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以平均键能 !) 作为参考能级，计算了 #$种不同半导体的 *+,-../0接触势垒高度，计算值与实验值符合较好 1
计算值与实验值的符合程度与 2345-66的电中性能级 !7 方法相当，优于 8944:5-;和 <94=-;9等人采用 5>! 平均杂化能

!,和介电函数隙中能级 !? 的计算结果 1
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# A 引 言

金属B半导体（C*）接触在技术上十分重要，在
各种半导体器件和集成电路中都广泛地利用不同性

质的 C*接触，主要是肖特基（*+,-../0势垒）二极管
和欧姆接触 1早期 *+,-../0［#］提出的接触势垒模型如
图 #（9）所示，他认为金属B;型半导体接触中的电子
势垒高度"7; 为

"7; D") E#5， （#）

其中") 为金属的函数功，#5 为半导体的亲和势，而

空穴的势垒高度"7> D !F E"7;，GF 为半导体的禁带

宽度 1显然该势垒模型的"7;或"7>与金属的功函数

")密切相关，然而，实验结果表明，许多半导体的

*+,-../0势垒高度几乎与金属的功函数")无关，与

（#）式不符 1 794=33;提出［&］，如果在半导体界面的禁
带中存在带隙态（H*），半导体界面处费米能级“钉
扎”于 H*的高能态密度 "H*的位置，*+,-../0势垒高
度就不受金属功函数的影响 1此后，所谓的费米能级
“钉扎”成为接触势垒高度研究中的惯用模型 1 <-IB
J30和 *K3［!］基于 794=33;表面态的费米能级“钉扎”
模型，根据半导体界面处带隙态中电荷 #H*、半导体

势垒区电荷 #*<和界面处金属面电荷 #) 相互平衡

条件（即根据 #) L #H* L #*< D $），推导出金属B ;型
半导体接触高度的计算公式，表示演算结果的势垒

模型如图 #（M）所示 1近期，2N;F［’］基于 C*界面化学
键极化与费米能级“钉扎”模型，也导出类似图 #（M）
的势垒模型 1

电子（空穴）的接触势垒高度"7;（"7>）通常指的

是接触界面处半导体导带底（价带顶）与金属费米能

级的能距离 !+ E !)
O（!)

O E !P），因为在零偏压下的

接触势垒中金属费米能级 !)
O 与半导体费米能级

!O 处于同一能量水平线上（见图 #（9）或（M）），即 !O

D !)
O，所以空穴的接触势垒高度"7>和电子的接触

势垒高度"7;可表示为

"7> D !O E !P， （&9）

"7; D !+ E !O D !F E"7>， （&M）
其中 !+，!P 和 !O 分别为接触界面处半导体的导带

底、价带顶和费米能级 1（&）式表明，如何确定接触界
面附近的半导体 !O 值是 *+,-../0势垒高度计算中
的一个关键问题 1
目前，在异质结带阶和 *+,-../0 势垒高度理论

计算中采用的参考能级主要是：电中性能级 !7
［%］、

5>! 平均杂化能!,
［"］、介电函数隙中能级 !?

［(］等，其

中 2345-66 首先提出的电中性能级 !7 为典型 1
2345-66［%］认为，C*接触的在半导体界面处存在所谓
的金属诱生能隙态（CQH*），而半导体界面处费米能
级 !O“钉扎”于 CQH* 的电中性能级 !7（即 !O D
!7），因此接触势垒高度表达式（（&）式）可以表示为

"7R D !7 E !P 1 （!）
此后，8944:5-;［"］和 <94=-;9［(］相继说明他们用于在异
质结带阶计算的参考能级（5>! 平均杂化能!,和介电

函数隙中能级 !?）与 2345-66 的电中性能级 !7 类

似，假设费米能级“钉扎”于该参考能级（即 !O D!,

或 !O D !?），可以由!, E !P 或 !? E !P 表示接触势

第 %&卷 第 !期 &$$!年 !月
#$$$B!&S$T&$$!T%&（$!）T$%’&B$%

物 理 学 报
@<2@ R8U*Q<@ *QVQ<@

W-J1%&，V-1!，C94+,，&$$!
!

