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从!族氮化物中压电极化对应变弛豫度的依赖关系出发，通过自洽求解薛定谔方程和泊松方程，分别研究了

自发极化、压电极化和 ’()*+ 势垒层掺杂对 ’(!)*# , !+-)*+ 异质结构二维电子气的浓度、分布、面密度以及子带分

布等性质的影响 .结果表明：二维电子气性质强烈依赖于极化效应，不考虑 ’()*+ 势垒层掺杂，当 ’( 组分为 $/& 时，

由极化导致的二维电子气浓度达 #/0 1 #$#& 23, " ，其中压电极化对二维电子气贡献为 $/4 1 #$#& 23, "，略小于自发极

化的贡献（$/% 1 #$#& 23, "），但为同一数量级，因而通过控制 ’()*+ 层应变而改变极化对于提高二维电子气浓度至

关重要 . ’()*+ 势垒层掺杂对二维电子气的影响较弱，当掺杂浓度从 # 1 #$#4 增加到 # 1 #$#5 23, & 时，二维电子气面

密度增加 $/" 1 #$#& 23, " .
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# / 引 言

近年来，!族氮化物 ’()*+-)*+ 异质结场效应

晶体管己成为当前研究的热点［#—&］. ’()*+-)*+ 异

质结构具有很强的极化效应，这使其作为高浓度二

维电子气体系，即使在未掺杂时，也可获得高达 #$#&

23, "面密度的二维电子气［7，:］，从而是发展微波频段

高压、高功率器件的理想结构材料 .其中二维电子气

浓度是影响器件性能的一个重要因素 .如何提高二

维电子气浓度是提高和优化器件电学性能的关键所

在，因而研究二维电子气与哪些因素有关显得尤为

重要 .极化效应是!族氮化物的一个突出性质，由于

’(+ 和 )*+ 较大的压电系数，以及二者间大晶格失

配所导致的压电极化，以及材料本身具有的很强的

自发极化，在 ’()*+-)*+ 异质结构中产生一个很强

的极化电场，成为感生高浓度二维电子气的主要原

因之一［0，4］.尽管如此，关于极化如何受势垒层应变

弛豫度影响从而改变二维电子气性质还少有报道，

而实际上，应变弛豫是影响材料生长质量和器件性

能的重要因素 .此外，’()*+ 势垒层非故意掺杂也是

二维电子气的重要来源之一［5］.
本文从引入 ’()*+ 势垒层应变弛豫度 " 以区

分自发极化和压电极化出发，通过自洽求解薛定谔

方程和泊松方程，对 ’(!)*# , ! +-)*+ 异质结构中二

维电子气性质进行研究，讨论了二维电子气浓度、面

密度以及子带分布分别对压电极化、自发极化和

’()*+ 势垒层掺杂的依赖关系 . 这对于通过控制二

维电子气浓度从而提高器件性能有重要意义 .

" / ’(!)*#, !+-)*+ 异质结构模型与计算

’()*+-)*+ 异质结构图如图 # 所示 . ’()*+ 势垒

层厚度为 :$A3，)*+ 层厚度为 #$$A3，并假定完全弛

豫 .相对于二维电子气浓度，)*+ 层的背景载流子浓

度很小，可忽略不计 .
’(!)*# , !+-)*+ 异质界面为理想突变界面，考

虑极化效应，界面处边界条件为
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图 ! "#!$%! & !’($%’ 异质结构示意图

