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应变 Ge1- yCy 合金的带隙
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摘要　采用基于局域密度泛函理论和虚晶近似下的从头赝势法,研究 Si( 001)和Ge( 001)衬底上的

应变 Ge1- yCy 合金,其带隙随碳含量和晶格失配度的变化情况. 结果发现, 带隙对应变条件非常敏

感. 硅衬底上应变 Ge1- yCy 合金的带隙随碳组分的增加而增加, 而锗衬底上应变 Ge1- yCy 合金的带

隙随碳组分的增加而减小.
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对于基础研究和 IV 族半导体器件来说, Ge1- yCy 合金(下标 y 表示 C 原子数占总原子数

的比率)是一种新颖的材料系统〔1～10〕.由于 C 的原子尺寸比 Si和 Ge的小,在 Si( 001)衬底上

的 1个 C 可补偿 9个 Ge 引起的应变,预计 C原子的引入会引起能带结构的巨大变化. C在 Si

和 Ge里的固有溶解率极低, 所以长久以来含有 C 的 IV 族合金一直被忽视. 随着非平衡态生

长技术(例如分子束外延)的发展,现在已经能在实验室里合成亚稳态的 Ge1- yCy( y≤0. 03)合

金〔2, 3〕. 由于生长技术难度大,有关 Si( 001)衬底上应变 Ge1- yCy 合金的带隙实验数据廖廖无

几,尤其是 Ge( 001)衬底上的数据. 文〔4〕根据 Ge1- yCy / Ge( 001)异质结的价带带节和 Si( 001)

衬底上应变 Ge1- yCy 合金的带隙实验数据,进而推算 Ge1- yCy / Ge( 001)异质结的导带带节. 本

文经计算发现, Si( 001)和 Ge( 001)衬底上应变 Ge1- yCy 合金的带隙随碳组分的变化趋势是不

一样的.如果采用从头赝势超原胞法,所取的超原胞必须非常大.为了尽量减少误差,不同组分

下超原胞的原子总数应该相等.对于特定的组分,还应该考虑各种各样的排列方式, 并且使各

个原子最后达到受力平衡. 这样的计算量极大. 本文采用虚晶近似下的从头赝势法, 一是为了

减少计算量, 二是已经证实虚晶近似适用于应变下三元的 SiGeC 合金〔11〕. 因此有理由相信, 该

近似对二元的 GeC合金同样适用.

1　 理论计算方法

本文计算使用基于局域密度泛函理论和虚晶近似下的从头赝势法
〔12〕

.采用 Bachelet等给
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出的原子赝势拟合系数.根据 Nelson 等
〔13〕
的叙述构造合金赝势,使用自洽赝总能法计算各原

子的格常数. 无应变 Ge1- yCy ( y≤0. 05)合金的格常数使用线性内插法确定,然后利用宏观弹

性理论〔14〕来确定应变合金的格常数 . 体Ge、应变Ge和C的实验值( eV ) , 分别为0. 74〔15〕,

0. 54〔16〕和 5. 5〔16〕. 因此,它们的计算修正值( eV ) ,分别为 0. 46, 0. 51和 1. 55.

2　 结果与讨论

图 1表示 Si( 001)衬底上, 应变 Ge1- yCy 合金导带极小值的能量( E)随碳组分( y )的变化.

图中, # , L 和 X 为闪锌矿布里渊区的高对称点, $ 为从 # 到 X 方向上的导带极小值, $∥和 $⊥
分别表示平行和垂直于生长界面的 $ .可以看出,所有导带底都位于 $∥, 带隙仍然是间接的.

带隙随碳组分 y 的增加而增加, y 每增加 0. 01,带隙大约增加 43 meV.这个结果与实验数据符

合得很好〔3, 5〕.

图 1　Si( 001)衬底上应变 Ge1- yCy　　　　　　　　　　图 2　Ge( 001)衬底上应变 Ge1- yCy

合金的导带极值图　　　　　　　　　　　　　　　　　合金的导带极值图

在 Ge( 001)衬底上,应变 Ge1- yCy 合金的导带极小值的计算结果, 如图 2所示.结果表明,

合金的带隙全部小于 Ge的带隙.合金的带隙随碳组分的增加而非线性减小.当 y= 0. 042时,

L 和 $⊥相交,随着碳组分 y 的增大, 导带底从 L 变为 $⊥. y 每增加 0. 01,带隙大约降低 28

meV.

图 3表示晶格失配度 L m 与 y 的变化关系, L m= ( a衬底- a合金 ) / a衬底 .图中两条线分别对应

于 Ge( 001)和 Si( 001)衬底上的应变 Ge1- yCy 合金. Ge1- yCy ( y≤0. 05)合金的格常数大于体 Si

的格常数.因此对于 Si衬底,晶格失配度为负,而且晶格失配度的绝对值随碳组分的增大而减

小. Si( 001)衬底上的 Ge1- yCy ( y≤0. 05)合金发生压缩应变. 显然, Ge1- yCy 合金的格常数小于

体 Ge 的格常数.对于 Ge 衬底,晶格失配度是正的且随着碳组分的增大而增大. Ge衬底上的

Ge1- yCy 合金发生伸张应变.
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带隙( Eg )随晶格失配度的变化关系, 如图 4所示.图中的两条线分别对应于 Si( 001)和 Ge

图 3　晶格失配度随组分的变化　　　　　　　　图 4　带隙随晶格失配度的变化

( 001)衬底上的应变 Ge1- yCy 合金带隙.可以看出,带隙随着晶格失配度绝对值的增大而迅速

减小.结果表明,由于合金层存在四角扭曲,带隙受到显著的收缩.

3　 结束语

采用从头赝势法, 研究了 Si( 001)和 Ge( 001)衬底上应变 Ge1- yCy 合金, 以及其带隙随组

分和晶格失配度的变化.研究表明,所有组分下的带隙都是间接的. Ge1- yCy 合金层里的应变

程度越大,带隙收缩越显著.当 y 从 0变到 0. 05, Si( 001)和 Ge( 001)衬底上应变 Ge1- yCy 合金

的带隙分别增大和减小.所有这些结果对 Ge1- yCy 材料生长和器件设计将有所帮助.
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Abstract　A t heor etical study is made on the change of the band gaps of st rain Ge1- y Cy alloy g r ow n on Si

( 001) and Ge( 001) substrat es w ith carbon content and latt ice mismatch. The st udy is made by adopting ab i-

nitio pseudopotential met hod w hich is based on local density functional theor y and is under v ir tual-cry st al ap-

prox imation. A s discovered by the results, t he band gap is v ery sensitiv e t o str ain condition. T he band gap of

stra in Ge1- yCy a lloy on Si substr ate incr eases w ith the incr ease of carbon constituent, w hereas the band gap of

stra in Ge1- yCy a lloy Ge substr ate decreases w ith the increase o f carbon constit uent .

Keywords　Ge1- yCy , ab initio pseudopo tential method, st rain, band gap
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