!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
&$$! <,:;1 R,051 *-+1



（!）"#$%&&’(模模 （)）*!+,--.，/%01(和 "2-模型

图 3 金属4半导体接触势垒高度模型

垒的高度 5
我们在平均键能物理内涵的探讨中［6］，研究了

在异质结带阶计算中采用的平均键能 !7
［8］，发现

在自由电子能带中的平均键能 !7 相当于由费米球

半径确定的费米能级 !9，金属能带中的平均键能

!7也相当于该金属的费米能级 !7
9，类似于上述

:-+;%<<等人的做法，认为半导体界面处的 !9“钉扎”

于 !7，将计算!*=的（>!）式写为

!*= ? !7 @ !A， （B）
先计算半导体的平均键能 !7，再由（B）式得到接触
垫垒高度，即计算 "#$%&&’(势垒高度的“平均键能方
法”5 采用平均键能方法对不同半导体接触垫垒高
度的实际计算结果表明，其计算值与实验值的符合

程度不亚于目前已经建立的其他计算方法［C—D］，平

均键能 !7 方法与其中最典型的电中性能级 !*
［C］

方法一样，可作为 E"接触势垒高度的一种理论计
算方法 5本文介绍我们的计算工作与研究结果 5

> F "#$%&&’(势垒高度的计算方法

:-+;%<<［C］提出的计算 EGH"的电中性能级 !* 方

法是，先采用 IJKL能带计算方法计算半导体材料
的能带本征值 !"（!），再由 !"（ !）构成实空间格林
函数：

#（"，!）?!,M $"
"，!

"
#
"!（ #）""!（ # N "）
! @ !"（!）

? "
"，!

-O!·"
! @ !"（!）

， （C）

其中 ! 为布里渊区中的波矢，" 为能带序号，" 为
格矢量，""!为能带本征值 !"（ !）的布洛赫波函数 5
:-+;%<<考虑到第一性原理能带计算中采用局域密度
泛函交换关联势所引起带隙计算值比实验值偏小的

问题，先根据带隙实验值对能带 !"（ !）计算值进行
修正，然后代入（C）式，由 #（"，!）? P 计算出电中
性能级 !* 值 5 :-+;%<< 假设半导体界面处费米能级
“钉扎”于电中性能级 !* 位置，!9 ? !*，采用（M）式
计算接触势垒高度!*=值 5各种不同半导体的接触
势垒高度!*=计算结果见表 3 5

表 3 平均键能方法的接触势垒高度 !7 @ !A 的计算结果（计

及自旋4轨道分裂作用）和其他方法（ !* @ !A
［C，3M］，#$ @

!A
［Q］，!R @ !A

［D］）的计算结果，以及文献［3M］所引用 JS4=型

半导体势垒高度!-T=&
*= 实验值（单位：-U）

半导体
本文 KE

!7 @ !A

本文 IE:V

!7 @ !A
!* @ !A #$ @ !A !R @ !A

=型势垒

!-T=&
*=（JS）

"O PFMP PFMC PFMQ @ PFPM PF>M PFM>
H- @ PFPC @ PFP3 PF36 @ PFM> PFPM PFPD
H!K PF6Q PF6P PF63 PFQQ PFDM PF8B
G.K PF6M PFDD PF6Q PFDD PF6D PFDD
J1J; 3FPP 3FPP 3FPC PFBQ PF8> PF8Q
H!J; PFCD PFC8 PFCP PFMB PFCC PFC>
G.J; PFCQ PFCB PFCP PFBD PFQ> PFBD
J1") PFB> PFBB PFBC PF>M PFB3 PFCC
H!") PFPM PFPC PFPD PF3B PFPQ PFPD
G.") @ PFP3 PFP> PFP3 PF>6 PF> PFPP
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对于四面体键半导体，!"##$%&’［(］在他建立的紧
束缚近似能带计算方法中，设计了一套普适的计算

其能带的紧束缚参量，利用这些参量可以求得阳离

子 ! 与阴离子 " 组成的半导体价带顶的能量

#) *!
!
+ ,!"

+

- .
（!!

+ .!"
+）

/ ,（/#$$）! -，（(）

其中 #$$ *
0
1 %++!,

0
1 %++"，!

!
+ 和!"

+ 为阳离子 ! 与阴

离子 " 的 + 轨道价电子能量，#$$由紧束缚参量计

算 2如果将第 & 个原子的 %+1 杂化能为!$
’ *（!% ,

1!+）3/，半导体原胞中的 ’ 和 ( 原子 %+1 杂化能的
平均值即为

!4 * !’
4 ,!(( )4 3-， （5）

与 67#%&88电中性能级方法类似，!"##$%&’也假定半导
体界面处的费米能级 #9“钉扎”于!4，由":+ *!4 .
#) 计算接触势垒高度 2对于不同半导体接触势垒高
度的计算结果列于表 0 2

;"#<&’" 和 ;4#$%=7’%7’［5］在能带阶计算中采用计
入自旋>轨道作用的 ?@6A能带计算方法计算半导
体的能带结构，然后计算布里渊区的一个特殊 ) 点
（): *（-""B）（BC(--，BC-DE，B）的价带 #)（):）和导带

