半导体导带、价带Γ点各能级的变化情

况, 以双轴应变张量 0.2%时准直接带隙改性Ge半
导体为例, 绘制了其导带、价带Γ点各能级与 0◦,
45◦单轴应力的函数关系. 由图 14 (a)可知, 0◦单
轴张应力作用下, L能谷能级减小, 且价带带边能
级随之明显增加; 由图 14 (c)可知, 由于 45◦单轴应
力作用下准直接带隙改性Ge半导体导带L能谷分

裂, 导带最低能级显著降低. 图 14 (b)和图 14 (d)
为 0.2%双轴张/压应变准直接带隙改性Ge半导体
单轴应力禁带调制量化模型. 由图 14 (b)可知, 0◦

单轴张应力作用下准直接带隙改性Ge半导体禁
带窄变, 而在 0◦单轴压应力作用下禁带变宽; 由
图 14 (d)可知, 45◦单轴应力作用下准直接带隙改
性Ge半导体禁带仅会出现窄变一种情况.
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图 12 不同 Sn组分下直接带隙Ge1−xSnx合金价带 40 meV E3
V等能图 (a)带边; (b)亚带边; (c)次带边

Fig. 12. Equal energy graph of the valence band 40 meV E3
V of direct bandgap Ge1−xSnx alloy with different Sn

component: (a) The edge; (b) subband edge; (c) subband edge.
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图 13 准直接带隙改性Ge导带、价带 Γ 点各能级与应力 T 的关系 (a) 0◦单轴应力下的导带; (b) 0◦单轴应力下的价带;
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Fig. 13. The relationship between conduction band, valence band point Γ energy level of quasi direct bandgap
modified Ge and stress intensity T : (a) Conduction band under 0◦ uniaxial strain; (b) valence band under 0◦

uniaxial strain; (c) conduction band under 45◦ uniaxial strain; (d) valence band under 45◦ uniaxial strain.
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图 14 (a), (c) 0.2%双轴应变准直接带隙改性Ge导带、价带 Γ 点各能级与 0◦, 45◦单轴应力 T 的关系; (b), (d)禁带宽度
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Fig. 14. (a), (c) The relationship between conduction band, valence band point Γ energy level of quasi direct
bandgap modified Ge under 2% uniaxial strain and 0◦, 45◦ uniaxial stress intensity T ; (b), (d) relationship between
the bandgap width and 0◦, 45◦ uniaxial stress intensity T .
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图 15 准直接带隙改性Ge禁带宽度 0◦单轴应力调制图 (a)压应力; (b)张应力
Fig. 15. 0◦ uniaxial strain bandgap modulation diagram of quasi direct bandgap modified Ge: (a) Tensile stress;
(b) compression stress.

此外, 本文还给出了不同双轴张应变情况下准
直接带隙改性Ge半导体的 0◦单轴应力禁带调制等
能图, 见图 15 .

4.2 直接带隙Ge1−xSnx合金禁带宽度调制

本节进一步建立直接带隙Ge1−xSnx合金导

带、价带Γ点各能级与单轴应力之间的物理模型.
图 16 (a), 图 16 (b)和图 16 (c), 图 16 (d)分别为直

接带隙Ge1−xSnx 合金0◦和45◦单轴应力作用下导
带、价带Γ点各能级的变化情况.

同样, 我们以Sn组分x为 0.08为例, 绘制了直
接带隙Ge1−xSnx合金导带、价带Γ点各能级与 0◦

及45◦单轴应力的函数关系. 由图 17 (a)可知, 单轴
张应力作用下Ge0.92Sn0.08合金仍为直接带隙半导

体, 而单轴压应力作用下Ge0.92Sn0.08合金却转变

为间接带隙半导体; 由图 17 (c)可知, 45◦ 单轴应力
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图 16 直接带隙Ge1−xSnx合金导带、价带 Γ 点各能级与应力 T 的关系 (a) 0◦单轴应力下的导带; (b) 0◦ 单轴应力下的价带;
(c) 45◦单轴应力下的导带; (d) 45◦单轴应力下的价带
Fig. 16. The relationship between conduction band, valence band point Γ energy levels of direct bandgap Ge1−xSnx
alloy and stress intensity T : (a) Conduction band under 0◦ uniaxial strain; (b) valence band under 0◦ uniaxial strain;
(c) conduction band under 45◦ uniaxial strain; (d) valence band under 45◦ uniaxial strain.
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Fig. 17. (a), (c) The relationship between conduction band, valence band pointΓ energy level of direct bandgap Ge1−xSnx
alloy and 0◦, 45◦ uniaxial stress intensity T ; (b), (d) relationship between the bandgap width and 0◦, 45◦ uniaxial stress
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图 18 直接带隙Ge1−xSnx合金禁带宽度 0◦单轴应力调制图 (a)压应力; (b)张应力
Fig. 18. 0◦ uniaxial strain bandgap modulation diagram of direct bandgap Ge1−xSnxalloy: (a) Tensile stress;
(b) compression stress.

