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硅锗异质结双极晶体管（()*+ ,-.）一般以重掺硼（-）的应变 ()*+层作为基区 /精确表征 ()*+材料能带结构对
()*+ ,-.的设计具有重要的意义 /在应变 ()*+材料中，-的重掺杂一方面会因为重掺杂效应使带隙收缩，另一方
面，-的引入还会部分补偿 *+引起的应变，从而改变应变引起的带隙变化 /在重掺 -的应变 ()*+能带结构研究中，
采用半经验方法，考虑了 -的应变补偿作用对能带的影响，对 01)2345678952模型进行修正，并分析了重掺杂引起的
带隙收缩在导带和价带的分布 /

关键词：()*+材料，应变，带隙收缩（-*:），01)2345678952模型
&’((：’%;#<，’%=#>，’"??,
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学基金（批准号：=#%%=#"#，=#=’=##?）资助的课题 /
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" J 引 言

硅锗异质结双极晶体管（()*+ ,-.）以其优异的
性能和价格优势使其在射频通讯和光纤通讯领域中

具有广泛的用途［"—%］/在高频 ()*+ ,-. 设计中，为
了提高 ,-.的高频和噪声性能，一般采用重掺 -的
应变 ()*+层作为基区 /为了优化 ,-.的设计，精确
表征基区应变 ()*+层的能带结构非常重要 /对于重
掺 -的突变 ()*+K()异质结晶体管，一方面，-的重
掺杂导致的异质结界面势垒高度和形状改变，产生

带隙收缩；另一方面，-又会对 ()*+ 材料的应变起
一定的补偿作用，使应变 ()*+的应变程度减小，又
使应变引入的带隙收缩变小 /因此，基区重掺 - 对
能带的影响受上述多种因素的影响 /很多文献都对
-的重掺杂导致的带隙收缩做了研究［;—’］，但目前
在重掺 -应变 ()*+材料带隙结构的研究中尚未有
同时考虑 - 的重掺杂效应和补偿作用引起应变带
隙变化的报道 /本文在研究 -的重掺杂效应引起的
带隙收缩的同时，考虑到 -对 ()*+材料的应变补偿
作用，研究了重掺 - 对应变 ()*+ 的能带产生的影
响，并对 01)2345678952模型进行修正 /

& /能带结构的理论修正

)*+* 重掺杂对弛豫 "#$%材料能带的影响

根据 01)2345678952（034）的禁带收缩模型，重掺
杂导致的带隙收缩可以表示为［?］
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其中!!E5L
M 表示重掺杂在半导体材料中引起的带隙

收缩；!!"（D1O）和!!#（D1O）分别是多子库仑力引起的多

子带边收缩和杂质相互作用引起的多子带边收缩；

!!I5Q（D)2）和!!#（D)2）分别是相关能引起的少子带边收

缩和杂质相互作用引起的少子带边收缩 /计算可得
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（&）式对于所有半导体材料适用，其中 ’R 是简

并因子 /对于 L型半导体，’R 的值为 & /由重掺杂引

起的导带和价带的带隙收缩分别为［=］
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（-），（&）和（,）式中，各参数见表 ’ 和表 - .其中，$/

和 $0 为电子和空穴有效质量；$00和 $01分别是重

空穴、轻空穴有效质量，"为相对介电常数；#23和

#2#分别是电子、空穴简并因子 .#考虑能带非对称
校正系数 . % 和%453"分别是有效 67!2/89能和少子的
67!2/89能；& 是有效 :"08 半径；’ ; 是多体参数，且
’ ; % ’< *& .采用线性内插法，使用 =5和 >/参数得出
=5’ ? (>/( 的相应参数 .

