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应变(001) p型金属氧化物半导体反型层空穴
量子化与电导率有效质量∗
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(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)

( 2014年 7月 4日收到; 2014年 7月 29日收到修改稿 )

基于 k · p微扰理论框架, 研究建立了单轴张/压应变Si, Si基双轴应变p型金属氧化物半导体 (PMOS)反
型层空穴量子化有效质量与空穴面内电导率有效质量模型. 结果表明: 对于单轴应力PMOS, 选择单轴压应
力可有效增强器件的性能; 同等增强PMOS空穴迁移率, 需要施加的单轴力强度小于双轴力的强度; 在选择
双轴应力增强器件性能时, 应优先选择应变 Si1−xGex作为沟道材料. 所获得的量化理论结论可为Si基及其
他应变器件的物理理解及设计提供重要理论参考.

关键词: 应变, p型金属氧化物半导体, 沟道, 设计
PACS: 85.30.De, 85.30.Pq, 85.30.Tv DOI: 10.7498/aps.63.238501

1 引 言

随着Si基器件特征尺寸减小、集成度和复杂性
的增强, 出现了一系列涉及材料、器件物理、器件结
构和工艺技术等方面的新问题. 在传统Si工艺技
术基础上, 为了延续摩尔定律, 需要理论与技术的
创新. Si 基 (Si与Si1−xGex)应变材料迁移率高、能
带结构可调, 且其应用与Si工艺兼容, 在高速/高性
能半导体器件及集成电路中有广泛的应用 [1−5].

从应力类型划分, 应变Si (s-Si)材料可分为单
轴应变和双轴应变. 对于单轴应变来说, 应力类
型有压应力和张应力两种; 对于双轴应变来说, 有
应变Si和应变Si1−xGex两种应变材料可供选择.
单轴应变是Si在一维方向受力, 双轴应变是Si 在
二维方向受力. 单轴应变和双轴应变均可使Si材
料能带发生分裂, 物理参数发生变化, 进而引起
载流子迁移率的增强. 目前, 双轴应变Si和应变
Si1−xGex主要应用于大尺寸互补金属氧化物半导
体 (CMOS)器件和异质结双极型晶体管, 而纳米级

CMOS器件一般采用单轴应变Si [6−8].
CMOS由n型金属氧化物半导体和p型金属

氧化物半导体 (PMOS)构成, PMOS性能决定了
CMOS的整体性能. 因此, 如何利用应变技术提高
PMOS性能显得尤为重要. 由上所述, 似乎只要采
用应变技术, 无论是单轴应变Si、双轴应变Si、双轴
应变Si1−xGex技术均可实现PMOS性能的提升.
而值得思考的是, 1)是否所有的应变技术均可实现
PMOS性能的提升? 2) 利用应变技术提升PMOS
性能, 从应变致迁移率增强角度出发, 哪类应变技
术更优? 对于这些更为细节的应变致器件性能增
强机理, 应变技术可提高器件和电路性能的普适性
结论 [9,10](应变Si材料导带、价带分裂, 进而引起载
流子迁移率的显著增强是提高器件和电路性能的

本质因素)无法做出更进一步的解释.
有鉴于此, 本文从薛定谔方程出发, 考虑应变

产生的形变势场, 基于k · p微扰理论框架, 研究单
轴张/压应变Si, Si基双轴应变PMOS反型层价带
E-k关系, 建立其空穴量子化有效质量与空穴面内
电导率有效质量模型. 基于应变PMOS反型层空
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穴有效质量的变化规律, 提出应变 (001) PMOS沟
道应力类型与应变材料的设计原理, 揭示引言中所
描述的物理现象.

2 应变PMOS反型层价带E-k关系
模型

色散关系 (E-k关系)是研究PMOS反型层物
理性质以及应力致反型层空穴有效质量变化的重

要理论基础. 对于具有应变沟道的PMOS器件来
说, 表面量子化效应与应变效应将共同作用, 从而
使得反型层能带结构发生显著变化 [11,12]. 需要指
出的是, 应变PMOS反型层能带色散关系 (E-k关
系)的计算较为复杂, 需要数值计算.