其中!! 和!)，"! 和 ") 分别为 "#$%’ 和 $%’ 层的

介电常数和界面处电场强度，#! 为界面两侧极化强

度之差，包括自发极化 #*+和压电极化 #+,，即 #! -
#*+ . #+, / "#!$%! & !’ 势垒层中自发极化为材料本

身的性质，与 "# 组分 ! 有关；压电极化是由 "#$%’
和 $%’ 之间晶格不匹配引起［0］：

#+, -（! & $）)
%（1）& %1（!）

%1（!）

2 &3!（!）& &33（!）
’!3（!）

’33（!( )）
， （)）

其中 $ 为 "#$%’ 层应变弛豫度，% 和 %1 分别为

"#!$%! & !’ 应 变 晶 格 常 数 和 本 征 晶 格 常 数，&3! 和

&33，’!3和 ’33分别为 "#$%’ 材料的压电常数和弹性

常数 / 表 ! 列出计算中使用的参数，包括 "#’ 和

$%’ 材料的自发极化强度、晶格常数、压电常数、弹

性常数、介电常数以及电子有效质量 / 计算中 "#$%’
势垒层参数为 "#’ 和 $%’ 二者参数的线性组合 /

表 ! "#’ 和 $%’ 的自发极化强度、晶格常数、压电常数、

弹性常数、介电常数以及电子有效质量

纤锌矿 "#’ $%’

#*+(（4(5)） & 1617!%） & 161)8%）

%1 (95 163!!)%） 163!78%）

&3! (（4(5)） & 16:1%） & 16;8%）

&33 (（4(5)） !6;:%） 16<3%）

4!3 ($+% !17=） !13=）

433 ($+% 3<3=） ;10=）

! 760>） !1>）

(!（(1） 16;7>） 16)?）

%）为文献［0］，=）为文献［8］，>）为文献［!1］，?）为文献［<］/

应变弛豫度 $ 对极化的影响如下："#!$%! & ! ’
势垒层自发极化 #*+不随应变弛豫度变化，仅与 "#
组分 ! 有关；由方程（)）可知，当 "# 组分一定时，压

电极化仅与 "#$%’ 势垒层的应变弛豫度 $ 有关，当

$ - 1 时，"#$%’ 为完全应变，压电极化 @ ##" @ 为最

大值，此时二维电子气由自发极化和压电极化两部

分贡献；当 $ - ! 时，"#$%’ 完全弛豫，压电极化 #+,

- 1，二维电子气只由自发极化贡献 / 因而在计算

中以应变弛豫度 $ 区分自发极化与压电极化，以分

别讨论二者对二维电子气的影响 /
基于以上模型，我们对薛定谔方程和泊松方程

进行自洽求解 /一维单电子薛定谔方程可写为

?)

? ))"*（ )）. )(!

#)［"* & +（ )）］"*（ )）- 1，（3）

(!为电子有效质量，#为普朗克常数，"* 和"* 分

别为第 * 个子带的能量和波函数，+ 为导带底能量 /
一维泊松方程为

?)

? )) +
（ )）- &$（ )）

!（ )）， （;）

其中$为总电荷密度，!为介电常数 /总电荷密度$
由下式给出［!!］：

$（)）- , -.
? & -&

% & . . / &"
*
.*"

!
*（)）"*（)( )），

（0）

其中 - .
? 和 - &

% 分别为离化的施主和受主电荷浓

度，. 和 / 分别为自由载流子浓度，等号右边最后

一项为对子带填充电子求和，其中 .* 为［!!］

.* -
(! 0A 1
!#) #9 ! . BCD

"2 & "*

0A
[ ]1 ， （:）

0A 为玻尔兹曼常数 /由于受主杂质浓度和空穴浓度

很低，计算中不考虑两者对总电荷密度的贡献 /
通过自洽求解薛定谔方程和泊松方程［!)］，得到

"#!$%! & !’($%’ 异质结构中二维电子气的分布、面

密度以及子带分布等性质，分析了自发极化、压电极

化和 "#$%’ 势垒层掺杂对二维电子气的影响 /计算

中设温度 1 - 311E，表面势垒高度为 !6;)BF/ 靠近

衬底的导带底能量设为能量零点 /

3 6 结果与讨论

首先计算 "#163$%16<’($%’ 异质结构中自发极化

与压电极化对二维电子气的影响，假定 "#$%’ 势垒

层未掺杂 /
图 ) 为考虑压电极化（$ - 1）和未考虑压电极
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图 ! 考虑压电极化（! " #）和未考虑压电极化（! " $，仅有自发

极化）时，%&#’()*#’+,-)*, 二维电子气分布与导带图 ———为 !