表 ’ 计算半导体带隙收缩使用的参数值

3@=5 #@=5 3@>/ #@>/

" ’’A, ’’A, ’BA, ’BA,

$/ (A&& (A&& (A-- (A--
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表 - 计算导带和价带收缩的参数值
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!"!" 重掺杂对应变 #$%&材料能带结构的影响（不考
虑 ’对 %&的补偿作用）

首先考虑应变对 =5>/材料能带结构的影响 .对
于在 =5（’((）衬底上生长的 =5>/材料，由于 >/的晶
格常数大于 =5，首先存在静压应变，使得导带和价带
的能级都减小 .此外，存在单轴压应变，使导带的六
重简并分裂成一个二重简并态和一个四重简并态，

且二重简并态高于四重简并态，同时，应变使价带的

重空穴带和轻空穴带带分裂，轻空穴带上移，自旋轨

道分裂加大［)］，见图 ’ .与弛豫 =5>/材料情况相比，
应变产生的价带和导带的分裂导致多子、少子的库

仑相互作用和杂质相互作用发生改变，因而需要对

（-）式进行修正 .一般采用的处理方法是改变简并因
子 #2 的值 .由于价带边的分裂削弱了重空穴和轻

图 ’ 应变的对能带的影响 （<）无应变时价带自旋轨道分裂；

（2）静压应变使能级位置平移；（H）单轴压应变使导带、价带能级

分裂

空穴带之间的耦合，所以简并因子 #2 的值减小，带

隙收缩增大 .对于 # 型应变 =5’ ? ( >/( 材料，一般而
言，应变越大，即 ( 的值越大，则简并因子越小 .根
据文献［B，D］等，总结出经验公式

#I2 % #2 ? ’ADDE(， （B）
其中 #I2 是应变时的简并因子 .将（B）式代入（-）式，
便是经典 J@6模型表达式 .

!"(" 重掺杂对应变 #$%&材料能带结构的影响（考虑
’对 %&的补偿作用）

在 =5（’((）衬底上生长应变 =5>/材料并重掺 :，
因为 >/的原子半径比 =5大，=5中掺 >/，材料会受压
应变，而 :的原子半径比 =5小，在 =5中掺 :，材料会
受张应变，所以，:的掺杂会部分地补偿 >/.很多文
献都研究了 :对 >/的补偿问题［C，’(］，我们也对应变
=5>/材料中 : 对 >/ 的应变补偿问题做过深入研
究［’’，’-］，得出如下结论：在 =5中 :原子相对于 >/原
子的应变补偿率为 ) % EA&，即一个 :原子可以补偿
EA&个 >/原子引起的应变 .在此后的讨论中，采用
这一补偿率进行计算 .考虑应变程度时，重掺 : 的
=5’ ? (>/( 应变材料可以等效为 =5’ ? * >/* 应变材料，

BBDD’’期 姚 飞等：重掺 :对应变 =5>/材料能带结构的影响



其中
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显然，! + # ,此时，我们假设 -的对 "#的补偿作用
对异质结引入（"#引入的）的带隙收缩没有影响，而
只对应变引起的带隙收缩起作用 ,补偿后，等效 "#
含量 ! 引入的应变减小 ,因此，（.）式的修正，并不
是采用 ()/ $ #"## 应变材料的简并因子 "#

0，而是选用

等效应变 ()/ $ ! "#! 材料的简并因子 "!
0 ,从（1）式可

以得出 "!
0 大于 "#

0，因此!%2&3
4 变小，事实上，567模

型高估了应变产生的能带分裂对 "0 的影响，对此，

本文做出一定修正 ,
在文献［/.］中我们得出应变引起的带隙收缩与

应变成正比，可以表示如下：
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因此，在考虑 -对 ()"#材料应变的补偿作用之

后，应变引起的带隙收缩的变化为
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其中，!% 89:，#，!

4 表示考虑 -的补偿前后由应变减小
导致的带隙收缩；!% 89:，#，!

$ 和!% 89:，#，!
% 分别表示考虑

-的补偿前后由应变减小导致的价带和导带收缩 ,
各个参数的意义及数值见表 < , ()/ $ #"## 材料的参数
通过线性内插法获得 ,应变的表达式如下：

#! !
&()"# $ &()

&()"#
， （/<）

其中 &()和 &()"#分别为 () 衬底和无应变的 ()"#合金
的晶格常数 ,
因为 ! + #，所以!% 89:，#，!

4 ，!%89:，#，!
$ 和!% 89:，#，!

% 均

为负值 ,

表 < ()，"#的物理参数

物理量 () "#

晶格常数 &@ AB 1CD</ 1C*1>

密度A（4A%’<） .C<.? 1C<.<

原子体密度A%’$ < 1C@ E /@.. DCD E /@..