为方便考虑应变MOS反型层量子化效应, 将
应变材料价带k空间矢量分为两部分, kz(与纵向
电场方向平行)和k// (面内k矢量模值). 这样, 考
虑量子化相应, 应变材料价带总哈密顿量H(kz,
k//, s)退化为H0 (kz = −i∂/∂z, k// = 0, s)和H ′

(kz = −i∂/∂z, k//, s)两部分. 其中, s代表应变项;

H0为布里渊区中心哈密顿量, 表征布里渊区中心
能级; H ′包含k//项, 反映面内有效质量的情况.

下面求解应变PMOS价带E-k关系, 计算
MOS反型层E-k关系时, 通常采用三角形势阱近
似 [13,14]. 在布里渊区中心 (k// = 0), 价带重空穴
态与轻空穴态简并消除, 而轻空穴态与旋轨分裂态
在应力和kz(量子化)作用下发生耦合作用. 价带布
里渊区中心各限制态由下式描述:

1

2m∗
i

∂2fim
∂z2

+ EV ifim = Eimfim. (1)

通过求解 (1)式薛定谔方程可得包络函数 fim

的形式为艾利函数. 布里渊区中心能级的解析表达
式为

Eim(k// = 0)

= Ei +

(
~2

2m∗
i

)1/3

×
[
3

2
πqFS

(
n+

3

4

)]2/3
n=0,1,2,···

, (2)

式中, Ei和m∗
i 的值通过6带k·p模型 (HKP+HStr+

HSO)的本征值求解获得
[15], 其中,

H ′ =


Lk2x +M

(
k2y + k2z

)
Nkxky Nkzkx

Nkxky Lk2y +M
(
k2z + k2x

)
Nkykz

Nkzkx Nkykz Lk2z +M
(
k2x + k2y

)
 , (3)

H ′′ =


lεxx +m (εyy + εzz) nεxy nεzx

nεxy lεyy +m (εxx + εzz) nεyz

nεzx nεyz lεzz +m (εyy + εxx)

 , (4)



HKP =

 H ′ 03×3

03×3 H ′

 ↑

↓
,

HStr =

 H ′′ 03×3

03×3 H
′′

 ↑

↓
,

HSO = −∆

3



0 i 0 0 0 −1

−i 0 0 0 0 i

0 0 0 1 −i 0

0 0 1 0 −i 0

0 0 i i 0 0

−1 −i 0 0 0 0


. (5)

所得结果如下:


E1 = s,

E2 = −1

2

[
s+∆+

√
9s2 +∆2 − 2s∆

]
,

E3 = −1

2

[
s+∆−

√
9s2 +∆2 − 2s∆

]
;

(6)



1/m∗
1 = −(γ1 − 2γ2),

1/m∗
2 = −(γ1 + γ2)

− 9γ2s− γ2∆√
9s2 +∆2 − 2s∆

,

1/m∗
1 = −(γ1 + γ2)

+
9γ2s− γ2∆√

9s2 +∆2 − 2s∆
.

(7)
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式中各符号物理意义详见文献 [15].
面内有效质量是应变PMOS价带E-k关系包

含的另一重要参量, 对其进行求解需要考虑微扰项
H ′(kz = −i∂/∂z, k//, s). 总哈密顿项中Ui各态(

3

2
,±3

2

)
,

(
3

2
,±1

2

)
,

(
1

2
,±1

2

)
之间由于H ′(kz = −i∂/∂z, k//, s)项而产生耦合
作用.

⟨Ui|H ′ |Uj⟩ = H ′
ij . (8)

子带之间的互作用由 ⟨ϕim|H ′ |ϕjn⟩决定. 同
时考虑两个因素, 布里渊区中心态对角矩阵元由下
式确定:

⟨Uifkm|H ′ |Uiflm⟩

=



−1

2
(γ1 + γ2)k

2
// (i = 1),

−1

2
(γ1 − γ2)k

2
// (i = 2),

−1

2
γ1k

2
// (i = 3).