作用下直接带隙Ge0.92Sn0.08 合金由直接带隙半

导体退变为间接带隙半导体. 图 17 (b)和图 17 (d)
为. 2%双轴张/压应变直接带隙Ge0.92Sn0.08合金

单轴应力禁带调制量化模型. 由图 17 (b)可知,
0◦单轴张应力作用下直接带隙Ge0.92Sn0.08合金

禁带变窄, 而在 0◦单轴压应力作用下禁带变宽;
由图 17 (d) 可知, 45◦单轴应力作用下直接带隙
Ge0.92Sn0.08合金禁带宽度仅会出现变窄一种情况.

若对同层单片光电集成各器件进行能带调制,
单轴压应力可应用于Ge0.92Sn0.08合金波导的带隙

调制, 单轴张应力则不仅可应用于探测器的带隙调
制, 还可应用于发光器件的带隙调制. 此外, 本文
还给出了不同Sn组分情况下直接带隙Ge1−xSnx

合金0◦单轴应力禁带调制等能图, 见图 18 .
能带调制结果将为改性Ge单片光电集成器

件设计、制备提供有益的指导. 实现Ge基光
互连, 要求Ge基光互连中发光管、探测器、波
导有源层材料的禁带宽度必须满足: Eg,波导 >

Eg,发光管 > Eg,探测器, 因此必须对器件各部分有
源层材料的能带结构进行调制. 例如n+-Ge/i-
GeSn/p+-Ge/p+-Si 单片光电集成器件制备, 使用
II型DR-Ge1−xSnx光源, 波导及探测器部分可以
采用淀积氮化硅薄膜施加外力的方法实现能带调

制; 再例如n+-Ge/i-Ge1−xSnx/p+-Ge/p+-Si 单片
光电集成器件制备, 使用 II型DR-Ge1−xSnx光源,
波导及探测器部分采用Sn组分区域变化的方法实
现能带调制.

5 结 论

Ge为间接带隙半导体, 通过改性技术可以转
换为准直接或者直接带隙半导体, 准/直接带隙改

性Ge具备单片同层光电集成的应用潜力. 能带结
构是准/直接带隙改性Ge材料实现单片同层光电
集成的理论基础之一, 本文针对该问题开展了三方
面的工作: 1)以改性Ge为研究对象, 基于广义胡
克定律、形变势原理, 揭示了不同改性条件下Ge
材料带隙类型转化的规律, 完善了间接转直接带隙
Ge实现方法的相关理论; 2)在建立准/直接带隙改
性半导体应变张量和形变势模型的基础上, 采用kp

微扰法, 建立了准直接带隙改性Ge能带E-k 模型
以及直接带隙弛豫Ge1−xSnx合金 8带kp模型, 据
此所获相关结论可为LED、激光器件仿真模型提供
关键参数; 3)基于固体能带理论, 研究了不同改性
条件下Ge 半导体在单轴应力作用下禁带宽度的变
化规律, 提出改性Ge单轴应力禁带宽度调制方案,
为准/直接带隙改性Ge单片同层光电集成的实现
提供了理论参考.

本文的研究结果量化, 可为准/直接带隙改性
Ge材料物理的理解以及Ge基光互连中发光器件
有源层研究设计提供重要理论依据.
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Abstract
Ge is an indirect bandgap semiconductor, which can be converted into a direct bandgap semiconductor by using

the modification techniques. The carrier radiation recombination efficiency of modified Ge is high, which can be used in
optical devices. The mobility of Ge semiconductor carriers is higher than that of Si semiconductor carriers, so Ge device
can work fast and have good frequency characteristics in electronic device. In view of the application advantages of
modified Ge semiconductors in both optical devices and electrical devices, it has been a potential material of monolithic
optoelectronic integration. The Ge and GeSn as optoelectronic device materials have a great competitive advantage,
but there is no mature Ge-based monolithic photoelectric integration. In order to realize Ge-based optical interconnec-
tion, the bandgap of luminous tube, detector and waveguide active layer material must satisfy the following sequence:
Eg,waveguide > Eg,luminoustube > Eg,detector. Therefore, in order to achieve the same layer monolithic photoelectric in-
tegration, we must modulate the energy band structure of the active layer material of the device. Unfortunately, the
literature in this area is lacking.

The band structure is one of the theoretical foundations for the monolithic photoelectric integration of the modified
Ge materials, but the work in this area is still inadequate. In this paper, this problem is investigated from three aspects.
1) Based on the generalized Hooke’s law and the principle of deformation potential, a modified Ge bandgap type trans-
formation model is established under different modification conditions, perfecting the theory of converting the indirect
switching into direct band gap of Ge. 2) On the basis of establishing the strain tensor and deformation potential model,
a modified Ge band E-k model is established, and the relevant conclusions can provide key parameters for LED and
laser device simulation models. 3) Based on the theory of solid energy band, the bandgap width modulation scheme of
the modified Ge under the uniaxial stress is proposed, which provides an important theoretical reference for realizing
the Ge-based single-layer photoelectric integration. The results in this paper can provide an important theoretical basis
for understanding the material physics of the modified Ge and designing the active layers of the light emitting devices
in the Ge based optical interconnection.

Keywords: modified Ge, energy band structure, bandgap modulation, optoelectronic integration
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