原子面密度A%’$ . *C> E /@/D *C. E /@/D

+// A"FG /*1C== /.>C1<

+/. A"FG *<C?< D>C.*

剪切模量$A"FG 1@C?. D@C/D

泊松比" @C.=> @C.=<

价带分裂能"@ A#H @C@D @C<@

弹性常数决定的量 ’@@/ @C==* @C=1/

价带静压形变势 &$ A#H /C> /C.D

剪切形变势 (A#H $ .C/ $ .C>*

导带静压形变势 &% A#H <C< .C11

导带带边形变势!") >C= ?CD.

综上所述，重掺杂 -引起的应变 ()/ $ #"## 的带
隙收缩表示为

!%2&3
4 ! !%2&3

4（!）;!%89:，#，!
4 ， （/D）

!%2&3
$ ! !%2&3

I（!）;!%89:，#，!
$ ， （/1）

!%2&3
% ! !%2&3

%（!）;!%89:，#，!
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其中，!%2&3
4 ，!%2&3

I 和!%2&3
% 分别表示重掺 -引起的

带隙收缩、价带收缩和导带收缩 ,（/D），（/1）和（/*）
式考虑了 -对 ()"#材料的应变补偿效果，是对 567
模型的修正 ,一方面，应变减小会导致简并因子 "0

增大，使!%2&3
4，%，$减小，首先对!%2&3

4，%，$（ #）进行了修
正，代之以!%2&3

4，%，$（ !）；另一方面，- 导致的应变补
偿又使应变本身引入了带隙收缩，所以增加了应变

补偿项!%89:，#，!
4，%，$ ,注意上述三式都与等效 "#含量 !

有关 ,由于上述两方面的原因，567模型高估了掺杂
导致的带隙收缩，这在重掺杂时尤为明显 ,

< ,计算结果与讨论

图 . 给出了相对于弛豫 ()/ $ # "##，当 # ! @C/，

@C.和 @C<时由应变和重掺杂引起的总带隙收缩随
掺杂浓度的变化，图 <则示出了重掺杂引起的带隙
收缩随掺杂浓度的变化 ,图 .，<中比较了 567模型
和本工作所得到的结果 ,由于考虑了 -的应变补偿
效果，致使应变减小，部分地抵消了重掺杂引起的带

隙收缩，所以本工作计算的带隙收缩值小于 567模

*1** 物 理 学 报 1*卷



图 ! 应变 "#$ % !&’! 中重掺杂和应变引起的总带隙收缩

图 ( 应变 "#$ % !&’! 材料中重掺杂引起的带隙收缩

型计算值 )当掺杂 *浓度为 $ + !, -.% (时，&’含量 !
分别为 ,/$，,/! 和 ,/( 时，两种方法计算的重掺杂
导致的带隙收缩的差分别为 0/(, .’1，$$/(0 .’1和
$2/($ .’1，分别占重掺杂引起的带隙收缩的 3/(4，
5/64和 0/34（见图 (的插图）)而在 "#&’材料用作
基区的 "#&’ 7*8中，电流特性是与带隙收缩的指数
项成比例的 )带隙收缩的这些偏差将导致 "#&’ 7*8

电流特性高达数个数量级的差异 )由此可见，在重掺
杂情况，考虑 *对 &’的应变补偿作用是必要的 )

图 2 *对 &’的应变补偿作用

图 2 示出了掺杂浓度 " 9 $ + !, -.% (时，*对
&’的应变补偿作用对能带的影响 )图中示出了本工
作与 :;<模型计算的掺杂导致的带隙收缩的差值 )
二者的差异主要体现在两方面，一方面是应变补偿

前后由于应变改变了带隙收缩，这在图 2 中以

!=>?@#A表示；另一方面是由应变改变了简并因子 "B

产生的带隙收缩，这在图 2中以!CDE#AF表示，两者

相加才是考虑 *对 &’的应变补偿引起的带隙收缩
的总的影响，图中以!=>?@#A G CDE#AF表示 )
图 H示出了应变 "#$ % !&’! 材料中 *重掺杂引起

的带隙收缩随 &’含量的变化关系 )比较了 :;<模型
和本文所用方法的结果 )可以看出，本文比 :;<模型
计算的结果小 )计算了 *对 &’的应变补偿以后，带
隙收缩变小，在低掺杂时，应变补偿对带隙收缩的影