(9)

此外,

⟨Uifkm|H ′ |Uifln⟩ = 0 (m ̸= n). (10)

现在考虑非对角矩阵元, 其表达式如下:

⟨Uifkm|H ′ |Ujfln⟩

= αγ3k// ⟨fkm| ∂/∂z |fln⟩

+ βγ̄k2// ⟨fkm| fln⟩ . (11)

仍然是基于 6带kp模型 (HKP +HStr +HSO),
利用中心态对角矩阵元及非对角矩阵元表达式, 可
构建仅包含k//项的 6N阶本征值矩阵 (由于矩阵
规模庞大, 这里仅给出矩阵元表达式, 详细矩阵未

予列出). 通过对该矩阵进行Matlab本征值求解,
可进一步获得面内有效质量的结果 (见图 1 , 图 2 ).

3 结果与讨论

基于第 2节所建应变PMOS反型层价带E-k
模型, 可获得应变PMOS空穴量子化有效质量与空
穴面内电导率有效质量模型. 下面通过应变PMOS
反型层空穴有效质量的变化规律, 提出应变 (100)
PMOS沟道应力类型与应变材料的设计原理.

3.1 空穴面内电导率有效质量模型

图 1为单轴应变Si PMOS反型层张/压应力情
况下, 面内沿各晶向空穴有效质量随应力的变化
情况 (图 1 (a)为二维 (2D)图, 图 1 (b)为相对应的
三维 (3D)图, 包含有单轴应力所施加晶向的信息).
由图 1可见, 单轴压应力可有效降低Si PMOS沿各
晶向的空穴有效质量, 这是单轴应力可增强反型层
空穴迁移率的本质因素. 相比而言, 单轴张应力对
空穴有效质量的影响可以忽略. 因此, 对于单轴应
力PMOS来说, 我们应该选择单轴压应力, 可有效
增强器件的性能.

图 2为Si基双轴应变PMOS面内沿各晶向空
穴电导率有效质量与应力 (由Ge组分x表征)的
关系. 由图 2可见, 双轴应力可使应变Si和应变
Si1−xGex PMOS沿各晶向的空穴有效质量减小,
与单轴应力类似, [110]晶向比 [100]晶向减小的幅
度大. 而对比应变Si 和应变Si1−xGex PMOS可以
发现, 相同的晶向, 应变Si1−xGex空穴有效质量小
于应变Si, 表明其更有利于空穴迁移率的增强.
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图 1 单轴应变 Si PMOS面内沿各晶向空穴电导率有效质量mc与张/压应力 T 的关系 (m0为电子有效质量, θ为
面内施加单轴应力的角度) (a) 2D图; (b) 3D图
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图 2 Si基双轴应变PMOS面内沿各晶向空穴电导率有效质量m∗
c 与应力 (由Ge组分 x表征)的关系 (a) 应变

Si/(001)Si1−xGex; (b) 应变 Si1−xGex/(001)Si

3.2 空穴量子化有效质量模型

基于应变PMOS价带E-k关系,还可以获得价
带空穴量子化有效质量与应力的关系. 下面基于该
有效质量模型, 进一步讨论应变 (100) PMOS沟道
应力类型与应变材料的设计原理.

对于未应变Si材料来说, 未施加电场时, 重空
穴带与轻空穴带在Γ处简并. 在电场力的作用下,
重空穴带与轻空穴带简并消除 (有效质量大的子带
为能级最低处, 重空穴第一子带有效质量大于轻空

穴第一子带有效质量, 故为能级最低处), 且沿电
场方向能级发生量子化. 电场致能带分裂, 可降低
空穴带间散射概率, 空穴迁移率获得一定程度的
提升.

若将双轴应力的作用考虑进来, 轻、重空穴带
发生 “反转”(见图 3轻重空穴有效质量的数据), 双
轴应力对Si 材料价带产生的作用与电场力对价带
产生的作用相反. 这就意味着当双轴应力作用于
PMOS上时, 会首先消除重空穴第一子带与轻空穴
第一子带之间由于电场力而产生的能级差. 在一定
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图 3 双轴应变 Si (001)空穴量子化有效质量 (E 为价带能量, k 为波矢量, 波矢k沿 [001]晶向, a为 Si材料的晶
格常数) (a) 未应变 Si; (b) 应变 Si/(001)Si0.9Ge0.1; (c) 应变 Si/(001)Si0.8Ge0.2; (d) 应变 Si/(001)Si0.6Ge0.4
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应力强度下, 重空穴第一子带与轻空穴第一子带会
重新发生简并. 随着应力的进一步增大, 简并又再
次消除, 重空穴第一子带与轻空穴第一子带发生
分裂, 且分裂能随应力的增加而增大. 这表明对Si
PMOS施加双轴应力时, 应力的作用会首先降低空
穴迁移率, 然后再增强空穴迁移率.