" #，. . . 为 ! " $

化（! " $）时，%&#’( )*#’+ ,-)*, 异质结构中二维电子

气分布和导带能量图 /由图 ! 可知，未考虑压电极化

和考虑压电极化的二维电子气峰值浓度分别为 ( 0
$#$1和 2’33 0 $#$1 45. (，后者为前者的两倍之多 / 这

是因为考虑压电极化时，在 %&)*,-)*, 异质界面处

极化不连续性增大，从而在界面附近 %&)*, 层中感

生附加的正极化电荷，导致量子阱变深 / 如图 ! 所

示，考虑和未考虑压电极化时，阱深分别为 . #’31
和 . #’6378，由于阱变深导致量子限制作用增强，使

二维电子气浓度增大 / 由图 ! 还可得到，考虑和未

考虑压电极化时，二维电子气的峰值浓度分别位于

" " 3$95 和 " " 3$’695 处 /这是由于压电极化导致

界面处极化电荷密度增大，极化电场增强，从而吸引

二维电子气更加靠近异质界面 /

图 ( %&#’()*#’+,-)*, 异质结构中二维电子气峰值浓度 #:7*;随

应变弛豫度 ! 的变化关系

为了进一步明确二维电子气浓度随压电极化的

变化关系，由压电极化与应变弛豫度 ! 线性相关，

给出二维电子气峰值浓度 #:7*; 随应变弛豫度 ! 的

变化情况，如图 ( 所示 /由图 ( 可以看出，随应变弛

豫度的增加，根据方程（!），由于压电极化线性减小，

二维电子气峰值浓度以近线性的方式减小 /

图 6 不同 %& 组分时二维电子气面密度 $% 与应变弛豫度 ! 的

变化关系

为了比较压电极化和自发极化对 %&&)*$ . & ,-
)*, 异质结构中二维电子气的贡献，计算了二维电

子气面密度 $% 随 %&)*, 应变弛豫度 ! 的变化关

系 /图 6 为不同 %& 组分时，$% 与 ! 的关系 / 由图 6
可以估算自发极化和压电极化对二维电子气的贡献

大小 /当 %& 组分为 #’( 时，由自发极化（! " $）导致

的二维电子气面密度为 #’1 0 $#$( 45. !，考虑压电极

化后（! " #），二维电子气面密度为 $’2 0 $#$( 45. !，

因而可以得到，压电极化对二维电子气面密度贡献

约为 #’+ 0 $#$( 45. !，即自发极化对二维电子气的贡

献高于压电极化的贡献，但为同一数量级 / 比较 %&
组分 & " #’$，#’! 和 #’6 的情况，可以得到同样的结

论 /由图 6 还可以看出，当 %& 组分增大时，二维电子

气面密度随弛豫度增加而减小得更快，这是由于随

%& 组分增大，压电极化增强，对二维电子气面密度

贡献随之增大 /
图 3 为不同应变弛豫度时，%&#’( )*#’+ ,-)*, 异

质结构中二维电子气的子带分布图 / 由图 3 可以看

出，当应变弛豫度 ! 增加时，分布在每一个子带中

的二维电子气面密度均显著减小，考虑压电极化（!
" #）和未考虑压电极化（! " $），即 %&)*, 势垒层从

完全应变到完全弛豫，第一子带中的二维电子气面

密度的峰值从 $’( 0 $#$!减小到 3’1 0 $#$$ 45. !，减小

至 $-! 强，变化趋势与图 ! 情况一致 /由图 3 可以看

出，在第二、三子带中的二维电子气受应变弛豫度影

响相同，随弛豫度增加，二维电子气减小，且分布

变宽 /
最 后 考 虑 了%&)*,势 垒 层 掺 杂 对%&#’( )*#’+ , -
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图 ! 应变弛豫度 ! 分别为 "（———），"#!（ $ $ $ ）和 %（⋯⋯）