#F（):）的能量平均值

#G *
#)（):）, #F（):）

- ， （H）

#G 为介电函数隙中能级 2他们认为 #G 相当于 67#>
%&88的电中性能级，根据费米能级 #9“钉扎”于 #G，

由":+ * #G . #) 接触势垒高度 2对于不同半导体接
触势垒高度的计算结果列于表 0 2
我们在异质结能带阶计算中曾采用所谓的平均

键能 #I 作为参考能级
［D］2平均键能 #I 是根据半导

体能带本征值 #*（!）的计算结果，采用特殊 ) 点方
法［0B］由下式计算得到：

#I * {0
- "!#:J

#（! [） 0
/"

/

* * 0
#*（!）, 0

E"
D

* * E
#*（! ] }） ，
（D）

其中 !#:J指在简约布里渊区中选取的特殊 ! 点，

#（!）为特殊 ! 点的权重，#*（!）为半导体晶体的能
带本征值 2我们着重探讨了平均键能的物理内涵［H］，
发现采用（D）式计算平均键能 #I 时，由自由电子能

带本征值得到的 #I 值与其费米能级 #9 值极其接

近，由金属的能带本征值得到的 #I 值也和金属的

#9 值非常接近 2对于 KF4&==LM 势垒高度的计算，我
们先计算半导体的能带本征值 #*（!），然后根据（D）

式计算半导体的平均键能 #I，最后由（/）式计算

KF4&==LM势垒高度 2

1 C 平均键能方法对 KF4&==LM 势垒高度
的计算结果

对于在金刚石和闪锌矿结构的 K$，N7，N"O，P’O，
QRQ%，N"Q%，P’Q%，QRKS，N"KS和 P’KS等面心立方半导
体，采用第一性原理赝势能带计算方法［00］，计算它

们的能带结构 #*（ !）值 2计算中用到的晶格常数如
表 -所示，采用“;7+7#R7M>QR<7# ”交换>关联势，模守
恒赝势直接由 :"F47R7=等人的 :!K表［0-］得到；对于
平面波最高截断能量 #F"=值，除 QRKS，N"KS 和 P’KS
三种晶体取 -BCE TM<外，其他晶体都取 --CETM<，该
取值确保所计算的能带很好收敛 2因为在我们采用
的能带计算程序尚未计及自旋>轨道分裂作用，应该
进一步考虑自旋>轨道分裂的影响 2自旋>轨道的价
带分裂将使价带顶#) 上移$B 31（$B 为自旋>轨道裂
距，取值见表 -）2表 -（?GQ栏）列出根据能带计算得
到的价带顶 #)（%0E），并计入自旋>轨道价带分裂作
用所得到的直接带隙 #U，<$#、间接带隙 #U，$’<的计算结

果 2表 -实验值栏中同时列出直接带隙 #U，<$#、间接

带隙 #U，$’<值 2

表 - 晶格常数 "B（#I）和自旋>轨道裂距$B 的实验值（7V）；直

接带隙 #U，<$#、间接带隙 #U，$’<的实验值和本文（计及自旋>轨道

分裂作用）的计算值（?GQ）（单位：7V）

半导体
晶格常数

"B

自旋>轨道
裂距$B

直接带隙 #U，<$# 间接带隙 #U，$’<

（计算值）实验值$（计算值）实验值$

K$ BCE/1 BCB/ -CE0 BC(1 0C0-"）

N7 BCE(E BC-D . BCB- BCBD BC(("）

N"O BCE/E BCBH 0CDE 0C(1 -C-5"）

P’O BCEH5 BC00 BCHB 0C1/S） 0CE/ -CB1"）

QRQ% BCE(E BC-H 0CD/ 0C-D -C0E"）

N"Q% BCE(E BC1/ BCEB 0C/1S） BCD/ 0C50"）

P’Q% BC(B( BC1D . BC05 BC1(S） BCD1 0CE-"）

QRKS BC(0/ BC5B 0C1( BCD( 0C(1S）

N"KS BC(BH BC5E BCB1 BC5BS） BC-( BCHBS）

P’KS BC(/H BCDH . BC11 BC0HS） BC1/ BC(-S）

"）为文献［01］，S）为转引自文献［0/］引用的实验值 2

从表 -可以看到，半导体直接带隙 #U，<$#及间接

带隙 #U，$’<的计算值（?GQ）比实验值小得多 2 这是能
带计算中采用局域密度泛函交换>关联势（?GQ）的
必然结果 2 67#%&88［E］在计算 #: 值时，考虑到能带计

算中采用局域密度泛函交换>关联势（?GQ）所得到
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带隙 !!，"#$，!!，#%"偏小，先对导带本征值 !"（ #）的计
算值进行修正（称带隙修正），然后计算其电中性能