响很小 )但在高掺杂情况，考虑应变补偿前后带隙收
缩的差异变大 )当掺杂大于 $ + !, -.% (时，由 * 对
&’的应变补偿引起的带隙收缩的减小将会超过 $H
.’1，因此在重掺杂的情况，应考虑 *对 &’的应变
补偿效应 )从图中还可以看出：掺杂浓度越高，带隙
收缩越明显，&’含量 ! 越高，带隙收缩越明显 )
虽然重掺杂引起的带隙收缩的研究很多，但往

往没有考虑带隙收缩在导带和价带的分布随杂质浓

度不同而变化，一般在计算 "#&’ 7*8 的电学输运

5H33$$期 姚 飞等：重掺 *对应变 "#&’材料能带结构的影响



图 ! 应变 "#$ % !&’! 材料中重掺杂引起的带隙收缩

时，通常都是假设带隙收缩完全落在导带或价带 (而
带隙收缩在导带和价带是具有特定分布的，且导带

和价带的带隙收缩对异质结器件的电学特性的影响

程度是不同的 (以 "#)*+&’)*, -./为例，以带隙收缩完
全落在导带和价带为例两种不同模型计算，电流特

性曲线相差高达数个数量级 (所以考虑导带、价带的
带隙收缩分布是十分必要的 (本文考虑 .对 &’ 的
应变补偿，计算了 "#)*+ &’)*,材料中重掺杂引起的

带隙收缩及导带和价带的收缩 (重掺杂引起的带隙
收缩在导带和价带的分布与掺杂浓度的关系见图

0 (可见，带隙收缩并不是总在导带或价带，而是分布
在导带和价带上，且导带和价带的带隙收缩也并不

相同 (事实上，在计算 121型 "#$ % !&’! -./输运特性
时，不仅要考虑重掺杂引入的带隙收缩，还因考虑

&’引入的带隙收缩以及应变引起的带隙收缩 (

图 0 应变 "#) (+&’)(,材料中掺杂引起的带隙收缩的导带和价带

的分布

表 3 各种因素引起的带隙收缩的值

! &’引入 .&45’6 应变引入的 .&45’6
重掺杂引入的 .&45’6

" 7 $ 8 $9 :;% , " 7 $ 8 $< :;% , " 7 $ 8 =) :;% ,

)*$ )*)3)< )*)300 )*),)9 )*)003 )*$33+

)*= )*)++9 )*)<,= )*),)< )*)0+$ )*$39<

)*, )*$$)! )*$,<9 )*),)9 )*)09! )*$!!$

表 3列出了相对于低掺 "#而言，在 ! 7 )*$，)*=
和 )*,时各因素引起的带隙收缩 (其中，异质结（&’）
引入的带隙收缩和应变引入的带隙收缩随 ! 的增
大而增大，且应变引起的带隙收缩大于异质结引入

的带隙收缩，掺杂引起的带隙收缩随 ! 的变化比较
平缓，这与很多研究结果相符［$,］(当掺杂浓度较低
时，重掺杂引起的带隙收缩变化在小于异质结（&’）
引入的带隙收缩和应变引入的带隙收缩，但重掺杂

时，引入的带隙收缩甚至比由异质结（&’）引入的带
隙收缩和应变引入的带隙收缩要大 (因此，在设计基

区为 2型应变 "#&’的 121 "#&’5"# -./时，充分考虑
&’的含量、.的浓度、.对 &’的应变补偿作用、考虑
由 &’含量 ! 和 .的浓度 " 引起的能带结构的变
化、带隙收缩在价带和导带的分布，对精确计算异质

结器件的电学特性是必要的 (

3 * 结 论

考虑重掺 .对 "#&’的应变补偿作用，研究了掺
.的 2型应变 "#$ % !&’! 材料的能带结构，对 >?@模
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型进行了修正 !和 "#$ 模型相比，因为存在应变补
偿，由掺杂引起的带隙收缩减小，这种减小体现在简

并因子增大和应变收缩减小两个方面 !此外，研究了
重掺杂引起带隙收缩在导带和价带的分布 ! %&的引

入、应变的引入以及 ’ 的掺杂使能带结构发生改
变，因而影响着异质结界面载流子输运机制 !上述结
果对 ()%&异质结晶体管器件的设计具有重要的指
导意义 !
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