时，&’"#()*"#+,-)*, 二维电子气子带分布图

图 . &’)*, 势垒层掺杂浓度分别为 "/ 0 % 1 %"%+ 23$ (（⋯⋯），

! 1 %"%+ 23$ (（ $ $ $ ）和 % 1 %"%4 23$ (（———）时，二维电子气面密

度 "# 随应变弛豫度 ! 的变化关系

)*, 二维电子气的影响 5图 . 为不同势垒层掺杂时，

二维电子气面密度 "# 与应变弛豫度 ! 的变化关

系 5 由图 . 可以看出，当 &’)*, 势垒层掺杂浓度分

别为 "/ 0 % 1 %"%+，! 1 %"%+和 % 1 %"%4 23$ (时，二维电

子气面密度均随弛豫度的增加而线性减小，且线性

减小的趋势不随掺杂浓度改变而改变，这说明掺杂

对二维电子气的贡献是一定的 5 当掺杂浓度从 % 1
%"%+增加到 % 1 %"%4 23$ ( 时，二维电子气面密度约增

加 "#6 1 %"%( 23$ 6 # 因而与极化相比，&’)*, 势垒层

掺杂对二维电子气贡献较小 5

7 # 结 论

本文利用应变弛豫度区分自发极化与压电极

化，通过自洽求解薛定谔方程和泊松方程，分别研

究了自发极化、压电极化和 &’)*, 势垒层掺杂对

&’$)*% $ $,-)*, 异质结构中二维电子气分布、面密

度和子带分布的影响 5 结果表明，自发极化和压电

极化强烈影响二维电子气性质，当 &’ 组分 $ 0 "#(
时，不考虑 &’)*, 势垒层掺杂，当 &’)*, 完全应变

（! 0 "），二维电子气面密度为 %#. 1 %"%( 23$ 6，其中

由自发极化（! 0 %，即 &’)*, 完全弛豫）和压电极化

贡献的二维电子气面密度分别为 "#8 1 %"%( 和 "#+ 1
%"%(23$ 6 # 二者对二维电子气面密度的贡献为同一

数量 级，其 中 自 发 极 化 的 贡 献 较 强 于 压 电 极 化 5
&’)*,势垒层掺杂对二维电子气的影响较小，当掺

杂浓度 "/ 从 % 1 %"%+增加到 % 1 %"%4 23$ ( 时，二维电

子气面密度增加 "#6 1 %"%( 23$ 6 #

［%］ 9:;*< = 6""( % 5 &’’( 5 )*+# 5 !" %.(%
［6］ >?@ A B，C?DE; F G，C?:@ F )，)@ H I，H?DE = *E/ C?*E; A

6""( ,’- 5 ./-01 5 #" 6"+
［(］ 9<*E; > J，)@: H I，K@*E; C B，F@ 9，)@< F H，C?DE; ) C，>?@

9 K，C?DE; C L，H?DE = *E/ C?DE; F G 6""% &’’( 5 )*+# 5 20-- 5

$! (+7
［7］ &EM:NODPNQ< 9，)R*2DS B，GD’’ 9 B，T*R*:ED I，T<N?DR U &，J*R<N?

)，L@ F T *E/ B<N?R* V W 6""" % 5 &’’( 5 )*+# 5 %$ (8""
［!］ &3X*2?DR Y，T:@MO =，H3*RM 9，H?D*’S 9 A，LD<3*EE , )，>?@

W，B@RZ?S B，H<DR*Q:PNQ< & 9，H2?*[[ L 9，\*NM3*E I T，

G<3<MR:] A，B<M2?D’’ & *E/ HM@MO3*EE B 6""" % 5 &’’( 5 )*+# 5 %$

((7
［.］ YXDR?@XDR A，C*E/’DR ) *E/ ^:;’ J %884 &’’( 5 )*+# 5 20-- 5 $" 4%4

［+］ B*D/* ,，,<N?</* U，W:X*S*N?< , *E/ U:3<O*P* B %884 &’’( 5

)*+# 5 20-- 5 $" %4!.
［4］ KN@ I *E/ L*’@Q<DP<2O L %884 &’’( 5 )*+# 5 20-- 5 $" ((8
［8］ &3X*2?DR Y，H3*RM 9，H?D*’S 9 A，LD<3*EE , )，>?@ W，B@RZ?S

B，H2?*[[ L 9，\*NM3*E I T，G<3<MR:] A，L<MM3DR I，HM@MO3*EE

B，A<D;DR L *E/ K<’NDEXD2Q 9 %888 % 5 &’’( 5 )*+# 5 %& (666
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