级 !& ’他在对比采用直接带隙 !!，"#$实验值与间接

带隙 !!，#%"实验值进行带隙修正的研究中还发现
［()］，

对于直接带隙的半导体（如 *+,-），采用间接带隙
!!，#%"实验值对 !& 值的修正将使接触势垒高度 !&

. !/ 计算值更加接近实验值 ’根据 01$-233的这个研
究结果，对于本文所研究的半导体材料，均采用间接

带隙的修正方法，即根据表 4间接带隙 !!，#%"中计算

值（56,）与实验值之间的差值，将第一性原理赝势
能带计算得到的 !"（#）中 )个导带的本征值刚性上
移，使其带隙等于实验值，然后再采用（7）式计算平
均键能 !8 值 ’上述能带自洽计算和平均键能计算
均采用 9:个 # 点 ’表 (“本文 ;<”栏中给出平均键
能方法的接触势垒高度 !8 . !/ 的计算结果，其中

!/ 值即为上面直接带隙 !!，"#$和间接带隙 !!，#%"计算

中计及自旋=轨道的价带分裂作用后得到的 !/ 值，

所以表 (的接触势垒高度 !8 . !/ 值是考虑自旋=
轨道作用的计算结果 ’
为进一步了解不同能带计算方法 !"（#）值计算

结果对接触势垒高度 !8 . !/ 值的影响，我们同时

采用基于局域密度泛函理论的线性 <>33#%=0#%轨道
（5<0?）［(9］能带计算方法计算表中 (:种不同半导体
的能带结构 !"（ #）’ 5<0?能带计算中，在四面体键
“开结构”的半导体原胞中添加两个空球，并将空球

与原子球取相同的体积；原子球的基函数取 -，@，"，3
态，空球取 -，@，"态，以确保能带计算的收敛性 ’考
虑到采用局域密度泛函交换=关联势的能带计算结

果存在带隙偏小的问题，与上面采用第一性原理赝

势法的能带计算相同，先进行带隙修正，再由（7）式
计算半导体的 !8 值；能带自洽计算和平均键能计

算都采用 9:个特殊 # 点 ’表 (“本文 5<0?”栏中列
出采用 5<0? 能带计算方法得到的接触势垒高度
!8 . !/ 的计算值，其中价带顶 !/ 值也是考虑自旋

=轨道价带分裂的计算结果 ’

A B 讨 论

表 (的计算结果表明，本文根据从头算赝势法
和 5<0?计算的能带本征值最后得到相当接近的接
触势垒高度 !8 . !/ 计算值，表明能带计算方法和

平均键能方法的 !8 . !/ 计算值影响很小，平均键

能方法可以用于不同的能带计算方法；从表 (本文
的接触势垒高度 !8 . !/ 的计算值与实验值!1C@D

&@ 的

比较中看到，对于“本文 ;<”方法的计算值，除 *1和
,EFG计算值与实验值的差别稍大于 :B(1H外，其他
半导体材料的接触势垒高度计算值与实验值的差别

均小于 :B:)1H，计算结果与实验结果符合较好 ’“本
文 5<0?”的 !8 . !/ 计算值也较接近!1C@D

&@ 实验值；

将本文以及其他三种方法的计算值与实验值!1C@D
&@ 进

行比较可以看到，本文的两组 !8 . !/ 计算值与其

中的电中性能级 !& . !/ 计算值较接近，它们与实

验值的接近程度明显好于"I . !/ 和 !6 . !/ 计算

值 ’因此平均键能方法与 01$-233［)］的电中性能级方
法一样，可能得到较准确的 FJI2DDKL 势垒高度的计
算结果 ’

［(］ FJI2DDKL M (7N7 $ ’ %&’( ’ !!" N9O

FJI2DDKL M (7A4 $ ’ %&’( ’ !!# )N7
［4］ &+$"11% P (7AO %&’( ’ )*+ ’ $! O(O
［N］ Q2RE1L , < +%" FS1 F < (79) , ’ -../ ’ %&’( ’ "% N4(4
［A］ 0>%! T 0 4::: %&’( ’ )*+ ’ 0*11 ’ #& 9:OU
［)］ 01$-233 P (7UA %&’( ’ )*+ ’ 0*11 ’ & ’( A9)

01$-233 P (7UA %&’( ’ )*+ ’ & ") AUOA
［9］ V+$$#-2% M , +%" 01$-233 P (7U9 , ’ 234 ’ 546 ’ 7*4&"8/ ’ & & (:9U
［O］ Q+$"2%+ < +%" QI$#-D1%-1% W X (7UU %&’( ’ )*+ ’ & "’ 9(U4
［U］ M+%! T Y，YI1%! Z < +%" 5# F ; 4::( -413 %&’( ’ 56" ’ ’) 4ON
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