基于该原理, 观察图 4所示的单轴应变Si(001)
空穴量子化有效质量 (仅观察压应力部分)发现, 单
轴压应变 (001) PMOS 沿电场方向空穴量子化有
效质量在应力的作用下未发生 “反转”. 由于无须补
偿电场产生的能级差, 只要施加较小强度的单轴压
应力即可达到双轴应力产生的效果. 从以上分析可
以看出, 对于PMOS来说, 同等空穴迁移率的增强,
需要施加的单轴力强度小于双轴力的强度.
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图 4 单轴应变 Si (001)空穴量子化有效质量 (a) 重空
穴量子化有效质量mh; (b) 轻空穴量子化有效质量ml

在进一步讨论双轴应变Si和应变Si1−xGex之
前, 先将本文模拟结果与已有文献结果进行比
较, 以说明本文结果的正确性. 文献 [16]报道了应
变Si空穴量子化的结果: 1 GPa双轴张应力条件
下, 重、轻空穴有效质量分别为 0.18m0和 0.29m0;
1 GPa单轴压应力条件下, 重、轻空穴有效质量
分别为 0.28m0和 0.22m0. 文献 [16]结果分别与本
文图 3 (c) (重、轻空穴有效质量分别为 0.175m0和

0.291m0)和图 4结果 (重、轻空穴有效质量分别为
0.283m0和0.217m0)一致. 还验证了本文模拟结果

的正确性.
进一步比较双轴应变Si和应变Si1−xGex, 具

体结果列于表 1. 由表 1可见, 应变Si1−xGex空穴
量子化有效质量在应力的作用下也未发生 “反转”.
因此, 在选择双轴应力增强器件性能时, 应优先选
择应变Si1−xGex 作为沟道材料. 需要说明的是, 虽
然双轴应变Si1−xGex面内空穴有效质量和量子化
空穴有效质量指标均优于双轴应变Si 的情况, 但
由于双轴应变Si1−xGex载流子输运存在合金无序
散射机理, 前者优于后者的程度会略有下降.

表 1 应变 Si1−xGex PMOS空穴量子化有效质量

x 重空穴有效质量/m0 轻空穴有效质量/m0

0 0.2900 0.2024

0.1 0.2792 0.2054

0.2 0.2687 0.2024

0.3 0.2589 0.1919

0.4 0.2500 0.1849

4 结 论

本文从薛定谔方程出发, 基于 k · p微扰理论
框架, 研究建立了单轴张/压应变Si, Si基双轴应变
PMOS反型层价带E-k关系模型. 在此基础上, 分
析获得了应变PMOS反型层空穴量子化有效质量
与空穴面内电导率有效质量随应力的变化规律, 提
出了应变 (001) PMOS沟道应力类型与应变材料的
设计原理, 揭示了应力致迁移率增强机理:

1)对于单轴应力PMOS, 选择单轴压应力可有
效增强器件的性能;

2)同等增强PMOS空穴迁移率, 需要施加的
单轴力强度小于双轴力的强度;

3)在选择双轴应力增强器件性能时, 应优先选
择应变Si1−xGex作为沟道材料.

本文所获得的量化理论结论可为Si基及其他
应变器件的物理理解及设计提供重要理论参考.
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Abstract
Within the framework of k·p perturbation theory, models of the hole quantization and conductivity effective mass for

the inversion layer in uniaxially tensile/compressive and Si-based baixially strained p-channel metal-oxid-semiconductor
(PMOS) have been established. Results show that: 1) uniaxially compressive technique should be chosen for the carrier
mobility enhancement in uniaxially strained PMOS; 2) the magnitude of uniaxial stress will be less than that of the
biaxial case to improve PMOS performance using strained technique; 3) strained Si1−xGex is preferred to use instead
of using strained Si, when we choose the biaxially strained materials for the PMOS channel. Our results can provide
valuable references to Si-based and other strained device and materials design.
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